
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD092421\
  Data File : VD070465.D                                          
  Acq On    : 24 Sep 2021  20:04
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3908‐06
  Misc      : 6.35G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 23   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\82D090821S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD070465.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.215    47   50   52 rBV     2912      3104   1.37%   0.212%
  2   2.279    58   61   63 rBV     2407      2406   1.06%   0.164%
  3   2.309    63   66   68 rBV     3456      3403   1.51%   0.232%
  4   2.379    76   78   82 rBV2    1903      2441   1.08%   0.167%
  5   2.491    93   97  100 rBV4    2677      4397   1.95%   0.300%
 
  6   2.638   114  122  123 rBV6   17707     23563  10.42%   1.608%
  7   2.656   123  125  133 rVB3   18053     23143  10.24%   1.580%
  8   2.756   138  142  145 rBV4    4500      5652   2.50%   0.386%
  9   3.020   184  187  190 rBV     3279      3324   1.47%   0.227%
 10   4.156   375  380  382 rBV2    3581      5225   2.31%   0.357%
 
 11   4.932   506  512  513 rVV4    2509      3064   1.36%   0.209%
 12   4.956   513  516  524 rVB5    5456     12317   5.45%   0.841%
 13   7.685   973  980  982 rBV3    3817      5669   2.51%   0.387%
 14   7.908  1010 1018 1024 rBV2   47106    115086  50.91%   7.855%
 15   7.973  1024 1029 1039 rVV    50301    111904  49.50%   7.638%
 
 16   8.326  1078 1089 1102 rBV    63730    143781  63.60%   9.814%
 17   8.773  1158 1165 1170 rVV2    1071      2879   1.27%   0.197%
 18   8.861  1173 1180 1189 rVV    80333    165796  73.34%  11.316%
 19   9.049  1207 1212 1215 rBV3    1402      2874   1.27%   0.196%
 20  10.332  1423 1430 1437 rBV   106543    197768  87.48%  13.498%
 
 21  10.526  1458 1463 1468 rBV2    1486      2792   1.24%   0.191%
 22  10.714  1489 1495 1497 rBV3    1638      2885   1.28%   0.197%
 23  11.461  1617 1622 1624 rBV2    1653      2360   1.04%   0.161%
 24  11.638  1645 1652 1659 rBV   130109    226066 100.00%  15.430%
 25  12.620  1812 1819 1829 rBV3   90990    157699  69.76%  10.764%
 
 26  12.820  1848 1853 1856 rVB3    1611      2384   1.05%   0.163%
 27  13.561  1974 1979 1988 rVV   115899    195593  86.52%  13.350%
 28  13.655  1991 1995 2002 rVB4    4638      7486   3.31%   0.511%
 29  14.196  2084 2087 2090 rBV3    1798      2500   1.11%   0.171%
 30  15.108  2240 2242 2245 rVB2    2651      2776   1.23%   0.189%
 
 31  15.243  2262 2265 2268 rBV3    1704      2386   1.06%   0.163%
 32  15.343  2279 2282 2285 rVV4    2318      3034   1.34%   0.207%
 33  15.808  2358 2361 2363 rBV4    2128      2600   1.15%   0.177%
 34  15.984  2388 2391 2394 rBV3    1611      2636   1.17%   0.180%
 35  16.008  2394 2395 2400 rVB5    2027      2311   1.02%   0.158%
 
 36  16.273  2437 2440 2441 rBV3    3120      3338   1.48%   0.228%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD092421\
  Data File : VD070465.D                                          
  Acq On    : 24 Sep 2021  20:04
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3908‐06
  Misc      : 6.35G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 23   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\82D090821S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  16.473  2472 2474 2478 rVB5    2507      3726   1.65%   0.254%
 38  16.549  2484 2487 2489 rBV3    1714      2429   1.07%   0.166%
 39  16.678  2506 2509 2510 rBV2    2460      2323   1.03%   0.159%
 
