
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   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\82Y032924S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY017915.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.107    41   47   48 rBV2    1863      2901   1.48%   0.120%
  2   2.510   109  113  115 rBV4    2245      3132   1.60%   0.129%
  3   4.704   465  473  483 rBV4    1557      4624   2.36%   0.191%
  4   6.966   837  844  853 rBV3    1803      5598   2.86%   0.231%
  5   7.716   959  967  972 rBV2   31786     74060  37.84%   3.062%
 
  6   7.789   972  979  990 rVB    55160    128725  65.77%   5.321%
  7   8.137  1027 1036 1047 rBV    24496     53703  27.44%   2.220%
  8   8.691  1118 1127 1137 rBV    77723    154809  79.10%   6.400%
  9  10.179  1364 1371 1384 rBV   111423    195714 100.00%   8.091%
 10  10.587  1432 1438 1445 rVB4    1094      2085   1.07%   0.086%
 
 11  11.490  1579 1586 1597 rBV    92562    154985  79.19%   6.407%
 12  11.721  1619 1624 1630 rBV4    2172      4593   2.35%   0.190%
 13  12.008  1665 1671 1672 rBV2    1252      1978   1.01%   0.082%
 14  12.026  1672 1674 1679 rVB3    1590      2155   1.10%   0.089%
 15  12.124  1685 1690 1694 rBV4    1470      2321   1.19%   0.096%
 
 16  12.252  1705 1711 1719 rVB6    2193      5408   2.76%   0.224%
 17  12.483  1744 1749 1756 rBV    57549     90666  46.33%   3.748%
 18  12.648  1773 1776 1783 rVB5    2573      5325   2.72%   0.220%
 19  12.727  1783 1789 1790 rBV2    2176      3419   1.75%   0.141%
 20  12.813  1793 1803 1808 rVV3   23976     46886  23.96%   1.938%
 
 21  12.861  1808 1811 1816 rVB5    3932      6158   3.15%   0.255%
 22  12.977  1818 1830 1833 rBV3    6058     15633   7.99%   0.646%
 23  13.044  1837 1841 1847 rVB4    9911     15864   8.11%   0.656%
 24  13.117  1847 1853 1854 rBV6    1505      2756   1.41%   0.114%
 25  13.172  1859 1862 1866 rBV6    2584      4017   2.05%   0.166%
 
 26  13.251  1872 1875 1879 rVB5    2791      3814   1.95%   0.158%
 27  13.319  1879 1886 1890 rBV4   11448     24154  12.34%   0.998%
 28  13.367  1890 1894 1897 rVV4    6469      8728   4.46%   0.361%
 29  13.428  1897 1904 1913 rVB2   79466    144156  73.66%   5.959%
 30  13.508  1913 1917 1920 rBV4    5929      6970   3.56%   0.288%
 
 31  13.568  1922 1927 1929 rBV6    2497      4327   2.21%   0.179%
 32  13.593  1929 1931 1932 rBV2    3182      2648   1.35%   0.109%
 33  13.623  1932 1936 1940 rVV4   14725     20168  10.30%   0.834%
 34  13.666  1940 1943 1951 rVB3   17316     30804  15.74%   1.273%
 35  13.751  1951 1957 1962 rBV    59178     91437  46.72%   3.780%
 
 36  13.794  1962 1964 1966 rBV3    2871      3230   1.65%   0.134%

82Y032924S.M Fri Apr 12 16:50:43 2024                                                      Page:  1

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
HR-01-041024

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
HR-01-041024



                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   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\82Y032924S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  13.825  1966 1969 1976 rVB     8804     15563   7.95%   0.643%
 38  13.916  1980 1984 1989 rBV5    8694     12579   6.43%   0.520%
 39  13.971  1989 1993 1997 rVB    21367     28379  14.50%   1.173%
 40  14.020  1997 2001 2006 rVB5    7630     13465   6.88%   0.557%
 
