
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051321\
  Data File : VY004768.D                                          
  Acq On    : 13 May 2021  17:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2383‐06
  Misc      : 3.19G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   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\82Y051021S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY004768.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.204   378  391  420 rBV  1826335   5031849  13.51%   5.625%
  2   7.801   975  981  992 rVB   207996    458549   1.23%   0.513%
  3   8.167  1024 1041 1053 rBV3  473290   1282360   3.44%   1.434%
  4   8.697  1118 1128 1139 rBV   334930    656764   1.76%   0.734%
  5  10.185  1363 1372 1378 rBV   562179    961962   2.58%   1.075%
 
  6  11.495  1577 1587 1593 rBV   523575    837456   2.25%   0.936%
  7  11.593  1593 1603 1611 rVV  1559100   2447444   6.57%   2.736%
  8  11.709  1611 1622 1632 rVV  2628260   4454628  11.96%   4.980%
  9  11.861  1638 1647 1658 rBV2  185378    401466   1.08%   0.449%
 10  12.032  1670 1675 1684 rVB  1045544   1621977   4.36%   1.813%
 
 11  12.483  1740 1749 1755 rBV2  420797    688958   1.85%   0.770%
 12  12.672  1771 1780 1785 rBV   620484    940141   2.53%   1.051%
 13  12.739  1785 1791 1794 rVV  1474735   2392936   6.43%   2.675%
 14  12.770  1794 1796 1800 rVV  1051834   1368681   3.68%   1.530%
 15  12.818  1800 1804 1810 rVB  1441244   2151239   5.78%   2.405%
 
 16  12.977  1823 1830 1839 rBV  1004319   1815476   4.88%   2.030%
 17  13.123  1847 1854 1860 rBV  5499142   7853461  21.09%   8.780%
 18  13.349  1887 1891 1899 rVB2  202318    449056   1.21%   0.502%
 19  13.428  1899 1904 1905 rBV   528468    648513   1.74%   0.725%
 20  13.458  1905 1909 1915 rVB  1797654   2759552   7.41%   3.085%
 
 21  13.629  1925 1937 1941 rBV2 1633087   2664484   7.16%   2.979%
 22  13.666  1941 1943 1952 rVV3  369351    628597   1.69%   0.703%
 23  13.977  1988 1994 1999 rVB2  360276    579183   1.56%   0.648%
 24  14.086  2007 2012 2017 rVB2  273101    443350   1.19%   0.496%
 25  14.568  2087 2091 2096 rBV2  224860    392837   1.06%   0.439%
 
 26  14.678  2103 2109 2116 rBV2  567590   1201279   3.23%   1.343%
 27  14.842  2130 2136 2141 rBV   415495    620858   1.67%   0.694%
 28  15.062  2166 2172 2181 rVB2  238126    489084   1.31%   0.547%
 29  15.239  2191 2201 2209 rBV  21631476  37232142 100.00%  41.625%
 30  15.336  2211 2217 2223 rVV   607983   1071425   2.88%   1.198%
 
 31  16.293  2367 2374 2390 rVB  1706022   3505885   9.42%   3.920%
 32  16.495  2399 2407 2419 rVB   654357   1395552   3.75%   1.560%
 
 
                        Sum of corrected areas:    89447144
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051321\
  Data File : VY004768.D                                          
  Acq On    : 13 May 2021  17:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2383‐06
  Misc      : 3.19G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051021S.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

5000000

   1e+07

 1.5e+07

   2e+07

Time-->

Abundance TIC: VY004768.D\data.ms

 4.204

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

   2e+07

Time-->

Abundance TIC: VY004768.D\data.ms

 7.801  8.167  8.697 10.185 11.495
11.593

11.709

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

   2e+07

Time-->

Abundance TIC: VY004768.D\data.ms

.861
12.032

12.48312.672
12.73912.77012.81812.977

13.123

13.34913.428
13.45813.629

13.666 13.97714.086 14.56814.67814.84215.062

15.239

15.336
16.293

16.495
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051321\
  Data File : VY004768.D                                          
  Acq On    : 13 May 2021  17:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2383‐06
  Misc      : 3.19G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051021S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.739  184.49 ug/l      2392940   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 95
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 95
 3 Mesitylene                          120 C9H12          000108‐67‐8 91
 4 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 91
 5 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 91

