
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD122921\
  Data File : VD071531.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2021  16:22
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M5238‐01
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 1   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\82D122221S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD071531.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    46   50   51 rBV     6231      5878   1.67%   0.269%
  2   2.632   119  121  122 rVV2    3798      3725   1.06%   0.170%
  3   3.138   206  207  216 rVB    11085     15737   4.46%   0.720%
  4   4.314   405  407  410 rBV2    2962      4050   1.15%   0.185%
  5   4.944   510  514  515 rBV2    3493      5087   1.44%   0.233%
 
  6   4.962   515  517  522 rVB5    4518      6609   1.87%   0.302%
  7   5.338   576  581  583 rBV2    2515      4066   1.15%   0.186%
  8   7.191   885  896  899 rBV3    7652     19087   5.41%   0.873%
  9   7.244   902  905  910 rVB3    2774      3535   1.00%   0.162%
 10   7.667   972  977  979 rBV     3798      5249   1.49%   0.240%
 
 11   7.697   979  982  985 rVV2    3284      4866   1.38%   0.223%
 12   7.914  1010 1019 1024 rBV3   53413    129745  36.80%   5.935%
 13   7.973  1024 1029 1038 rVB2   81191    183470  52.03%   8.393%
 14   8.326  1078 1089 1098 rVV2   68318    157102  44.56%   7.187%
 15   8.855  1172 1179 1191 rVB   116006    251847  71.43%  11.521%
 
 16   9.332  1258 1260 1264 rBV     2882      3626   1.03%   0.166%
 17  10.332  1423 1430 1439 rBV   190202    349844  99.22%  16.004%
 18  11.338  1598 1601 1603 rBV     2885      4385   1.24%   0.201%
 19  11.520  1627 1632 1633 rBV2    3052      4339   1.23%   0.198%
 20  11.638  1645 1652 1661 rVB   208855    352592 100.00%  16.130%
 
 21  11.849  1681 1688 1692 rBV2    4695      8563   2.43%   0.392%
 22  11.926  1700 1701 1707 rVB2    2744      3638   1.03%   0.166%
 23  12.167  1738 1742 1744 rBV3    4521      6326   1.79%   0.289%
 24  12.620  1812 1819 1829 rBV   158751    269077  76.31%  12.309%
 25  13.567  1972 1980 1988 rBV   202833    349221  99.04%  15.975%
 
 26  13.843  2022 2027 2029 rVB     3890      6065   1.72%   0.277%
 27  15.102  2237 2241 2244 rVB2    3981      5836   1.66%   0.267%
 28  15.990  2389 2392 2395 rVB3    2690      3566   1.01%   0.163%
 29  16.084  2405 2408 2411 rVV     3148      4392   1.25%   0.201%
 30  16.484  2472 2476 2479 rVB4    3281      4904   1.39%   0.224%
 
 31  16.620  2496 2499 2500 rBV3    3506      4382   1.24%   0.200%
 32  16.667  2503 2507 2510 rVV3    3254      5197   1.47%   0.238%
 
 
                        Sum of corrected areas:     2186006
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD122921\
  Data File : VD071531.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2021  16:22
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M5238‐01
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D122221S.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\VD122921\
  Data File : VD071531.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2021  16:22
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M5238‐01
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D122221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown7.191                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.191    5.20 ug/l        19087   Pentafluorobenzene          7.973

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Silanol, trimethyl‐                  90 C3H10OSi       001066‐40‐6 43
 2 Propanoic acid, 2‐mercapto‐2‐met... 120 C4H8O2S        004695‐31‐2 43
 3 Formamide, N‐methylthio              75 C2H5NS         018952‐41‐5 9 
 4 Hexanal dimethyl acetal             146 C8H18O2        001599‐47‐9 9 
 5 .beta.‐Alanine, TMS derivative      161 C6H15NO2Si     005269‐40‐9 9 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance Scan 896 (7.191 min): VD071531.D\data.ms (-885) (-)
75.0

40.0

124.5

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance #2523: Silanol, trimethyl-
75.0

45.0

15.0 59.029.0 90.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130

5000

m/z-->

Abundance #10476: Propanoic acid, 2-mercapto-2-methyl-
75.0

41.0

59.0

120.0

27.0 102.0
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5000

m/z-->

Abundance #1019: Formamide, N-methylthio
75.0

30.0

45.0
60.0

6.80 7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  75.00  100.00%

6.80 7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  40.00   24.50%

6.80 7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  45.00   18.55%

6.80 7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  47.00   11.21%

6.80 7.00 7.20 7.40 7.60

m/z  76.70    7.52%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD122921\
  Data File : VD071531.D                                          
  Acq On    : 29 Dec 2021  16:22
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M5238‐01
  Misc      : 5.00G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D122221S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown7.191         7.191     5.2  ug/l    19087   1   7.973  183470  50.0
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