
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  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\82Y030821S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY004081.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   7.728   961  969  974 rBV3    6930     15239   3.23%   0.511%
  2   7.801   974  981  988 rVB2   19507     43257   9.17%   1.450%
  3   8.155  1029 1039 1045 rBV2   10509     22622   4.80%   0.758%
  4   8.697  1120 1128 1136 rBV    29512     58389  12.38%   1.957%
  5  10.185  1365 1372 1380 rBV    43199     79407  16.84%   2.661%
 
  6  10.386  1396 1405 1406 rBV8    3217      7631   1.62%   0.256%
  7  11.496  1581 1587 1593 rVB    39188     65306  13.85%   2.189%
  8  11.904  1641 1654 1655 rBV    16237     47026   9.97%   1.576%
  9  12.441  1721 1742 1743 rBV2   53741    198922  42.19%   6.667%
 10  12.489  1745 1750 1769 rVB4  112694    364414  77.28%  12.214%
 
 11  12.977  1813 1830 1843 rBV2  101465    471546 100.00%  15.804%
 12  13.117  1844 1853 1870 rVB3   54216    263081  55.79%   8.817%
 13  13.428  1898 1904 1913 rBV    36834     63980  13.57%   2.144%
 14  13.599  1924 1932 1934 rBV5   11503     29798   6.32%   0.999%
 15  13.678  1938 1945 1959 rVB4   42625    149661  31.74%   5.016%
 
 16  13.977  1990 1994 1997 rBV3    6019      9645   2.05%   0.323%
 17  14.050  1997 2006 2010 rBV    17538     54224  11.50%   1.817%
 18  14.324  2043 2051 2058 rVB4   18379     56930  12.07%   1.908%
 19  14.434  2064 2069 2070 rBV5    4782      8787   1.86%   0.295%
 20  14.477  2070 2076 2080 rVV9   10236     25408   5.39%   0.852%
 
 21  14.556  2083 2089 2102 rVB6   22603     77646  16.47%   2.602%
 22  14.684  2103 2110 2113 rBV5   14636     36387   7.72%   1.220%
 23  14.733  2114 2118 2128 rVB6   22489     57656  12.23%   1.932%
 24  14.879  2132 2142 2150 rBV2   46906    154984  32.87%   5.194%
 25  15.056  2164 2171 2181 rBV6   18256     55687  11.81%   1.866%
 
 26  15.214  2192 2197 2200 rBV4   14154     28543   6.05%   0.957%
 27  15.306  2205 2212 2223 rVV5   40933    128109  27.17%   4.294%
 28  15.434  2224 2233 2243 rVB4   35040    117944  25.01%   3.953%
 29  15.751  2277 2285 2300 rVB5   26039    100416  21.30%   3.366%
 30  15.915  2302 2312 2324 rVB6   22985     86374  18.32%   2.895%
 
 31  16.031  2326 2331 2336 rVB9    7757     16726   3.55%   0.561%
 32  16.153  2345 2351 2355 rBV9   10750     24141   5.12%   0.809%
 33  16.233  2359 2364 2371 rVV6   12816     34305   7.28%   1.150%
 34  16.489  2402 2406 2413 rVB4    7259     14671   3.11%   0.492%
 35  16.769  2445 2452 2455 rBV3    6482     14815   3.14%   0.497%
 
 

82Y030821S.M Fri Mar 12 10:00:09 2021                                                      Page:  1

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
SP-1-3

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
SP-1-3



                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  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\82Y030821S.M
  Title     : SW846 8260
 
 
                        Sum of corrected areas:     2983677
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

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

20000

40000

60000

80000

100000

120000

Time-->

Abundance TIC: VY004081.D\data.ms

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

20000

40000

60000

80000

100000

120000

Time-->

Abundance TIC: VY004081.D\data.ms
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Abundance TIC: VY004081.D\data.ms

1.904

12.441

12.489 12.977

13.117

13.428

13.599

13.678

13.977

14.050 14.324

14.434
14.477

14.556
14.684
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15.05615.214

15.306
15.434
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  Naphthalene, 1,6‐dimethyl‐      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.977  368.51 ug/l       471546   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐43‐9 97
 2 Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000582‐16‐1 97
 3 Naphthalene, 1,4‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐58‐4 97
 4 Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐40‐8 97
 5 Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐41‐7 96

