
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020525\
  Data File : VY021090.D                                          
  Acq On    : 05 Feb 2025  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1288‐02
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 18   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\82Y020325S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY021090.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.104   382  391  401 rVB5    1381      4026   3.35%   0.450%
  2   6.884   837  847  858 rBV2    8661     26835  22.35%   2.999%
  3   7.640   959  971  977 rBV2   17879     45245  37.69%   5.056%
  4   7.713   977  983  995 rVB2   32233     75058  62.52%   8.388%
  5   8.061  1028 1040 1049 rBV3   17040     47108  39.24%   5.265%
 
  6   8.615  1123 1131 1140 rBV    46836     92480  77.03%  10.335%
  7  10.005  1354 1359 1365 rVB5     664      1218   1.01%   0.136%
  8  10.109  1368 1376 1387 rBV    68744    120058 100.00%  13.417%
  9  10.511  1437 1442 1447 rBV3    2975      5091   4.24%   0.569%
 10  11.249  1557 1563 1570 rVB4    3919      6849   5.70%   0.765%
 
 11  11.420  1580 1591 1601 rBV    58476     96124  80.06%  10.742%
 12  11.633  1621 1626 1632 rBV5    1687      3953   3.29%   0.442%
 13  12.346  1739 1743 1746 rBV3     735      1205   1.00%   0.135%
 14  12.413  1746 1754 1763 rVV3   43343     86621  72.15%   9.680%
 15  12.566  1772 1779 1782 rBV6    2198      4903   4.08%   0.548%
 
 16  12.663  1790 1795 1798 rBV4    4383      6742   5.62%   0.753%
 17  12.694  1798 1800 1802 rVV3    2059      2144   1.79%   0.240%
 18  12.737  1802 1807 1818 rVV4    8664     18403  15.33%   2.057%
 19  12.895  1827 1833 1837 rBV5    2618      4755   3.96%   0.531%
 20  12.968  1842 1845 1847 rVV2    2340      3484   2.90%   0.389%
 
 21  12.999  1847 1850 1854 rVB3    2861      3859   3.21%   0.431%
 22  13.047  1854 1858 1863 rVB2    6007      8315   6.93%   0.929%
 23  13.108  1863 1868 1871 rBV4    1625      2473   2.06%   0.276%
 24  13.182  1875 1880 1881 rBV4    1693      2559   2.13%   0.286%
 25  13.212  1882 1885 1888 rVV3    2861      4317   3.60%   0.482%
 
 26  13.243  1888 1890 1894 rVB4    3053      3748   3.12%   0.419%
 27  13.291  1894 1898 1901 rBV4    1484      2134   1.78%   0.238%
 28  13.352  1901 1908 1918 rBV    37870     64083  53.38%   7.162%
 29  13.547  1933 1940 1944 rBV2    5611     10735   8.94%   1.200%
 30  13.590  1944 1947 1956 rVB4    4543      8758   7.29%   0.979%
 
 31  13.675  1956 1961 1966 rBV5    9191     15906  13.25%   1.778%
 32  13.755  1970 1974 1977 rVB2    2503      3146   2.62%   0.352%
 33  13.816  1980 1984 1985 rBV3    1786      2264   1.89%   0.253%
 34  13.846  1987 1989 1992 rVB2    2257      2153   1.79%   0.241%
 35  13.895  1992 1997 2001 rVB3    4855      7199   6.00%   0.805%
 
 36  13.944  2003 2005 2010 rVB5    1416      1807   1.51%   0.202%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020525\
  Data File : VY021090.D                                          
  Acq On    : 05 Feb 2025  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1288‐02
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 18   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\82Y020325S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.005  2010 2015 2021 rBV4    6068     10109   8.42%   1.130%
 38  14.084  2021 2028 2031 rBV7    1853      3949   3.29%   0.441%
 39  14.120  2031 2034 2038 rBV6    1290      1975   1.65%   0.221%
 40  14.181  2038 2044 2047 rBV7    4052      6664   5.55%   0.745%
 
 41  14.261  2054 2057 2061 rVB2    3076      3780   3.15%   0.422%
 42  14.309  2061 2065 2068 rBV4    2895      3792   3.16%   0.424%
 43  14.346  2068 2071 2075 rVB6    2894      3591   2.99%   0.401%
 44  14.407  2077 2081 2085 rBV5    1012      1961   1.63%   0.219%
 45  14.444  2085 2087 2091 rVB3    1543      1939   1.62%   0.217%
 
