
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050324\
  Data File : VY018148.D                                          
  Acq On    : 03 May 2024  17:20
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2386‐03
  Misc      : 5.03g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050124S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY018148.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.034    32   35   37 rVB4    1181      1321   1.17%   0.203%
  2   2.101    41   46   47 rBV4    4293      5733   5.06%   0.881%
  3   3.314   244  245  250 rBV5    1194      1509   1.33%   0.232%
  4   3.369   250  254  261 rVB9    1809      3354   2.96%   0.515%
  5   3.515   275  278  281 rBV4    1386      2315   2.04%   0.356%
 
  6   3.637   294  298  302 rBV5    1218      1557   1.37%   0.239%
  7   4.021   357  361  363 rBV5    1014      1406   1.24%   0.216%
  8   4.357   413  416  421 rBV4    1204      2451   2.16%   0.377%
  9   4.485   436  437  441 rVB3    1244      1569   1.38%   0.241%
 10   5.320   569  574  577 rBV4     931      1268   1.12%   0.195%
 
 11   5.722   635  640  641 rBV4    1974      2694   2.38%   0.414%
 12   5.991   682  684  688 rVB4     931      1180   1.04%   0.181%
 13   6.039   688  692  694 rBV4     946      1419   1.25%   0.218%
 14   6.070   694  697  699 rVV3     866      1282   1.13%   0.197%
 15   6.125   702  706  708 rVB3     947      1219   1.08%   0.187%
 
 16   6.649   788  792  794 rVB5     878      1216   1.07%   0.187%
 17   6.692   794  799  801 rBV4     959      1549   1.37%   0.238%
 18   6.978   839  846  850 rBV     3247      8796   7.76%   1.351%
 19   7.381   907  912  914 rBV5     865      1652   1.46%   0.254%
 20   7.539   935  938  943 rBV6    1116      1696   1.50%   0.261%
 
 21   7.600   946  948  951 rBV4    1099      1620   1.43%   0.249%
 22   7.716   955  967  972 rBV3   15019     37214  32.83%   5.717%
 23   7.783   972  978  989 rVB2   32823     77109  68.02%  11.847%
 24   8.137  1027 1036 1048 rBV2   12193     31282  27.59%   4.806%
 25   8.350  1067 1071 1076 rBV5     973      1334   1.18%   0.205%
 
 26   8.411  1076 1081 1083 rBV4     922      1363   1.20%   0.209%
 27   8.527  1098 1100 1104 rBV3     993      1301   1.15%   0.200%
 28   8.563  1104 1106 1110 rVB3    1417      1636   1.44%   0.251%
 29   8.685  1117 1126 1135 rBV    43912     89767  79.19%  13.791%
 30   9.021  1176 1181 1183 rVB4     883      1241   1.09%   0.191%
 
 31   9.264  1218 1221 1225 rVB4     881      1443   1.27%   0.222%
 32   9.307  1225 1228 1229 rBV2     998      1259   1.11%   0.193%
 33   9.466  1247 1254 1256 rBV4     705      1312   1.16%   0.202%
 34  10.069  1348 1353 1356 rBV5    1066      1857   1.64%   0.285%
 35  10.179  1362 1371 1380 rBV    60979    113363 100.00%  17.417%
 
 36  10.380  1401 1404 1407 rBV5     920      1430   1.26%   0.220%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050324\
  Data File : VY018148.D                                          
  Acq On    : 03 May 2024  17:20
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2386‐03
  Misc      : 5.03g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050124S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  10.423  1408 1411 1413 rVB5    1604      1257   1.11%   0.193%
 38  10.581  1431 1437 1438 rBV4    1150      1584   1.40%   0.243%
 39  11.075  1514 1518 1520 rBV3     978      1406   1.24%   0.216%
 40  11.325  1557 1559 1562 rVB3    1067      1167   1.03%   0.179%
 
