
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW050923\
  Data File : VW025906.D                                          
  Acq On    : 09 May 2023  14:28
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2612‐29
  Misc      : 4.41g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   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_W\Method\SFAMWLM050123SMA.M
  Title     : SFAM01.0
 
  Signal     : TIC: VW025906.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.149    38   43   59 rBV    66466    169444   5.94%   0.863%
  2   2.362    72   78   93 rVB   126768    332157  11.65%   1.693%
  3   2.899   159  166  179 rVB   122429    329442  11.55%   1.679%
  4   3.198   213  215  216 rBV2    2230      1711   0.06%   0.009%
  5   3.399   247  248  251 rVB3    2735      2228   0.08%   0.011%
 
  6   3.631   284  286  289 rBV4    1348      2062   0.07%   0.011%
  7   3.807   311  315  317 rBV5    1239      1885   0.07%   0.010%
  8   4.021   340  350  375 rBV   290194    963615  33.80%   4.910%
  9   4.204   375  380  388 rVB2    6890     18236   0.64%   0.093%
 10   4.374   405  408  409 rBV3    1833      2418   0.08%   0.012%
 
 11   4.484   424  426  428 rBV3    2072      2367   0.08%   0.012%
 12   4.545   432  436  441 rVV7    1336      3272   0.11%   0.017%
 13   4.618   446  448  450 rBV3    1443      1750   0.06%   0.009%
 14   4.917   487  497  510 rBV2   29109    105660   3.71%   0.538%
 15   5.112   526  529  530 rBV3    1806      1907   0.07%   0.010%
 
 16   5.301   558  560  563 rBV3    2438      2847   0.10%   0.015%
 17   5.441   581  583  588 rVV6    1179      1941   0.07%   0.010%
 18   5.685   621  623  627 rVB5    2842      3499   0.12%   0.018%
 19   5.795   639  641  646 rVB6    2772      3220   0.11%   0.016%
 20   5.837   646  648  651 rBV4    1531      2235   0.08%   0.011%
 
 21   5.941   657  665  674 rVV4   10317     31437   1.10%   0.160%
 22   6.014   674  677  679 rVB4    1583      1815   0.06%   0.009%
 23   6.130   692  696  698 rBV5    1490      2173   0.08%   0.011%
 24   6.234   710  713  714 rVV3    1898      1881   0.07%   0.010%
 25   6.374   732  736  739 rBV6    1481      2059   0.07%   0.010%
 
 26   6.679   784  786  791 rBV6    2002      2532   0.09%   0.013%
 27   7.075   844  851  857 rBV    80117    220969   7.75%   1.126%
 28   7.380   897  901  904 rBV6    2158      2858   0.10%   0.015%
 29   7.648   934  945  959 rBV   482371   1179787  41.38%   6.012%
 30   7.746   959  961  962 rBV2    2176      1825   0.06%   0.009%
 
 31   7.886   982  984  988 rVB5    1888      2697   0.09%   0.014%
 32   7.929   988  991  993 rBV4    1631      1968   0.07%   0.010%
 33   8.276  1037 1048 1062 rBV2  976915   2851336 100.00%  14.529%
 34   8.520  1086 1088 1091 rVB4    1680      1859   0.07%   0.009%
 35   8.575  1095 1097 1099 rVB3    2315      2237   0.08%   0.011%
 
 36   8.605  1099 1102 1105 rBV6    1927      2846   0.10%   0.015%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW050923\
  Data File : VW025906.D                                          
  Acq On    : 09 May 2023  14:28
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2612‐29
  Misc      : 4.41g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   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_W\Method\SFAMWLM050123SMA.M
  Title     : SFAM01.0
 
 37   8.636  1105 1107 1109 rVB3    3274      2398   0.08%   0.012%
 38   8.666  1109 1112 1113 rBV3    1637      2004   0.07%   0.010%
 39   8.843  1129 1141 1151 rBV   951400   1877959  65.86%   9.569%
 40   9.081  1175 1180 1186 rVB10    4011      7706   0.27%   0.039%
 
 41   9.270  1202 1211 1222 rBV   672667   1377267  48.30%   7.018%
 42   9.404  1231 1233 1236 rVB4    1867      1801   0.06%   0.009%
 43   9.599  1261 1265 1267 rBV5    1647      1766   0.06%   0.009%
 44   9.648  1269 1273 1274 rVV4    2186      2703   0.09%   0.014%
 45   9.672  1275 1277 1282 rVV6    3233      5478   0.19%   0.028%
 
