
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072321\
  Data File : VD069828.D                                          
  Acq On    : 23 Jul 2021  14:53
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3117‐09
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 12   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_D\Method\82D072221S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD069828.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.244    45   55   56 rBV5    6030     15603  23.15%   3.437%
  2   2.620   116  119  121 rBV3    1465      1971   2.92%   0.434%
  3   3.150   206  209  211 rBV     1463      1764   2.62%   0.389%
  4   3.191   213  216  218 rVB     1988      1698   2.52%   0.374%
  5   3.273   228  230  233 rBV2    1390      1671   2.48%   0.368%
 
  6   3.373   244  247  248 rBV     1690      1889   2.80%   0.416%
  7   4.014   354  356  358 rBV     1640      2099   3.11%   0.462%
  8   4.267   396  399  402 rBV2    2559      2251   3.34%   0.496%
  9   4.944   510  514  515 rBV3    3717      3900   5.79%   0.859%
 10   5.255   564  567  570 rVB2    2628      3340   4.96%   0.736%
 
 11   5.291   570  573  576 rBV3    2495      3244   4.81%   0.715%
 12   5.591   621  624  625 rBV2    2404      2101   3.12%   0.463%
 13   5.603   625  626  630 rVV2    1840      2565   3.81%   0.565%
 14   5.632   630  631  634 rVB     2855      1699   2.52%   0.374%
 15   6.003   688  694  695 rBV     1425      1996   2.96%   0.440%
 
 16   6.108   710  712  716 rBV     1501      1895   2.81%   0.417%
 17   6.485   773  776  779 rBV2    1475      2045   3.03%   0.450%
 18   6.514   779  781  785 rBV2    1580      2221   3.30%   0.489%
 19   6.767   820  824  826 rVB2    1785      2059   3.05%   0.454%
 20   7.220   898  901  903 rVB     2138      1833   2.72%   0.404%
 
 21   7.267   907  909  912 rVB3    1735      2161   3.21%   0.476%
 22   7.302   912  915  917 rBV2    2859      3369   5.00%   0.742%
 23   7.579   960  962  964 rBV2    1904      1849   2.74%   0.407%
 24   7.914  1011 1019 1023 rBV5    8196     18426  27.34%   4.059%
 25   7.979  1025 1030 1038 rVB4   19077     41227  61.16%   9.081%
 
 26   8.279  1078 1081 1083 rBV2    1462      1703   2.53%   0.375%
 27   8.326  1083 1089 1095 rBV5   11974     28253  41.92%   6.224%
 28   8.520  1120 1122 1125 rVB     1997      1800   2.67%   0.397%
 29   8.773  1163 1165 1167 rBV2    2034      1623   2.41%   0.358%
 30   8.861  1173 1180 1186 rBV    27513     49894  74.02%  10.991%
 
 31   9.338  1259 1261 1262 rBV     2886      2056   3.05%   0.453%
 32   9.767  1331 1334 1337 rBV     1708      1992   2.96%   0.439%
 33  10.338  1424 1431 1437 rBV2   39955     67404 100.00%  14.848%
 34  10.702  1491 1493 1496 rBV     2027      1882   2.79%   0.415%
 35  11.408  1611 1613 1617 rBV3    1716      2082   3.09%   0.459%
 
 36  11.638  1646 1652 1659 rBV    40472     63953  94.88%  14.087%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072321\
  Data File : VD069828.D                                          
  Acq On    : 23 Jul 2021  14:53
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3117‐09
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 12   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_D\Method\82D072221S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  11.843  1685 1687 1693 rVB3    1744      1946   2.89%   0.429%
 38  11.955  1705 1706 1710 rBV2    1917      2340   3.47%   0.515%
 39  12.355  1772 1774 1778 rBV2    2590      2399   3.56%   0.528%
 40  12.626  1815 1820 1825 rVB3   25238     39400  58.45%   8.679%
 
 41  12.837  1853 1856 1858 rBV2    1881      2853   4.23%   0.628%
 42  13.302  1932 1935 1937 rVB2    2768      2685   3.98%   0.591%
 43  13.367  1944 1946 1951 rBV3    1971      2809   4.17%   0.619%
 44  13.567  1975 1980 1985 rVB2   29889     46852  69.51%  10.320%
 45  14.326  2107 2109 2110 rBV2    2922      2101   3.12%   0.463%
 
 46  14.508  2138 2140 2142 rBV2    2923      3069   4.55%   0.676%
 
 
                        Sum of corrected areas:      453972
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072321\
  Data File : VD069828.D                                          
  Acq On    : 23 Jul 2021  14:53
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3117‐09
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072221S.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_D\Data\VD072321\
  Data File : VD069828.D                                          
  Acq On    : 23 Jul 2021  14:53
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3117‐09
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown2.244                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.244   18.92 ug/l        15603   Pentafluorobenzene          7.985

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 5‐Aminoisoxazole                     84 C3H4N2O        014678‐05‐8 12
 2 Pent‐4‐enoylamide, 2,N‐dimethyl‐... 183 C11H21NO       1010437‐39‐7 9 
 3 N‐Methylglycine                      89 C3H7NO2        000107‐97‐1 5 
 4 2,4‐Bis(hydroxylamino)‐5‐nitropy... 187 C4H5N5O4       1000111‐24‐8 4 
 5 Acetaldehyde                         44 C2H4O          000075‐07‐0 4 

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 55 (2.244 min): VD069828.D\data.ms (-45) (-)
44.0

78.0 234.7 281.0186.9

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #1508: 5-Aminoisoxazole
44.0

84.0

14.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #57865: Pent-4-enoylamide, 2,N-dimethyl-N-isobutyl-
44.0

97.0
127.0 183.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #2426: N-Methylglycine
44.0

89.0

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  44.00  100.00%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  39.90   52.10%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  35.95   32.31%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  50.00   19.49%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  78.00   19.08%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072321\
  Data File : VD069828.D                                          
  Acq On    : 23 Jul 2021  14:53
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3117‐09
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072221S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.244         2.244    18.9  ug/l    15603   1   7.985   41227  50.0
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