
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   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\82Y071822S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY009682.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.698   461  472  480 rBV    29263     95467   1.29%   0.247%
  2   4.795   480  488  503 rVB4   35576    121599   1.64%   0.315%
  3   7.709   955  966  971 rBV   118618    275887   3.72%   0.714%
  4   7.783   971  978  999 rVB   202596    459952   6.20%   1.190%
  5   8.130  1026 1035 1046 rBV   110260    244026   3.29%   0.631%
 
  6   8.685  1117 1126 1136 rBV   296128    579955   7.82%   1.501%
  7  10.172  1362 1370 1380 rBV   456013    777856  10.49%   2.013%
  8  11.483  1577 1585 1598 rBV   427325    713585   9.62%   1.846%
  9  12.227  1696 1707 1713 rBV2   72824    188880   2.55%   0.489%
 10  12.306  1713 1720 1726 rBV6   30054     80295   1.08%   0.208%
 
 11  12.483  1742 1749 1755 rBV2  492946    898300  12.12%   2.324%
 12  12.641  1769 1775 1781 rVB2  222410    398525   5.37%   1.031%
 13  12.733  1781 1790 1796 rBV6   67107    202643   2.73%   0.524%
 14  12.837  1796 1807 1816 rBV6  139019    497571   6.71%   1.288%
 15  12.946  1821 1825 1829 rVB4   90121    137593   1.86%   0.356%
 
 16  13.044  1829 1841 1842 rBV5  110989    233452   3.15%   0.604%
 17  13.129  1851 1855 1858 rBV2   98802    159997   2.16%   0.414%
 18  13.294  1878 1882 1888 rVB6  112113    230404   3.11%   0.596%
 19  13.349  1888 1891 1894 rBV3   76012    123829   1.67%   0.320%
 20  13.422  1898 1903 1911 rVB   459831    842964  11.37%   2.181%
 
 21  13.495  1911 1915 1919 rBV4  107758    227018   3.06%   0.587%
 22  13.562  1921 1926 1931 rVV2  403404    653639   8.82%   1.691%
 23  13.605  1931 1933 1936 rBV2   65730     77234   1.04%   0.200%
 24  13.690  1942 1947 1950 rBV4  243838    482732   6.51%   1.249%
 25  13.739  1950 1955 1960 rVV3  475397    906424  12.22%   2.345%
 
 26  13.812  1964 1967 1970 rVB3  148492    182817   2.47%   0.473%
 27  13.879  1972 1978 1981 rBV4  267775    558969   7.54%   1.446%
 28  14.202  2027 2031 2035 rBV5  199128    355139   4.79%   0.919%
 29  14.251  2035 2039 2042 rBV2  576075    928037  12.52%   2.401%
 30  14.422  2063 2067 2070 rBV3 1055052   1446179  19.50%   3.742%
 
 31  14.464  2071 2074 2083 rVB6  599930   1355603  18.28%   3.508%
 32  14.550  2084 2088 2090 rBV   508842    749392  10.11%   1.939%
 33  14.733  2114 2118 2123 rBV3 1170866   1968998  26.56%   5.095%
 34  14.848  2133 2137 2140 rBV2 1111517   1938415  26.14%   5.016%
 35  15.007  2159 2163 2165 rBV2  606854   1043111  14.07%   2.699%
 
 36  15.117  2178 2181 2190 rVB2 2450607   3804589  51.31%   9.845%

82Y071822S.M Tue Jul 26 11:44:38 2022                                                      Page:  1

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
ENV-DE-5-(0-5)

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
ENV-DE-5-(0-5)



                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   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\82Y071822S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  15.214  2195 2197 2202 rVB4 1008844   1331733  17.96%   3.446%
 38  15.440  2230 2234 2242 rBV6 1166915   2800619  37.77%   7.247%
 39  15.610  2256 2262 2269 rVB3 3809856   7414536 100.00%  19.186%
 40  16.470  2400 2403 2410 rVB3 1093697   2075227  27.99%   5.370%
 