 
                        Sum of corrected areas:     1465120
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD092421\
  Data File : VD070465.D                                          
  Acq On    : 24 Sep 2021  20:04
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3908‐06
  Misc      : 6.35G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D090821S.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
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120000

Time-->

Abundance TIC: VD070465.D\data.ms

 2.215 2.279 2.309 2.379 2.491

 2.638 2.656

 2.756  3.020  4.156  4.932 4.956
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Time-->
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD092421\
  Data File : VD070465.D                                          
  Acq On    : 24 Sep 2021  20:04
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3908‐06
  Misc      : 6.35G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D090821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown2.638                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.638   10.53 ug/l        23563   Pentafluorobenzene          7.973

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acetic acid, bromochloro‐           172 C2H2BrClO2     005589‐96‐8 25
 2 Chloromethyl thiocyanate            107 C2H2ClNS       003268‐79‐9 25
 3 Ethanol, 2‐chloro‐, phosphite (3:1) 268 C6H12Cl3O3P    000140‐08‐9 10
 4 Carbonochloridic acid, 4‐nitroph... 201 C7H4ClNO4      007693‐46‐1 9 
 5 Ethanesulfonyl chloride, 2‐chloro‐  162 C2H4Cl2O2S     001622‐32‐8 9 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 122 (2.638 min): VD070465.D\data.ms (-114) (-)
49.0

251.7218.9
93.9 186.9

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

5000

m/z-->

Abundance #47502: Acetic acid, bromochloro-
49.0

130.0

92.0

174.0

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

5000

m/z-->

Abundance #5775: Chloromethyl thiocyanate
49.0

107.0

14.0 79.0

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

5000

m/z-->

Abundance #158684: Ethanol, 2-chloro-, phosphite (3:1)
63.027.0

189.0
233.0145.0109.0

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  49.00  100.00%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  62.90   60.45%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  44.00   38.51%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  45.10   36.32%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  42.90   25.20%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD092421\
  Data File : VD070465.D                                          
  Acq On    : 24 Sep 2021  20:04
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3908‐06
  Misc      : 6.35G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D090821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown2.656                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.656   10.34 ug/l        23143   Pentafluorobenzene          7.973

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Ethyl‐5‐nitro‐1H‐1,3‐benzodiazole 191 C9H9N3O2       005805‐42‐5 32
 2 Ethanol, 2‐chloro‐, phosphite (3:1) 268 C6H12Cl3O3P    000140‐08‐9 12
 3 Carbonochloridic acid, 4‐nitroph... 201 C7H4ClNO4      007693‐46‐1 9 
 4 Chloromethylphosphonic dichloride   166 CH2Cl3OP       001983‐26‐2 9 
 5 5‐Bromo‐2‐(2H‐tetrazol‐5‐yl)pyri... 225 C6H4BrN5       380380‐60‐9 9 

20 40 60 80 100120140160180200220240260

5000

m/z-->

Abundance Scan 125 (2.656 min): VD070465.D\data.ms (-123) (-)
62.9

232.8
266.6132.7

200.7

20 40 60 80 100120140160180200220240260

5000

m/z-->

Abundance #66081: 2-Ethyl-5-nitro-1H-1,3-benzodiazole
63.0

191.0

144.0

91.030.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260

5000

m/z-->

Abundance #158683: Ethanol, 2-chloro-, phosphite (3:1)
63.0

189.0
233.0

27.0
145.0

109.0
268.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260

5000

m/z-->

Abundance #77081: Carbonochloridic acid, 4-nitrophenyl ester
63.0

122.0 201.030.0
92.0 166.0

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  62.90  100.00%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  49.00   75.63%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  45.00   43.93%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  68.70   34.85%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z 232.80   31.42%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD092421\
  Data File : VD070465.D                                          
  Acq On    : 24 Sep 2021  20:04
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3908‐06
  Misc      : 6.35G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D090821S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.638         2.638    10.5  ug/l    23563   1   7.973  111904  50.0
unknown2.656         2.656    10.3  ug/l    23143   1   7.973  111904  50.0
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