
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051722\
  Data File : VY008786.D                                          
  Acq On    : 17 May 2022  21:05
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2795‐01
  Misc      : 5.10g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   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\82Y051722S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY008786.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.028    31   34   37 rVB2     454       575   1.00%   0.160%
  2   2.101    43   46   47 rBV2     992      1088   1.90%   0.302%
  3   2.119    47   49   50 rBV2    1193      1076   1.87%   0.299%
  4   2.168    55   57   60 rBV2     716       954   1.66%   0.265%
  5   2.205    60   63   65 rBV4    1059      1063   1.85%   0.296%
 
  6   2.308    78   80   81 rBV      915       584   1.02%   0.162%
  7   2.375    88   91   92 rBV3     876       998   1.74%   0.277%
  8   2.510   109  113  118 rVB5    1733      3142   5.47%   0.874%
  9   2.625   128  132  133 rBV3    1031      1195   2.08%   0.332%
 10   2.644   133  135  136 rVV2    1051       814   1.42%   0.226%
 
 11   2.662   136  138  145 rVB5    2157      2823   4.92%   0.785%
 12   2.735   148  150  153 rBV4     648       887   1.55%   0.247%
 13   2.759   153  154  157 rBV3     962       626   1.09%   0.174%
 14   2.802   159  161  162 rBV      705       579   1.01%   0.161%
 15   3.009   193  195  200 rVB3     477       624   1.09%   0.173%
 
 16   3.052   200  202  208 rVB2     490       761   1.33%   0.212%
 17   3.936   343  347  352 rBV3     342       795   1.38%   0.221%
 18   4.692   469  471  472 rBV      835       693   1.21%   0.193%
 19   4.716   472  475  480 rVB3    1130      1847   3.22%   0.513%
 20   6.984   837  847  853 rBV2    3564     11782  20.52%   3.276%
 
 21   7.301   898  899  904 rVB3     466       634   1.10%   0.176%
 22   7.716   959  967  973 rBV3    9898     22975  40.02%   6.387%
 23   7.789   973  979  988 rVB3   15479     33165  57.77%   9.220%
 24   8.137  1027 1036 1045 rBV2    9722     22026  38.37%   6.124%
 25   8.691  1118 1127 1137 rVB    22457     44363  77.28%  12.334%
 
 26  10.179  1364 1371 1378 rBV    34068     57408 100.00%  15.960%
 27  10.575  1431 1436 1442 rBV3    2974      6164  10.74%   1.714%
 28  10.953  1493 1498 1505 rBV3    3144      6218  10.83%   1.729%
 29  11.325  1554 1559 1562 rVB2     638      1089   1.90%   0.303%
 30  11.490  1579 1586 1593 rBV    31811     50746  88.40%  14.108%
 
 31  12.483  1743 1749 1756 rBV2   23864     36971  64.40%  10.278%
 32  13.422  1898 1903 1910 rVB    26433     41342  72.01%  11.494%
 33  13.697  1945 1948 1952 rVB2     720       868   1.51%   0.241%
 34  13.965  1988 1992 1995 rVB3     579       888   1.55%   0.247%
 35  14.483  2073 2077 2081 rBV4     602      1113   1.94%   0.309%
 
 36  16.062  2333 2336 2339 rBV3     577       818   1.42%   0.227%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051722\
  Data File : VY008786.D                                          
  Acq On    : 17 May 2022  21:05
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2795‐01
  Misc      : 5.10g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   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\82Y051722S.M
  Title     : SW846 8260
 
 
 
                        Sum of corrected areas:      359694
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051722\
  Data File : VY008786.D                                          
  Acq On    : 17 May 2022  21:05
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2795‐01
  Misc      : 5.10g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051722S.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\VY051722\
  Data File : VY008786.D                                          
  Acq On    : 17 May 2022  21:05
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2795‐01
  Misc      : 5.10g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051722S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown10.953                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.953    6.13 ug/l         6218   Chlorobenzene‐d5           11.490

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3,4‐Dimethylbenzamide               149 C9H11NO        005580‐33‐6 17
 2 (2‐Methyl[1,3]dithian‐2‐yl)methanol 164 C6H12OS2       1000191‐37‐4 10
 3 1,2,4‐Triazole, 3,5‐dithioxo‐       133 C2H3N3S2       005650‐03‐3 10
 4 Benzothiazole, 2‐methyl‐            149 C8H7NS         000120‐75‐2 9 
 5 Pyridine, pentamethyl‐              149 C10H15N        003748‐83‐2 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1498 (10.953 min): VY008786.D\data.ms (-1493) (-)
149.2

75.044.2
207.0114.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000
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Abundance #27329: 3,4-Dimethylbenzamide
133.0

105.0

77.0
51.0

27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000
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Abundance #39979: (2-Methyl[1,3]dithian-2-yl)methanol
133.0

59.0

164.027.0 106.081.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #16698: 1,2,4-Triazole, 3,5-dithioxo-
133.0

74.0

102.0
45.0

11.00

m/z 149.15  100.00%

11.00

m/z 133.05   82.18%

11.00

m/z  75.00   25.03%

11.00

m/z 134.00   24.28%

11.00

m/z  66.90   22.27%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051722\
  Data File : VY008786.D                                          
  Acq On    : 17 May 2022  21:05
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2795‐01
  Misc      : 5.10g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051722S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown10.953       10.953     6.1  ug/l     6218   3  11.490   50746  50.0

82Y051722S.M Wed May 18 16:33:07 2022                                                      Page:  5

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
VNJ-239

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
VNJ-239

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
VNJ-239

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
VNJ-239

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
VNJ-239

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
VNJ-239

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
VNJ-239