 41  16.763  2446 2451 2455 rBV2  573577   1082792  14.60%   2.802%
 
 
                        Sum of corrected areas:    38645983
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y071822S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.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

1000000

2000000

3000000

4000000

5000000

6000000

Time-->

Abundance TIC: VY009682.D\data.ms

 4.698 4.795

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

1000000

2000000

3000000

4000000

5000000

6000000

Time-->

Abundance TIC: VY009682.D\data.ms

 7.709 7.783  8.130
 8.685 10.172 11.483

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

1000000
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4000000

5000000
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Abundance TIC: VY009682.D\data.ms

12.22712.306

12.483
12.64112.73312.83712.94613.04413.12913.29413.349

13.422
13.495

13.562
13.605

13.690
13.739

13.81213.879 14.202

14.251
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14.73314.848
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15.214
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y071822S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Naphthalene, decahydro‐2‐me...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.422   85.78 ug/l      1446180   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 96
 2 1‐Methyldecahydronaphthalene        152 C11H20         002958‐75‐0 96
 3 cis‐Decalin, 2‐syn‐methyl‐          152 C11H20         1000155‐85‐6 90
 4 Cyclohexanone, 2‐methyl‐5‐(1‐met... 152 C10H16O        007764‐50‐3 83
 5 Cyclohexanone, 2‐methyl‐5‐(1‐met... 152 C10H16O        005948‐04‐9 76

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2067 (14.422 min): VY009682.D\data.ms (-2063) (-)
152.295.1

67.1

39.1
123.2

182.2 281.4

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

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

95.0
152.0

123.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #29497: 1-Methyldecahydronaphthalene
41.0

95.0
152.0

123.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #29494: cis-Decalin, 2-syn-methyl-
95.0

67.0

152.0
39.0

123.0

14.50

m/z 152.20  100.00%

14.50

m/z  95.10   86.19%

14.50

m/z  67.10   75.84%

14.50

m/z  81.10   68.52%

14.50

m/z  82.10   62.70%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y071822S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown14.464                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.464   80.41 ug/l      1355600   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decane, 5‐propyl‐                   184 C13H28         017312‐62‐8 35
 2 Dodecane, 4‐methyl‐                 184 C13H28         006117‐97‐1 35
 3 Hexatriacontyl pentafluoropropio... 669 C39H73F5O2     1000351‐89‐0 18
 4 Triacontyl heptafluorobutyrate      634 C34H61F7O2     1000351‐83‐2 18
 5 Undecane, 3,5‐dimethyl‐             184 C13H28         017312‐81‐1 18

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2074 (14.464 min): VY009682.D\data.ms (-2071) (-)
57.1

177.3

281.1

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #59032: Decane, 5-propyl-
57.0

140.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #59044: Dodecane, 4-methyl-
43.0

140.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650
0

5000

m/z-->

Abundance #348587: Hexatriacontyl pentafluoropropionate
57.0

139.0
504.0 650.0222.0292.0362.0432.0

14.50

m/z  57.10  100.00%

14.50

m/z  71.10   77.93%

14.50

m/z  55.10   74.89%

14.50

m/z  41.10   70.38%

14.50

m/z  81.10   67.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y071822S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown14.733                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.733  116.79 ug/l      1969000   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane, 2,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐23‐4 42
 2 Decyl octyl ether                   270 C18H38O        1000406‐38‐3 38
 3 7‐Oxabicyclo[4.1.0]heptane, 1,5‐... 126 C8H14O         162239‐52‐3 30
 4 Dodecane, 2,6,11‐trimethyl‐         212 C15H32         031295‐56‐4 27
 5 Heptadecane, 2,6‐dimethyl‐          268 C19H40         054105‐67‐8 27

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2118 (14.733 min): VY009682.D\data.ms (-2114) (-)
57.1

151.295.1

124.2 184.337.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #59069: Undecane, 2,6-dimethyl-
57.0

98.0
29.0

141.0 184.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #161354: Decyl octyl ether
57.0

