
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/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\SFAMWLM053023SMA.M
  Title     : SFAM01.0
 
  Signal     : TIC: VW026111.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.844   155  157  158 rBV2    1998      1269  10.12%   0.812%
  2   3.606   278  282  285 rBV6    1766      2604  20.76%   1.666%
  3   3.692   293  296  297 rBV3    1476      1769  14.10%   1.132%
  4   3.948   336  338  339 rBV2    1372       613   4.89%   0.392%
  5   4.362   404  406  408 rBV3    1512       820   6.54%   0.525%
 
  6   4.570   438  440  441 rVB2    2115      1283  10.23%   0.821%
  7   4.588   441  443  444 rBV2    1292       904   7.21%   0.578%
  8   5.057   518  520  522 rBV3    1373      1352  10.78%   0.865%
  9   5.899   656  658  661 rVB4    2003      1699  13.54%   1.087%
 10   6.222   709  711  712 rBV2    1594      1461  11.65%   0.935%
 
 11   6.685   784  787  791 rBV6    2059      3108  24.77%   1.988%
 12   6.746   795  797  798 rBV2    1576       809   6.45%   0.518%
 13   6.966   831  833  835 rBV3    1551      1702  13.57%   1.089%
 14   7.142   860  862  865 rVB4    1491      1309  10.43%   0.837%
 15   7.533   924  926  929 rBV4    1464      1411  11.25%   0.903%
 
 16   7.630   940  942  943 rBV2    1714      1350  10.76%   0.864%
 17   7.813   970  972  977 rVB6    1607      1722  13.73%   1.102%
 18   7.874   980  982  985 rBV4    1813      2189  17.45%   1.400%
 19   7.923   988  990  992 rBV3    1607      1299  10.35%   0.831%
 20   8.002  1001 1003 1006 rBV4    1384      1445  11.52%   0.924%
 
 21   8.228  1038 1040 1043 rBV4    1920      2229  17.77%   1.426%
 22   8.264  1043 1046 1047 rBV2    5226      4940  39.38%   3.160%
 23   8.673  1110 1113 1116 rBV5    2699      4830  38.50%   3.090%
 24   8.843  1137 1141 1148 rVB4    5900     12545 100.00%   8.025%
 25   9.038  1172 1173 1174 rBV      521       194   1.55%   0.124%
 
 26   9.075  1174 1179 1180 rBV5    1040      1511  12.04%   0.967%
 27   9.124  1186 1187 1190 rBV2    1333      1165   9.29%   0.745%
 28   9.197  1193 1199 1201 rBV7    1455      2530  20.17%   1.619%
 29   9.276  1206 1212 1217 rVV5    4274      8395  66.92%   5.371%
 30   9.362  1225 1226 1228 rBV2    1157       794   6.33%   0.508%
 
 31   9.404  1230 1233 1235 rVB4    2718      2968  23.66%   1.899%
 32   9.435  1235 1238 1239 rBV3     463       320   2.55%   0.205%
 33   9.453  1239 1241 1244 rBV4     480       478   3.81%   0.306%
 34   9.502  1247 1249 1252 rVB4     630       755   6.02%   0.483%
 35   9.538  1252 1255 1258 rBV2     512       842   6.71%   0.539%
 
 36   9.581  1258 1262 1265 rBV4     829      1355  10.80%   0.867%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/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\SFAMWLM053023SMA.M
  Title     : SFAM01.0
 
 37   9.605  1265 1266 1270 rVB3     694       536   4.27%   0.343%
 38   9.666  1273 1276 1283 rBV6    1000      2499  19.92%   1.599%
 39   9.715  1283 1284 1285 rBV      283       148   1.18%   0.095%
 40   9.733  1285 1287 1288 rVB3     570       289   2.30%   0.185%
 
 41   9.746  1288 1289 1291 rVB2     666       407   3.24%   0.260%
 42   9.776  1291 1294 1296 rBV2     390       346   2.76%   0.221%
 43   9.819  1296 1301 1302 rBV4     891       815   6.50%   0.521%
 44   9.837  1302 1304 1308 rVB4    1148      1403  11.18%   0.898%
 45   9.868  1308 1309 1310 rBV      621       340   2.71%   0.218%
 