 46  14.492  2091 2095 2097 rBV4    3525      4945   4.12%   0.553%
 47  14.541  2098 2103 2106 rVB6    4724      6761   5.63%   0.756%
 48  14.602  2108 2113 2118 rVB6    6900     12266  10.22%   1.371%
 49  14.657  2118 2122 2128 rVB7    3079      5366   4.47%   0.600%
 50  14.754  2132 2138 2143 rBV6    5225      9400   7.83%   1.051%
 
 51  14.864  2152 2156 2161 rBV6    2310      3603   3.00%   0.403%
 52  14.974  2170 2174 2180 rVB5    2308      4162   3.47%   0.465%
 53  15.132  2196 2200 2205 rBV7     684      1292   1.08%   0.144%
 54  15.206  2206 2212 2213 rVV6    1335      1937   1.61%   0.216%
 55  15.260  2217 2221 2227 rVV7    2119      4662   3.88%   0.521%
 
 56  15.303  2227 2228 2232 rVB3    1139      1235   1.03%   0.138%
 57  15.638  2278 2283 2286 rVB5    1962      3004   2.50%   0.336%
 58  15.931  2326 2331 2338 rBV8    1225      2660   2.22%   0.297%
 
 
                        Sum of corrected areas:      894811
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020525\
  Data File : VY021090.D                                          
  Acq On    : 05 Feb 2025  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1288‐02
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020325S.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_Y\Data\VY020525\
  Data File : VY021090.D                                          
  Acq On    : 05 Feb 2025  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1288‐02
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020325S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.663    5.26 ug/l         6742   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.352

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 91
 2 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 80
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 80
 4 Benzene, (1‐methylethyl)‐           120 C9H12          000098‐82‐8 53
 5 (3‐Methylphenyl) methanol, 3‐met... 192 C13H20O        1000374‐58‐6 47

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1795 (12.663 min): VY021090.D\data.ms (-1790) (-)
105.0

120.1
91.177.044.2 63.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10725: Benzene, 1-ethyl-3-methyl-
105.0

120.0
77.0 91.0

51.027.0 64.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10721: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

120.0

91.077.039.0 63.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #10724: Benzene, 1-ethyl-2-methyl-
105.0

120.0
77.0 91.0

51.027.0 64.0

12.50 13.00

m/z 105.00  100.00%

12.50 13.00

m/z 120.10   28.51%

12.50 13.00

m/z  91.10   15.63%

12.50 13.00

m/z  79.00   11.84%

12.50 13.00

m/z  77.00   11.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020525\
  Data File : VY021090.D                                          
  Acq On    : 05 Feb 2025  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1288‐02
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020325S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown13.547                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.547    8.38 ug/l        10735   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.352

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐methyl‐4‐propyl‐         134 C10H14         001074‐55‐1 22
 2 Benzene, (1‐methylpropyl)‐          134 C10H14         000135‐98‐8 18
 3 2‐Tolyloxirane                      134 C9H10O         002783‐26‐8 14
 4 Perillyl benzoate                   256 C17H20O2       073524‐02‐4 10
 5 Benzene, 1‐methyl‐3‐propyl‐         134 C10H14         001074‐43‐7 10

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1940 (13.547 min): VY021090.D\data.ms (-1933) (-)
105.0

134.1
79.241.0 64.9

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17052: Benzene, 1-methyl-4-propyl-
105.0

134.0
77.0

51.027.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17045: Benzene, (1-methylpropyl)-
105.0

134.0
77.027.0 51.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #17529: 2-Tolyloxirane
105.0

134.0

77.0
51.027.0

13.50

m/z 105.00  100.00%

13.50

m/z 117.10   39.99%

13.50

m/z  91.00   27.35%

13.50

m/z 106.10   26.90%

13.50

m/z 118.20   25.28%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020525\
  Data File : VY021090.D                                          
  Acq On    : 05 Feb 2025  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1288‐02
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020325S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Oxirane, decyl‐                 Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.675   12.41 ug/l        15906   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.352

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Oxirane, decyl‐                     184 C12H24O        002855‐19‐8 64
 2 Oxirane, octyl‐                     156 C10H20O        002404‐44‐6 47
 3 Oxirane, dodecyl‐                   212 C14H28O        003234‐28‐4 47
 4 Z‐7‐Decen‐1‐yl acetate              198 C12H22O2       013857‐03‐9 43
 5 5‐Decen‐1‐ol, acetate, (E)‐         198 C12H22O2       038421‐90‐8 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1961 (13.675 min): VY021090.D\data.ms (-1956) (-)
57.0

85.0 138.1

117.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #58910: Oxirane, decyl-
41.0

71.0

95.0

123.015.0 155.0 183.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #32872: Oxirane, octyl-
41.0 71.0