 46   9.715  1282 1284 1289 rVV6    1472      2136   0.07%   0.011%
 47  10.032  1329 1336 1347 rBV   287740    528335  18.53%   2.692%
 48  10.129  1348 1352 1355 rVB6    3846      4725   0.17%   0.024%
 49  10.160  1355 1357 1360 rVB4    2823      2257   0.08%   0.012%
 50  10.203  1362 1364 1369 rBV6    1615      2072   0.07%   0.011%
 
 51  10.324  1375 1384 1396 rBV  1271689   2255663  79.11%  11.494%
 52  10.489  1407 1411 1414 rBV5    1308      2241   0.08%   0.011%
 53  10.574  1418 1425 1432 rBV   186533    332489  11.66%   1.694%
 54  10.702  1439 1446 1452 rBV    51002     96909   3.40%   0.494%
 55  10.855  1467 1471 1475 rBV7    1877      3654   0.13%   0.019%
 
 56  10.922  1475 1482 1494 rBV   293572    512901  17.99%   2.614%
 57  11.062  1500 1505 1515 rVB    21224     42004   1.47%   0.214%
 58  11.251  1532 1536 1537 rBV3    1448      1776   0.06%   0.009%
 59  11.385  1555 1558 1560 rBV4    2618      3200   0.11%   0.016%
 60  11.434  1560 1566 1572 rVB3   13344     26007   0.91%   0.133%
 
 61  11.629  1590 1598 1606 rBV  1235715   2040808  71.57%  10.399%
 62  11.830  1627 1631 1632 rBV4    3242      3977   0.14%   0.020%
 63  12.031  1660 1664 1665 rBV4    1787      2283   0.08%   0.012%
 64  12.166  1683 1686 1691 rVB7    2531      4251   0.15%   0.022%
 65  12.336  1712 1714 1716 rVV3    2535      2308   0.08%   0.012%
 
 66  12.355  1716 1717 1722 rVV5    1652      2334   0.08%   0.012%
 67  12.464  1730 1735 1741 rVB8    6915     13450   0.47%   0.069%
 68  12.513  1741 1743 1745 rBV3    2502      2277   0.08%   0.012%
 69  12.605  1751 1758 1765 rBV    33167     62132   2.18%   0.317%
 70  12.690  1765 1772 1779 rVV   453934    756962  26.55%   3.857%
 
 71  12.745  1779 1781 1789 rVB8    5825     11369   0.40%   0.058%
 72  12.928  1806 1811 1816 rBV8    4677      9483   0.33%   0.048%
 73  13.117  1837 1842 1847 rVB7    6195     11346   0.40%   0.058%
 74  13.190  1850 1854 1856 rBV5    2667      3844   0.13%   0.020%
 75  13.293  1866 1871 1874 rVB7    3063      5881   0.21%   0.030%
 
 76  13.470  1894 1900 1906 rVB7    6894     12426   0.44%   0.063%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW050923\
  Data File : VW025906.D                                          
  Acq On    : 09 May 2023  14:28
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2612‐29
  Misc      : 4.41g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   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_W\Method\SFAMWLM050123SMA.M
  Title     : SFAM01.0
 
 77  13.556  1907 1914 1924 rVB  1018977   1603517  56.24%   8.171%
 78  13.720  1937 1941 1943 rBV4    2138      3224   0.11%   0.016%
 79  13.848  1954 1962 1970 rBV   899148   1423712  49.93%   7.255%
 80  14.062  1992 1997 2003 rVB2   21673     35018   1.23%   0.178%
 
 81  14.184  2015 2017 2019 rVV3    2182      2294   0.08%   0.012%
 82  14.324  2032 2040 2044 rBV9    6877     16394   0.57%   0.084%
 83  14.415  2050 2055 2062 rVB5   12199     21950   0.77%   0.112%
 84  14.622  2086 2089 2091 rVV4    1989      1933   0.07%   0.010%
 85  14.714  2101 2104 2109 rVB6    4730      6579   0.23%   0.034%
 
 86  14.818  2120 2121 2124 rBV3    1769      1892   0.07%   0.010%
 87  14.927  2137 2139 2142 rBV4    2137      2091   0.07%   0.011%
 88  15.019  2150 2154 2155 rBV4    2249      2246   0.08%   0.011%
 89  15.037  2155 2157 2160 rVB4    3124      3004   0.11%   0.015%
 90  15.074  2160 2163 2164 rBV3    1611      1949   0.07%   0.010%
 