 46   9.892  1310 1313 1315 rVB4     518       494   3.94%   0.316%
 47   9.910  1315 1316 1317 rBV      503       186   1.48%   0.119%
 48   9.935  1317 1320 1323 rBV5     837      1283  10.23%   0.821%
 49   9.977  1323 1327 1329 rVB3     866       836   6.66%   0.535%
 50  10.032  1329 1336 1337 rBV7    1351      2068  16.48%   1.323%
 
 51  10.105  1344 1348 1350 rVB4    1041      1049   8.36%   0.671%
 52  10.130  1350 1352 1354 rVB3    1164       867   6.91%   0.555%
 53  10.154  1354 1356 1358 rBV2    1295      1355  10.80%   0.867%
 54  10.178  1358 1360 1361 rVB2     576       384   3.06%   0.246%
 55  10.197  1361 1363 1366 rBV4     606       779   6.21%   0.498%
 
 56  10.227  1366 1368 1369 rBV2     815       585   4.66%   0.374%
 57  10.325  1376 1384 1390 rBV4    5543     12357  98.50%   7.905%
 58  10.404  1395 1397 1399 rBV2     973       788   6.28%   0.504%
 59  10.434  1399 1402 1403 rBV3     939       789   6.29%   0.505%
 60  10.453  1403 1405 1406 rVB      577       341   2.72%   0.218%
 
 61  10.471  1406 1408 1410 rBV3     633       435   3.47%   0.278%
 62  10.495  1410 1412 1416 rVB5     996      1152   9.18%   0.737%
 63  10.538  1416 1419 1420 rBV3     772       826   6.58%   0.528%
 64  10.605  1427 1430 1431 rBV3    1858      2188  17.44%   1.400%
 65  10.971  1488 1490 1491 rBV2    1063       629   5.01%   0.402%
 
 66  11.233  1531 1533 1536 rVB4    1966      1728  13.77%   1.105%
 67  11.270  1536 1539 1540 rBV3    1305      1427  11.38%   0.913%
 68  11.373  1554 1556 1557 rBV2    1715       945   7.53%   0.605%
 69  11.514  1577 1579 1580 rBV2    1200       695   5.54%   0.445%
 70  11.629  1594 1598 1603 rBV5    6760     12244  97.60%   7.833%
 
 71  11.977  1654 1655 1657 rVB2    1448       920   7.33%   0.589%
 72  12.166  1684 1686 1689 rBV4    2026      1828  14.57%   1.169%
 73  12.391  1721 1723 1724 rBV2    1210       891   7.10%   0.570%
 74  12.928  1807 1811 1814 rBV6    1523      2644  21.08%   1.691%
 75  13.562  1910 1915 1921 rBV9    3786      7987  63.67%   5.110%
 
 76  13.958  1978 1980 1982 rBV3    1427      1120   8.93%   0.717%
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  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/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\SFAMWLM053023SMA.M
  Title     : SFAM01.0
 
 77  14.050  1993 1995 1998 rBV4    1577      1821  14.52%   1.165%
 78  14.287  2033 2034 2037 rBV3    1586      1549  12.35%   0.991%
 79  14.684  2096 2099 2101 rBV4    1705      2660  21.20%   1.702%
 80  14.751  2108 2110 2112 rBV3    1736      1165   9.29%   0.745%
 
 81  14.928  2137 2139 2141 rBV3    1598      1409  11.23%   0.901%
 82  16.092  2328 2330 2333 rBV4    1645      1247   9.94%   0.798%
 83  16.757  2437 2439 2441 rBV3    2025      1892  15.08%   1.210%
 
 
                        Sum of corrected areas:      156315
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM053023SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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Abundance TIC: VW026111.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM053023SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  1  1,2,5‐Thiadiazole‐3‐carboxa...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.606    5.19 ug/L         2604   1,4‐Difluorobenzene         8.843

