
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY080421\
  Data File : VY005539.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2021  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3291‐01
  Misc      : 6.42G/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\82Y080221S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY005539.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.729   467  477  493 rVB    27767     85634   5.65%   0.728%
  2   5.765   633  647  660 rBV2   10396     33603   2.22%   0.286%
  3   7.728   957  969  975 rBV   192198    462181  30.50%   3.929%
  4   7.801   975  981  992 rVB   312356    713170  47.07%   6.063%
  5   8.149  1029 1038 1050 rVB   186755    408648  26.97%   3.474%
 
  6   8.697  1116 1128 1139 rVB   531125   1030339  68.00%   8.760%
  7  10.185  1364 1372 1386 rBV   893341   1515157 100.00%  12.881%
  8  11.496  1579 1587 1597 rBV   860738   1368069  90.29%  11.631%
  9  12.483  1743 1749 1758 rVB   729086   1126580  74.35%   9.578%
 10  12.648  1773 1776 1784 rVB7    9534     17947   1.18%   0.153%
 
 11  12.806  1796 1802 1807 rVV3   12586     27191   1.79%   0.231%
 12  12.959  1817 1827 1830 rBV4   18932     54221   3.58%   0.461%
 13  13.325  1878 1887 1890 rBV6   21297     45871   3.03%   0.390%
 14  13.428  1897 1904 1918 rVB   915506   1412009  93.19%  12.005%
 15  13.697  1941 1948 1951 rBV7    7911     18474   1.22%   0.157%
 
 16  13.751  1951 1957 1961 rBV3   47864     87517   5.78%   0.744%
 17  13.794  1961 1964 1968 rVB2   16092     20715   1.37%   0.176%
 18  13.855  1970 1974 1981 rVB6   21859     44055   2.91%   0.375%
 19  13.934  1982 1987 1989 rBV4   21492     37487   2.47%   0.319%
 20  13.971  1989 1993 2006 rVB2   54995     99247   6.55%   0.844%
 
 21  14.081  2006 2011 2015 rVB4   39040     62264   4.11%   0.529%
 22  14.148  2016 2022 2027 rBV5   35833     67538   4.46%   0.574%
 23  14.196  2027 2030 2035 rBV5   17959     26157   1.73%   0.222%
 24  14.263  2035 2041 2045 rBV3  109327    237186  15.65%   2.016%
 25  14.379  2057 2060 2063 rBV3   18793     24267   1.60%   0.206%
 
 26  14.422  2063 2067 2071 rVV4   66624    103811   6.85%   0.883%
 27  14.477  2074 2076 2085 rVB8   26977     45269   2.99%   0.385%
 28  14.623  2096 2100 2103 rBV5   36390     64601   4.26%   0.549%
 29  14.678  2104 2109 2115 rVV3  140961    276625  18.26%   2.352%
 30  14.739  2115 2119 2125 rVB4   96745    177876  11.74%   1.512%
 
 31  14.818  2125 2132 2134 rBV5   39814     89810   5.93%   0.764%
 32  14.849  2134 2137 2140 rBV4   29534     37988   2.51%   0.323%
 33  14.946  2149 2153 2157 rVB2   91805    134160   8.85%   1.141%
 34  14.983  2157 2159 2161 rBV2   26353     33508   2.21%   0.285%
 35  15.056  2166 2171 2175 rBV3   59610    119799   7.91%   1.019%
 
 36  15.147  2183 2186 2191 rVB2   94474    143107   9.45%   1.217%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY080421\
  Data File : VY005539.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2021  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3291‐01
  Misc      : 6.42G/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\82Y080221S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  15.215  2192 2197 2202 rBV   190077    300282  19.82%   2.553%
 38  15.294  2206 2210 2214 rVB4   74203    129091   8.52%   1.097%
 39  15.605  2257 2261 2266 rVB6   55839    100237   6.62%   0.852%
 40  15.733  2278 2282 2289 rVB2  123402    204082  13.47%   1.735%
 
