
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   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_Y\methods\82Y100924S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY020062.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.110   383  392  401 rBV     6017     16420   1.30%   0.150%
  2   4.622   464  476  485 rBV2   15562     51414   4.06%   0.469%
  3   7.634   959  970  976 rBV   174433    408990  32.31%   3.730%
  4   7.713   976  983  994 rVB   243381    570947  45.10%   5.207%
  5   8.066  1032 1041 1056 rBV   163398    359316  28.39%   3.277%
 
  6   8.615  1121 1131 1141 rBV   459907    913626  72.17%   8.332%
  7  10.103  1367 1375 1383 rBV   726501   1265857 100.00%  11.545%
  8  11.413  1582 1590 1602 rBV   704990   1147760  90.67%  10.468%
  9  12.401  1745 1752 1763 rBV2  492186    828906  65.48%   7.560%
 10  13.041  1852 1857 1864 rVB2   21157     33910   2.68%   0.309%
 
 11  13.346  1900 1907 1918 rVB   578277    952557  75.25%   8.687%
 12  13.541  1935 1939 1942 rBV2   52910     67909   5.36%   0.619%
 13  13.584  1942 1946 1955 rVB2  117371    208712  16.49%   1.903%
 14  13.675  1955 1961 1965 rBV6   12976     21320   1.68%   0.194%
 15  13.742  1967 1972 1977 rVB    42318     62855   4.97%   0.573%
 
 16  13.803  1977 1982 1984 rBV   108302    155720  12.30%   1.420%
 17  13.834  1984 1987 1991 rVV   128907    183395  14.49%   1.673%
 18  13.889  1991 1996 2002 rVB2  334967    508413  40.16%   4.637%
 19  13.998  2008 2014 2019 rBV2  118706    191933  15.16%   1.750%
 20  14.072  2019 2026 2031 rBV4   26497     65543   5.18%   0.598%
 
 21  14.132  2031 2036 2040 rVV    96245    146658  11.59%   1.338%
 22  14.212  2040 2049 2052 rVV   254407    436821  34.51%   3.984%
 23  14.254  2052 2056 2060 rVV   409198    599032  47.32%   5.463%
 24  14.297  2060 2063 2067 rVV2  136444    207593  16.40%   1.893%
 25  14.340  2067 2070 2077 rVV    98620    144910  11.45%   1.322%
 
 26  14.395  2077 2079 2083 rVV2   11929     17518   1.38%   0.160%
 27  14.437  2083 2086 2089 rVV    39219     47998   3.79%   0.438%
 28  14.480  2089 2093 2097 rVV   147482    214152  16.92%   1.953%
 29  14.529  2097 2101 2106 rVB   121193    169473  13.39%   1.546%
 30  14.596  2106 2112 2118 rBV2  270823    584351  46.16%   5.329%
 
 31  14.651  2118 2121 2127 rVB    65739    102440   8.09%   0.934%
 32  14.767  2135 2140 2141 rBV5    8712     13684   1.08%   0.125%
 33  14.864  2150 2156 2166 rVB2   41558     90485   7.15%   0.825%
 34  14.962  2166 2172 2177 rBV5   18017     35005   2.77%   0.319%
 35  15.053  2181 2187 2192 rVB6   15102     32331   2.55%   0.295%
 
 36  15.126  2192 2199 2200 rBV5   17393     32008   2.53%   0.292%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   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_Y\methods\82Y100924S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  15.254  2215 2220 2223 rBV6    8779     15607   1.23%   0.142%
 38  15.340  2230 2234 2240 rVB3   20479     29942   2.37%   0.273%
 39  15.925  2325 2330 2335 rBV7    8675     15905   1.26%   0.145%
 40  16.242  2378 2382 2389 rBV8    7232     13313   1.05%   0.121%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    10964729
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

1.80 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
0

100000

200000

300000

400000

500000

600000

700000

Time-->

Abundance TIC: VY020062.D\data.ms

 4.110  4.622

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

100000

200000

300000

400000

500000

600000
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Abundance TIC: VY020062.D\data.ms
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10.103 11.413
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Abundance TIC: VY020062.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.584   10.96 ug/l       208712   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 91
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 83
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 83
 4 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 83
 5 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 81

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1946 (13.584 min): VY020062.D\data.ms (-1942) (-)
119.1

91.1
39.1 65.1 207.1

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

5000

m/z-->

Abundance #17089: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

91.039.0 65.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #17077: Benzene, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
119.0

91.0

65.039.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #17074: Benzene, 1-ethyl-2,4-dimethyl-
119.0

91.0
39.0 65.015.0

13.50

m/z 119.10  100.00%

13.50

m/z 134.05   30.15%

13.50

m/z 105.10   19.93%

13.50

m/z  91.10   18.70%

13.50

m/z  77.05   12.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  p‐Cymene                        Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.834    9.63 ug/l       183395   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 91
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 91
 3 1,3,5‐Cycloheptatriene, 3,7,7‐tr... 134 C10H14         003479‐89‐8 91
 4 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 91
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1987 (13.834 min): VY020062.D\data.ms (-1984) (-)
119.1