83.0

29.0 112.0
140.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #13150: 7-Oxabicyclo[4.1.0]heptane, 1,5-dimethyl-
43.0

71.0

95.0

126.0

14.50 15.00

m/z  57.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  71.10   61.85%

14.50 15.00

m/z  43.10   59.89%

14.50 15.00

m/z  41.10   48.66%

14.50 15.00

m/z  55.10   39.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y071822S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Naphthalene, decahydro‐2,6‐...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.848  114.98 ug/l      1938420   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐2,6‐dimet... 166 C12H22         001618‐22‐0 83
 2 trans, cis‐3‐Ethylbicyclo[4.4.0]... 166 C12H22         066660‐43‐3 74
 3 trans, cis‐2‐Ethylbicyclo[4.4.0]... 166 C12H22         066660‐39‐7 64
 4 trans‐Decalin, 2‐methyl‐            152 C11H20         1000152‐47‐3 60
 5 Naphthalene, decahydro‐2,3‐dimet... 166 C12H22         001008‐80‐6 58

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2137 (14.848 min): VY009682.D\data.ms (-2133) (-)
81.1

166.3

41.1

109.1

137.2
196.3 281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #41563: Naphthalene, decahydro-2,6-dimethyl-
81.0

166.0

41.0
109.0

137.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #41576: trans, cis-3-Ethylbicyclo[4.4.0]decane
81.0 137.0

166.0

109.0
53.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #41577: trans, cis-2-Ethylbicyclo[4.4.0]decane
81.0

137.0
166.0

109.0

53.0

14.50 15.00

m/z  81.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  95.10   99.35%

14.50 15.00

m/z 166.30   78.13%

14.50 15.00

m/z 151.20   60.99%

14.50 15.00

m/z  67.10   55.16%

82Y071822S.M Tue Jul 26 11:44:43 2022                                                      Page: 7

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
ENV-DE-5-(0-5)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y071822S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Cyclohexane, 2‐butyl‐1,1,3‐...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.117  225.67 ug/l      3804590   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 2‐butyl‐1,1,3‐trime... 182 C13H26         054676‐39‐0 97
 2 Cyclopentane, 2‐ethyl‐1,1‐dimethyl‐ 126 C9H18          054549‐80‐3 49
 3 3‐Heptene, 2‐methyl‐                112 C8H16          017618‐76‐7 46
 4 Cyclohexane, 1,2,3‐trimethyl‐       126 C9H18          001678‐97‐3 46
 5 Cyclododecane                       168 C12H24         000294‐62‐2 46

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2181 (15.117 min): VY009682.D\data.ms (-2178) (-)
69.1

41.1
97.1

182.3
126.2

154.3

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #56983: Cyclohexane, 2-butyl-1,1,3-trimethyl-
69.0

41.0

97.0 182.0
126.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #13281: Cyclopentane, 2-ethyl-1,1-dimethyl-
56.0

111.084.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #7547: 3-Heptene, 2-methyl-
69.0

41.0

112.0

15.00 15.50

m/z  69.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  55.10   64.30%

15.00 15.50

m/z  56.10   55.95%

15.00 15.50

m/z  57.10   49.86%

15.00 15.50

m/z  41.10   47.25%

82Y071822S.M Tue Jul 26 11:44:44 2022                                                      Page: 8

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
ENV-DE-5-(0-5)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y071822S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown15.214                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.214   78.99 ug/l      1331730   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Decanol, 2‐ethyl‐                 186 C12H26O        021078‐65‐9 47
 2 Propanoic acid, 3‐mercapto‐, 2‐e... 218 C11H22O2S      050448‐95‐8 43
 3 2‐Ethylhexyl mercaptoacetate        204 C10H20O2S      007659‐86‐1 38
 4 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl pen... 264 C13H28O3S      1000309‐18‐9 35
 5 Carbonic acid, octyl vinyl ester    200 C11H20O3       1000383‐25‐5 35