95.0

15.0 127.0 155.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #90099: Oxirane, dodecyl-
43.0

71.0

96.0

124.0 168.0 194.015.0

13.50 14.00

m/z  57.05  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   94.61%

13.50 14.00

m/z  41.10   58.80%

13.50 14.00

m/z  71.00   51.90%

13.50 14.00

m/z  55.10   43.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020525\
  Data File : VY021090.D                                          
  Acq On    : 05 Feb 2025  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1288‐02
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020325S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.895    5.62 ug/l         7199   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.352

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 53
 2 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 53
 3 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 49
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐74‐7 49
 5 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 49

20 40 60 80 100120140 160180200 220240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1997 (13.895 min): VY021090.D\data.ms (-1992) (-)
119.0

91.0
267.1

51.0
207.9

20 40 60 80 100120140 160180200 220240 260
0

5000

m/z-->

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

91.0

51.0
15.0

20 40 60 80 100120140 160180200 220240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #17085: Benzene, 4-ethyl-1,2-dimethyl-
119.0

91.0

51.015.0

20 40 60 80 100120140 160180200 220240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #16995: p-Cymene
119.0

91.0
41.0

13.50 14.00

m/z 119.00  100.00%

13.50 14.00

m/z  91.00   31.13%

13.50 14.00

m/z 134.05   30.97%

13.50 14.00

m/z  73.00   22.60%

13.50 14.00

m/z 267.10   20.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020525\
  Data File : VY021090.D                                          
  Acq On    : 05 Feb 2025  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1288‐02
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020325S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown14.005                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.005    7.89 ug/l        10109   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.352

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         001587‐04‐8 49
 2 Benzene, 2‐butenyl‐                 132 C10H12         001560‐06‐1 49
 3 1‐Methyl‐2‐phenylcyclopropane       132 C10H12         003145‐76‐4 46
 4 1‐Phenyl‐1‐butene                   132 C10H12         000824‐90‐8 46
 5 Benzene, (1‐methyl‐1‐propenyl)‐,... 132 C10H12         000767‐99‐7 46

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2015 (14.005 min): VY021090.D\data.ms (-2010) (-)
117.1

91.1
148.143.9 65.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16167: Benzene, 1-methyl-2-(2-propenyl)-
117.0

91.0
65.039.0 133.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16114: Benzene, 2-butenyl-
117.0

91.0

65.039.0
133.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16134: 1-Methyl-2-phenylcyclopropane
117.0

91.0

51.0
133.074.029.0

14.00

m/z 117.10  100.00%

14.00

m/z 119.10   95.61%

14.00

m/z  91.10   38.18%

14.00

m/z 105.10   36.36%

14.00

m/z 115.00   31.76%

82Y020325S.M Thu Feb 06 12:29:50 2025                                                      Page: 8

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
HR-01-020425

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
HR-01-020425

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
HR-01-020425



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020525\
  Data File : VY021090.D                                          
  Acq On    : 05 Feb 2025  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1288‐02
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020325S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Naphthalene, decahydro‐2‐me...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.181    5.20 ug/l         6664   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.352

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 81
 2 1‐Methyldecahydronaphthalene        152 C11H20         002958‐75‐0 81
 3 Bicyclo(3.3.1)nonane‐2,6‐dione      152 C9H12O2        016473‐11‐3 80
 4 Cyclopentylcyclohexane              152 C11H20         001606‐08‐2 72
 5 Bicyclo[3.3.1]nonane‐2,7‐dione      152 C9H12O2        1000210‐30‐3 72

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2044 (14.181 min): VY021090.D\data.ms (-2038) (-)
82.0 152.2

55.0

105.1

207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29506: Naphthalene, decahydro-2-methyl-
41.0 67.0

95.0
152.0

123.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29497: 1-Methyldecahydronaphthalene
41.0 67.0

95.0
152.0

123.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #30201: Bicyclo(3.3.1)nonane-2,6-dione
55.0 152.0

82.0
124.0

27.0

14.00 14.50

m/z  82.00  100.00%

14.00 14.50

m/z 152.20  100.00%

14.00 14.50

m/z  55.00   79.95%

14.00 14.50

m/z  41.05   76.65%

14.00 14.50

m/z  67.10   75.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020525\
  Data File : VY021090.D                                          
  Acq On    : 05 Feb 2025  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1288‐02
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020325S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown14.541                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.541    5.28 ug/l         6761   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.352

