
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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: VY004785.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.722   464  476  493 rBV5   10163     40499   2.57%   0.419%
  2   7.728   958  969  974 rBV2  155619    361563  22.92%   3.742%
  3   7.801   974  981  990 rVB   248551    565737  35.86%   5.854%
  4   8.149  1028 1038 1051 rBV   171525    377502  23.93%   3.906%
  5   8.332  1057 1068 1076 rBV    60673    148543   9.41%   1.537%
 
  6   8.557  1096 1105 1112 rBV4   10557     26415   1.67%   0.273%
  7   8.697  1119 1128 1137 rBV   418622    830907  52.66%   8.598%
  8   9.191  1199 1209 1213 rBV2   18282     39963   2.53%   0.414%
  9   9.252  1213 1219 1224 rVB3   10252     20342   1.29%   0.211%
 10   9.618  1272 1279 1289 rBV    70699    136810   8.67%   1.416%
 
 11   9.752  1294 1301 1309 rVV    85863    181864  11.53%   1.882%
 12  10.118  1355 1361 1365 rBV    21356     39512   2.50%   0.409%
 13  10.185  1365 1372 1381 rVV   680384   1165395  73.86%  12.060%
 14  10.374  1399 1403 1411 rBV4   13084     26472   1.68%   0.274%
 15  11.496  1580 1587 1593 rBV   577219    932254  59.09%   9.647%
 
 16  11.715  1619 1623 1632 rVB5   23917     58003   3.68%   0.600%
 17  12.130  1688 1691 1693 rBV4   12490     17943   1.14%   0.186%
 18  12.489  1743 1750 1758 rVB2  899446   1577818 100.00%  16.327%
 19  12.806  1798 1802 1810 rVB    80039    123634   7.84%   1.279%
 20  13.075  1838 1846 1852 rBV   313677    499211  31.64%   5.166%
 
 21  13.428  1898 1904 1909 rBV   339715    535385  33.93%   5.540%
 22  13.575  1923 1928 1930 rBV4   15253     27987   1.77%   0.290%
 23  13.751  1953 1957 1960 rBV    92836    120476   7.64%   1.247%
 24  13.788  1960 1963 1971 rVB3   48069     80936   5.13%   0.838%
 25  13.971  1987 1993 1998 rBV2   81323    146044   9.26%   1.511%
 
 26  14.081  2006 2011 2017 rVB   254142    373266  23.66%   3.863%
 27  14.257  2037 2040 2048 rBV7   20372     44925   2.85%   0.465%
 28  14.385  2057 2061 2064 rBV5   20437     28310   1.79%   0.293%
 29  14.422  2064 2067 2071 rVB4   26692     35610   2.26%   0.368%
 30  14.611  2094 2098 2103 rVB    70936    102672   6.51%   1.062%
 
 31  14.684  2104 2110 2114 rBV4   27003     64662   4.10%   0.669%
 32  14.757  2114 2122 2128 rVB2   81652    198950  12.61%   2.059%
 33  14.849  2133 2137 2139 rBV4   22700     34907   2.21%   0.361%
 34  14.879  2139 2142 2148 rVB6   34198     48869   3.10%   0.506%
 35  14.946  2148 2153 2157 rBV5   33173     57303   3.63%   0.593%
 
 36  15.056  2165 2171 2175 rBV7   28313     64910   4.11%   0.672%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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
 
 37  15.214  2191 2197 2201 rBV3   55452     98183   6.22%   1.016%
 38  15.440  2230 2234 2240 rBV5   35114     60192   3.81%   0.623%
 39  15.501  2241 2244 2247 rBV2   22649     36154   2.29%   0.374%
 40  15.733  2279 2282 2287 rVB6   25064     36607   2.32%   0.379%
 
 41  16.159  2349 2352 2358 rBV4   31163     51663   3.27%   0.535%
 42  16.233  2360 2364 2370 rBV5   33115     77599   4.92%   0.803%
 43  16.476  2400 2404 2410 rBV6   48512     98386   6.24%   1.018%
 44  16.769  2447 2452 2455 rBV5   39419     69194   4.39%   0.716%
 
 
                        Sum of corrected areas:     9663577
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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

200000

400000

600000

800000

Time-->

Abundance TIC: VY004785.D\data.ms

 4.722

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

200000

400000

600000

800000

Time-->

Abundance TIC: VY004785.D\data.ms

 7.728

 7.801

 8.149

 8.332
 8.557

 8.697

 9.191 9.252

 9.618 9.752
10.118

10.185

10.374
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11.715

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

200000

400000

600000

800000

Time-->

Abundance TIC: VY004785.D\data.ms

12.130

12.489

12.806

13.075
13.428

13.575

13.751
13.78813.971

14.081

14.25714.38514.422
14.611

14.684
14.757

14.84914.87914.94615.056
15.21415.44015.50115.733 16.15916.233
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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  Hexane, 2,2‐dimethyl‐           Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.332    8.94 ug/l       148543   1,4‐Difluorobenzene         8.697