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance Scan 1791 (12.739 min): VY004768.D\data.ms (-1785) (-)
105.1

39.0
74.0 281.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #9423: Benzene, 1-ethyl-3-methyl-
105.0

39.0
74.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #9422: Benzene, 1-ethyl-2-methyl-
105.0

39.0 74.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #9402: Mesitylene
105.0

39.0
74.0

12.50 13.00

m/z 105.05  100.00%

12.50 13.00

m/z 120.10   30.70%

12.50 13.00

m/z  77.00   12.38%

12.50 13.00

m/z  91.00   12.33%

12.50 13.00

m/z 106.10    8.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051321\
  Data File : VY004768.D                                          
  Acq On    : 13 May 2021  17:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2383‐06
  Misc      : 3.19G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051021S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.977  139.97 ug/l      1815480   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 93
 2 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 90
 3 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 90
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 90
 5 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 90

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance Scan 1830 (12.977 min): VY004768.D\data.ms (-1823) (-)
105.1

77.039.1 57.8 125.1 156.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #9422: Benzene, 1-ethyl-2-methyl-
105.0

77.039.0 59.015.0 122.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #9418: Benzene, 1,2,3-trimethyl-
105.0

77.039.0
59.015.0 122.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #9430: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

77.039.0 59.015.0 122.0

13.00

m/z 105.05  100.00%

13.00

m/z 120.10   30.09%

13.00

m/z  91.00   12.30%

13.00

m/z  77.00   12.02%

13.00

m/z  79.00    8.69%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051321\
  Data File : VY004768.D                                          
  Acq On    : 13 May 2021  17:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2383‐06
  Misc      : 3.19G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051021S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzene, cyclopropyl‐           Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.629  205.43 ug/l      2664480   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 94
 2 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 93
 3 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 81
 4 Deltacyclene                        118 C9H10          007785‐10‐6 68
 5 Benzene, 1‐propenyl‐                118 C9H10          000637‐50‐3 62

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1937 (13.629 min): VY004768.D\data.ms (-1925) (-)
117.1

91.0
63.039.1

140.1 207.8

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #8966: Benzene, cyclopropyl-
117.0

91.0

51.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #8949: Indane
117.0

91.039.0
63.0

13.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #8961: Benzene, 2-propenyl-
117.0

91.0

65.039.0

13.50 14.00

m/z 117.05  100.00%

13.50 14.00

m/z 118.10   55.81%

13.50 14.00

m/z 115.05   32.87%

13.50 14.00

m/z  91.00   17.48%

13.50 14.00

m/z 105.10   14.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051321\
  Data File : VY004768.D                                          
  Acq On    : 13 May 2021  17:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2383‐06
  Misc      : 3.19G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051021S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.977   44.65 ug/l       579183   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 96
 2 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 95
 3 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 95
 4 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 95
 5 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 95

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1994 (13.977 min): VY004768.D\data.ms (-1988) (-)
119.1

77.039.0 267.1193.1148.2 223.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #14888: Benzene, 4-ethyl-1,2-dimethyl-
119.0

77.0
39.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #14879: Benzene, 2-ethyl-1,3-dimethyl-
119.0

77.0
39.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #14811: o-Cymene
119.0

41.0 77.0

14.00

m/z 119.10  100.00%

14.00

m/z 134.00   28.59%

14.00

m/z  91.00   17.79%

14.00

m/z 117.05   10.23%

14.00

m/z 120.10    9.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051321\
  Data File : VY004768.D                                          
  Acq On    : 13 May 2021  17:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2383‐06
  Misc      : 3.19G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051021S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.678   92.62 ug/l      1201280   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 92
 2 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 70
 3 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 70
 4 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 70
 5 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 70