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,2,5‐Thiadiazole‐3‐carboxamide,... 250 C7H11ClN4O2S   147194‐45‐4 64
 2 Dibenzo[b,e][1,4]dioxin‐1‐carbox... 257 C14H11NO4      1000362‐82‐4 25
 3 1‐Butene, 1,1,2‐trichloro‐          158 C4H5Cl3        042860‐89‐9 17
 4 Carmustine                          213 C5H9Cl2N3O2    000154‐93‐8 16
 5 2‐Chloro‐6‐nitrophenol              173 C6H4ClNO3      000603‐86‐1 14

40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 282 (3.606 min): VW026111.D\data.ms (-278) (-)
36.1

105.8
66.7 162.1

293.5224.7191.2

40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #136201: 1,2,5-Thiadiazole-3-carboxamide, 4-[(2-chloroe
63.0

201.0140.0

250.0
94.0 172.0

40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #144403: Dibenzo[b,e][1,4]dioxin-1-carboxylic acid, 3-am
63.0 198.0

115.0

257.0

169.0
227.0

40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #34781: 1-Butene, 1,1,2-trichloro-
51.0 87.0 123.0

158.0

3.20 3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  36.10  100.00%

3.20 3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  63.50   59.15%

3.20 3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  50.70   58.72%

3.20 3.40 3.60 3.80 4.00

m/z  55.10   57.87%

3.20 3.40 3.60 3.80 4.00

m/z 105.80   48.94%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM053023SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown‐01                      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  6.685    6.19 ug/L         3108   1,4‐Difluorobenzene         8.843

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Buten‐3‐yne, 2‐methyl‐             66 C5H6           000078‐80‐8 35
 2 1‐Buten‐3‐yne, 2‐methyl‐             66 C5H6           000078‐80‐8 25
 3 Rel‐(1R,5R,11R)‐3‐(4‐nitrophenyl... 289 C14H11NO6      1000433‐34‐4 14
 4 2‐Propen‐1‐one, 3‐(4‐fluoropheny... 226 C15H11FO       001608‐51‐1 12
 5 Bicyclo[2.2.2]oct‐5‐en‐2‐one, 7‐... 138 C8H10O2        1000153‐14‐8 10

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 787 (6.685 min): VW026111.D\data.ms (-784) (-)
43.1 96.0 135.4
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294.4186.3
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Abundance #441: 1-Buten-3-yne, 2-methyl-
66.0

31.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #440: 1-Buten-3-yne, 2-methyl-
66.0

27.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #184782: Rel-(1R,5R,11R)-3-(4-nitrophenyl)-hydroxymeth
77.0

39.0

115.0
152.0

196.0
243.0 289.0

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  43.10  100.00%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  96.00   98.26%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  65.75   93.04%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  77.20   92.17%

6.40 6.60 6.80 7.00

m/z  72.10   91.30%

SFAMWLM053023SMA.M Wed Jun 07 15:11:25 2023                                                      Page: 6

Instrument :
MSVOA_W
ClientSampleId :
EZEL3



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM053023SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown‐02                      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.673    9.63 ug/L         4830   1,4‐Difluorobenzene         8.843

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pyridine, 2‐amino‐3,5‐dinitro‐      184 C5H4N4O4       003073‐30‐1 25
 2 s‐Triazolo[4,3‐a]pyridine, 5‐met... 209 C13H11N3       004926‐14‐1 22
 3 Acetic acid, chloro‐                 94 C2H3ClO2       000079‐11‐8 12
 4 Cyclopropanecarboxamide, 1,2,2‐t... 160 C7H4N4O        1000351‐24‐4 10
 5 1,2‐Propadiene, 1‐bromo‐            118 C3H3Br         010024‐18‐7 10

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1113 (8.673 min): VW026111.D\data.ms (-1110) (-)
43.2

78.7

161.4
110.4

264.8208.9

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #59219: Pyridine, 2-amino-3,5-dinitro-
30.0