 41  14.081  2006 2011 2016 rBV2   26272     40631  20.76%   1.680%
 42  14.142  2016 2021 2027 rBV8    7415     17810   9.10%   0.736%
 43  14.215  2027 2033 2034 rBV4    9883     16630   8.50%   0.687%
 44  14.257  2036 2040 2045 rVV6   16628     29790  15.22%   1.231%
 45  14.385  2057 2061 2064 rBV2   20348     27101  13.85%   1.120%
 
 46  14.422  2064 2067 2073 rVB4   19248     26260  13.42%   1.086%
 47  14.483  2073 2077 2080 rBV6    8702     13158   6.72%   0.544%
 48  14.526  2080 2084 2087 rVB2    9082     12730   6.50%   0.526%
 49  14.568  2087 2091 2094 rBV2   10738     18014   9.20%   0.745%
 50  14.611  2094 2098 2103 rVB    53248     76085  38.88%   3.145%
 
 51  14.684  2103 2110 2115 rBV5   51447    113186  57.83%   4.679%
 52  14.733  2115 2118 2126 rVB5   27742     48370  24.71%   2.000%
 53  14.837  2130 2135 2140 rVB    28145     43209  22.08%   1.786%
 54  14.946  2149 2153 2156 rBV4   16949     22764  11.63%   0.941%
 55  14.983  2156 2159 2163 rVB4    8407     10754   5.49%   0.445%
 
 56  15.062  2165 2172 2176 rBV3   20252     44570  22.77%   1.842%
 57  15.135  2182 2184 2192 rVB8   11949     21013  10.74%   0.869%
 58  15.208  2192 2196 2201 rBV5   16598     32276  16.49%   1.334%
 59  15.294  2206 2210 2215 rVV3   21760     40846  20.87%   1.689%
 60  15.355  2215 2220 2230 rVV7   17593     64454  32.93%   2.664%
 
 61  15.440  2230 2234 2242 rVB2   30418     50067  25.58%   2.070%
 62  15.532  2242 2249 2256 rBV5   14596     36705  18.75%   1.517%
 63  15.605  2257 2261 2266 rVB6    7857     13131   6.71%   0.543%
 64  15.696  2269 2276 2277 rVV6    9862     17719   9.05%   0.732%
 65  15.733  2277 2282 2290 rVB    24875     49457  25.27%   2.044%
 
 66  15.812  2293 2295 2301 rVB7    3493      5549   2.84%   0.229%
 67  15.891  2303 2308 2315 rVB5    7576     16385   8.37%   0.677%
 68  16.038  2325 2332 2338 rBV6   18081     39586  20.23%   1.636%
 69  16.159  2349 2352 2355 rVV5    2409      3133   1.60%   0.130%
 70  16.227  2358 2363 2370 rVV2   14519     29993  15.32%   1.240%
 
 71  16.294  2370 2374 2379 rVV4    5180      9197   4.70%   0.380%
 72  16.361  2382 2385 2393 rVB7    5965     11356   5.80%   0.469%
 73  16.477  2399 2404 2406 rBV6    4002      6711   3.43%   0.277%
 74  16.556  2415 2417 2421 rVB4    2814      3004   1.53%   0.124%
 75  16.641  2424 2431 2437 rVB10    3434      9454   4.83%   0.391%
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  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   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\82Y032924S.M
  Title     : SW846 8260
 
 
                        Sum of corrected areas:     2419035
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032924S.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\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Undecane                        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.751   31.71 ug/l        91437   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 60
 2 Decane, 1,1'‐oxybis‐                298 C20H42O        002456‐28‐2 49
 3 Decane                              142 C10H22         000124‐18‐5 47
 4 Hexane, 3,3‐dimethyl‐               114 C8H18          000563‐16‐6 43
 5 Oxalic acid, decyl propyl ester     272 C15H28O4       1000309‐26‐3 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1957 (13.751 min): VY017915.D\data.ms (-1951) (-)
57.0

