
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD020124\
  Data File : VD078307.D                                          
  Acq On    : 01 Feb 2024  16:14
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P1329‐05
  Misc      : 4.58G/10ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % 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\SFAMDLM020124SMA.M
  Title     : SFAM01.0
 
  Signal     : TIC: VD078307.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.687    12   17   19 rBV     4773      6763   0.90%   0.178%
  2   1.740    19   26   38 rVB   466368    752666 100.00%  19.799%
  3   1.887    49   51   52 rBV     1128       625   0.08%   0.016%
  4   2.276   111  117  125 rVB   103806    154637  20.55%   4.068%
  5   2.799   200  206  216 rVB    72925    141224  18.76%   3.715%
 
  6   3.346   298  299  302 rVB     1077       684   0.09%   0.018%
  7   3.381   302  305  307 rVB      809       935   0.12%   0.025%
  8   3.617   343  345  348 rVB      734       710   0.09%   0.019%
  9   3.652   348  351  355 rVB3     605       925   0.12%   0.024%
 10   3.775   370  372  379 rVB2     796      1224   0.16%   0.032%
 
 11   3.917   387  396  408 rBV2   60939    165635  22.01%   4.357%
 12   4.187   440  442  444 rVB      750       635   0.08%   0.017%
 13   4.217   444  447  449 rBV      968       911   0.12%   0.024%
 14   4.364   470  472  473 rBV     1101       637   0.08%   0.017%
 15   4.440   484  485  489 rBV      776       763   0.10%   0.020%
 
 16   4.546   500  503  506 rBV2     708       836   0.11%   0.022%
 17   4.805   540  547  556 rVB3   11005     28968   3.85%   0.762%
 18   5.081   590  594  597 rVB2     822      1253   0.17%   0.033%
 19   5.134   597  603  604 rBV     1166      1538   0.20%   0.040%
 20   5.181   610  611  614 rVB2     842       606   0.08%   0.016%
 
 21   5.222   614  618  620 rBV2     719       842   0.11%   0.022%
 22   5.581   677  679  682 rVB2     560       558   0.07%   0.015%
 23   5.652   688  691  692 rBV      713       630   0.08%   0.017%
 24   5.740   704  706  708 rVV2     552       570   0.08%   0.015%
 25   5.846   718  724  727 rBV4    2570      5599   0.74%   0.147%
 
 26   5.975   745  746  749 rVB      953       670   0.09%   0.018%
 27   6.069   760  762  765 rVV      841       832   0.11%   0.022%
 28   6.140   771  774  776 rVB      733       705   0.09%   0.019%
 29   6.281   795  798  801 rBV2     894      1073   0.14%   0.028%
 30   6.322   801  805  807 rBV2     592       871   0.12%   0.023%
 
 31   6.464   828  829  832 rBV      693       683   0.09%   0.018%
 32   6.728   872  874  877 rBV      972       839   0.11%   0.022%
 33   6.993   910  919  929 rBV    25006     75493  10.03%   1.986%
 34   7.458   996  998 1001 rBV2     968       681   0.09%   0.018%
 35   7.569  1008 1017 1028 rBV    78269    203194  27.00%   5.345%
 
 36   7.993  1086 1089 1090 rBV     1024       873   0.12%   0.023%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD020124\
  Data File : VD078307.D                                          
  Acq On    : 01 Feb 2024  16:14
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P1329‐05
  Misc      : 4.58G/10ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % 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\SFAMDLM020124SMA.M
  Title     : SFAM01.0
 
 37   8.122  1109 1111 1114 rVB2     972      1000   0.13%   0.026%
 38   8.205  1114 1125 1141 rBV2  159256    483005  64.17%  12.706%
 39   8.305  1141 1142 1145 rVV      900       695   0.09%   0.018%
 40   8.434  1162 1164 1165 rBV     1278       867   0.12%   0.023%
 
 41   8.452  1165 1167 1168 rVV2    1046       554   0.07%   0.015%
 42   8.540  1180 1182 1184 rBV2     731       804   0.11%   0.021%
 43   8.669  1201 1204 1206 rVB2     754       714   0.09%   0.019%
 44   8.775  1213 1222 1229 rBV    54424    103044  13.69%   2.711%
 45   9.005  1260 1261 1265 rVB     1050       809   0.11%   0.021%
 