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2197 (15.214 min): VY009682.D\data.ms (-2195) (-)
57.1

112.2

182.3
151.2 281.3

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #61053: 1-Decanol, 2-ethyl-
57.0

97.027.0
139.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #96127: Propanoic acid, 3-mercapto-, 2-ethylhexyl ester
57.0

112.0

27.0 145.0 189.0219.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #79337: 2-Ethylhexyl mercaptoacetate
57.0

112.0
27.0

145.0175.0

15.00 15.50

m/z  57.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  71.10   78.49%

15.00 15.50

m/z  69.10   52.03%

15.00 15.50

m/z  43.10   48.41%

15.00 15.50

m/z  56.10   48.04%

82Y071822S.M Tue Jul 26 11:44:45 2022                                                      Page: 9

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
ENV-DE-5-(0-5)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y071822S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Cyclohexane, 1,1,3,5‐tetram...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.440  166.12 ug/l      2800620   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,1,3,5‐tetramethyl... 140 C10H20         050876‐32‐9 68
 2 (1,2,4‐Trimethylcyclohexyl)metha... 198 C12H22O2       1010499‐04‐6 59
 3 Cyclohexane, 1,1,3,5‐tetramethyl... 140 C10H20         050876‐31‐8 59
 4 Cyclohexane, 1,1,4,4‐tetramethyl‐   140 C10H20         002223‐52‐1 58
 5 Cyclohexane, 1,3,5‐trimethyl‐2‐o... 378 C27H54         055282‐34‐3 53

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2234 (15.440 min): VY009682.D\data.ms (-2230) (-)
69.1 125.2

180.339.1
210.3 281.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #20768: Cyclohexane, 1,1,3,5-tetramethyl-, cis-
69.0 125.0

39.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #73725: (1,2,4-Trimethylcyclohexyl)methanol, acetate (iso
69.0

125.0

39.0 156.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #20774: Cyclohexane, 1,1,3,5-tetramethyl-, trans-
69.0

125.0

39.0

15.50

m/z  69.10  100.00%

15.50

m/z 125.20   90.78%

15.50

m/z  83.10   56.91%

15.50

m/z  55.10   54.79%

15.50

m/z  41.10   41.70%

82Y071822S.M Tue Jul 26 11:44:46 2022                                                      Page: 10

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
ENV-DE-5-(0-5)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y071822S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown15.611                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.611  439.79 ug/l      7414540   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,2,3‐trimethyl‐       126 C9H18          001678‐97‐3 45
 2 2,2‐Dimethyl‐3‐heptene trans        126 C9H18          019550‐75‐5 43
 3 Cyclohexane, 1,2,3‐trimethyl‐, (... 126 C9H18          001678‐81‐5 38
 4 2‐Hexanone, 3‐cyclohexylidene‐4‐... 208 C14H24O        1000150‐19‐2 38
 5 7‐Tetradecene                       196 C14H28         010374‐74‐0 35

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2262 (15.610 min): VY009682.D\data.ms (-2256) (-)
69.1

165.3

109.1
196.3

39.1
281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #13249: Cyclohexane, 1,2,3-trimethyl-
55.0

97.0
126.0

26.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #13240: 2,2-Dimethyl-3-heptene trans
69.0

39.0
126.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #13300: Cyclohexane, 1,2,3-trimethyl-, (1.alpha.,2.beta.,3
69.0

111.0

39.0

15.50 16.00

m/z  69.10  100.00%

15.50 16.00

m/z  55.10   64.97%

15.50 16.00

m/z 165.30   59.33%

15.50 16.00

m/z  41.10   57.49%

15.50 16.00

m/z  95.10   53.48%

82Y071822S.M Tue Jul 26 11:44:46 2022                                                      Page: 11

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
ENV-DE-5-(0-5)