91.0
39.1 63.0 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16995: p-Cymene
119.0

91.0
41.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17074: Benzene, 1-ethyl-2,4-dimethyl-
119.0

91.0
39.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17119: 1,3,5-Cycloheptatriene, 3,7,7-trimethyl-
119.0

91.0

65.041.0

13.50 14.00

m/z 119.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  91.05   18.26%

13.50 14.00

m/z 134.05   18.08%

13.50 14.00

m/z  77.00   10.53%

13.50 14.00

m/z 117.05    9.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.889   26.69 ug/l       508413   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 95
 2 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 95
 3 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 95
 4 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 95
 5 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 93

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1996 (13.889 min): VY020062.D\data.ms (-1991) (-)
119.1

73.1

267.139.1 193.0223.1154.2

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #17077: Benzene, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
119.0

77.0
39.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #17087: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

77.0
39.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #16995: p-Cymene
119.0

41.0 77.0

13.50 14.00

m/z 119.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  73.10   31.92%

13.50 14.00

m/z 134.05   26.03%

13.50 14.00

m/z  91.10   18.24%

13.50 14.00

m/z 267.10   12.43%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1,4‐Cyclohexadiene, 3‐ethen...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.998   10.07 ug/l       191933   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,4‐Cyclohexadiene, 3‐ethenyl‐1,... 134 C10H14         062338‐57‐2 53
 2 1,3,5‐Cycloheptatriene, 3,7,7‐tr... 134 C10H14         003479‐89‐8 49
 3 Benzene, (1,1‐dimethylpropyl)‐      148 C11H16         002049‐95‐8 49
 4 4'‐Methylpropiophenone              148 C10H12O        005337‐93‐9 43
 5 Cumene hydroperoxide, TMS deriva... 224 C12H20O2Si     018057‐16‐4 43

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2014 (13.998 min): VY020062.D\data.ms (-2008) (-)
119.1

91.0 148.0

39.0 65.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17127: 1,4-Cyclohexadiene, 3-ethenyl-1,2-dimethyl-
119.0

91.0

41.0
65.0

135.025.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17120: 1,3,5-Cycloheptatriene, 3,7,7-trimethyl-
119.0

91.0

41.0
65.0

135.025.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #26388: Benzene, (1,1-dimethylpropyl)-
119.0

91.0

41.0 148.0
65.015.0

14.00

m/z 119.05  100.00%

14.00

m/z 105.10   62.67%

14.00

m/z 117.10   43.52%

14.00

m/z  91.05   30.00%

14.00

m/z 148.00   24.55%
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WB-305-BOT



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.212   22.93 ug/l       436821   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 95
 2 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 94
 3 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 94
 4 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 94
 5 Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐74‐7 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2049 (14.212 min): VY020062.D\data.ms (-2040) (-)
119.1

91.1
39.1 65.1

150.1 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17068: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

91.0
39.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17064: Benzene, 1,2,3,4-tetramethyl-
119.0

91.0
41.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17062: Benzene, 1,2,3,5-tetramethyl-
119.0

39.0 91.0
65.0

14.00 14.50

m/z 119.10  100.00%

14.00 14.50

m/z 134.05   44.81%

14.00 14.50

m/z  91.10   18.73%

14.00 14.50

m/z 120.10    9.68%

14.00 14.50

m/z  77.10    8.89%

82Y100924S.M Wed Oct 30 12:38:02 2024                                                      Page: 8

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
WB-305-BOT



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.254   31.44 ug/l       599032   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐74‐7 94
 2 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 93
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 91
 4 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 91
 5 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2056 (14.254 min): VY020062.D\data.ms (-2052) (-)
119.1

91.1
65.039.1

207.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17082: Benzene, 1-ethyl-3,5-dimethyl-
119.0

91.0
39.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17068: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

91.0
39.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17083: Benzene, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
119.0

91.039.0 65.0

14.00 14.50

m/z 119.10  100.00%

14.00 14.50

m/z 134.05   42.47%

14.00 14.50

m/z  91.10   17.03%

14.00 14.50

m/z 120.10    9.70%

14.00 14.50

m/z  77.05    9.56%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzene, 1,3‐diethyl‐5‐methyl‐  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.297   10.90 ug/l       207593   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,3‐diethyl‐5‐methyl‐      148 C11H16         002050‐24‐0 89
 2 Benzene, 2,4‐diethyl‐1‐methyl‐      148 C11H16         001758‐85‐6 64
 3 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 49
 4 Benzene, (1,1‐dimethylpropyl)‐      148 C11H16         002049‐95‐8 49
 5 Propiophenone, 2'‐methyl‐           148 C10H12O        002040‐14‐4 43

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2063 (14.297 min): VY020062.D\data.ms (-2060) (-)
119.1

148.2

91.1

39.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #26390: Benzene, 1,3-diethyl-5-methyl-
133.0