 46   9.046  1265 1268 1271 rBV2     657      1001   0.13%   0.026%
 47   9.116  1277 1280 1282 rBV2     807       972   0.13%   0.026%
 48   9.210  1288 1296 1305 rVB2  101718    210156  27.92%   5.528%
 49   9.563  1354 1356 1357 rBV2     647       586   0.08%   0.015%
 50   9.599  1359 1362 1363 rVV2     840       598   0.08%   0.016%
 
 51   9.763  1389 1390 1393 rVV3     933       849   0.11%   0.022%
 52   9.828  1396 1401 1405 rVB2    1057      1464   0.19%   0.039%
 53   9.863  1405 1407 1410 rBV      762       803   0.11%   0.021%
 54   9.910  1412 1415 1416 rBV      789       867   0.12%   0.023%
 55   9.981  1420 1427 1435 rVV    59445    104435  13.88%   2.747%
 
 56  10.269  1468 1476 1485 rBV   210925    369030  49.03%   9.708%
 57  10.387  1493 1496 1497 rBV2     749       694   0.09%   0.018%
 58  10.522  1512 1519 1527 rVV3   38813     71267   9.47%   1.875%
 59  10.669  1538 1544 1549 rVB2    8197     14854   1.97%   0.391%
 60  10.810  1565 1568 1569 rBV     1050       975   0.13%   0.026%
 
 61  10.881  1572 1580 1587 rBV    91501    160640  21.34%   4.226%
 62  10.952  1590 1592 1595 rVB     1597      1217   0.16%   0.032%
 63  11.028  1600 1605 1610 rBV3    5543      8469   1.13%   0.223%
 64  11.257  1640 1644 1649 rVB3    1086      1667   0.22%   0.044%
 65  11.581  1693 1699 1708 rVV2   73580    127243  16.91%   3.347%
 
 66  11.657  1710 1712 1714 rVB2     736       600   0.08%   0.016%
 67  11.675  1714 1715 1718 rBV2     891       783   0.10%   0.021%
 68  11.716  1718 1722 1723 rBV2     751       827   0.11%   0.022%
 69  11.781  1731 1733 1736 rBV      532       578   0.08%   0.015%
 70  11.993  1766 1769 1772 rVB     1059      1076   0.14%   0.028%
 
 71  12.157  1795 1797 1801 rBV     1008      1317   0.17%   0.035%
 72  12.275  1816 1817 1819 rBV      905       652   0.09%   0.017%
 73  12.316  1822 1824 1827 rVV      923       910   0.12%   0.024%
 74  12.575  1864 1868 1874 rVB2    4788      7611   1.01%   0.200%
 75  12.651  1874 1881 1887 rBV   112901    183303  24.35%   4.822%
 
 76  12.851  1912 1915 1922 rVB2    2401      3516   0.47%   0.092%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD020124\
  Data File : VD078307.D                                          
  Acq On    : 01 Feb 2024  16:14
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P1329‐05
  Misc      : 4.58G/10ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % 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\SFAMDLM020124SMA.M
  Title     : SFAM01.0
 
 77  12.946  1929 1931 1933 rBV      779       600   0.08%   0.016%
 78  13.075  1949 1953 1956 rBV2     758      1217   0.16%   0.032%
 79  13.134  1961 1963 1965 rVB     1096       899   0.12%   0.024%
 80  13.516  2022 2028 2034 rVB2   60579     95915  12.74%   2.523%
 
 81  13.581  2037 2039 2040 rVV     1260       719   0.10%   0.019%
 82  13.610  2042 2044 2050 rVB5    3279      4526   0.60%   0.119%
 83  13.722  2058 2063 2065 rBV2     920      1596   0.21%   0.042%
 84  13.816  2072 2079 2087 rVB   151649    248550  33.02%   6.538%
 85  14.016  2111 2113 2114 rVV      786       609   0.08%   0.016%
 
 86  14.051  2114 2119 2124 rVB3    3583      5813   0.77%   0.153%
 87  14.369  2172 2173 2175 rBV2     983       755   0.10%   0.020%
 88  14.487  2191 2193 2196 rVB2    1140       779   0.10%   0.020%
 89  14.663  2221 2223 2226 rVB     1066       818   0.11%   0.022%
 90  14.804  2245 2247 2248 rBV2     970       708   0.09%   0.019%
 