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 piperazin‐1‐yl(p‐tolyl)methanone    204 C12H16N2O      1000455‐18‐2 25
 2 1H‐Benzocyclohepten‐9‐ol, 2,4a‐.... 222 C15H26O        001891‐45‐8 25
 3 Succinic acid, monochloride 2‐et... 220 C10H17ClO3     1000349‐21‐7 13
 4 Benzamide, 3‐methyl‐N‐isobutyl‐     191 C12H17NO       1000407‐41‐0 9 
 5 Benzenamine, 3‐azido‐N,N‐dimethy... 207 C8H9N5O2       001437‐65‐6 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2103 (14.541 min): VY021090.D\data.ms (-2098) (-)
43.1 119.0

85.1
148.0

206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #79764: piperazin-1-yl(p-tolyl)methanone
119.0

91.069.0

148.0

204.0174.042.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #102085: 1H-Benzocyclohepten-9-ol, 2,4a-.beta.,5,6,7,8,9
119.0

43.0
71.0 95.0

204.0161.0
140.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #98196: Succinic acid, monochloride 2-ethylbutyl ester
43.0 84.0 119.0

150.0 191.0

14.50

m/z  43.10  100.00%

14.50

m/z 119.00   95.81%

14.50

m/z  57.00   70.26%

14.50

m/z  41.10   45.51%

14.50

m/z  85.10   43.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020525\
  Data File : VY021090.D                                          
  Acq On    : 05 Feb 2025  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1288‐02
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020325S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  2,4‐Dimethylstyrene             Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.602    9.57 ug/l        12266   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.352

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4‐Dimethylstyrene                 132 C10H12         002234‐20‐0 91
 2 Benzene, 1‐methyl‐4‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         003333‐13‐9 64
 3 Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐89‐6 64
 4 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         001587‐04‐8 64
 5 (E)‐1‐Phenyl‐1‐butene               132 C10H12         001005‐64‐7 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2113 (14.602 min): VY021090.D\data.ms (-2108) (-)
117.0

77.041.0
147.9

207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16113: 2,4-Dimethylstyrene
117.0

91.0
39.0

63.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16166: Benzene, 1-methyl-4-(2-propenyl)-
117.0

91.0

51.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16162: Benzene, 2-ethenyl-1,4-dimethyl-
117.0

91.0

51.0

14.50 15.00

m/z 117.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 119.15   55.43%

14.50 15.00

m/z 132.00   46.07%

14.50 15.00

m/z 115.10   39.72%

14.50 15.00

m/z  77.00   20.65%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020525\
  Data File : VY021090.D                                          
  Acq On    : 05 Feb 2025  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1288‐02
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020325S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrah...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.754    7.33 ug/l         9400   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.352

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐    132 C10H12         000119‐64‐2 59
 2 1H‐Inden‐1‐one, 2,3‐dihydro‐        132 C9H8O          000083‐33‐0 47
 3 2H‐Inden‐2‐one, 1,3‐dihydro‐        132 C9H8O          000615‐13‐4 38
 4 Benzene, 4‐pentynyl‐                144 C11H12         001823‐14‐9 37
 5 (3‐Phenylpropionyl)glycine          207 C11H13NO3      056613‐60‐6 35

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2138 (14.754 min): VY021090.D\data.ms (-2132) (-)
104.0

132.0

62.9
40.0 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16159: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-
104.0

132.0

78.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16680: 1H-Inden-1-one, 2,3-dihydro-
104.0

132.0

78.0

51.0

27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16678: 2H-Inden-2-one, 1,3-dihydro-
104.0

132.0

78.0
51.0

27.0

14.50 15.00

m/z 104.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 132.00   60.55%

14.50 15.00

m/z  91.10   45.82%

14.50 15.00

m/z 115.10   21.82%

14.50 15.00

m/z 103.10   19.00%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020525\
  Data File : VY021090.D                                          
  Acq On    : 05 Feb 2025  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1288‐02
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020325S.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‐ethy...  12.663     5.3  ug/l     6742   4  13.352   64083  50.0
unknown13.547       13.547     8.4  ug/l    10735   4  13.352   64083  50.0
Oxirane, decyl‐     13.675    12.4  ug/l    15906   4  13.352   64083  50.0
Benzene, 1‐ethy...  13.895     5.6  ug/l     7199   4  13.352   64083  50.0
unknown14.005       14.005     7.9  ug/l    10109   4  13.352   64083  50.0
Naphthalene, de...  14.181     5.2  ug/l     6664   4  13.352   64083  50.0
unknown14.541       14.541     5.3  ug/l     6761   4  13.352   64083  50.0
2,4‐Dimethylsty...  14.602     9.6  ug/l    12266   4  13.352   64083  50.0
Naphthalene, 1,...  14.754     7.3  ug/l     9400   4  13.352   64083  50.0
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