184.0

65.0

138.096.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #86334: s-Triazolo[4,3-a]pyridine, 5-methyl-3-phenyl-
209.052.0

106.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #2827: Acetic acid, chloro-
50.0

94.014.0

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  43.20  100.00%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  39.90   92.49%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  35.70   89.02%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  42.30   89.02%

8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  52.10   84.39%

SFAMWLM053023SMA.M Wed Jun 07 15:11:26 2023                                                      Page: 7
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM053023SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown‐03                      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.197    5.04 ug/L         2530   1,4‐Difluorobenzene         8.843

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 4‐methyl‐1,2‐dinitro‐      182 C7H6N2O4       000610‐39‐9 38
 2 Pyridine, 2‐amino‐3,5‐dinitro‐      184 C5H4N4O4       003073‐30‐1 25
 3 3‐Octen‐1‐yne, (E)‐                 108 C8H12          042104‐42‐7 11
 4 Carbonochloridic acid, chloromet... 128 C2H2Cl2O2      022128‐62‐7 10
 5 2,4‐Dinitrobenzoic acid             212 C7H4N2O6       000610‐30‐0 10

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1199 (9.197 min): VW026111.D\data.ms (-1193) (-)
37.0

109.3 149.868.1

219.3188.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #57325: Benzene, 4-methyl-1,2-dinitro-
52.0

78.0
182.0

105.0 135.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #59219: Pyridine, 2-amino-3,5-dinitro-
30.0

184.0

52.0
154.0

80.0 126.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #6114: 3-Octen-1-yne, (E)-
41.0 79.0

108.0

8.80 9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  37.00  100.00%

8.80 9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  35.10   72.14%

8.80 9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  40.90   67.86%

8.80 9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  51.80   62.86%

8.80 9.00 9.20 9.40 9.60

m/z  50.70   62.14%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM053023SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown‐04                      Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.404    5.91 ug/L         2968   1,4‐Difluorobenzene         8.843

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (4Z)‐5‐Chloro‐3,4‐dimethyl‐2,4‐h... 158 C9H15Cl        105949‐75‐5 39
 2 Pyrrole, 2‐(1‐naphthyliminomethyl)‐ 220 C15H12N2       212759‐16‐5 38
 3 Benzenamine, 2‐methoxy‐5‐[5‐(1H‐... 257 C11H11N7O      1000362‐82‐7 38
 4 3‐Methyl‐2‐propylcyclopent‐2‐en‐... 138 C9H14O         1000423‐46‐9 37
 5 (2E,4E)‐5‐Chloro‐3,4‐dimethyl‐2,... 158 C9H15Cl        1000112‐49‐7 33

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1233 (9.404 min): VW026111.D\data.ms (-1230) (-)
36.1 91.0

125.3

61.8 212.2
156.9

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #35291: (4Z)-5-Chloro-3,4-dimethyl-2,4-heptadiene
39.0

91.0

65.0

158.0123.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #99132: Pyrrole, 2-(1-naphthyliminomethyl)-
39.0

92.0

65.0 127.0 219.0

165.0 191.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #144015: Benzenamine, 2-methoxy-5-[5-(1H-pyrazol-1-yl
39.0

66.0
110.0

214.0
186.0

159.0 257.0

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  36.10  100.00%

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  91.00   93.55%

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  35.20   71.61%

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  38.70   69.68%

9.00 9.20 9.40 9.60 9.80

m/z  81.30   67.10%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM053023SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown‐05                      Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.666    4.98 ug/L         2499   1,4‐Difluorobenzene         8.843

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Chloroprop‐2‐enamide              105 C3H4ClNO       1000411‐34‐7 9 
 2 (2‐Hydroxyethyl) carbamate          105 C3H7NO3        005395‐01‐7 9 
 3 Acetamide, 2‐chloro‐                 93 C2H4ClNO       000079‐07‐2 4 
 4 n‐Propyl fluoride                    62 C3H7F          000460‐13‐9 4 
 5 Cyclopropanecarboxamide              85 C4H7NO         006228‐73‐5 4 

