
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD073021\
  Data File : VD069932.D                                          
  Acq On    : 30 Jul 2021  12:09
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3235‐01
  Misc      : 5.07G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 8   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: VD069932.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.138    35   37   43 rBV2    2548      3262   1.39%   0.224%
  2   2.215    47   50   51 rBV2    4497      4243   1.81%   0.292%
  3   2.268    57   59   62 rBV3    3334      4757   2.03%   0.327%
  4   2.303    62   65   68 rVV4    2515      4016   1.71%   0.276%
  5   2.356    71   74   75 rVV2    3196      2353   1.00%   0.162%
 
  6   2.485    95   96   99 rBV3    3269      2947   1.25%   0.203%
  7   2.632   119  121  134 rVB6   10071     25648  10.92%   1.764%
  8   2.768   142  144  145 rBV     4499      3162   1.35%   0.217%
  9   2.850   156  158  161 rVB2    2288      2617   1.11%   0.180%
 10   3.020   182  187  190 rVB3    1734      2876   1.22%   0.198%
 
 11   3.638   287  292  297 rBV2    1806      3462   1.47%   0.238%
 12   3.791   316  318  321 rBV     2272      2349   1.00%   0.162%
 13   4.414   422  424  428 rVB2    3078      3881   1.65%   0.267%
 14   4.967   508  518  526 rBV5    5362     18807   8.01%   1.293%
 15   7.238   899  904  909 rVB     1785      2484   1.06%   0.171%
 
 16   7.673   974  978  979 rVV2    3557      4134   1.76%   0.284%
 17   7.908  1007 1018 1024 rVV2   36793     87721  37.35%   6.032%
 18   7.973  1024 1029 1039 rVV    58227    126436  53.83%   8.695%
 19   8.055  1039 1043 1045 rVV2    2266      2718   1.16%   0.187%
 20   8.326  1081 1089 1099 rBV2   52221    122786  52.27%   8.444%
 
 21   8.861  1173 1180 1191 rBV    83694    167818  71.44%  11.540%
 22  10.338  1420 1431 1437 rVV   127377    234893 100.00%  16.153%
 23  10.391  1437 1440 1443 rVV4    2730      3483   1.48%   0.240%
 24  11.638  1645 1652 1660 rBV   122225    208374  88.71%  14.329%
 25  11.838  1681 1686 1687 rBV2    2553      3458   1.47%   0.238%
 
 26  12.167  1737 1742 1744 rBV3    2151      2749   1.17%   0.189%
 27  12.402  1778 1782 1784 rBV3    2312      2970   1.26%   0.204%
 28  12.491  1792 1797 1799 rBV3    1892      2819   1.20%   0.194%
 29  12.626  1813 1820 1826 rBV    82709    137978  58.74%   9.488%
 30  12.767  1840 1844 1847 rBV2    2712      4129   1.76%   0.284%
 
 31  13.567  1973 1980 1987 rBV   105404    177256  75.46%  12.189%
 32  13.708  2001 2004 2008 rBV3    2527      3642   1.55%   0.250%
 33  14.102  2068 2071 2073 rBV2    3395      3615   1.54%   0.249%
 34  14.138  2073 2077 2078 rVB3    2235      3091   1.32%   0.213%
 35  14.302  2103 2105 2108 rVV2    2714      2580   1.10%   0.177%
 
 36  14.414  2120 2124 2125 rBV3    2102      2383   1.01%   0.164%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD073021\
  Data File : VD069932.D                                          
  Acq On    : 30 Jul 2021  12:09
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3235‐01
  Misc      : 5.07G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 8   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  14.479  2132 2135 2138 rBV2    3919      3699   1.57%   0.254%
 38  14.985  2218 2221 2224 rVB5    2551      2511   1.07%   0.173%
 39  15.014  2224 2226 2228 rBV3    4527      4015   1.71%   0.276%
 40  15.085  2236 2238 2240 rBV3    2550      2760   1.18%   0.190%
 
 41  15.232  2260 2263 2266 rBV3    4631      5600   2.38%   0.385%
 42  15.273  2266 2270 2272 rVV4    2902      3982   1.70%   0.274%
 43  15.532  2312 2314 2317 rBV3    3027      3557   1.51%   0.245%
 44  15.637  2330 2332 2334 rVB2    4538      2862   1.22%   0.197%
 45  15.679  2336 2339 2342 rVB4    3425      4451   1.89%   0.306%
 
 46  15.708  2342 2344 2346 rBV3    2764      2757   1.17%   0.190%
 47  15.784  2355 2357 2359 rBV3    2681      2393   1.02%   0.165%
 48  15.949  2383 2385 2387 rBV3    3369      3584   1.53%   0.246%
 49  16.161  2419 2421 2424 rVB4    4951      4909   2.09%   0.338%
 50  16.208  2428 2429 2432 rVV2    2977      2618   1.11%   0.180%
 
 51  16.620  2496 2499 2501 rBV4    2844      2747   1.17%   0.189%
 52  16.684  2508 2510 2513 rBV4    2605      3782   1.61%   0.260%
 53  16.749  2519 2521 2522 rVB2    4287      2593   1.10%   0.178%
 54  16.779  2522 2526 2527 rBV3    3985      3476   1.48%   0.239%
 
 
                        Sum of corrected areas:     1454193
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD073021\
  Data File : VD069932.D                                          
  Acq On    : 30 Jul 2021  12:09
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3235‐01
  Misc      : 5.07G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 8   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

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 6.80
0

20000

40000

60000

80000

100000

120000

Time-->

Abundance TIC: VD069932.D\data.ms
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Abundance TIC: VD069932.D\data.ms

12.16712.40212.491

12.626
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD073021\
  Data File : VD069932.D                                          
  Acq On    : 30 Jul 2021  12:09
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3235‐01
  Misc      : 5.07G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 8   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  unknown2.632                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.632   10.14 ug/l        25648   Pentafluorobenzene          7.979

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pyrazole‐1‐carboxamide, 4‐bromo‐... 265 C6H5BrClN3O2   1000268‐17‐5 32
 2 1,3‐Oxazin‐2‐one, tetrahydro‐3‐m... 155 C8H13NO2       1000139‐25‐3 9 
 3 Propanenitrile, 3‐chloro‐            89 C3H4ClN        000542‐76‐7 9 
 4 2‐Chloroethanol                      80 C2H5ClO        000107‐07‐3 7 
 5 Acetaldehyde                         44 C2H4O          000075‐07‐0 5 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance Scan 121 (2.632 min): VD069932.D\data.ms (-119) (-)
44.0

95.7 136.6 233.9202.8

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance #154542: Pyrazole-1-carboxamide, 4-bromo-N-chloroace
49.0

148.0

77.0

119.0
267.0218.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance #32682: 1,3-Oxazin-2-one, tetrahydro-3-methyl-5,6-trimet
44.0

110.0 155.080.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance #2411: Propanenitrile, 3-chloro-
49.0

89.0

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  44.00  100.00%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  39.90   84.98%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  48.95   55.18%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  42.70   52.33%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  40.80   45.51%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD073021\
  Data File : VD069932.D                                          
  Acq On    : 30 Jul 2021  12:09
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3235‐01
  Misc      : 5.07G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 8   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.632         2.632    10.1  ug/l    25648   1   7.979  126436  50.0
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