91.0
115.0

65.0
41.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #26380: Benzene, 2,4-diethyl-1-methyl-
133.0

91.0

115.039.0 65.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #17087: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

91.0

65.039.015.0

14.00 14.50

m/z 119.10  100.00%

14.00 14.50

m/z 133.05   68.55%

14.00 14.50

m/z 148.15   40.79%

14.00 14.50

m/z  91.10   26.97%

14.00 14.50

m/z 105.10   23.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐me...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.480   11.24 ug/l       214152   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐methyl‐    132 C10H12         000874‐35‐1 95
 2 Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐89‐6 90
 3 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4‐methyl‐    132 C10H12         000824‐22‐6 81
 4 Benzene, 1‐ethenyl‐3‐ethyl‐         132 C10H12         007525‐62‐4 76
 5 Cyclopropane, 1‐methyl‐1‐phenyl‐    132 C10H12         002214‐14‐4 74

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2093 (14.480 min): VY020062.D\data.ms (-2089) (-)
117.1

91.1
51.0

148.1 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16151: 1H-Indene, 2,3-dihydro-5-methyl-
117.0

91.039.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16149: Benzene, 2-ethenyl-1,4-dimethyl-
117.0

91.0

51.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16152: 1H-Indene, 2,3-dihydro-4-methyl-
117.0

39.0 91.065.0

14.50

m/z 117.10  100.00%

14.50

m/z 132.05   36.63%

14.50

m/z 115.00   34.56%

14.50

m/z 131.00   25.01%

14.50

m/z 133.05   17.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  o‐Cymene                        Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.529    8.90 ug/l       169473   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 70
 2 Benzene, 1‐methyl‐4‐(1‐methylpro... 148 C11H16         001595‐16‐0 64
 3 Benzene, (1,1‐dimethylpropyl)‐      148 C11H16         002049‐95‐8 59
 4 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 58
 5 1,3‐Cyclopentadiene, 1,2,3,4‐tet... 134 C10H14         076089‐59‐3 53

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2101 (14.529 min): VY020062.D\data.ms (-2097) (-)
119.1

148.257.1

89.1 281.3207.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #16997: o-Cymene
119.0

41.0 77.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #26403: Benzene, 1-methyl-4-(1-methylpropyl)-
119.0

41.0 77.0 149.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #26388: Benzene, (1,1-dimethylpropyl)-
119.0

41.0 77.0
149.0

14.50

m/z 119.10  100.00%

14.50

m/z 133.00   37.85%

14.50

m/z 148.20   23.13%

14.50

m/z  57.10   18.29%

14.50

m/z  43.10   16.57%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Cyclopropane, 1‐methyl‐1‐ph...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.596   30.67 ug/l       584351   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopropane, 1‐methyl‐1‐phenyl‐    132 C10H12         002214‐14‐4 89
 2 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 87
 3 Benzene, (1‐methyl‐1‐propenyl)‐,... 132 C10H12         000767‐99‐7 70
 4 Benzene, 2‐ethenyl‐1,3‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐90‐9 55
 5 Benzene, (1‐methyl‐1‐propenyl)‐,... 132 C10H12         000768‐00‐3 55

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2112 (14.596 min): VY020062.D\data.ms (-2106) (-)
117.1

134.091.0
51.0

73.9 152.2

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #16147: Cyclopropane, 1-methyl-1-phenyl-
117.0

91.0
51.0

27.0
74.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #16106: 3-Phenylbut-1-ene
117.0

91.0
39.0 65.0

134.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #16171: Benzene, (1-methyl-1-propenyl)-, (Z)-
117.0

91.0
51.0

27.0
74.0 134.0

14.50

m/z 117.05  100.00%

14.50

m/z 119.05   74.02%

14.50

m/z 115.10   33.82%

14.50

m/z 132.05   29.83%

14.50

m/z 134.00   26.83%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102924\
  Data File : VY020062.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2024  15:36
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4578‐05
  Misc      : 8.09g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.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, 2‐ethy...  13.584    11.0  ug/l   208712   4  13.346  952557  50.0
p‐Cymene            13.834     9.6  ug/l   183395   4  13.346  952557  50.0
Benzene, 1‐ethy...  13.889    26.7  ug/l   508413   4  13.346  952557  50.0
1,4‐Cyclohexadi...  13.998    10.1  ug/l   191933   4  13.346  952557  50.0
Benzene, 1,2,4,...  14.212    22.9  ug/l   436821   4  13.346  952557  50.0
Benzene, 1‐ethy...  14.254    31.4  ug/l   599032   4  13.346  952557  50.0
Benzene, 1,3‐di...  14.297    10.9  ug/l   207593   4  13.346  952557  50.0
1H‐Indene, 2,3‐...  14.480    11.2  ug/l   214152   4  13.346  952557  50.0
o‐Cymene            14.529     8.9  ug/l   169473   4  13.346  952557  50.0
Cyclopropane, 1...  14.596    30.7  ug/l   584351   4  13.346  952557  50.0
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