
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040623\
  Data File : VD075593.D                                          
  Acq On    : 06 Apr 2023  14:09
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2193‐06
  Misc      : 5.00G/10.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % 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_D\Method\SFAMDLM033123SMA.M
  Title     : SFAM01.0
 
  Signal     : TIC: VD075593.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.616     3    5    7 rBV2     456       378   0.01%   0.004%
  2   1.740    15   26   41 rBV   475064    961577  37.24%   9.220%
  3   2.275   110  117  125 rBV   208887    308741  11.96%   2.960%
  4   2.581   167  169  172 rBV3    2362      1812   0.07%   0.017%
  5   2.804   200  207  216 rBV   167283    304460  11.79%   2.919%
 
  6   3.310   287  293  298 rVB5    2659      5637   0.22%   0.054%
  7   3.440   313  315  316 rBV      971       706   0.03%   0.007%
  8   3.546   332  333  336 rBV2     527       467   0.02%   0.004%
  9   3.587   336  340  341 rVV      424       479   0.02%   0.005%
 10   3.769   369  371  373 rBV2     470       613   0.02%   0.006%
 
 11   3.916   386  396  409 rBV   139401    373561  14.47%   3.582%
 12   4.193   441  443  445 rBV      515       445   0.02%   0.004%
 13   4.287   453  459  467 rVV3    2110      5435   0.21%   0.052%
 14   4.428   480  483  486 rBV2     373       507   0.02%   0.005%
 15   4.469   488  490  492 rVB2     443       383   0.01%   0.004%
 
 16   4.493   492  494  496 rBV2     297       358   0.01%   0.003%
 17   4.610   512  514  516 rBV      535       490   0.02%   0.005%
 18   4.799   535  546  557 rBV2   14937     46165   1.79%   0.443%
 19   4.940   568  570  575 rVB2     788       968   0.04%   0.009%
 20   4.975   575  576  578 rBV      435       412   0.02%   0.004%
 
 21   5.046   587  588  591 rVV     1056       633   0.02%   0.006%
 22   5.146   603  605  608 rVV2     606       452   0.02%   0.004%
 23   5.363   640  642  644 rVV2     385       358   0.01%   0.003%
 24   5.598   680  682  683 rBV      374       334   0.01%   0.003%
 25   5.634   686  688  690 rBV      828       843   0.03%   0.008%
 
 26   5.840   715  723  725 rBV3    3115      5618   0.22%   0.054%
 27   5.887   730  731  734 rVB      610       382   0.01%   0.004%
 28   5.910   734  735  737 rBV      595       404   0.02%   0.004%
 29   6.040   756  757  761 rBV2     397       529   0.02%   0.005%
 30   6.175   777  780  782 rBV2     387       493   0.02%   0.005%
 
 31   6.310   800  803  804 rBV      572       567   0.02%   0.005%
 32   6.387   814  816  819 rVB      705       684   0.03%   0.007%
 33   6.428   819  823  824 rBV      684       654   0.03%   0.006%
 34   6.481   830  832  833 rBV2     382       377   0.01%   0.004%
 35   6.510   835  837  844 rVV2     314       502   0.02%   0.005%
 
 36   6.710   869  871  874 rVB2     410       342   0.01%   0.003%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040623\
  Data File : VD075593.D                                          
  Acq On    : 06 Apr 2023  14:09
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2193‐06
  Misc      : 5.00G/10.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % 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_D\Method\SFAMDLM033123SMA.M
  Title     : SFAM01.0
 
 37   6.804   885  887  892 rVB2     612       707   0.03%   0.007%
 38   6.981   909  917  924 rBV    16944     50141   1.94%   0.481%
 39   7.369   982  983  986 rVB2     558       397   0.02%   0.004%
 40   7.451   994  997 1001 rBV2     450       750   0.03%   0.007%
 
 41   7.569  1007 1017 1029 rBV   183578    461908  17.89%   4.429%
 42   7.734  1044 1045 1047 rBV2     706       455   0.02%   0.004%
 43   7.845  1063 1064 1066 rVB      689       420   0.02%   0.004%
 44   7.875  1066 1069 1072 rBV      852      1120   0.04%   0.011%
 45   8.110  1106 1109 1110 rVB      581       476   0.02%   0.005%
 
 46   8.204  1114 1125 1144 rVV2  973496   2582207 100.00%  24.760%
 47   8.481  1170 1172 1174 rBV      659       575   0.02%   0.006%
 48   8.569  1185 1187 1189 rBV      668       562   0.02%   0.005%
 49   8.634  1196 1198 1200 rVB2     644       547   0.02%   0.005%
 50   8.692  1204 1208 1209 rBV2     471       498   0.02%   0.005%
 
 51   8.781  1214 1223 1233 rBV   333453    684725  26.52%   6.566%
 52   8.939  1249 1250 1252 rBV     1018       789   0.03%   0.008%
 53   9.210  1287 1296 1308 rBV   231045    473981  18.36%   4.545%
 54   9.504  1342 1346 1348 rBV      363       450   0.02%   0.004%
 55   9.592  1360 1361 1364 rBV2    1004       912   0.04%   0.009%
 
 56   9.704  1379 1380 1383 rVB      924       653   0.03%   0.006%
 57   9.839  1397 1403 1408 rBV6    3537      6926   0.27%   0.066%
 58   9.904  1413 1414 1416 rVV2     823       838   0.03%   0.008%
 59   9.981  1419 1427 1435 rVV   123776    223769   8.67%   2.146%
 60  10.039  1435 1437 1439 rVV2     599       541   0.02%   0.005%
 