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y071822S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Bicyclo[2.2.1]heptane, 1,3,...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.470  123.09 ug/l      2075230   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bicyclo[2.2.1]heptane, 1,3,3‐tri... 138 C10H18         006248‐88‐0 51
 2 Bicyclo[3.1.0]hexan‐3‐one, 4‐met... 152 C10H16O        001125‐12‐8 38
 3 Thujone                             152 C10H16O        000546‐80‐5 38
 4 Cyclohexane, ethylidene‐            110 C8H14          001003‐64‐1 22
 5 Cyclohexene, 1‐ethyl‐               110 C8H14          001453‐24‐3 18

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2403 (16.470 min): VY009682.D\data.ms (-2400) (-)
179.381.1

123.2

55.1

145.2

208.3

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

5000

m/z-->

Abundance #19520: Bicyclo[2.2.1]heptane, 1,3,3-trimethyl-
81.0

123.0

41.0

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

5000

m/z-->

Abundance #29394: Bicyclo[3.1.0]hexan-3-one, 4-methyl-1-(1-methyle
81.041.0

110.0

152.0

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

5000

m/z-->

Abundance #29046: Thujone
81.0

41.0 110.0

152.0

16.20 16.40 16.60

m/z 179.30  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z  81.10   99.14%

16.20 16.40 16.60

m/z 123.20   63.62%

16.20 16.40 16.60

m/z 110.20   55.15%

16.20 16.40 16.60

m/z  69.10   53.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y071822S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentam...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.763   64.23 ug/l      1082790   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 90
 2 1H‐Indene, octahydro‐2,2,4,4,7,7... 208 C15H28         054832‐83‐6 47
 3 2‐Pentanone, 4‐cyclohexylidene‐3... 222 C15H26O        313253‐65‐5 43
 4 Toxoflavin                          193 C7H7N5O2       000084‐82‐2 35
 5 Borinic acid, diethyl‐, 3,3,5‐tr... 208 C13H25BO       057387‐76‐5 30

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2451 (16.763 min): VY009682.D\data.ms (-2446) (-)
193.3

95.1 137.269.1
41.1

161.2 224.2

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

5000

m/z-->

Abundance #85375: Decahydro-1,1,4a,5,6-pentamethylnaphthalene
193.0

123.0

95.069.0

151.0

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

5000

m/z-->

Abundance #85382: 1H-Indene, octahydro-2,2,4,4,7,7-hexamethyl-, tr
193.0

69.0 123.0

41.0

95.0

152.0

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

5000

m/z-->

Abundance #101995: 2-Pentanone, 4-cyclohexylidene-3,3-diethyl-
193.0

55.0
109.0

81.0
29.0

137.0 163.0 222.0

16.40 16.60

m/z 193.30  100.00%

16.40 16.60

m/z  95.10   50.01%

16.40 16.60

m/z 137.20   49.91%

16.40 16.60

m/z 123.20   47.66%

16.40 16.60

m/z  69.10   46.58%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY072522\
  Data File : VY009682.D                                          
  Acq On    : 25 Jul 2022  13:27
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N3839‐03
  Misc      : 6.22g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y071822S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Naphthalene, de...  14.422    85.8  ug/l  1446180   4  13.422  842964  50.0
unknown14.464       14.464    80.4  ug/l  1355600   4  13.422  842964  50.0
unknown14.733       14.733   116.8  ug/l  1969000   4  13.422  842964  50.0
Naphthalene, de...  14.848   115.0  ug/l  1938420   4  13.422  842964  50.0
Cyclohexane, 2‐...  15.117   225.7  ug/l  3804590   4  13.422  842964  50.0
unknown15.214       15.214    79.0  ug/l  1331730   4  13.422  842964  50.0
Cyclohexane, 1,...  15.440   166.1  ug/l  2800620   4  13.422  842964  50.0
unknown15.611       15.611   439.8  ug/l  7414540   4  13.422  842964  50.0
Bicyclo[2.2.1]h...  16.470   123.1  ug/l  2075230   4  13.422  842964  50.0
Decahydro‐1,1,4...  16.763    64.2  ug/l  1082790   4  13.422  842964  50.0
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Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
ENV-DE-5-(0-5)