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexane, 2,2‐dimethyl‐               114 C8H18          000590‐73‐8 72
 2 Pentane, 2,2,4‐trimethyl‐           114 C8H18          000540‐84‐1 72
 3 Butane, 2,2,3,3‐tetramethyl‐        114 C8H18          000594‐82‐1 72
 4 Hexane, 2,2,5,5‐tetramethyl‐        142 C10H22         001071‐81‐4 50
 5 Decane, 2,2,6‐trimethyl‐            184 C13H28         062237‐97‐2 45

0 20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1068 (8.332 min): VY004785.D\data.ms (-1057) (-)
57.1

39.0 99.0
79.0 123.1 158.9

0 20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #7649: Hexane, 2,2-dimethyl-
57.0

29.0
99.02.0 77.0

0 20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #7656: Pentane, 2,2,4-trimethyl-
57.0

29.0 99.0
77.0

0 20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #7671: Butane, 2,2,3,3-tetramethyl-
57.0

29.0
99.0

77.02.0

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  57.10  100.00%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  56.05   34.80%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  41.05   28.39%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  43.05   19.94%

8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  39.00    9.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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  Pentane, 2,3,3‐trimethyl‐       Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.752   10.94 ug/l       181864   1,4‐Difluorobenzene         8.697

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentane, 2,3,3‐trimethyl‐           114 C8H18          000560‐21‐4 72
 2 Hexane, 3‐methyl‐                   100 C7H16          000589‐34‐4 64
 3 Undecane, 2,8‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐25‐6 64
 4 Heptane, 4‐methyl‐                  114 C8H18          000589‐53‐7 64
 5 Pentane, 2,3,4‐trimethyl‐           114 C8H18          000565‐75‐3 59

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1301 (9.752 min): VY004785.D\data.ms (-1294) (-)
43.0

71.0

99.1 129.9 160.1 206.9

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

5000

m/z-->

Abundance #7653: Pentane, 2,3,3-trimethyl-
43.0

71.0

99.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #3974: Hexane, 3-methyl-
43.0

71.0

100.015.0

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

5000

m/z-->

Abundance #48856: Undecane, 2,8-dimethyl-
43.0

71.0

141.099.0 169.0

9.50 10.00

m/z  43.05  100.00%

9.50 10.00

m/z  71.05   59.52%

9.50 10.00

m/z  70.05   52.63%

9.50 10.00

m/z  57.10   39.47%

9.50 10.00

m/z  41.00   33.49%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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  Decane                          Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.806   11.55 ug/l       123634   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decane                              142 C10H22         000124‐18‐5 94
 2 Nonane                              128 C9H20          000111‐84‐2 80
 3 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 64
 4 Dodecane, 2,6,10‐trimethyl‐         212 C15H32         003891‐98‐3 64
 5 Decane, 1,1'‐oxybis‐                298 C20H42O        002456‐28‐2 59

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1802 (12.806 min): VY004785.D\data.ms (-1798) (-)
43.0

71.0

97.1 142.1 174.1120.0 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19157: Decane
43.0

71.0

142.099.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #12662: Nonane
43.0

85.0

128.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #28421: Undecane
57.0

85.0
29.0

113.0 156.0

12.50 13.00

m/z  43.05  100.00%

12.50 13.00

m/z  57.10   88.14%

12.50 13.00

m/z  41.05   44.51%

12.50 13.00

m/z  71.05   32.89%

12.50 13.00

m/z  85.05   24.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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  Undecane                        Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.751   11.25 ug/l       120476   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 93
 2 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 80
 3 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 64
 4 Decane                              142 C10H22         000124‐18‐5 64
 5 3‐Ethyl‐3‐methylheptane             142 C10H22         017302‐01‐1 59

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1957 (13.751 min): VY004785.D\data.ms (-1953) (-)
57.1

85.0

138.0113.0 179.2 205.3

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

5000

m/z-->

Abundance #28422: Undecane
43.0

71.0

99.0 156.0127.0

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

5000

m/z-->

Abundance #38317: Dodecane
57.0

85.0

29.0
170.0112.0 141.0

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

5000

m/z-->

Abundance #83025: Hexadecane
57.0

85.0
29.0

113.0 141.0 169.0 226.0197.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   93.99%

