
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD080222\
  Data File : VD073925.D                                          
  Acq On    : 02 Aug 2022  14:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3996‐01
  Misc      : 5.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  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_D\Method\82D080122S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD073925.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.073    24   26   31 rBV3     818      1512   1.45%   0.223%
  2   2.215    45   50   52 rBV2    3399      4909   4.72%   0.725%
  3   2.256    54   57   58 rVV3    1697      1929   1.85%   0.285%
  4   2.315    63   67   69 rVV3    2663      4588   4.41%   0.678%
  5   2.338    69   71   72 rVV     2463      2378   2.29%   0.351%
 
  6   2.368    74   76   80 rVV2    3184      4370   4.20%   0.646%
  7   2.403    80   82   83 rVV2    1863      1639   1.58%   0.242%
  8   2.421    83   85   88 rVB2    1435      1512   1.45%   0.223%
  9   2.485    94   96   97 rBV2    1820      1176   1.13%   0.174%
 10   2.603   114  116  117 rVV2    1877      1269   1.22%   0.188%
 
 11   2.626   118  120  122 rVV3    2329      2772   2.66%   0.410%
 12   2.644   122  123  125 rVV     3370      2000   1.92%   0.296%
 13   2.662   125  126  129 rVB2    2673      1771   1.70%   0.262%
 14   2.691   129  131  132 rBV2    1924      1185   1.14%   0.175%
 15   2.726   135  137  139 rBV2    1549      1296   1.25%   0.192%
 
 16   2.773   142  145  147 rBV2    2995      3184   3.06%   0.471%
 17   3.762   309  313  314 rBV2     928      1086   1.04%   0.160%
 18   4.926   508  511  512 rVV2    1555      1241   1.19%   0.183%
 19   4.962   512  517  523 rVB3    2522      5789   5.56%   0.855%
 20   7.061   871  874  879 rVB2     944      1340   1.29%   0.198%
 
 21   7.161   889  891  892 rBV     1570      1176   1.13%   0.174%
 22   7.191   892  896  900 rVB2    2649      5088   4.89%   0.752%
 23   7.903  1009 1017 1024 rBV2   18148     44205  42.48%   6.532%
 24   7.967  1024 1028 1038 rVB2   20488     42739  41.07%   6.316%
 25   8.326  1080 1089 1097 rVB2   18553     43050  41.37%   6.362%
 
 26   8.855  1169 1179 1190 rVB2   35937     73414  70.55%  10.849%
 27  10.332  1422 1430 1439 rVB    58173    103053  99.03%  15.228%
 28  10.502  1456 1459 1463 rVB2    1454      1975   1.90%   0.292%
 29  10.773  1504 1505 1511 rVB2     910      1123   1.08%   0.166%
 30  11.067  1551 1555 1558 rBV3    1365      1474   1.42%   0.218%
 
 31  11.632  1644 1651 1660 rVB    60588    104060 100.00%  15.377%
 32  12.620  1812 1819 1825 rVB    46303     76708  73.72%  11.335%
 33  12.944  1871 1874 1877 rVB2    1022      1360   1.31%   0.201%
 34  13.561  1971 1979 1986 rVB    62611    102937  98.92%  15.211%
 35  13.708  1999 2004 2007 rBV3     662      1154   1.11%   0.171%
 
 36  13.785  2014 2017 2020 rBV3     938      1260   1.21%   0.186%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD080222\
  Data File : VD073925.D                                          
  Acq On    : 02 Aug 2022  14:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3996‐01
  Misc      : 5.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  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_D\Method\82D080122S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  13.938  2038 2043 2045 rBV      977      1365   1.31%   0.202%
 38  14.508  2136 2140 2142 rBV2    1105      1435   1.38%   0.212%
 39  14.885  2200 2204 2206 rBV3    1279      1279   1.23%   0.189%
 40  14.949  2212 2215 2217 rBV2    1688      1196   1.15%   0.177%
 
 41  15.043  2226 2231 2232 rBV2    1143      1230   1.18%   0.182%
 42  15.155  2247 2250 2253 rVB2    1273      1605   1.54%   0.237%
 43  15.414  2292 2294 2296 rBV     1326      1231   1.18%   0.182%
 44  15.502  2306 2309 2310 rVB2    1436      1139   1.09%   0.168%
 45  15.543  2313 2316 2318 rBV     1175      1121   1.08%   0.166%
 
 46  15.579  2320 2322 2325 rVV3     956      1274   1.22%   0.188%
 47  15.879  2370 2373 2375 rBV2     843      1084   1.04%   0.160%
 48  15.926  2379 2381 2387 rVB2     894      1373   1.32%   0.203%
 49  16.026  2394 2398 2400 rVB2    1092      1536   1.48%   0.227%
 50  16.255  2434 2437 2439 rBV2    1756      1619   1.56%   0.239%
 
 51  16.337  2449 2451 2453 rBV2    1415      1159   1.11%   0.171%
 52  16.414  2461 2464 2466 rBV2    2083      2349   2.26%   0.347%
 53  16.467  2472 2473 2476 rBV3    1681      1215   1.17%   0.180%
 54  16.596  2493 2495 2499 rBV3    1387      1780   1.71%   0.263%
 
 
                        Sum of corrected areas:      676712
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD080222\
  Data File : VD073925.D                                          
  Acq On    : 02 Aug 2022  14:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3996‐01
  Misc      : 5.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D080122S.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\VD080222\
  Data File : VD073925.D                                          
  Acq On    : 02 Aug 2022  14:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3996‐01
  Misc      : 5.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D080122S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown2.368                    Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.368    5.11 ug/l         4370   Pentafluorobenzene          7.973

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetrazolo[1,5‐a]pyrimidine, 5,7‐... 149 C6H7N5         003210‐44‐4 17
 2 N‐Acrylonitryl‐2,2‐dimethylaziri... 122 C7H10N2        077376‐91‐1 9 
 3 Dipropargyl sulfide                 110 C6H6S          013702‐09‐5 9 
 4 3‐Methyl‐4‐nitro‐5‐(1‐pyrazolyl)... 193 C7H7N5O2       292855‐42‐6 9 
 5 1H‐Pyrazole‐5‐carboxylic acid, 3... 171 C5H5N3O4       1000318‐77‐7 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 76 (2.368 min): VD073925.D\data.ms (-74) (-)
41.9 66.1

90.9
206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #27176: Tetrazolo[1,5-a]pyrimidine, 5,7-dimethyl-
66.039.0

149.0106.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #11248: N-Acrylonitryl-2,2-dimethylaziridine
66.0

107.041.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #6544: Dipropargyl sulfide
45.0

69.0
109.0

14.0
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m/z  41.90  100.00%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  37.85   88.56%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  66.10   88.56%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  45.00   87.08%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  36.00   82.66%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD080222\
  Data File : VD073925.D                                          
  Acq On    : 02 Aug 2022  14:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3996‐01
  Misc      : 5.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D080122S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.368         2.368     5.1  ug/l     4370   1   7.973   42739  50.0
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