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1830 (12.977 min): VY004081.D\data.ms (-1813) (-)
156.1

115.0
76.151.0 188.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28477: Naphthalene, 1,6-dimethyl-
156.0

115.077.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28483: Naphthalene, 2,7-dimethyl-
156.0

128.077.041.0 102.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28476: Naphthalene, 1,4-dimethyl-
156.0

115.0
77.051.027.0

13.00

m/z 156.10  100.00%

13.00

m/z 141.05   80.71%

13.00

m/z 155.10   26.61%

13.00

m/z 114.95   17.80%

13.00

m/z 128.05   16.64%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.117  205.60 ug/l       263081   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000582‐16‐1 95
 2 Naphthalene, 2,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐42‐0 94
 3 Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐40‐8 94
 4 Naphthalene, 1,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐43‐9 93
 5 Naphthalene, 1,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐37‐1 93

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1853 (13.117 min): VY004081.D\data.ms (-1844) (-)
156.1

115.077.039.0 190.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28482: Naphthalene, 2,7-dimethyl-
156.0

77.0 115.051.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28490: Naphthalene, 2,6-dimethyl-
156.0

115.077.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28484: Naphthalene, 2,3-dimethyl-
156.0

115.076.051.028.0

13.00 13.50

m/z 156.10  100.00%

13.00 13.50

m/z 141.05   66.73%

13.00 13.50

m/z 155.10   33.74%

13.00 13.50

m/z 115.00   15.42%

13.00 13.50

m/z 153.00   14.53%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  3  Naphthalene, 2,6‐dimethyl‐      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.678  116.96 ug/l       149661   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐42‐0 95
 2 Naphthalene, 1,4‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐58‐4 93
 3 Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐41‐7 93
 4 Naphthalene, 1,8‐dimethyl‐          156 C12H12         000569‐41‐5 91
 5 Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐40‐8 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1945 (13.678 min): VY004081.D\data.ms (-1938) (-)
156.1

115.0
77.050.9

188.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28489: Naphthalene, 2,6-dimethyl-
156.0

77.0 115.0
51.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28476: Naphthalene, 1,4-dimethyl-
156.0

115.0
77.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28479: Naphthalene, 1,3-dimethyl-
141.0

115.0
76.051.027.0

13.50 14.00

m/z 156.10  100.00%

13.50 14.00

m/z 141.05   94.25%

13.50 14.00

m/z 155.10   26.68%

13.50 14.00

m/z 115.00   22.92%

13.50 14.00

m/z 153.00   17.73%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  4  1‐Naphthaleneacethydrazide      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.556   60.68 ug/l        77646   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Naphthaleneacethydrazide          200 C12H12N2O      034800‐90‐3 50
 2 Naphthalene, 1‐propyl‐              170 C13H14         002765‐18‐6 49
 3 3,4‐Difluorobenzoic acid, 5‐dode... 326 C19H28F2O2     1000338‐59‐8 43
 4 2‐Butene, 3‐methyl‐2‐[(tert‐buty... 225 C12H23NOSi     1000142‐26‐3 43
 5 3,4‐Difluorobenzoic acid, 4‐dode... 326 C19H28F2O2     1000338‐59‐7 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2089 (14.556 min): VY004081.D\data.ms (-2083) (-)
141.0

168.1

115.0

83.143.0 202.3

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

5000

m/z-->

Abundance #61084: 1-Naphthaleneacethydrazide
141.0

115.0 168.0

200.0

63.0 89.039.0

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

5000

m/z-->

Abundance #38362: Naphthalene, 1-propyl-
141.0

170.0
115.0

28.0 63.0 89.0

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

5000

m/z-->

Abundance #165862: 3,4-Difluorobenzoic acid, 5-dodecyl ester
141.0

168.0
113.0

69.043.0 227.0

14.50

m/z 141.00  100.00%

14.50

m/z 168.10   46.82%

14.50

m/z 167.05   36.63%

14.50

m/z 170.05   29.73%

14.50

m/z 115.00   27.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown14.733                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.733   45.06 ug/l        57656   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1‐(1‐methylethyl)‐     170 C13H14         006158‐45‐8 38
 2 Benzene, 2‐chloro‐1,3,5‐trimethyl‐  154 C9H11Cl        001667‐04‐5 30
 3 1‐(3‐Chloro‐2‐hydroxyphenyl)etha... 170 C8H7ClO2       003226‐34‐4 30
 4 Naphthalene, 1,6,7‐trimethyl‐       170 C13H14         002245‐38‐7 27
 5 Naphthalene, 2‐ethenyl‐             154 C12H10         000827‐54‐3 25

