
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD011222\
  Data File : VD071692.D                                          
  Acq On    : 12 Jan 2022  17:57
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N1106‐12
  Misc      : 6.40G/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\82D010722S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD071692.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.026    17   18   21 rVB2    2033      1781   1.04%   0.165%
  2   2.226    46   52   54 rBV3    4217      7635   4.48%   0.708%
  3   2.250    54   56   58 rBV     2296      2132   1.25%   0.198%
  4   2.309    63   66   67 rVV3    1958      2054   1.20%   0.190%
  5   2.326    67   69   71 rVB2    2524      1880   1.10%   0.174%
 
  6   2.350    71   73   74 rBV2    1912      1719   1.01%   0.159%
  7   2.468    91   93   95 rBV2    2929      3003   1.76%   0.278%
  8   2.497    95   98   99 rVV2    3880      2960   1.74%   0.274%
  9   2.509    99  100  102 rVV     2386      1748   1.02%   0.162%
 10   2.644   117  123  129 rVB3    5619     10716   6.28%   0.993%
 
 11   2.709   132  134  136 rBV     3576      2344   1.37%   0.217%
 12   2.809   149  151  153 rBV3    2049      1756   1.03%   0.163%
 13   2.856   158  159  163 rVB3    3074      2159   1.27%   0.200%
 14   2.897   163  166  169 rBV2    2819      4079   2.39%   0.378%
 15   3.073   194  196  198 rBV2    2499      2695   1.58%   0.250%
 
 16   3.144   207  208  211 rVV     4366      3289   1.93%   0.305%
 17   3.168   211  212  215 rVB     3456      2085   1.22%   0.193%
 18   4.585   450  453  458 rVB     1244      1734   1.02%   0.161%
 19   4.738   476  479  481 rBV2    1824      1981   1.16%   0.184%
 20   4.844   494  497  502 rVB2    1544      2327   1.36%   0.216%
 
 21   5.832   661  665  668 rVB2    1851      1975   1.16%   0.183%
 22   6.926   846  851  854 rVB2    1247      2067   1.21%   0.192%
 23   7.314   914  917  920 rBV2    1435      1778   1.04%   0.165%
 24   7.679   975  979  981 rBV2    2578      3697   2.17%   0.343%
 25   7.914  1012 1019 1024 rBV3   26905     64301  37.69%   5.959%
 
 26   7.973  1024 1029 1039 rVV2   37798     83574  48.99%   7.745%
 27   8.326  1081 1089 1096 rBV    37640     84939  49.79%   7.871%
 28   8.373  1096 1097 1101 rVB     2923      2124   1.25%   0.197%
 29   8.767  1162 1164 1170 rVV2    1515      2607   1.53%   0.242%
 30   8.861  1172 1180 1189 rBV    61391    126121  73.93%  11.688%
 
 31   9.750  1330 1331 1336 rVB     2229      1873   1.10%   0.174%
 32  10.102  1388 1391 1393 rBV2    1533      1893   1.11%   0.175%
 33  10.332  1422 1430 1441 rVV    92497    170598 100.00%  15.809%
 34  10.550  1465 1467 1472 rBV     1053      1983   1.16%   0.184%
 35  11.249  1584 1586 1589 rBV     1481      1851   1.09%   0.172%
 
 36  11.561  1637 1639 1642 rBV2    1571      2430   1.42%   0.225%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD011222\
  Data File : VD071692.D                                          
  Acq On    : 12 Jan 2022  17:57
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N1106‐12
  Misc      : 6.40G/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\82D010722S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  11.638  1644 1652 1662 rVB    94826    161063  94.41%  14.926%
 38  12.149  1736 1739 1743 rVB2    1598      2010   1.18%   0.186%
 39  12.208  1748 1749 1753 rVB2    1668      1765   1.03%   0.164%
 40  12.261  1753 1758 1760 rBV     1658      3224   1.89%   0.299%
 
 41  12.626  1814 1820 1826 rBV2   65479    112398  65.88%  10.416%
 42  13.067  1893 1895 1899 rVV2    1422      1735   1.02%   0.161%
 43  13.114  1901 1903 1907 rVB     2125      2210   1.30%   0.205%
 44  13.567  1972 1980 1987 rBV    88078    147025  86.18%  13.625%
 45  14.238  2091 2094 2098 rVB2    2058      1859   1.09%   0.172%
 