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2109 (14.678 min): VY004768.D\data.ms (-2103) (-)
119.1

91.0
51.0 148.0

260.1

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

5000

m/z-->

Abundance #14881: Benzene, 1-ethyl-2,4-dimethyl-
119.0

91.0

51.0
15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #14812: o-Cymene
119.0

91.0
41.0

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

5000

m/z-->

Abundance #14808: p-Cymene
119.0

91.0

39.0

14.50 15.00

m/z 119.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 117.10   34.51%

14.50 15.00

m/z 134.00   34.36%

14.50 15.00

m/z  90.95   19.92%

14.50 15.00

m/z 133.05   16.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051321\
  Data File : VY004768.D                                          
  Acq On    : 13 May 2021  17:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2383‐06
  Misc      : 3.19G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051021S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Cycloprop[a]indene, 1,1a,6,...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.842   47.87 ug/l       620858   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cycloprop[a]indene, 1,1a,6,6a‐te... 130 C10H10         015677‐15‐3 97
 2 Benzene, (1‐methyl‐2‐cyclopropen... 130 C10H10         065051‐83‐4 94
 3 2‐Methylindene                      130 C10H10         002177‐47‐1 94
 4 Tetracyclo[5.3.0.0<2,6>.0<3,10>]... 130 C10H10         034324‐40‐8 93
 5 1H‐Indene, 1‐methyl‐                130 C10H10         000767‐59‐9 89

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 2136 (14.842 min): VY004768.D\data.ms (-2130) (-)
130.1

104.0

63.0
39.0

166.2 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #13121: Cycloprop[a]indene, 1,1a,6,6a-tetrahydro-
130.0

51.0

77.027.0 102.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #13118: Benzene, (1-methyl-2-cyclopropen-1-yl)-
130.0

51.0
77.0 102.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #13084: 2-Methylindene
130.0

51.0
77.0 102.028.0

14.50 15.00

m/z 130.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 129.05   91.09%

14.50 15.00

m/z 115.00   89.33%

14.50 15.00

m/z 127.95   43.33%

14.50 15.00

m/z 104.00   42.81%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051321\
  Data File : VY004768.D                                          
  Acq On    : 13 May 2021  17:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2383‐06
  Misc      : 3.19G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051021S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  2,2‐Dimethylindene, 2,3‐dih...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.062   37.71 ug/l       489084   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,2‐Dimethylindene, 2,3‐dihydro‐    146 C11H14         020836‐11‐7 76
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,2‐dimet... 146 C11H14         017057‐82‐8 76
 3 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,3‐dimet... 146 C11H14         004175‐53‐5 76
 4 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4,7‐dimet... 146 C11H14         006682‐71‐9 76
 5 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,6‐dimet... 146 C11H14         017059‐48‐2 76

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2172 (15.062 min): VY004768.D\data.ms (-2166) (-)
131.0

91.0
64.8 162.138.1 208.9 260.1

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

5000

m/z-->

Abundance #21638: 2,2-Dimethylindene, 2,3-dihydro-
131.0

91.0

51.0

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

5000

m/z-->

Abundance #21646: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,2-dimethyl-
131.0

91.0
39.0

65.0

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

5000

m/z-->

Abundance #21647: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,3-dimethyl-
131.0

91.0
39.0 65.0

15.00

m/z 131.00  100.00%

15.00

m/z 133.05   36.19%

15.00

m/z 146.00   21.27%

15.00

m/z 115.00   16.97%

15.00

m/z  91.00   14.96%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051321\
  Data File : VY004768.D                                          
  Acq On    : 13 May 2021  17:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2383‐06
  Misc      : 3.19G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051021S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Cyclopenta[c]thiapyran          Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.336   82.61 ug/l      1071430   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopenta[c]thiapyran              134 C8H6S          000270‐63‐3 94
 2 Benzo[b]thiophene                   134 C8H6S          000095‐15‐8 91
 3 Benzo[c]thiophene                   134 C8H6S          000270‐82‐6 91
 4 5‐Phenyl‐1,2,3‐thiadiazole          162 C8H6N2S        018212‐29‐8 72
 5 [1]Benzothieno[2',3':3,4]cyclobu... 246 C13H10O3S      034002‐19‐2 40