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2118 (14.733 min): VY004081.D\data.ms (-2114) (-)
119.157.0

155.0

98.0

202.1179.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #38379: Naphthalene, 1-(1-methylethyl)-
155.0

128.0

27.0
77.051.0 102.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #27599: Benzene, 2-chloro-1,3,5-trimethyl-
119.0

154.0

91.0
39.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #38798: 1-(3-Chloro-2-hydroxyphenyl)ethan-1-one
155.0

43.0
127.099.0

73.0

14.50 15.00

m/z 119.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  57.05   98.08%

14.50 15.00

m/z 155.00   79.91%

14.50 15.00

m/z 153.05   60.18%

14.50 15.00

m/z  43.05   58.81%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  6  Naphthalene, 1,4,6‐trimethyl‐   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.879  121.12 ug/l       154984   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,4,6‐trimethyl‐       170 C13H14         002131‐42‐2 92
 2 Naphthalene, 2‐(1‐methylethyl)‐     170 C13H14         002027‐17‐0 90
 3 2‐Naphthyl methyl ketone            170 C12H10O        000093‐08‐3 72
 4 Ethanone, 1‐(5‐chloro‐2‐hydroxyp... 170 C8H7ClO2       001450‐74‐4 72
 5 Ethanone, 1‐(1‐Naphthalenyl)‐       170 C12H10O        000941‐98‐0 72

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2142 (14.879 min): VY004081.D\data.ms (-2132) (-)
155.1

115.0
76.139.0 187.9 281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #38369: Naphthalene, 1,4,6-trimethyl-
155.0

115.0
63.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #38383: Naphthalene, 2-(1-methylethyl)-
155.0

127.076.039.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #38305: 2-Naphthyl methyl ketone
155.0

127.0

77.043.0

14.50 15.00

m/z 155.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 170.05   50.00%

14.50 15.00

m/z 153.05   17.19%

14.50 15.00

m/z 152.05   13.29%

14.50 15.00

m/z 114.95   12.33%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  7  Naphthalene, 1,6,7‐trimethyl‐   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.306  100.12 ug/l       128109   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,6,7‐trimethyl‐       170 C13H14         002245‐38‐7 95
 2 Naphthalene, 1,4,6‐trimethyl‐       170 C13H14         002131‐42‐2 94
 3 Naphthalene, 2,3,6‐trimethyl‐       170 C13H14         000829‐26‐5 94
 4 4,6,8‐Trimethylazulene              170 C13H14         000941‐81‐1 94
 5 Naphthalene, 1,4,5‐trimethyl‐       170 C13H14         002131‐41‐1 94

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2212 (15.306 min): VY004081.D\data.ms (-2205) (-)
170.1

128.1
82.762.9 103.939.0 149.9 207.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #38373: Naphthalene, 1,6,7-trimethyl-
170.0

128.076.051.0 102.0 150.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #38378: Naphthalene, 1,4,6-trimethyl-
170.0

128.084.051.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #38377: Naphthalene, 2,3,6-trimethyl-
170.0

128.084.063.037.0 106.0 150.0

15.00 15.50

m/z 170.10  100.00%

15.00 15.50

m/z 155.10   88.17%

15.00 15.50

m/z 153.05   23.35%

15.00 15.50

m/z 128.05   16.84%

15.00 15.50

m/z 171.15   15.58%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  8  Naphthalene, 2,3,6‐trimethyl‐   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.434   92.17 ug/l       117944   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2,3,6‐trimethyl‐       170 C13H14         000829‐26‐5 96
 2 Naphthalene, 1,4,6‐trimethyl‐       170 C13H14         002131‐42‐2 95
 3 Naphthalene, 1,6,7‐trimethyl‐       170 C13H14         002245‐38‐7 95
 4 4,6,8‐Trimethylazulene              170 C13H14         000941‐81‐1 93
 5 Naphthalene, 1,4,5‐trimethyl‐       170 C13H14         002131‐41‐1 91

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2233 (15.434 min): VY004081.D\data.ms (-2224) (-)
170.1