13.50 14.00

m/z  41.10   45.75%

13.50 14.00

m/z  71.10   42.23%

13.50 14.00

m/z  85.05   27.40%

82Y051021S.M Mon May 17 16:39:30 2021                                                      Page: 7

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
CASINO-AVE-1-2



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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  unknown13.971                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.971   13.64 ug/l       146044   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4‐(2‐Fluorobenzylidene)‐2‐phenyl... 267 C16H10FNO2     1000331‐98‐0 43
 2 4‐Allyl‐2‐methoxyphenyl benzoate    268 C17H16O3       1000366‐95‐9 18
 3 Benzene, (1,2‐dimethylpropyl)‐      148 C11H16         004481‐30‐5 15
 4 Benzene, (1,2,2‐trimethyl‐3‐bute... 174 C13H18         061142‐17‐4 15
 5 Benzene, (1‐methylbutyl)‐           148 C11H16         002719‐52‐0 11

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1993 (13.971 min): VY004785.D\data.ms (-1987) (-)
105.1

73.0

267.0

43.0
148.1

193.0 236.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #116459: 4-(2-Fluorobenzylidene)-2-phenyl-1,3-oxazol-5(
105.0

77.0

267.0

134.0
39.0 183.0 222.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #117401: 4-Allyl-2-methoxyphenyl benzoate
105.0

77.0

268.0
39.0 163.0133.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #22802: Benzene, (1,2-dimethylpropyl)-
105.0

148.0
77.027.0

14.00

m/z 105.05  100.00%

14.00

m/z  73.00   81.55%

14.00

m/z 267.00   38.05%

14.00

m/z 119.05   21.37%

14.00

m/z  43.05   19.40%

82Y051021S.M Mon May 17 16:39:31 2021                                                      Page: 8

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
CASINO-AVE-1-2



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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  Benzene, (1,1‐dimethylpropyl)‐  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.081   34.86 ug/l       373266   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1,1‐dimethylpropyl)‐      148 C11H16         002049‐95‐8 97
 2 Benzene, 1‐methyl‐4‐(1‐methylpro... 148 C11H16         001595‐16‐0 90
 3 Benzene, 1,1'‐(1,1,2,2‐tetrameth... 238 C18H22         001889‐67‐4 80
 4 Benzoic acid, 4‐methyl‐, 4‐(etho... 326 C18H18N2O4     1000264‐76‐0 72
 5 4'‐Methylpropiophenone              148 C10H12O        005337‐93‐9 72

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2011 (14.081 min): VY004785.D\data.ms (-2006) (-)
119.1

91.0

148.141.1
65.0 177.2 203.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22804: Benzene, (1,1-dimethylpropyl)-
119.0

91.0

41.0 148.0
65.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22819: Benzene, 1-methyl-4-(1-methylpropyl)-
119.0

148.091.0
41.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #92604: Benzene, 1,1'-(1,1,2,2-tetramethyl-1,2-ethanediy
119.0

91.0

41.0
65.0 165.0 191.0

14.00

m/z 119.05  100.00%

14.00

m/z  91.00   64.46%

14.00

m/z 148.05   14.88%

14.00

m/z  77.00   11.03%

14.00

m/z  41.10   10.94%

82Y051021S.M Mon May 17 16:39:31 2021                                                      Page: 9

Instrument :
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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  Dodecane                        Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.611    9.59 ug/l       102672   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 81
 2 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 72
 3 Decane, 6‐ethyl‐2‐methyl‐           184 C13H28         062108‐21‐8 59
 4 Silane, trichlorooctadecyl‐         386 C18H37Cl3Si    000112‐04‐9 59
 5 Undecane, 4,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017312‐82‐2 59

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2098 (14.611 min): VY004785.D\data.ms (-2094) (-)
57.1

85.1
119.1

170.1 207.0 260.1

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

5000

m/z-->

Abundance #38315: Dodecane
57.0

85.0

29.0
170.0112.0 141.0

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

5000

m/z-->

Abundance #59880: Tetradecane
57.0

85.0

29.0

113.0 198.0141.0169.0

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

5000

m/z-->

Abundance #48909: Decane, 6-ethyl-2-methyl-
57.0

85.0

141.0113.0

14.50 15.00

m/z  57.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.10   69.01%

14.50 15.00

m/z  41.05   41.49%

14.50 15.00

m/z  71.10   39.81%

14.50 15.00

m/z  85.10   23.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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  Benzene, (1,1‐dimethylbutyl)‐   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.757   18.58 ug/l       198950   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1,1‐dimethylbutyl)‐       162 C12H18         001985‐57‐5 87
 2 1‐Propanone, 2‐methyl‐1‐(4‐methy... 162 C11H14O        050390‐51‐7 80
 3 Benzene, (1,1‐dimethylpropyl)‐      148 C11H16         002049‐95‐8 72
 4 4'‐Methylbutyrophenone              162 C11H14O        004160‐52‐5 72
 5 1‐Propanone, 2‐methyl‐1‐(2‐methy... 162 C11H14O        002040‐21‐3 72