 41  11.490  1580 1586 1595 rBV2   44982     81671  72.04%  12.548%
 42  11.605  1602 1605 1610 rVB5     921      1357   1.20%   0.208%
 43  12.063  1677 1680 1683 rBV5     759      1252   1.10%   0.192%
 44  12.483  1742 1749 1757 rBV    33565     55014  48.53%   8.452%
 45  12.556  1760 1761 1765 rVB3    1454      1741   1.54%   0.267%
 
 46  12.599  1765 1768 1770 rBV2    1089      1686   1.49%   0.259%
 47  12.648  1774 1776 1780 rVB3     939      1193   1.05%   0.183%
 48  12.782  1794 1798 1800 rBV5    1068      1434   1.26%   0.220%
 49  12.843  1805 1808 1812 rVV6    1451      2074   1.83%   0.319%
 50  12.898  1816 1817 1823 rBV4     845      1342   1.18%   0.206%
 
 51  12.959  1825 1827 1831 rVB3    1087      1175   1.04%   0.181%
 52  13.123  1851 1854 1858 rBV6    1032      1515   1.34%   0.233%
 53  13.428  1896 1904 1910 rBV    32490     54027  47.66%   8.301%
 54  13.739  1954 1955 1961 rVB6    1125      1465   1.29%   0.225%
 55  13.953  1987 1990 1992 rBV4    1984      2643   2.33%   0.406%
 
 56  14.257  2035 2040 2043 rBV6    1699      2818   2.49%   0.433%
 57  14.337  2051 2053 2058 rVB6    1127      1803   1.59%   0.277%
 58  14.373  2058 2059 2060 rBV     1940      1197   1.06%   0.184%
 59  14.416  2063 2066 2070 rVB6    2194      3369   2.97%   0.518%
 60  14.471  2071 2075 2079 rVV7    1016      1699   1.50%   0.261%
 
 61  15.263  2203 2205 2208 rBV4    1453      1419   1.25%   0.218%
 62  15.312  2208 2213 2219 rVV7    2045      4048   3.57%   0.622%
 63  15.733  2278 2282 2286 rVB6    1676      2597   2.29%   0.399%
 64  16.159  2351 2352 2356 rVB4    1740      1341   1.18%   0.206%
 65  16.239  2363 2365 2369 rBV5    1286      2087   1.84%   0.321%
 
 66  16.300  2371 2375 2378 rVV5    1287      2099   1.85%   0.322%
 67  16.537  2413 2414 2419 rBV5    1186      1690   1.49%   0.260%
 
 
                        Sum of corrected areas:      650887
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                                           LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050324\
  Data File : VY018148.D                                          
  Acq On    : 03 May 2024  17:20
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2386‐03
  Misc      : 5.03g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050124S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                              Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050324\
  Data File : VY018148.D                                          
  Acq On    : 03 May 2024  17:20
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2386‐03
  Misc      : 5.03g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050124S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown6.978                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.978    5.70 ug/l         8796   Pentafluorobenzene          7.783

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,2,4‐Butanetriol                   106 C4H10O3        003068‐00‐6 39
 2 Ethanethioamide                      75 C2H5NS         000062‐55‐5 9 
 3 Glycine                              75 C2H5NO2        000056‐40‐6 9 
 4 (1‐Ethylvinyloxy)trimethylsilane    144 C7H16OSi       006651‐40‐7 9 
 5 4‐Methyl‐1‐dimethyl(isopropyl)si... 202 C11H26OSi      1000278‐74‐5 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 846 (6.978 min): VY018148.D\data.ms (-839) (-)
75.0

44.9
160.6 207.1108.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #5609: 1,2,4-Butanetriol
75.0

45.0

15.0
105.0

5000

m/z-->

Abundance #1018: Ethanethioamide
75.0

m/z-->

Abundance #1004: Glycine

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  75.00  100.00%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  44.90    8.71%

6.60 6.80 7.00 7.20 7.40

m/z  41.80    5.76%

m/z  52.90    5.76%

m/z  40.00    4.38%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050324\
  Data File : VY018148.D                                          
  Acq On    : 03 May 2024  17:20
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2386‐03
  Misc      : 5.03g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050124S.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown6.978         6.978     5.7  ug/l     8796   1   7.783   77109  50.0
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