
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061024\
  Data File : VY018547.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2024  13:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2787‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 11   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\82Y060324S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY018547.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.900     8   13   17 rBV5     998      2188   1.98%   0.422%
  2   2.131    42   51   54 rBV7    2682      7184   6.50%   1.386%
  3   2.393    90   94   97 rBV4    1369      1684   1.52%   0.325%
  4   2.497   108  111  115 rVB5    1469      2415   2.18%   0.466%
  5   2.540   115  118  119 rBV3    1254      1242   1.12%   0.240%
 
  6   2.735   149  150  154 rBV4     813      1165   1.05%   0.225%
  7   2.771   154  156  161 rVB5    1033      1440   1.30%   0.278%
  8   2.979   187  190  191 rBV3    1262      1455   1.32%   0.281%
  9   2.997   191  193  196 rVV4    1230      1272   1.15%   0.245%
 10   4.125   376  378  382 rVB3    1272      1575   1.42%   0.304%
 
 11   4.174   382  386  387 rBV3    1052      1355   1.23%   0.261%
 12   4.704   464  473  481 rBV6    3806     12965  11.72%   2.501%
 13   4.820   488  492  495 rVB3     667      1122   1.01%   0.216%
 14   5.204   551  555  559 rBV2     892      1464   1.32%   0.282%
 15   5.734   633  642  649 rBV5    2786      8569   7.75%   1.653%
 
 16   6.332   735  740  744 rVB3    1015      1554   1.41%   0.300%
 17   6.588   779  782  785 rVV      771      1135   1.03%   0.219%
 18   6.978   843  846  851 rVB5    1247      1850   1.67%   0.357%
 19   7.356   903  908  911 rBV5    1120      2020   1.83%   0.390%
 20   7.417   916  918  923 rVV4     996      1317   1.19%   0.254%
 
 21   7.709   957  966  972 rVV3   15647     35632  32.22%   6.873%
 22   7.783   972  978  986 rVB    17646     39388  35.62%   7.598%
 23   8.130  1026 1035 1046 rBV2   14948     37191  33.63%   7.174%
 24   8.307  1060 1064 1069 rVB6    1106      1989   1.80%   0.384%
 25   8.685  1118 1126 1133 rBV    27764     59152  53.49%  11.410%
 
 26   9.063  1185 1188 1192 rVB3     965      1239   1.12%   0.239%
 27   9.118  1194 1197 1201 rBV5     794      1211   1.10%   0.234%
 28   9.417  1243 1246 1249 rVB3     851      1178   1.07%   0.227%
 29   9.465  1249 1254 1257 rBV5    1016      2028   1.83%   0.391%
 30  10.179  1363 1371 1381 rVV    60798    110586 100.00%  21.331%
 
 31  10.721  1457 1460 1464 rBV4     875      1363   1.23%   0.263%
 32  10.910  1488 1491 1496 rVB5     751      1312   1.19%   0.253%
 33  11.489  1578 1586 1592 rVV    36026     62068  56.13%  11.973%
 34  11.532  1592 1593 1598 rVV3    1292      1687   1.53%   0.325%
 35  11.940  1655 1660 1662 rBV2     768      1212   1.10%   0.234%
 
 36  12.062  1678 1680 1683 rVB2     971      1108   1.00%   0.214%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061024\
  Data File : VY018547.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2024  13:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2787‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 11   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\82Y060324S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  12.483  1742 1749 1757 rBV2   29039     49296  44.58%   9.509%
 38  12.946  1822 1825 1830 rVB2     715      1111   1.00%   0.214%
 39  12.989  1830 1832 1835 rBV3     884      1334   1.21%   0.257%
 40  13.422  1896 1903 1912 rBV2   23017     41822  37.82%   8.067%
 
 41  13.647  1937 1940 1943 rVB4    1226      1123   1.02%   0.217%
 42  14.025  2000 2002 2006 rBV3     928      1251   1.13%   0.241%
 43  14.757  2117 2122 2124 rBV4     791      1312   1.19%   0.253%
 44  15.281  2205 2208 2213 rBV4    1097      1956   1.77%   0.377%
 45  15.330  2213 2216 2220 rVV4    1034      1223   1.11%   0.236%
 
 46  15.422  2227 2231 2235 rBV4     857      1466   1.33%   0.283%
 47  15.964  2316 2320 2323 rVV4    1240      1787   1.62%   0.345%
 48  16.623  2423 2428 2431 rVB4     808      1423   1.29%   0.274%
 
 
                        Sum of corrected areas:      518419
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061024\
  Data File : VY018547.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2024  13:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2787‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y060324S.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\VY061024\
  Data File : VY018547.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2024  13:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2787‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y060324S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown2.131                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.131    9.12 ug/l         7184   Pentafluorobenzene          7.783

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,2‐Dichlorocyclopropanecarboxamide 153 C4H5Cl2NO      075885‐60‐8 33
 2 Acetamide, 2‐[(cyano)(phenyl)met... 203 C10H9N3O2      1000317‐12‐4 25
 3 2‐(5‐Amino‐4‐cyano‐2‐fluoro‐2‐me... 204 C9H5FN4O       1000435‐15‐6 17
 4 N‐Methylglycine                      89 C3H7NO2        000107‐97‐1 12
 5 Benzeneethanamine, 2,5‐difluoro‐... 219 C9H11F2NO3     152434‐78‐1 9 
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Abundance Scan 51 (2.131 min): VY018547.D\data.ms (-42) (-)
44.0
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44.0

136.0

73.0

40 60 80 100120140 160180200 220240260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #78556: Acetamide, 2-[(cyano)(phenyl)methyleneaminoox
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Abundance #81018: 2-(5-Amino-4-cyano-2-fluoro-2-methylfuran-3-ylid
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061024\
  Data File : VY018547.D                                          
  Acq On    : 10 Jun 2024  13:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2787‐01
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y060324S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.131         2.131     9.1  ug/l     7184   1   7.783   39388  50.0
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