85.1

138.1

207.1

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

5000

m/z-->

Abundance #33080: Undecane
57.0

85.0
29.0

156.0113.0

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

5000

m/z-->

Abundance #197436: Decane, 1,1'-oxybis-
57.0

85.0

112.029.0 140.0

171.0 213.0 255.0

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

5000

m/z-->

Abundance #22066: Decane
57.0

85.029.0

142.0113.0

13.50 14.00

m/z  57.05  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   86.98%

13.50 14.00

m/z  41.00   64.75%

13.50 14.00

m/z  71.10   55.17%

13.50 14.00

m/z  55.05   44.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Dodecane                        Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.611   26.39 ug/l        76085   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 93
 2 Carbonic acid, dodecyl vinyl ester  256 C15H28O3       1000382‐54‐8 50
 3 Heptane, 2,4‐dimethyl‐              128 C9H20          002213‐23‐2 49
 4 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 46
 5 Octane, 2,3,6‐trimethyl‐            156 C11H24         062016‐33‐5 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2098 (14.611 min): VY017915.D\data.ms (-2094) (-)
57.0

119.0
85.0

148.0170.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #45478: Dodecane
57.0

85.0

29.0
170.0112.0 141.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #143304: Carbonic acid, dodecyl vinyl ester
57.0

85.0

111.029.0 168.0140.0 213.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #14544: Heptane, 2,4-dimethyl-
43.0

85.0

113.015.0

14.50 15.00

m/z  57.00  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.05   81.84%

14.50 15.00

m/z  71.10   61.23%

14.50 15.00

m/z  41.00   59.13%

14.50 15.00

m/z 118.95   42.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  3‐Phenylbut‐1‐ene               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.684   39.26 ug/l       113186   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 74
 2 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐         132 C10H12         003454‐07‐7 70
 3 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4‐methyl‐    132 C10H12         000824‐22‐6 68
 4 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐methyl‐    132 C10H12         000874‐35‐1 68
 5 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         001587‐04‐8 68

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2110 (14.684 min): VY017915.D\data.ms (-2103) (-)
117.0

91.0
55.0

148.0 168.1

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

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #16128: Benzene, 1-ethenyl-4-ethyl-
117.0

91.0
51.027.0 73.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

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

39.0 91.065.0
135.0

14.50 15.00

m/z 117.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 132.05   39.81%

14.50 15.00

m/z 119.00   32.90%

14.50 15.00

m/z 115.10   30.06%

14.50 15.00

m/z 131.00   21.13%

82Y032924S.M Fri Apr 12 16:50:48 2024                                                      Page: 7

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
HR-01-041024



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown14.733                   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.733   16.78 ug/l        48370   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 5‐Chloropentanoic acid, 2,2‐dime... 206 C10H19ClO2     1000293‐48‐5 43
 2 Undecane, 2,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐23‐4 14
 3 Octane, 2,6‐dimethyl‐               142 C10H22         002051‐30‐1 14
 4 2,4,4‐Trimethyl‐1‐hexene            126 C9H18          051174‐12‐0 11
 5 Oxalic acid, 2‐ethylhexyl isohex... 286 C16H30O4       1000309‐38‐8 10

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2118 (14.733 min): VY017915.D\data.ms (-2115) (-)
119.0

57.1

95.1
151.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #81984: 5-Chloropentanoic acid, 2,2-dimethylpropyl ester
57.0

119.0

91.0
29.0

151.0
171.0 193.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #59076: Undecane, 2,6-dimethyl-
57.0

29.0 98.0
141.0 169.078.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #22107: Octane, 2,6-dimethyl-
57.0