 46  14.590  2152 2154 2157 rVB2    2999      1813   1.06%   0.168%
 47  14.626  2157 2160 2161 rBV     2070      1934   1.13%   0.179%
 48  14.990  2217 2222 2223 rBV2    1433      1985   1.16%   0.184%
 49  15.408  2289 2293 2295 rBV4    1577      1889   1.11%   0.175%
 50  15.438  2295 2298 2300 rBV     2478      1854   1.09%   0.172%
 
 51  15.761  2350 2353 2357 rVB3    1735      2007   1.18%   0.186%
 52  16.032  2396 2399 2402 rBV     1927      2033   1.19%   0.188%
 53  16.314  2442 2447 2449 rBV3    2697      3616   2.12%   0.335%
 54  16.355  2452 2454 2458 rBV3    1988      2818   1.65%   0.261%
 55  16.408  2462 2463 2466 rVV2    1759      1903   1.12%   0.176%
 
 56  16.449  2468 2470 2476 rVB3    1273      2063   1.21%   0.191%
 57  16.585  2491 2493 2497 rVB3    3324      3938   2.31%   0.365%
 58  16.614  2497 2498 2500 rBV2    2970      2342   1.37%   0.217%
 59  16.679  2507 2509 2512 rBV3    2010      1716   1.01%   0.159%
 
 
                        Sum of corrected areas:     1079088
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD011222\
  Data File : VD071692.D                                          
  Acq On    : 12 Jan 2022  17:57
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N1106‐12
  Misc      : 6.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D010722S.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

20000

40000

60000

80000

Time-->

Abundance TIC: VD071692.D\data.ms

2.026
 2.226 2.250 2.309 2.326 2.350 2.468 2.497 2.509

 2.644 2.709 2.809 2.856 2.897 3.073 3.144
 3.168

 4.585 4.738 4.844  5.832

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

20000

40000

60000

80000

Time-->

Abundance TIC: VD071692.D\data.ms

.926  7.314  7.679

 7.914

 7.973  8.326

 8.373  8.767
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Abundance TIC: VD071692.D\data.ms

12.14912.20812.261
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14.238 14.59014.626 14.990 15.40815.438 15.761 16.032 16.31416.35516.40816.44916.58516.61416.679

82D010722S.M Fri Jan 14 12:24:01 2022                                                      Page: 3

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
SO-A4-A41-01-6



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD011222\
  Data File : VD071692.D                                          
  Acq On    : 12 Jan 2022  17:57
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N1106‐12
  Misc      : 6.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D010722S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown2.644                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.644    6.41 ug/l        10716   Pentafluorobenzene          7.973

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Chloroethanol                      80 C2H5ClO        000107‐07‐3 45
 2 4‐Aminobutyramide, N‐methyl‐N‐[4... 429 C17H21F6N3O3   1000124‐10‐5 9 
 3 Benzaldehyde, 2‐nitro‐, diaminom... 207 C8H9N5O2       102632‐31‐5 7 
 4 Acetamide, 2‐cyano‐                  84 C3H4N2O        000107‐91‐5 4 
 5 Ethanol, 2,2,2‐trichloro‐           148 C2H3Cl3O       000115‐20‐8 4 

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 123 (2.644 min): VD071692.D\data.ms (-117) (-)
44.0

206.996.9

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #1195: 2-Chloroethanol
31.0

80.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #317547: 4-Aminobutyramide, N-methyl-N-[4-(1-pyrrolidin
44.0

121.0
183.0

281.0 359.0 429.0228.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #84198: Benzaldehyde, 2-nitro-, diaminomethylidenhydra
44.0

119.0 207.0

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  44.00  100.00%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  39.95   94.34%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  48.90   41.78%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  35.80   29.11%

2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  44.90   26.75%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD011222\
  Data File : VD071692.D                                          
  Acq On    : 12 Jan 2022  17:57
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N1106‐12
  Misc      : 6.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D010722S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.644         2.644     6.4  ug/l    10716   1   7.973   83574  50.0
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