
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051022\
  Data File : VY008686.D                                          
  Acq On    : 10 May 2022  17:44
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2762‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  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\82Y050922S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY008686.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.826   164  165  168 rBV      324       277   2.63%   0.351%
  2   2.906   174  178  179 rBV2     213       294   2.79%   0.372%
  3   2.997   191  193  195 rBV      343       254   2.41%   0.321%
  4   3.131   214  215  218 rBV2     344       325   3.08%   0.411%
  5   3.210   226  228  230 rBV      247       284   2.69%   0.359%
 
  6   3.332   247  248  250 rBV      392       273   2.59%   0.345%
  7   3.570   283  287  290 rBV2     279       369   3.50%   0.467%
  8   3.765   315  319  320 rBV2     251       270   2.56%   0.342%
  9   3.783   320  322  325 rVV2     248       322   3.05%   0.407%
 10   3.832   327  330  335 rVV      512       517   4.90%   0.654%
 
 11   3.881   335  338  342 rVB2     240       416   3.94%   0.526%
 12   4.064   365  368  371 rBV2     235       290   2.75%   0.367%
 13   4.161   382  384  385 rBV2     300       304   2.88%   0.385%
 14   4.582   450  453  454 rBV      373       296   2.81%   0.375%
 15   4.856   497  498  500 rBV2     339       271   2.57%   0.343%
 
 16   4.936   509  511  514 rBV2     201       307   2.91%   0.388%
 17   4.966   514  516  519 rVB2     214       283   2.68%   0.358%
 18   5.216   555  557  560 rVB2     233       249   2.36%   0.315%
 19   5.253   560  563  564 rBV3     237       253   2.40%   0.320%
 20   5.618   620  623  628 rBV2     205       326   3.09%   0.413%
 
 21   5.832   656  658  662 rVB3     289       385   3.65%   0.487%
 22   5.868   662  664  666 rBV2     258       289   2.74%   0.366%
 23   5.942   672  676  677 rBV2     346       340   3.22%   0.430%
 24   6.027   688  690  693 rBV2     356       396   3.75%   0.501%
 25   6.228   720  723  724 rBV2     260       331   3.14%   0.419%
 
 26   6.399   749  751  756 rVB2     191       274   2.60%   0.347%
 27   6.496   765  767  772 rBV3     189       254   2.41%   0.321%
 28   6.874   828  829  833 rVB2     208       253   2.40%   0.320%
 29   7.027   851  854  857 rBV2     240       306   2.90%   0.387%
 30   7.094   861  865  868 rVV3     168       255   2.42%   0.323%
 
 31   7.508   931  933  937 rVB3     226       317   3.01%   0.401%
 32   7.618   947  951  953 rVB3     214       247   2.34%   0.313%
 33   7.710   960  966  974 rBV3    1916      4042  38.32%   5.115%
 34   7.777   974  977  978 rBV2    2180      2069  19.61%   2.618%
 35   7.850   987  989  994 rVB3     282       384   3.64%   0.486%
 
 36   7.899   994  997 1000 rBV2     246       389   3.69%   0.492%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051022\
  Data File : VY008686.D                                          
  Acq On    : 10 May 2022  17:44
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2762‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  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\82Y050922S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37   8.033  1017 1019 1025 rVB3     295       500   4.74%   0.633%
 38   8.136  1025 1036 1043 rBV6    2013      6302  59.74%   7.975%
 39   8.270  1056 1058 1061 rVB3     279       354   3.36%   0.448%
 40   8.313  1061 1065 1067 rBV2     257       465   4.41%   0.588%
 
 41   8.356  1070 1072 1074 rBV2     331       312   2.96%   0.395%
 42   8.685  1119 1126 1133 rBV2    4394      7827  74.20%   9.904%
 43   9.057  1186 1187 1190 rBV3     219       262   2.48%   0.332%
 44   9.228  1212 1215 1218 rVB2     211       297   2.82%   0.376%
 45   9.941  1331 1332 1336 rBV2     242       310   2.94%   0.392%
 
 46  10.179  1365 1371 1379 rBV     6214     10549 100.00%  13.349%
 47  10.447  1413 1415 1419 rBV2     253       320   3.03%   0.405%
 48  10.557  1430 1433 1434 rBV2     269       278   2.64%   0.352%
 49  10.575  1434 1436 1444 rVB3     727      1575  14.93%   1.993%
 50  10.672  1450 1452 1455 rVB3     284       315   2.99%   0.399%
 
 51  10.709  1455 1458 1459 rVB2     254       249   2.36%   0.315%
 52  10.733  1459 1462 1463 rBV2     295       288   2.73%   0.364%
 53  10.764  1466 1467 1470 rBV2     355       358   3.39%   0.453%
 54  10.855  1479 1482 1485 rBV2     253       270   2.56%   0.342%
 55  10.929  1491 1494 1495 rBV2     308       307   2.91%   0.388%
 
 56  11.282  1550 1552 1554 rBV      256       253   2.40%   0.320%
 57  11.319  1554 1558 1561 rVB4     491       920   8.72%   1.164%
 58  11.489  1580 1586 1592 rBV     5929      9161  86.84%  11.592%
 59  11.587  1599 1602 1604 rBV2     222       261   2.47%   0.330%
 60  11.794  1634 1636 1638 rBV2     248       307   2.91%   0.388%
 
 61  11.843  1642 1644 1648 rVB2     343       353   3.35%   0.447%
 62  11.983  1664 1667 1669 rBV2     243       252   2.39%   0.319%
 63  12.062  1676 1680 1681 rVB2     376       371   3.52%   0.469%
 64  12.282  1714 1716 1719 rVB2     341       306   2.90%   0.387%
 65  12.379  1730 1732 1735 rVB2     296       305   2.89%   0.386%
 