29.0 113.0
85.0

142.0

14.50 15.00

m/z 119.00  100.00%

14.50 15.00

m/z  57.10   80.58%

14.50 15.00

m/z  71.00   55.87%

14.50 15.00

m/z  43.00   48.23%

14.50 15.00

m/z  41.00   43.03%

82Y032924S.M Fri Apr 12 16:50:50 2024                                                      Page: 8
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrah...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.837   14.99 ug/l        43209   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐    132 C10H12         000119‐64‐2 96
 2 Benzene, cyclobutyl‐                132 C10H12         004392‐30‐7 50
 3 2H‐Inden‐2‐one, 1,3‐dihydro‐        132 C9H8O          000615‐13‐4 46
 4 Acetic acid, trifluoro‐, 2‐pheny... 218 C10H9F3O2      055419‐66‐4 35
 5 2‐Bromopropionic acid, 2‐phenyle... 256 C11H13BrO2     043216‐34‐8 27

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2135 (14.837 min): VY017915.D\data.ms (-2130) (-)
104.0

132.0

77.039.0 166.258.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #16157: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-
104.0

132.0

78.051.028.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #16121: Benzene, cyclobutyl-
104.0

78.0
132.050.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #16681: 2H-Inden-2-one, 1,3-dihydro-
104.0

132.0

78.0
51.0

14.50 15.00

m/z 104.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 132.00   46.30%

14.50 15.00

m/z  91.00   42.39%

14.50 15.00

m/z 115.00   19.14%

14.50 15.00

m/z 131.20   12.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,6‐...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.062   15.46 ug/l        44570   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,6‐dimet... 146 C11H14         017059‐48‐2 93
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,1‐dimet... 146 C11H14         004912‐92‐9 76
 3 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 146 C11H14         001559‐81‐5 76
 4 2,2‐Dimethylindene, 2,3‐dihydro‐    146 C11H14         020836‐11‐7 76
 5 Bicyclo[4.2.0]octa‐1,3,5‐triene,... 146 C11H14         027087‐54‐3 64

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2172 (15.062 min): VY017915.D\data.ms (-2165) (-)
131.0

91.0 148.143.0 64.8 166.2108.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #25028: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,6-dimethyl-
131.0

91.039.0 64.0 114.0 148.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #25032: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,1-dimethyl-
131.0

91.0

51.027.0 72.0 114.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #25042: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-1-methyl-
131.0

91.0

39.0 65.0 114.0 148.0

15.00

m/z 131.00  100.00%

15.00

m/z 133.00   24.05%

15.00

m/z 146.00   20.51%

15.00

m/z  91.00   11.09%

15.00

m/z 105.00   10.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrah...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.294   14.17 ug/l        40846   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 146 C11H14         003877‐19‐8 91
 2 2(1H)‐Naphthalenone, 3,4‐dihydro‐   146 C10H10O        000530‐93‐8 68
 3 Naphth[1,2‐b]oxirene, 1a,2,3,7b‐... 146 C10H10O        002461‐34‐9 62
 4 2‐Methyl‐2‐nitropropan‐1‐ol, TMS    191 C7H17NO3Si     056859‐56‐4 59
 5 7‐Azabicyclo[4.2.2]deca‐2,4,9‐tr... 147 C9H9NO         017198‐06‐0 46

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2210 (15.294 min): VY017915.D\data.ms (-2206) (-)
104.0

146.1

77.039.1 126.9 165.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #25046: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-2-methyl-
104.0

146.0

39.0 77.015.0 127.058.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #24951: 2(1H)-Naphthalenone, 3,4-dihydro-
104.0

146.0

78.058.039.0 127.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #24966: Naphth[1,2-b]oxirene, 1a,2,3,7b-tetrahydro-
104.0

146.0

78.039.0 58.0
127.0

15.00 15.50

m/z 103.95  100.00%

15.00 15.50

m/z 146.05   43.87%

15.00 15.50

m/z  90.95   34.67%

15.00 15.50

m/z 115.00   22.90%

15.00 15.50

m/z 131.05   18.78%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown15.355                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.355   22.36 ug/l        64454   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5,6‐dimet... 146 C11H14         001075‐22‐5 45
 2 Benzene, (2‐methyl‐1‐butenyl)‐      146 C11H14         056253‐64‐6 43
 3 Benzene, (1‐methyl‐1‐butenyl)‐      146 C11H14         053172‐84‐2 43
 4 2‐Propenal, 3‐(4‐methylphenyl)‐     146 C10H10O        001504‐75‐2 43
 5 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4,7‐dimet... 146 C11H14         006682‐71‐9 41

