
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102225\
  Data File : VY023555.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2025  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q3424‐01
  Misc      : 4.21g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  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\82Y100725S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY023555.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  402 rBV    63527    171726   4.39%   0.509%
  2   4.616   463  475  491 rBV2   34820    124919   3.19%   0.370%
  3   7.634   959  970  976 rBV   580952   1401881  35.83%   4.155%
  4   7.713   976  983  992 rVV   974247   2274026  58.12%   6.740%
  5   7.786   992  995 1006 rVB6   16626     41664   1.06%   0.123%
 
  6   8.061  1032 1040 1052 rBV   475501   1053834  26.93%   3.123%
  7   8.250  1063 1071 1080 rVB2   64302    165426   4.23%   0.490%
  8   8.615  1122 1131 1145 rBV  1489721   2905409  74.25%   8.611%
  9   8.853  1162 1170 1177 rBV    54633    116422   2.98%   0.345%
 10   9.109  1200 1212 1219 rBV5   50714    142966   3.65%   0.424%
 
 11   9.542  1276 1283 1292 rBV2   63901    134880   3.45%   0.400%
 12   9.676  1295 1305 1311 rBV2   93042    198667   5.08%   0.589%
 13  10.042  1360 1365 1369 rBV    55924     91075   2.33%   0.270%
 14  10.109  1369 1376 1387 rVB  2229089   3912770 100.00%  11.597%
 15  11.017  1520 1525 1530 rBV2   53624     90498   2.31%   0.268%
 
 16  11.225  1549 1559 1568 rVB4   40899    124840   3.19%   0.370%
 17  11.414  1584 1590 1599 rBV  2030334   3316682  84.77%   9.830%
 18  11.615  1618 1623 1626 rBV3   62481    120575   3.08%   0.357%
 19  11.664  1629 1631 1642 rVB4   82309    216045   5.52%   0.640%
 20  11.767  1644 1648 1651 rBV2   33379     52330   1.34%   0.155%
 
 21  11.865  1660 1664 1667 rBV    34681     56992   1.46%   0.169%
 22  11.920  1667 1673 1682 rVV6   89431    285567   7.30%   0.846%
 23  12.017  1685 1689 1698 rVB6   68039    187817   4.80%   0.557%
 24  12.158  1698 1712 1717 rBV4  218865    656186  16.77%   1.945%
 25  12.249  1723 1727 1731 rVB4   94658    154264   3.94%   0.457%
 
 26  12.407  1745 1753 1760 rBV3 1915568   3619437  92.50%  10.727%
 27  12.499  1760 1768 1772 rBV3  121236    287110   7.34%   0.851%
 28  12.566  1772 1779 1786 rVB5  172636    479153  12.25%   1.420%
 29  12.657  1786 1794 1800 rBV6  142912    433173  11.07%   1.284%
 30  12.761  1800 1811 1819 rVV7  214229    720878  18.42%   2.137%
 
 31  12.853  1820 1826 1832 rVV2  198819    529966  13.54%   1.571%
 32  12.920  1833 1837 1841 rVV2  264680    450808  11.52%   1.336%
 33  12.993  1841 1849 1853 rVB   308893    603412  15.42%   1.788%
 34  13.096  1861 1866 1871 rBV2  200061    384134   9.82%   1.139%
 35  13.206  1880 1884 1892 rVB3  521350    864584  22.10%   2.562%
 
 36  13.273  1892 1895 1899 rVV2   83619    101932   2.61%   0.302%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102225\
  Data File : VY023555.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2025  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q3424‐01
  Misc      : 4.21g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  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\82Y100725S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  13.346  1900 1907 1912 rVV  1708333   2744059  70.13%   8.133%
 38  13.401  1912 1916 1925 rVB   401868    876882  22.41%   2.599%
 39  13.487  1926 1930 1934 rBV4  117246    182509   4.66%   0.541%
 40  13.560  1940 1942 1946 rVB3  140394    177657   4.54%   0.527%
 
 41  13.663  1956 1959 1966 rVB7  118584    185093   4.73%   0.549%
 42  13.883  1991 1995 1999 rVV   347595    518700  13.26%   1.537%
 43  13.926  1999 2002 2009 rVB2  268095    463784  11.85%   1.375%
 44  13.993  2010 2013 2017 rVB3   71033     90742   2.32%   0.269%
 45  14.060  2021 2024 2030 rVB5  127947    242797   6.21%   0.720%
 
 46  14.169  2038 2042 2050 rBV5  161465    368426   9.42%   1.092%
 47  14.303  2060 2064 2067 rBV3  140294    239746   6.13%   0.711%
 48  14.389  2074 2078 2084 rVB6   66472    119553   3.06%   0.354%
 49  14.535  2099 2102 2108 rBV5   90216    164687   4.21%   0.488%
 50  14.645  2117 2120 2127 rVB2  160743    264277   6.75%   0.783%
 
 51  14.761  2137 2139 2142 rBV3   43662     47709   1.22%   0.141%
 52  14.852  2152 2154 2158 rVB4   74259     96191   2.46%   0.285%
 53  15.120  2195 2198 2204 rVB2   93271    146930   3.76%   0.435%
 54  15.504  2258 2261 2266 rVB3  110514    178446   4.56%   0.529%
 55  16.047  2347 2350 2356 rVB3   60175     94460   2.41%   0.280%
 