 66  12.489  1744 1750 1755 rVB4    3793      6341  60.11%   8.024%
 67  12.782  1796 1798 1801 rBV      310       261   2.47%   0.330%
 68  12.971  1827 1829 1831 rBV      315       378   3.58%   0.478%
 69  13.032  1837 1839 1843 rBV3     222       287   2.72%   0.363%
 70  13.087  1846 1848 1850 rVV2     298       288   2.73%   0.364%
 
 71  13.117  1850 1853 1855 rVV      362       381   3.61%   0.482%
 72  13.142  1855 1857 1860 rVB      486       395   3.74%   0.500%
 73  13.190  1862 1865 1868 rBV2     355       346   3.28%   0.438%
 74  13.373  1893 1895 1899 rBV3     295       455   4.31%   0.576%
 75  13.428  1899 1904 1909 rVB5    2347      4049  38.38%   5.124%
 
 76  13.483  1909 1913 1914 rBV3     197       250   2.37%   0.316%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051022\
  Data File : VY008686.D                                          
  Acq On    : 10 May 2022  17:44
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2762‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  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\82Y050922S.M
  Title     : SW846 8260
 
 77  13.672  1942 1944 1946 rBV2     329       284   2.69%   0.359%
 78  14.172  2024 2026 2028 rVB2     291       265   2.51%   0.335%
 79  14.275  2041 2043 2045 rVB2     516       330   3.13%   0.418%
 80  14.318  2045 2050 2052 rBV3     441       720   6.83%   0.911%
 
 81  14.367  2055 2058 2059 rBV2     415       446   4.23%   0.564%
 82  14.519  2081 2083 2084 rBV2     469       361   3.42%   0.457%
 83  14.684  2107 2110 2112 rBV2     310       366   3.47%   0.463%
 84  14.849  2135 2137 2139 rBV3     271       252   2.39%   0.319%
 85  14.891  2140 2144 2145 rVV      325       294   2.79%   0.372%
 
 86  15.129  2182 2183 2185 rBV      362       299   2.83%   0.378%
 87  15.562  2252 2254 2257 rBV      337       443   4.20%   0.561%
 88  15.641  2265 2267 2270 rVB3     328       326   3.09%   0.413%
 89  15.787  2289 2291 2293 rBV2     324       259   2.46%   0.328%
 90  16.202  2358 2359 2362 rBV3     389       327   3.10%   0.414%
 
 91  16.306  2374 2376 2377 rVB      499       285   2.70%   0.361%
 
 
                        Sum of corrected areas:       79026
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051022\
  Data File : VY008686.D                                          
  Acq On    : 10 May 2022  17:44
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2762‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60
0

2000

4000

6000

8000

10000

12000

Time-->

Abundance TIC: VY008686.D\data.ms

 2.826 2.906 2.997 3.131 3.210 3.332  3.570 3.765 3.783 3.832 3.881 4.064 4.161  4.582  4.856 4.936 4.966  5.216 5.253  5.618 5.832 5.868 5.942 6.027 6.228 6.399 6.496

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
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12000

Time-->

Abundance TIC: VY008686.D\data.ms

6.874 7.027 7.094  7.508 7.618

 7.710
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 7.850 7.899 8.033

 8.136

 8.270 8.313 8.356

 8.685

 9.057 9.228  9.941

10.179

10.44710.557
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10.67210.70910.73310.76410.85510.929 11.28211.319
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Abundance TIC: VY008686.D\data.ms

.84311.98312.06212.28212.379

12.489

12.78212.97113.03213.08713.11713.14213.19013.373

13.428

13.48313.672 14.17214.27514.31814.36714.51914.68414.84914.89115.129 15.56215.64115.787 16.20216.306
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051022\
  Data File : VY008686.D                                          
  Acq On    : 10 May 2022  17:44
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2762‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown10.575                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.575    8.60 ug/l         1575   Chlorobenzene‐d5           11.489

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4‐Chloro‐3‐(trifluoromethyl)benz... 208 C8H4ClF3O      034328‐46‐6 45
 2 2‐Chloro‐8‐methoxy‐3‐methylquino... 207 C11H10ClNO     132118‐31‐1 45
 3 5‐Iodohistidine                     281 C6H8IN3O2      1000131‐15‐8 7 
 4 [3‐(2‐chlorophenyl)‐1,2,4‐oxadia... 209 C9H8ClN3O      883548‐05‐8 5 
 5 4H‐1‐benzopyran, 2‐phenyl‐          208 C15H12O        1000400‐57‐5 5 

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1436 (10.575 min): VY008686.D\data.ms (-1434) (-)
207.1

281.1

44.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #85654: 4-Chloro-3-(trifluoromethyl)benzaldehyde
207.0

179.0

75.0 125.0
29.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #83516: 2-Chloro-8-methoxy-3-methylquinoline
207.0

178.0

51.0 142.0
101.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #174939: 5-Iodohistidine
208.0

82.0

54.0 110.0 281.0236.0154.0

10.50

m/z 207.10  100.00%

10.50

m/z 208.00   53.57%

10.50

m/z 281.10   40.71%

10.50

m/z 209.20   27.14%

10.50

m/z  44.05    9.29%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051022\
  Data File : VY008686.D                                          
  Acq On    : 10 May 2022  17:44
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2762‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050922S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown10.575       10.575     8.6  ug/l     1575   3  11.489    9161  50.0
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