
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD073021\
  Data File : VD069933.D                                          
  Acq On    : 30 Jul 2021  12:37
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3235‐03
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 9   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: VD069933.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.197    45   47   48 rBV     3716      3000   1.06%   0.177%
  2   2.238    51   54   56 rVV3    3040      3835   1.35%   0.227%
  3   2.274    56   60   63 rVV3    4094      5568   1.97%   0.329%
  4   2.544   101  106  108 rVV4    3733      6733   2.38%   0.398%
  5   2.579   110  112  114 rVV2    5342      4882   1.72%   0.289%
 
  6   2.609   114  117  119 rVV3    5606      8355   2.95%   0.494%
  7   2.626   119  120  125 rVV3    8691     12612   4.46%   0.745%
  8   2.685   128  130  131 rVV2    6876      5732   2.03%   0.339%
  9   2.721   134  136  140 rVB2    5805      5455   1.93%   0.322%
 10   2.779   143  146  148 rBV2    2992      2856   1.01%   0.169%
 
 11   2.891   162  165  168 rVV3    2294      3542   1.25%   0.209%
 12   4.968   508  518  523 rBV5    6540     18007   6.36%   1.064%
 13   6.197   723  727  729 rBV2    1879      2988   1.06%   0.177%
 14   6.338   748  751  753 rBV2    2290      3169   1.12%   0.187%
 15   7.179   891  894  900 rVB3    2079      4027   1.42%   0.238%
 
 16   7.309   912  916  919 rBV     2383      3360   1.19%   0.199%
 17   7.914  1009 1019 1024 rBV2   46049    105093  37.13%   6.211%
 18   7.973  1024 1029 1038 rVB2   69780    158224  55.90%   9.350%
 19   8.326  1080 1089 1098 rBV2   61479    144995  51.23%   8.569%
 20   8.861  1170 1180 1190 rBV   107142    212128  74.95%  12.536%
 
 21  10.332  1423 1430 1437 rBV   155716    283029 100.00%  16.726%
 22  11.638  1643 1652 1660 rVB   148535    257576  91.01%  15.222%
 23  11.732  1666 1668 1673 rVB2    3035      3099   1.09%   0.183%
 24  12.626  1813 1820 1830 rVB    99618    167748  59.27%   9.913%
 25  12.791  1846 1848 1851 rBV2    2057      2999   1.06%   0.177%
 
 26  13.567  1973 1980 1987 rVB   127267    212561  75.10%  12.561%
 27  13.826  2023 2024 2027 rVB3    4021      3102   1.10%   0.183%
 28  14.185  2079 2085 2090 rBV5    1375      3676   1.30%   0.217%
 29  14.344  2111 2112 2116 rVV3    3018      3095   1.09%   0.183%
 30  14.579  2150 2152 2154 rBV2    2530      3190   1.13%   0.189%
 
 31  15.026  2225 2228 2230 rVV3    2714      3372   1.19%   0.199%
 32  15.179  2253 2254 2257 rBV3    3009      2877   1.02%   0.170%
 33  15.261  2265 2268 2269 rBV3    3014      3361   1.19%   0.199%
 34  15.449  2298 2300 2303 rBV3    3069      3536   1.25%   0.209%
 35  15.808  2356 2361 2362 rBV5    4801      6565   2.32%   0.388%
 
 36  15.826  2362 2364 2367 rVV4    3356      3429   1.21%   0.203%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD073021\
  Data File : VD069933.D                                          
  Acq On    : 30 Jul 2021  12:37
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3235‐03
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 9   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  15.949  2382 2385 2388 rVB4    2757      3284   1.16%   0.194%
 38  15.996  2390 2393 2397 rVB5    2578      2954   1.04%   0.175%
 39  16.032  2397 2399 2403 rBV4    2244      3361   1.19%   0.199%
 40  16.143  2417 2418 2421 rBV3    4144      4788   1.69%   0.283%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     1692163
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD073021\
  Data File : VD069933.D                                          
  Acq On    : 30 Jul 2021  12:37
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3235‐03
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 9   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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Abundance TIC: VD069933.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD073021\
  Data File : VD069933.D                                          
  Acq On    : 30 Jul 2021  12:37
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3235‐03
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 9   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  Benzenesulfinic acid, 4‐chl...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.968    5.69 ug/l        18007   Pentafluorobenzene          7.973

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzenesulfinic acid, 4‐chloro‐     176 C6H5ClO2S      000100‐03‐8 64
 2 Methylene chloride                   84 CH2Cl2         000075‐09‐2 9 
 3 Dichloroacetaldehyde                112 C2H2Cl2O       000079‐02‐7 9 
 4 Acetic acid, bromochloro‐           172 C2H2BrClO2     005589‐96‐8 9 
 5 3‐Aminoisoxazole                     84 C3H4N2O        001750‐42‐1 4 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 518 (4.968 min): VD069933.D\data.ms (-508) (-)
84.0

49.0

206.7

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #51143: Benzenesulfinic acid, 4-chloro-
84.0 112.0

49.0

176.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #1714: Methylene chloride
49.0

84.0

14.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #6977: Dichloroacetaldehyde
49.0

84.0

112.0

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  84.00  100.00%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  49.00   67.83%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  85.90   50.17%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z  50.80   22.79%

4.60 4.80 5.00 5.20

m/z 206.70   22.69%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD073021\
  Data File : VD069933.D                                          
  Acq On    : 30 Jul 2021  12:37
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3235‐03
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 9   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzenesulfinic...   4.968     5.7  ug/l    18007   1   7.973  158224  50.0
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