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2217 (15.336 min): VY004768.D\data.ms (-2211) (-)
134.0

89.0
45.0 162.2 281.1190.3

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #15272: Cyclopenta[c]thiapyran
134.0

89.0
45.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #15270: Benzo[b]thiophene
134.0

89.0
45.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #15269: Benzo[c]thiophene
134.0

89.0
45.0

15.00 15.50

m/z 134.00  100.00%

15.00 15.50

m/z  89.00   11.57%

15.00 15.50

m/z 135.00    9.70%

15.00 15.50

m/z  90.00    8.22%

15.00 15.50

m/z 133.00    7.98%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051321\
  Data File : VY004768.D                                          
  Acq On    : 13 May 2021  17:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2383‐06
  Misc      : 3.19G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051021S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Naphthalene, 1‐methyl‐          Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.293  270.30 ug/l      3505890   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 96
 2 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 3 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 90
 4 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 90
 5 1H‐Indene, 1‐ethylidene‐            142 C11H10         002471‐83‐2 72

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2374 (16.293 min): VY004768.D\data.ms (-2367) (-)
142.0

63.0
113.0 177.2 281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #19239: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

71.0 113.039.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #19232: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

63.0 113.027.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #19242: 1,4-Methanonaphthalene, 1,4-dihydro-
141.0

63.0
27.0 102.0

16.00 16.50

m/z 142.00  100.00%

16.00 16.50

m/z 141.05   86.87%

16.00 16.50

m/z 115.00   35.52%

16.00 16.50

m/z 143.00   11.83%

16.00 16.50

m/z 139.00   11.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051321\
  Data File : VY004768.D                                          
  Acq On    : 13 May 2021  17:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2383‐06
  Misc      : 3.19G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051021S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Benzocycloheptatriene           Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.494  107.60 ug/l      1395550   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 2 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 96
 3 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 93
 4 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 90
 5 1H‐Indene, 1‐ethylidene‐            142 C11H10         002471‐83‐2 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2407 (16.495 min): VY004768.D\data.ms (-2399) (-)
142.0

115.0

63.0 89.039.0 174.1 208.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #19232: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #19233: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #19230: Benzocycloheptatriene
141.0

115.0

63.039.0 89.0

16.20 16.40 16.60

m/z 142.00  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z 141.00   88.42%

16.20 16.40 16.60

m/z 114.95   37.05%

16.20 16.40 16.60

m/z 143.05   11.61%

16.20 16.40 16.60

m/z 139.00   11.45%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051321\
  Data File : VY004768.D                                          
  Acq On    : 13 May 2021  17:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2383‐06
  Misc      : 3.19G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y051021S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzene, 1‐ethy...  12.739   184.5  ug/l  2392940   4  13.428  648513  50.0
Benzene, 1‐ethy...  12.977   140.0  ug/l  1815480   4  13.428  648513  50.0
Benzene, cyclop...  13.629   205.4  ug/l  2664480   4  13.428  648513  50.0
Benzene, 4‐ethy...  13.977    44.6  ug/l   579183   4  13.428  648513  50.0
Benzene, 1‐ethy...  14.678    92.6  ug/l  1201280   4  13.428  648513  50.0
Cycloprop[a]ind...  14.842    47.9  ug/l   620858   4  13.428  648513  50.0
2,2‐Dimethylind...  15.062    37.7  ug/l   489084   4  13.428  648513  50.0
Cyclopenta[c]th...  15.336    82.6  ug/l  1071430   4  13.428  648513  50.0
Naphthalene, 1‐...  16.293   270.3  ug/l  3505890   4  13.428  648513  50.0
Benzocyclohepta...  16.494   107.6  ug/l  1395550   4  13.428  648513  50.0
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