 91  15.135  2170 2173 2174 rBV3    1907      1877   0.07%   0.010%
 92  15.275  2194 2196 2200 rVB5    2699      2623   0.09%   0.013%
 93  15.397  2213 2216 2217 rBV3    2694      3133   0.11%   0.016%
 94  15.427  2217 2221 2226 rVV2   13891     23698   0.83%   0.121%
 95  15.677  2258 2262 2264 rBV5    2678      3967   0.14%   0.020%
 
 96  15.769  2273 2277 2279 rBV5    2377      3759   0.13%   0.019%
 97  16.025  2313 2319 2328 rBV2   73649    149555   5.25%   0.762%
 98  16.281  2359 2361 2364 rBV4    2204      3183   0.11%   0.016%
 99  16.323  2366 2368 2369 rVV2    3076      1911   0.07%   0.010%
100  16.409  2380 2382 2385 rBV4    2099      2764   0.10%   0.014%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    19625030
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW050923\
  Data File : VW025906.D                                          
  Acq On    : 09 May 2023  14:28
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2612‐29
  Misc      : 4.41g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM050123SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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 8.843

 9.081
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW050923\
  Data File : VW025906.D                                          
  Acq On    : 09 May 2023  14:28
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2612‐29
  Misc      : 4.41g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM050123SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Sulfur dioxide                  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.149    2.26 ug/L       169444   1,4‐Difluorobenzene         8.843

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Sulfur dioxide                       64 O2S            007446‐09‐5 83
 2 Aminomethanesulfonic acid           111 CH5NO3S        013881‐91‐9 83
 3 Sulfur dioxide                       64 O2S            007446‐09‐5 83
 4 1,1,1,2,2,3,3,4,4,5,5‐Undecafluo... 602 C10F22O2S      1000486‐78‐5 74
 5 Aminomethanesulfonic acid           111 CH5NO3S        013881‐91‐9 74

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 43 (2.149 min): VW025906.D\data.ms (-38) (-)
64.0

111.3 216.2 265.6147.7
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5000
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Abundance #416: Sulfur dioxide
64.0

32.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #6974: Aminomethanesulfonic acid
64.0

17.0

96.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #415: Sulfur dioxide
64.0

32.0

2.00 2.20 2.40

m/z  64.00  100.00%

2.00 2.20 2.40

m/z  47.95   55.15%

2.00 2.20 2.40

m/z  66.00    4.66%

2.00 2.20 2.40

m/z  45.05    2.94%

2.00 2.20 2.40

m/z  49.90    2.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW050923\
  Data File : VW025906.D                                          
  Acq On    : 09 May 2023  14:28
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2612‐29
  Misc      : 4.41g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM050123SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  4  (DEL) Alkane: Straight‐Chai...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.025    2.33 ug/L       149555   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.556

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Decene                            140 C10H20         000872‐05‐9 91
 2 1‐Octanol, 2‐butyl‐                 186 C12H26O        003913‐02‐8 86
 3 1‐Dodecanol, 2‐methyl‐, (S)‐        200 C13H28O        057289‐26‐6 80
 4 2‐Methyl‐1‐undecanol                186 C12H26O        010522‐26‐6 80
 5 Silane, trichlorodocosyl‐           442 C22H45Cl3Si    007325‐84‐0 72

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2319 (16.025 min): VW025906.D\data.ms (-2313) (-
57.0

97.1

154.3 281.1191.9

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #20642: 1-Decene
55.0

97.0

140.0
15.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #61054: 1-Octanol, 2-butyl-
43.0

85.0

168.0126.013.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #76046: 1-Dodecanol, 2-methyl-, (S)-
57.0

27.0 97.0

154.0

16.00

m/z  57.05  100.00%

16.00

m/z  43.10   99.48%

16.00

m/z  55.10   82.78%

16.00

m/z  41.05   79.82%

16.00

m/z  56.10   47.34%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW050923\
  Data File : VW025906.D                                          
  Acq On    : 09 May 2023  14:28
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O2612‐29
  Misc      : 4.41g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM050123SMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Sulfur dioxide       2.149     2.3  ug/L   169444   1   8.843 1877960  25.0
(DEL) Alkane: S...  16.025     2.3  ug/L   149555   3  13.556 1603520  25.0
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