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2122 (14.757 min): VY004785.D\data.ms (-2114) (-)
119.1

91.0

41.0 162.1
65.0 189.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #32266: Benzene, (1,1-dimethylbutyl)-
119.0

91.0

41.0

162.015.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #32183: 1-Propanone, 2-methyl-1-(4-methylphenyl)-
119.0

91.0

65.0
39.0 162.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22794: Benzene, (1,1-dimethylpropyl)-
119.0

91.0

41.0 148.0
65.015.0

14.50 15.00

m/z 119.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  91.00   46.24%

14.50 15.00

m/z  41.00   13.69%

14.50 15.00

m/z 162.05    9.45%

14.50 15.00

m/z 120.05    9.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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  Decane, 2,6,7‐trimethyl‐        Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.214    9.17 ug/l        98183   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decane, 2,6,7‐trimethyl‐            184 C13H28         062108‐25‐2 58
 2 Octane, 2,6‐dimethyl‐               142 C10H22         002051‐30‐1 58
 3 Nonane, 3‐methyl‐                   142 C10H22         005911‐04‐6 58
 4 Octane, 2‐methyl‐                   128 C9H20          003221‐61‐2 49
 5 Decane, 3,6‐dimethyl‐               170 C12H26         017312‐53‐7 49

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2197 (15.214 min): VY004785.D\data.ms (-2191) (-)
57.1

119.1
91.0

145.0 182.2 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #48892: Decane, 2,6,7-trimethyl-
57.0

112.085.0
141.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19181: Octane, 2,6-dimethyl-
57.0

29.0 113.0
85.0

142.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19171: Nonane, 3-methyl-
57.0

29.0

112.085.0 142.0

15.00 15.50

m/z  57.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  71.00   69.39%

15.00 15.50

m/z  43.05   67.12%

15.00 15.50

m/z  41.10   42.67%

15.00 15.50

m/z  56.00   31.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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  unknown16.476                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.476    9.19 ug/l        98386   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Imidazole, 2‐ethyl‐4‐methyl‐     110 C6H10N2        000931‐36‐2 25
 2 Ethanone, 1‐(1‐cyclohexen‐1‐yl)‐    124 C8H12O         000932‐66‐1 22
 3 Cyclohexane, ethylidene‐            110 C8H14          001003‐64‐1 22
 4 2,4‐Hexadiene, 2,5‐dimethyl‐        110 C8H14          000764‐13‐6 15
 5 Ethanone, 1‐(2‐methyl‐2‐cyclopen... 124 C8H12O         001767‐84‐6 15

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2404 (16.476 min): VY004785.D\data.ms (-2400) (-)
81.0

41.1 179.2
123.1

232.1 281.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #5744: 1H-Imidazole, 2-ethyl-4-methyl-
95.0

54.0

15.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #10546: Ethanone, 1-(1-cyclohexen-1-yl)-
81.0

43.0 124.0

14.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #5956: Cyclohexane, ethylidene-
81.0

41.0

111.0

16.20 16.40 16.60

m/z  81.00  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z  95.05   69.38%

16.20 16.40 16.60

m/z  41.10   65.88%

16.20 16.40 16.60

m/z 179.20   65.71%

16.20 16.40 16.60

m/z  69.10   64.80%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY051421\
  Data File : VY004785.D                                          
  Acq On    : 14 May 2021  16:08
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2389‐05
  Misc      : 7.98G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Hexane, 2,2‐dim...   8.332     8.9  ug/l   148543   2   8.697  830907  50.0
Pentane, 2,3,3‐...   9.752    10.9  ug/l   181864   2   8.697  830907  50.0
Decane              12.806    11.6  ug/l   123634   4  13.428  535385  50.0
Undecane            13.751    11.3  ug/l   120476   4  13.428  535385  50.0
unknown13.971       13.971    13.6  ug/l   146044   4  13.428  535385  50.0
Benzene, (1,1‐d...  14.081    34.9  ug/l   373266   4  13.428  535385  50.0
Dodecane            14.611     9.6  ug/l   102672   4  13.428  535385  50.0
Benzene, (1,1‐d...  14.757    18.6  ug/l   198950   4  13.428  535385  50.0
Decane, 2,6,7‐t...  15.214     9.2  ug/l    98183   4  13.428  535385  50.0
unknown16.476       16.476     9.2  ug/l    98386   4  13.428  535385  50.0
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