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2220 (15.355 min): VY017915.D\data.ms (-2215) (-)
131.0

106.0

162.167.0
41.0

207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25029: 1H-Indene, 2,3-dihydro-5,6-dimethyl-
131.0

39.0 91.063.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25013: Benzene, (2-methyl-1-butenyl)-
131.0

91.0

65.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25003: Benzene, (1-methyl-1-butenyl)-
131.0

91.0

51.0
27.0

15.00 15.50

m/z 131.00  100.00%

15.00 15.50

m/z 117.00   53.61%

15.00 15.50

m/z 106.00   50.15%

15.00 15.50

m/z 115.05   49.62%

15.00 15.50

m/z 105.00   44.63%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Tridecane                       Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.440   17.37 ug/l        50067   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 90
 2 Nonadecane                          268 C19H40         000629‐92‐5 72
 3 Carbonic acid, nonyl vinyl ester    214 C12H22O3       1000383‐25‐6 72
 4 2‐Bromotetradecane                  276 C14H29Br       074036‐95‐6 53
 5 Undecane, 4‐ethyl‐                  184 C13H28         017312‐59‐3 53

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2234 (15.440 min): VY017915.D\data.ms (-2230) (-)
57.0

85.0

119.1
184.3

155.0

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

5000

m/z-->

Abundance #59028: Tridecane
57.0

85.0

29.0

184.0113.0141.0

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

5000

m/z-->

Abundance #158598: Nonadecane
57.0

85.0

29.0
113.0141.0 268.0169.0197.0

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

5000

m/z-->

Abundance #91843: Carbonic acid, nonyl vinyl ester
43.0

71.0

126.0 171.0

15.50

m/z  57.00  100.00%

15.50

m/z  43.00   88.40%

15.50

m/z  71.05   70.52%

15.50

m/z  41.00   57.55%

15.50

m/z  85.00   48.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Benzylcyclobutane               Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.733   17.15 ug/l        49457   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzylcyclobutane                   146 C11H14         005244‐88‐2 52
 2 1(2H)‐Naphthalenone, 3,4‐dihydro‐   146 C10H10O        000529‐34‐0 43
 3 2,3,4,5,6,7‐Hexahydro‐1H‐cyclope... 146 C11H14         1010189‐31‐0 38
 4 4‐Trifluoromethylbenzoic acid, 3... 308 C17H15F3O2     150272‐46‐1 38
 5 2‐Ethyl‐2,3‐dihydro‐1H‐indene       146 C11H14         056147‐63‐8 38
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Abundance #25065: 2,3,4,5,6,7-Hexahydro-1H-cyclopenta[a]pentalen
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15.50 16.00
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15.50 16.00

m/z 115.00   36.07%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041124\
  Data File : VY017915.D                                          
  Acq On    : 11 Apr 2024  16:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P2072‐01
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032924S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Undecane            13.751    31.7  ug/l    91437   4  13.428  144156  50.0
Dodecane            14.611    26.4  ug/l    76085   4  13.428  144156  50.0
3‐Phenylbut‐1‐ene   14.684    39.3  ug/l   113186   4  13.428  144156  50.0
unknown14.733       14.733    16.8  ug/l    48370   4  13.428  144156  50.0
Naphthalene, 1,...  14.837    15.0  ug/l    43209   4  13.428  144156  50.0
1H‐Indene, 2,3‐...  15.062    15.5  ug/l    44570   4  13.428  144156  50.0
Naphthalene, 1,...  15.294    14.2  ug/l    40846   4  13.428  144156  50.0
unknown15.355       15.355    22.4  ug/l    64454   4  13.428  144156  50.0
Tridecane           15.440    17.4  ug/l    50067   4  13.428  144156  50.0
Benzylcyclobutane   15.733    17.1  ug/l    49457   4  13.428  144156  50.0
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