 56  16.358  2397 2401 2405 rVB7   37299     65433   1.67%   0.194%
 
 
                        Sum of corrected areas:    33740129
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102225\
  Data File : VY023555.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2025  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q3424‐01
  Misc      : 4.21g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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Abundance TIC: VY023555.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102225\
  Data File : VY023555.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2025  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q3424‐01
  Misc      : 4.21g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Heptane, 3‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.158    9.89 ug/l       656186   Chlorobenzene‐d5           11.414

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptane, 3‐ethyl‐2‐methyl‐          142 C10H22         014676‐29‐0 90
 2 Octane, 2,3‐dimethyl‐               142 C10H22         007146‐60‐3 81
 3 Ether, tert‐butyl isopropylidene... 154 C10H18O        024524‐56‐9 47
 4 Heptane, 4‐propyl‐                  142 C10H22         003178‐29‐8 46
 5 Heptane, 4‐(1‐methylethyl)‐         142 C10H22         052896‐87‐4 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1712 (12.158 min): VY023555.D\data.ms (-1698) (-)
57.1

98.1

125.2 159.0 193.2 218.2

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

5000

m/z-->

Abundance #22130: Heptane, 3-ethyl-2-methyl-
57.0

98.027.0

142.0

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

5000

m/z-->

Abundance #22101: Octane, 2,3-dimethyl-
57.0

98.0

29.0
142.0

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

5000

m/z-->

Abundance #31198: Ether, tert-butyl isopropylidenecyclopropyl
57.0

98.0

29.0

12.00 12.50

m/z  57.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  98.10   44.29%

12.00 12.50

m/z  43.10   42.13%

12.00 12.50

m/z  41.10   30.63%

12.00 12.50

m/z  69.10   19.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102225\
  Data File : VY023555.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2025  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q3424‐01
  Misc      : 4.21g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  3‐Heptene, 2,2,4,6,6‐pentam...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.920    8.21 ug/l       450808   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Heptene, 2,2,4,6,6‐pentamethyl‐   168 C12H24         000123‐48‐8 90
 2 2‐Pentene, 2,3,4‐trimethyl‐         112 C8H16          000565‐77‐5 58
 3 2‐Pentene, 2,4,4‐trimethyl‐         112 C8H16          000107‐40‐4 58
 4 Cyclohexane, 1,3‐dimethyl‐, cis‐    112 C8H16          000638‐04‐0 53
 5 2‐Pentene, 3,4,4‐trimethyl‐         112 C8H16          000598‐96‐9 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1837 (12.920 min): VY023555.D\data.ms (-1833) (-)
97.157.1

168.2
140.1 222.4195.2

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

5000

m/z-->

Abundance #43592: 3-Heptene, 2,2,4,6,6-pentamethyl-
57.0 97.0

29.0 168.0

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

5000

m/z-->

Abundance #7623: 2-Pentene, 2,3,4-trimethyl-
97.055.0

27.0

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

5000

m/z-->

Abundance #7624: 2-Pentene, 2,4,4-trimethyl-
97.0

55.0

29.0

13.00

m/z  97.10  100.00%

13.00

m/z  57.10   99.64%

13.00

m/z  41.10   29.88%

13.00

m/z  69.10   25.40%

13.00

m/z  55.10   23.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102225\
  Data File : VY023555.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2025  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q3424‐01
  Misc      : 4.21g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  2‐tert‐Butyltoluene             Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.926    8.45 ug/l       463784   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐tert‐Butyltoluene                 148 C11H16         001074‐92‐6 96
 2 4‐tert‐Butyltoluene                 148 C11H16         000098‐51‐1 95
 3 Benzene, 1‐(1,1‐dimethylethyl)‐3... 148 C11H16         001075‐38‐3 93
 4 3,4‐Dimethylcumene                  148 C11H16         1000370‐34‐1 87
 5 Benzene, 2,4‐dimethyl‐1‐(1‐methy... 148 C11H16         004706‐89‐2 83

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2002 (13.926 min): VY023555.D\data.ms (-1999) (-)
133.1

91.043.1
193.3163.2 236.4 282.4

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #26350: 2-tert-Butyltoluene
133.0

91.041.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #26353: 4-tert-Butyltoluene
133.0

93.041.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #26412: Benzene, 1-(1,1-dimethylethyl)-3-methyl-
133.0

41.0
93.0

14.00

m/z 133.05  100.00%

14.00

m/z 105.10   41.67%

14.00

m/z 148.20   21.99%

14.00

m/z  91.00   13.63%

14.00

m/z  71.10   13.22%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102225\
  Data File : VY023555.D                                          
  Acq On    : 22 Oct 2025  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q3424‐01
  Misc      : 4.21g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100725S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Heptane, 3‐ethy...  12.158     9.9  ug/l   656186   3  11.414 3316680  50.0
3‐Heptene, 2,2,...  12.920     8.2  ug/l   450808   4  13.346 2744060  50.0
2‐tert‐Butyltol...  13.926     8.4  ug/l   463784   4  13.346 2744060  50.0
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