
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD012021\
  Data File : VD068108.D                                          
  Acq On    : 20 Jan 2021  13:03
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M1160‐03
  Misc      : 4.90G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   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\82D011921S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD068108.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.150    32   39   43 rBV7    4386      9111   1.01%   0.169%
  2   2.238    43   54   55 rBV6   20235     54026   5.99%   1.005%
  3   2.638   118  122  130 rBV9   13552     33564   3.72%   0.624%
  4   4.162   372  381  396 rVB    60175    170137  18.85%   3.164%
  5   4.973   509  519  528 rBV4   14987     43975   4.87%   0.818%
 
  6   7.220   891  901  911 rBV2   36838    104225  11.55%   1.938%
  7   7.920  1011 1020 1025 rBV   106849    251692  27.89%   4.681%
  8   7.979  1025 1030 1041 rVB   198551    450292  49.90%   8.375%
  9   8.338  1080 1091 1103 rBV   112451    262717  29.11%   4.886%
 10   8.867  1172 1181 1190 rBV   300749    611602  67.77%  11.375%
 
 11   9.309  1249 1256 1265 rBV    64037    122718  13.60%   2.282%
 12  10.344  1421 1432 1440 rBV   488086    902466 100.00%  16.785%
 13  10.985  1536 1541 1545 rBV6    8233     15254   1.69%   0.284%
 14  11.644  1646 1653 1664 rBV   460463    818853  90.74%  15.230%
 15  12.255  1751 1757 1761 rBV3    8593     15776   1.75%   0.293%
 
 16  12.632  1812 1821 1829 rBV   397423    657827  72.89%  12.235%
 17  13.573  1975 1981 1989 rVB   508003    839315  93.00%  15.610%
 18  15.096  2236 2240 2245 rVB7    7356     13087   1.45%   0.243%
 
 
                        Sum of corrected areas:     5376637
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD012021\
  Data File : VD068108.D                                          
  Acq On    : 20 Jan 2021  13:03
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M1160‐03
  Misc      : 4.90G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D011921S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD012021\
  Data File : VD068108.D                                          
  Acq On    : 20 Jan 2021  13:03
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M1160‐03
  Misc      : 4.90G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D011921S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  Propanamide, 3‐(3,4‐dimethy...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.238    6.00 ug/l        54026   Pentafluorobenzene          7.985

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propanamide, 3‐(3,4‐dimethylphen... 241 C11H15NO3S     1000262‐80‐6 50
 2 1‐(3,5‐Dimethyl‐1‐adamantanoyl)s... 265 C14H23N3O2     351327‐47‐4 47
 3 4‐(Methylamino)butyric acid         117 C5H11NO2       001119‐48‐8 40
 4 1,6‐Diaminohexane‐N,N,N',N'‐tetr... 348 C14H24N2O8     001633‐00‐7 38
 5 2,4‐Dimethylamphetamine             163 C11H17N        075659‐61‐9 38
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Abundance #114675: 1-(3,5-Dimethyl-1-adamantanoyl)semicarbazide
44.0
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Abundance #8500: 4-(Methylamino)butyric acid
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2.00 2.20 2.40 2.60
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m/z  40.95   17.57%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD012021\
  Data File : VD068108.D                                          
  Acq On    : 20 Jan 2021  13:03
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M1160‐03
  Misc      : 4.90G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D011921S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Pentanone                     Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.309   10.03 ug/l       122718   1,4‐Difluorobenzene         8.867

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Pentanone                          86 C5H10O         000107‐87‐9 87
 2 2‐Butanone, 3‐methyl‐                86 C5H10O         000563‐80‐4 64
 3 2,3‐Butanedione                      86 C4H6O2         000431‐03‐8 50
 4 2,3‐Hexanedione                     114 C6H10O2        003848‐24‐6 10
 5 Allyl acetate                       100 C5H8O2         000591‐87‐7 9 
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Abundance Scan 1256 (9.309 min): VD068108.D\data.ms (-1249) (-)
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Abundance #1706: 2-Pentanone
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Abundance #1764: 2-Butanone, 3-methyl-
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20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000
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Abundance #1661: 2,3-Butanedione
43.0

86.015.0
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m/z  42.95  100.00%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD012021\
  Data File : VD068108.D                                          
  Acq On    : 20 Jan 2021  13:03
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M1160‐03
  Misc      : 4.90G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D011921S.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Propanamide, 3‐...   2.238     6.0  ug/l    54026   1   7.985  450292  50.0
2‐Pentanone          9.309    10.0  ug/l   122718   2   8.867  611602  50.0
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