139.0
75.939.0 280.9207.1109.9

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #38375: Naphthalene, 2,3,6-trimethyl-
170.0

128.0
76.039.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #38369: Naphthalene, 1,4,6-trimethyl-
155.0

115.0
63.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #38373: Naphthalene, 1,6,7-trimethyl-
170.0

128.076.039.0

15.50

m/z 170.10  100.00%

15.50

m/z 155.10   91.21%

15.50

m/z 153.00   22.71%

15.50

m/z 169.10   17.95%

15.50

m/z 152.00   16.58%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  9  4,6,8‐Trimethylazulene          Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.751   78.47 ug/l       100416   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2,3,6‐trimethyl‐       170 C13H14         000829‐26‐5 91
 2 Naphthalene, 1,4,6‐trimethyl‐       170 C13H14         002131‐42‐2 90
 3 4,6,8‐Trimethylazulene              170 C13H14         000941‐81‐1 87
 4 Naphthalene, 1,6,7‐trimethyl‐       170 C13H14         002245‐38‐7 86
 5 Ethanone, 1‐(5‐chloro‐2‐hydroxyp... 170 C8H7ClO2       001450‐74‐4 58

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2285 (15.751 min): VY004081.D\data.ms (-2277) (-)
170.1

128.082.339.0 281.1208.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #38375: Naphthalene, 2,3,6-trimethyl-
170.0

128.0
76.039.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #38369: Naphthalene, 1,4,6-trimethyl-
155.0

115.0
63.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #38363: 4,6,8-Trimethylazulene
170.0

115.0
76.039.0

15.50 16.00

m/z 170.05  100.00%

15.50 16.00

m/z 155.10   91.82%

15.50 16.00

m/z 152.00   20.11%

15.50 16.00

m/z 153.00   19.92%

15.50 16.00

m/z 156.00   13.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030821S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 10  3‐(2‐Methyl‐propenyl)‐1H‐in...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.916   67.50 ug/l        86374   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,6,7‐trimethyl‐       170 C13H14         002245‐38‐7 96
 2 Naphthalene, 2,3,6‐trimethyl‐       170 C13H14         000829‐26‐5 94
 3 Naphthalene, 1,4,6‐trimethyl‐       170 C13H14         002131‐42‐2 94
 4 3‐(2‐Methyl‐propenyl)‐1H‐indene     170 C13H14         1000187‐78‐5 94
 5 4,6,8‐Trimethylazulene              170 C13H14         000941‐81‐1 91

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2312 (15.915 min): VY004081.D\data.ms (-2302) (-)
170.1

128.0
83.257.3 103.1 150.1 209.2

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #38373: Naphthalene, 1,6,7-trimethyl-
170.0

128.076.051.0 102.0 150.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #38377: Naphthalene, 2,3,6-trimethyl-
170.0

128.084.063.037.0 106.0 150.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #38378: Naphthalene, 1,4,6-trimethyl-
170.0

128.084.051.0

16.00

m/z 170.10  100.00%

16.00

m/z 155.10   92.10%

16.00

m/z 169.10   24.02%

16.00

m/z 128.00   20.86%

16.00

m/z 153.00   18.43%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031121\
  Data File : VY004081.D                                          
  Acq On    : 11 Mar 2021  16:51
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M1649‐05
  Misc      : 2.93g/5mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030821S.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Naphthalene, 1,...  12.977   368.5  ug/l   471546   4  13.428   63980  50.0
Naphthalene, 2,...  13.117   205.6  ug/l   263081   4  13.428   63980  50.0
Naphthalene, 2,...  13.678   117.0  ug/l   149661   4  13.428   63980  50.0
1‐Naphthaleneac...  14.556    60.7  ug/l    77646   4  13.428   63980  50.0
unknown14.733       14.733    45.1  ug/l    57656   4  13.428   63980  50.0
Naphthalene, 1,...  14.879   121.1  ug/l   154984   4  13.428   63980  50.0
Naphthalene, 1,...  15.306   100.1  ug/l   128109   4  13.428   63980  50.0
Naphthalene, 2,...  15.434    92.2  ug/l   117944   4  13.428   63980  50.0
4,6,8‐Trimethyl...  15.751    78.5  ug/l   100416   4  13.428   63980  50.0
3‐(2‐Methyl‐pro...  15.916    67.5  ug/l    86374   4  13.428   63980  50.0
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