 91  14.828  2248 2251 2254 rVB2    1367      1472   0.20%   0.039%
 92  14.881  2258 2260 2262 rBV     1278       767   0.10%   0.020%
 93  15.034  2284 2286 2292 rBV2     816      1217   0.16%   0.032%
 94  15.151  2304 2306 2308 rBV2    1002       595   0.08%   0.016%
 95  15.598  2379 2382 2384 rBV3    1052      1581   0.21%   0.042%
 
 96  15.998  2449 2450 2452 rVB     1325       717   0.10%   0.019%
 97  16.045  2452 2458 2459 rBV2    1824      2363   0.31%   0.062%
 98  16.216  2486 2487 2489 rBV     1313       795   0.11%   0.021%
 99  16.416  2519 2521 2524 rBV3     977       874   0.12%   0.023%
100  16.545  2541 2543 2544 rBV     1509       818   0.11%   0.022%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     3801443
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD020124\
  Data File : VD078307.D                                          
  Acq On    : 01 Feb 2024  16:14
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P1329‐05
  Misc      : 4.58G/10ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\SFAMDLM020124SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

  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\VD020124\
  Data File : VD078307.D                                          
  Acq On    : 01 Feb 2024  16:14
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P1329‐05
  Misc      : 4.58G/10ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\SFAMDLM020124SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  2‐Ethyl‐oxetane                 Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  5.846    1.36 ug/L         5599   1,4‐Difluorobenzene         8.775

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Ethyl‐oxetane                      86 C5H10O         1010386‐40‐2 53
 2 Azetidine, 1‐nitroso‐                86 C3H6N2O        015216‐10‐1 32
 3 Cyclopropane                         42 C3H6           000075‐19‐4 9 
 4 Propene                              42 C3H6           000115‐07‐1 9 
 5 2H‐Pyran‐2‐one, tetrahydro‐3,6‐d... 128 C7H12O2        003720‐22‐7 9 

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 724 (5.846 min): VD078307.D\data.ms (-718) (-)
43.2

56.0

86.2

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1948: 2-Ethyl-oxetane
57.0

41.0

29.0 86.0

71.0
15.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
0

5000

m/z-->

Abundance #1806: Azetidine, 1-nitroso-
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD020124\
  Data File : VD078307.D                                          
  Acq On    : 01 Feb 2024  16:14
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P1329‐05
  Misc      : 4.58G/10ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\SFAMDLM020124SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown‐01                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.575    1.98 ug/L         7611   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.516

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentanecarboxamide, 3‐ethen... 281 C19H23NO       136091‐23‐1 38
 2 Acetamide, 2‐[4‐(1‐oxo‐3‐phenyl‐... 281 C17H15NO3      019152‐45‐5 9 
 3 4‐(2‐Hydroxyethylamino)‐1‐oxo‐2‐... 281 C16H15N3O2     087365‐21‐7 9 
 4 4‐[N‐Methylpiperazino]‐5‐nitro v... 281 C13H19N3O4     030058‐29‐8 9 
 5 Ethyl 3‐amino‐4‐(1,3‐benzodiazol... 281 C16H15N3O2     1000444‐00‐5 9 

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1868 (12.575 min): VD078307.D\data.ms (-1864) (-
281.1

192.9
133.373.2

162.9102.8

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #174910: Cyclopentanecarboxamide, 3-ethenyl-2-(3-pent
281.0

93.0
161.0

41.0 133.0

226.0
190.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #174649: Acetamide, 2-[4-(1-oxo-3-phenyl-2-propenyl)ph
281.0

223.0

121.0
178.0

77.044.0 253.0
149.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #174518: 4-(2-Hydroxyethylamino)-1-oxo-2-phenyl-1,2-di
281.0

237.0

130.0

77.0
174.028.0

12.50

m/z 281.10  100.00%

12.50

m/z 192.90   31.99%

12.50

m/z 283.15   28.92%

12.50

m/z 282.15   23.60%

12.50

m/z 191.00   22.53%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD020124\
  Data File : VD078307.D                                          
  Acq On    : 01 Feb 2024  16:14
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P1329‐05
  Misc      : 4.58G/10ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\SFAMDLM020124SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
2‐Ethyl‐oxetane      5.846     1.4  ug/L     5599   1   8.775  103044  25.0
unknown‐01          12.575     2.0  ug/L     7611   3  13.516   95915  25.0
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