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1276 (9.666 min): VW026111.D\data.ms (-1273) (-)
43.9

62.4 77.8 92.7 127.7

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #5516: 2-Chloroprop-2-enamide
44.0

70.0

26.0 105.0
89.012.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #5533: (2-Hydroxyethyl) carbamate
44.0

75.0

29.0
61.015.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130
0

5000

m/z-->

Abundance #2787: Acetamide, 2-chloro-
44.0

93.0
28.014.0 76.058.0

9.50 10.00

m/z  43.90  100.00%

9.50 10.00

m/z  39.95   40.06%

9.50 10.00

m/z  36.10   30.13%

9.50 10.00

m/z  39.30   28.85%

9.50 10.00

m/z  41.30   27.88%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM053023SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown‐06                      Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.928    8.28 ug/L         2644   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.568

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pyridine, 2‐chloro‐3‐fluoro‐, 1‐... 147 C5H3ClFNO      1000327‐47‐4 35
 2 [1,2,3,4]Tetrazolo[1,5‐a]pyridin... 164 C6H4N4O2       1010386‐90‐2 17
 3 N‐(.alpha.‐Methyl‐4‐nitrobenzyli... 299 C15H13N3O4     1000223‐36‐2 16
 4 [.alpha.‐Acetylmethylene‐4‐metho... 240 C11H11BF2O3    1000223‐62‐2 12
 5 Ethanedial,1,2‐dichloro‐, bis(O‐... 240 C6H6Cl2N2O4    089715‐76‐4 12

40 60 80 100120140160180200220240260280300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1811 (12.928 min): VW026111.D\data.ms (-1807) (-
35.2

107.7
78.5

262.9139.1
199.9

40 60 80 100120140160180200220240260280300
0

5000

m/z-->

Abundance #25862: Pyridine, 2-chloro-3-fluoro-, 1-oxide
57.0

147.0

91.0

40 60 80 100120140160180200220240260280300
0

5000

m/z-->

Abundance #40060: [1,2,3,4]Tetrazolo[1,5-a]pyridine-5-carboxylic acid
45.0

136.0106.0
75.0 165.0

40 60 80 100120140160180200220240260280300
0

5000

m/z-->

Abundance #197908: N-(.alpha.-Methyl-4-nitrobenzylidene)-O-(pheny
37.0 91.0

180.0

120.0149.0 299.0212.0

13.00

m/z  35.20  100.00%

13.00

m/z  46.30   76.27%

13.00

m/z  36.85   71.19%

13.00

m/z  42.90   70.62%

13.00

m/z  44.10   70.62%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM053023SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown‐07                      Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.050    5.70 ug/L         1821   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.568

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4‐Ethynyl‐1‐methylpyrazole          106 C6H6N2         039806‐89‐8 35
 2 3,1‐Benzoxazepine‐2‐carbonitrile    170 C10H6N2O       018457‐80‐2 17
 3 1‐(Dicyanomethyl)eth‐1‐ene‐1,2,2... 221 C8H7N5O3       1000388‐01‐7 17
 4 3,1‐Benzoxazepine‐2‐carbonitrile    170 C10H6N2O       018457‐80‐2 17
 5 N‐(.alpha.‐Methyl‐4‐nitrobenzyli... 299 C15H13N3O4     1000223‐36‐2 12

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1995 (14.050 min): VW026111.D\data.ms (-1993) (-
42.1

92.4 141.7

207.8170.2 282.0239.9

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #5692: 4-Ethynyl-1-methylpyrazole
42.0 106.0

78.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #45323: 3,1-Benzoxazepine-2-carbonitrile
142.0

115.063.0

170.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #100614: 1-(Dicyanomethyl)eth-1-ene-1,2,2-tricarboxamid
44.0

92.0
221.0

162.0133.0 189.0

14.00

m/z  42.10  100.00%

14.00

m/z  38.80   74.85%

14.00

m/z  92.40   73.68%

14.00

m/z  57.10   70.18%

14.00

m/z  48.60   69.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM053023SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown‐08                      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.684    8.33 ug/L         2660   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.568

