
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD080924\
  Data File : VD079693.D                                          
  Acq On    : 09 Aug 2024  15:12
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P3474‐12
  Misc      : 7.43G/5.0ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 10   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\82D072924S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD079693.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.740    19   26   39 rBV   824659   1351737 100.00%  14.012%
  2   4.793   536  545  558 rBV3   23497     75345   5.57%   0.781%
  3   7.804  1047 1057 1062 rBV3  160027    393730  29.13%   4.081%
  4   7.875  1062 1069 1078 rVB2  319095    719519  53.23%   7.459%
  5   8.228  1120 1129 1141 rBV   139808    307131  22.72%   3.184%
 
  6   8.563  1159 1186 1188 rBV3   87941    300803  22.25%   3.118%
  7   8.775  1213 1222 1233 rBV   567573   1145538  84.75%  11.875%
  8  10.010  1419 1432 1440 rBV4    7815     28654   2.12%   0.297%
  9  10.269  1466 1476 1489 rBV   676745   1221046  90.33%  12.658%
 10  10.657  1536 1542 1548 rBV2   11042     17664   1.31%   0.183%
 
 11  11.581  1690 1699 1714 rBV   701291   1224011  90.55%  12.688%
 12  11.757  1718 1729 1743 rBV   456359   1062745  78.62%  11.017%
 13  12.569  1860 1867 1876 rBV   401318    668085  49.42%   6.925%
 14  13.263  1978 1985 1992 rBV2   24487     49075   3.63%   0.509%
 15  13.516  2020 2028 2038 rVB   662839   1060342  78.44%  10.992%
 
 16  14.045  2113 2118 2124 rVB3   12591     21363   1.58%   0.221%
 
 
                        Sum of corrected areas:     9646788
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD080924\
  Data File : VD079693.D                                          
  Acq On    : 09 Aug 2024  15:12
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P3474‐12
  Misc      : 7.43G/5.0ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072924S.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\VD080924\
  Data File : VD079693.D                                          
  Acq On    : 09 Aug 2024  15:12
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P3474‐12
  Misc      : 7.43G/5.0ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzene, 1‐bromo‐3‐fluoro‐      Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.563   13.13 ug/l       300803   1,4‐Difluorobenzene         8.775

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐bromo‐3‐fluoro‐          174 C6H4BrF        001073‐06‐9 96
 2 Benzene, 1‐bromo‐2‐fluoro‐          174 C6H4BrF        001072‐85‐1 93
 3 p‐Bromofluorobenzene                174 C6H4BrF        000460‐00‐4 90
 4 Pyrazole, 3‐(2‐bromoethyl)‐         174 C5H7BrN2       211738‐72‐6 37
 5 6‐Ethynyl‐4‐methoxy‐2H‐1,3‐benzo... 176 C10H8O3        1000388‐14‐3 35
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m/z  95.00  100.00%
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m/z 176.00   84.80%
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m/z 173.90   73.00%
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m/z  75.00   51.71%
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m/z  74.00   22.17%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD080924\
  Data File : VD079693.D                                          
  Acq On    : 09 Aug 2024  15:12
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P3474‐12
  Misc      : 7.43G/5.0ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  4‐(1H‐Pyrrol‐1‐yl)‐1,2,5‐ox...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.757   43.41 ug/l      1062750   Chlorobenzene‐d5           11.581

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,4‐Dichlorobenzene‐D4              150 C6D4Cl2        003855‐82‐1 94
 2 1,2‐Dichlorobenzene‐D4              150 C6D4Cl2        002199‐69‐1 94
 3 4‐(1H‐Pyrrol‐1‐yl)‐1,2,5‐oxadiaz... 150 C6H6N4O        618428‐52‐7 50
 4 9‐Borabicyclo[3.3.1]nonane, 9‐et... 150 C10H19B        052102‐17‐7 43
 5 N‐(2,5‐Dioxo‐1‐pyrrolidinyl)‐4‐n... 263 C11H9N3O5      879504‐82‐2 14
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Abundance #28063: 4-(1H-Pyrrol-1-yl)-1,2,5-oxadiazol-3-amine
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD080924\
  Data File : VD079693.D                                          
  Acq On    : 09 Aug 2024  15:12
  Operator  : RP/MD
  Sample    : P3474‐12
  Misc      : 7.43G/5.0ml/MSVOA_D/SOIL/A
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072924S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzene, 1‐brom...   8.563    13.1  ug/l   300803   2   8.775 1145540  50.0
4‐(1H‐Pyrrol‐1‐...  11.757    43.4  ug/l  1062750   3  11.581 1224010  50.0
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