 61  10.063  1439 1441 1447 rVB2    1277      1665   0.06%   0.016%
 62  10.198  1460 1464 1468 rBV4    2305      3578   0.14%   0.034%
 63  10.269  1468 1476 1487 rVV   527243    940401  36.42%   9.017%
 64  10.369  1491 1493 1497 rVV4    1100      1399   0.05%   0.013%
 65  10.528  1513 1520 1531 rVB    80448    135410   5.24%   1.298%
 
 66  10.663  1535 1543 1551 rBV2   73244    135561   5.25%   1.300%
 67  10.881  1573 1580 1592 rVB    73822    129863   5.03%   1.245%
 68  10.969  1592 1595 1596 rBV      861       901   0.03%   0.009%
 69  11.033  1599 1606 1615 rVV    26326     43304   1.68%   0.415%
 70  11.133  1619 1623 1626 rBV2    2129      2512   0.10%   0.024%
 
 71  11.275  1645 1647 1651 rVB      589       536   0.02%   0.005%
 72  11.322  1653 1655 1656 rBV      653       340   0.01%   0.003%
 73  11.339  1656 1658 1659 rBV2     795       590   0.02%   0.006%
 74  11.404  1664 1669 1676 rVB    28840     48173   1.87%   0.462%
 75  11.581  1690 1699 1711 rBV   470295    802387  31.07%   7.694%
 
 76  12.345  1827 1829 1831 rBV2     615       405   0.02%   0.004%
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  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040623\
  Data File : VD075593.D                                          
  Acq On    : 06 Apr 2023  14:09
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2193‐06
  Misc      : 5.00G/10.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % 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_D\Method\SFAMDLM033123SMA.M
  Title     : SFAM01.0
 
 77  12.386  1835 1836 1839 rVB2     497       354   0.01%   0.003%
 78  12.492  1852 1854 1856 rVB      640       347   0.01%   0.003%
 79  12.545  1861 1863 1864 rBV      919       430   0.02%   0.004%
 80  12.580  1864 1869 1875 rVB3   14425     21635   0.84%   0.207%
 
 81  12.651  1875 1881 1888 rBV   173564    286950  11.11%   2.751%
 82  12.904  1922 1924 1931 rVB4    4779      5835   0.23%   0.056%
 83  12.975  1934 1936 1939 rBV      606       650   0.03%   0.006%
 84  13.022  1942 1944 1947 rVB      727       397   0.02%   0.004%
 85  13.169  1964 1969 1971 rBV2    1431      1637   0.06%   0.016%
 
 86  13.269  1982 1986 1990 rVB2    3477      4196   0.16%   0.040%
 87  13.363  2001 2002 2003 rBV     1296       771   0.03%   0.007%
 88  13.439  2011 2015 2017 rBV3     855      1203   0.05%   0.012%
 89  13.522  2022 2029 2036 rBV   418531    669256  25.92%   6.417%
 90  13.733  2063 2065 2069 rVB2    1277      1009   0.04%   0.010%
 
 91  13.816  2072 2079 2087 rBV   394423    643325  24.91%   6.169%
 92  13.957  2101 2103 2106 rBV2     785       567   0.02%   0.005%
 93  14.051  2114 2119 2125 rVB3    6072      9090   0.35%   0.087%
 94  14.280  2157 2158 2161 rBV      851       939   0.04%   0.009%
 95  15.369  2341 2343 2344 rBV2     903       746   0.03%   0.007%
 
 96  15.416  2347 2351 2356 rVB3    5103      8537   0.33%   0.082%
 97  15.663  2391 2393 2398 rVB3    1263      1492   0.06%   0.014%
 98  15.892  2430 2432 2434 rBV      767       449   0.02%   0.004%
 99  16.186  2481 2482 2483 rBV     1142       424   0.02%   0.004%
100  16.316  2502 2504 2506 rBV2     634       507   0.02%   0.005%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    10428884
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040623\
  Data File : VD075593.D                                          
  Acq On    : 06 Apr 2023  14:09
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2193‐06
  Misc      : 5.00G/10.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\SFAMDLM033123SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

  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_D\Data\VD040623\
  Data File : VD075593.D                                          
  Acq On    : 06 Apr 2023  14:09
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2193‐06
  Misc      : 5.00G/10.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\SFAMDLM033123SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown‐01                      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.981    8.17 ug/L       223769   1,4‐Difluorobenzene         8.781

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Thiatricyclo[3.1.1.0(2,4)]heptane 112 C6H8S          1000221‐37‐0 47
 2 Thiophosgene                        114 CCl2S          000463‐71‐8 42
 3 .alpha.,.alpha.‐Dichloromethyl m... 114 C2H4Cl2O       004885‐02‐3 38
 4 Methane, oxybis[chloro‐             114 C2H4Cl2O       000542‐88‐1 28
 5 Methane, oxybis[chloro‐             114 C2H4Cl2O       000542‐88‐1 28

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1427 (9.981 min): VD075593.D\data.ms (-1419) (-)
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Abundance #7310: 3-Thiatricyclo[3.1.1.0(2,4)]heptane
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Abundance #8680: Thiophosgene
79.0

114.044.0

12.0
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0

5000
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Abundance #7957: .alpha.,.alpha.-Dichloromethyl methyl ether
79.0

15.0

51.0
113.0

10.00

m/z  79.10  100.00%

10.00

m/z  81.10   34.01%

10.00

m/z  42.10   28.17%

10.00

m/z 114.00   24.12%

10.00

m/z 116.00   17.80%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040623\
  Data File : VD075593.D                                          
  Acq On    : 06 Apr 2023  14:09
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2193‐06
  Misc      : 5.00G/10.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\SFAMDLM033123SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown‐01           9.981     8.2  ug/L   223769   1   8.781  684725  25.0
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