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 N‐(2,2,2‐Trichloroethylidene)‐4‐... 251 C9H8Cl3NO      083320‐59‐6 32
 2 3‐Chloro‐5‐(1H‐1,2,3,4‐tetrazol‐... 212 C7H5ClN4O2     1000409‐86‐2 25
 3 Lauric acid .beta.‐chloroethyl e... 262 C14H27ClO2     064919‐15‐9 23
 4 2‐Chloroethyl caprate               234 C12H23ClO2     015175‐04‐9 23
 5 Phenol, 4‐bromo‐2,5‐dichloro‐       240 C6H3BrCl2O     001940‐42‐7 23
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Abundance #137224: N-(2,2,2-Trichloroethylidene)-4-methoxyaniline
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Abundance #90382: 3-Chloro-5-(1H-1,2,3,4-tetrazol-5-yl)benzene-1,2
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212.0120.0
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Abundance #150510: Lauric acid .beta.-chloroethyl ester
43.0

122.0

183.086.0

219.0149.0 262.0

14.50 15.00

m/z  39.90  100.00%

14.50 15.00

m/z 207.00   95.49%

14.50 15.00

m/z  63.30   90.23%

14.50 15.00

m/z  90.80   90.23%

14.50 15.00

m/z  43.20   81.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM053023SMA.M
  Quant Title  : SFAM01.0

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

*********************************************************************
Peak Number 10  unknown‐09                      Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.756    5.92 ug/L         1892   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.568

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 [1,2,4]Triazolo[1,5‐a]pyrimidine... 207 C8H9N5O2       092673‐40‐0 38
 2 Benzenamine, 4‐bromo‐2‐chloro‐      205 C6H5BrClN      038762‐41‐3 25
 3 Cyclohexa‐2,5‐diene‐1,4‐dione, 2... 207 C11H13NO3      002158‐89‐6 10
 4 5‐Nitro‐2‐(trifluoromethyl)pyrid... 207 C6H4F3N3O2     438564‐36‐4 10
 5 8‐Chloro‐5‐quinolinecarboxylic acid 207 C10H6ClNO2     121490‐68‐4 10
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Abundance #84213: [1,2,4]Triazolo[1,5-a]pyrimidine-6-carboxylic acid
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Abundance #81667: Benzenamine, 4-bromo-2-chloro-
207.0

90.0

126.0
62.0

179.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #83643: Cyclohexa-2,5-diene-1,4-dione, 2-methyl-5-(4-mo
207.0

53.0 150.0
122.0

94.0
178.0

16.40 16.60

m/z 206.80  100.00%

16.40 16.60

m/z 281.05   47.51%

16.40 16.60

m/z  38.50   45.75%

16.40 16.60

m/z  37.85   43.99%

16.40 16.60

m/z  36.20   37.24%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Data\VW060623\
  Data File : VW026111.D                                          
  Acq On    : 06 Jun 2023  16:49
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O3062‐07
  Misc      : 6.19g/10mL/MSVOA_W/SOIL
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_W\Method\SFAMWLM053023SMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1,2,5‐Thiadiazo...   3.606     5.2  ug/L     2604   1   8.843   12545  25.0
unknown‐01           6.685     6.2  ug/L     3108   1   8.843   12545  25.0
unknown‐02           8.673     9.6  ug/L     4830   1   8.843   12545  25.0
unknown‐03           9.197     5.0  ug/L     2530   1   8.843   12545  25.0
unknown‐04           9.404     5.9  ug/L     2968   1   8.843   12545  25.0
unknown‐05           9.666     5.0  ug/L     2499   1   8.843   12545  25.0
unknown‐06          12.928     8.3  ug/L     2644   3  13.568    7987  25.0
unknown‐07          14.050     5.7  ug/L     1821   3  13.568    7987  25.0
unknown‐08          14.684     8.3  ug/L     2660   3  13.568    7987  25.0
unknown‐09          16.756     5.9  ug/L     1892   3  13.568    7987  25.0
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