 41  16.038  2326 2332 2336 rBV2  107810    199399  13.16%   1.695%
 42  16.159  2347 2352 2357 rBV2   95497    169116  11.16%   1.438%
 43  16.233  2359 2364 2370 rVB2  108496    218149  14.40%   1.855%
 44  16.483  2400 2405 2412 rBV7   68528    189859  12.53%   1.614%
 
 
                        Sum of corrected areas:    11762296
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY080421\
  Data File : VY005539.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2021  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3291‐01
  Misc      : 6.42G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y080221S.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
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200000

400000

600000

800000

Time-->

Abundance TIC: VY005539.D\data.ms

 4.729  5.765
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY080421\
  Data File : VY005539.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2021  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3291‐01
  Misc      : 6.42G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y080221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown14.264                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.264    8.40 ug/l       237186   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, pentyl‐                154 C11H22         004292‐92‐6 49
 2 Cyclohexane, 1,1'‐methylenebis‐     180 C13H24         003178‐23‐2 47
 3 Cyclohexane, (1‐methylethyl)‐       126 C9H18          000696‐29‐7 46
 4 Pulegone                            152 C10H16O        000089‐82‐7 46
 5 Bicyclo[4.1.0]heptane, 7‐pentyl‐    166 C12H22         041977‐45‐1 41

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2041 (14.263 min): VY005539.D\data.ms (-2035) (-)
83.0

41.1

152.2

119.1
260.0208.9

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #31430: Cyclohexane, pentyl-
55.0

154.0
97.015.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #55012: Cyclohexane, 1,1'-methylenebis-
83.0

41.0

180.0

123.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #13260: Cyclohexane, (1-methylethyl)-
83.0

41.0

126.0

14.00 14.50

m/z  83.05  100.00%

14.00 14.50

m/z  55.05   90.00%

14.00 14.50

m/z  82.10   79.41%

14.00 14.50

m/z  41.10   66.54%

14.00 14.50

m/z  81.05   58.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY080421\
  Data File : VY005539.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2021  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3291‐01
  Misc      : 6.42G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y080221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.678    9.80 ug/l       276625   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 50
 2 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 50
 3 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 50
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 50
 5 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 50

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2109 (14.678 min): VY005539.D\data.ms (-2104) (-)
119.1

55.1

168.2 260.189.0 208.3

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #17087: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

77.0
39.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #17076: Benzene, 2-ethyl-1,3-dimethyl-
119.0

77.0
39.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #16991: o-Cymene
119.0

77.039.0

14.50 15.00

m/z 119.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  97.10   58.31%

14.50 15.00

m/z 117.05   52.04%

14.50 15.00

m/z  55.10   44.80%

14.50 15.00

m/z 134.05   43.30%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY080421\
  Data File : VY005539.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2021  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3291‐01
  Misc      : 6.42G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y080221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown14.739                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.739    6.30 ug/l       177876   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4'‐Methylpropiophenone              148 C10H12O        005337‐93‐9 47
 2 Benzene, (1,1‐dimethylpropyl)‐      148 C11H16         002049‐95‐8 47
 3 Benzene, 1‐methyl‐4‐(1‐methylpro... 148 C11H16         001595‐16‐0 46
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 45
 5 2,4,6‐Trimethylbenzenethiol         152 C9H12S         001541‐10‐2 43

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2119 (14.739 min): VY005539.D\data.ms (-2115) (-)
119.1

55.1
148.2

89.0 207.0 281.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #26213: 4'-Methylpropiophenone
119.0

65.0
27.0 149.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #26389: Benzene, (1,1-dimethylpropyl)-
119.0

41.0
79.0

149.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #26403: Benzene, 1-methyl-4-(1-methylpropyl)-
119.0

41.0 77.0 149.0

14.50 15.00

m/z 119.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  55.10   26.39%

14.50 15.00

m/z  97.10   24.48%

14.50 15.00

m/z 148.20   19.19%

14.50 15.00

m/z  69.10   15.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY080421\
  Data File : VY005539.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2021  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3291‐01
  Misc      : 6.42G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y080221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Tridecane, 7‐methyl‐            Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.214   10.63 ug/l       300282   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecane, 7‐methyl‐                198 C14H30         026730‐14‐3 81
 2 Bacchotricuneatin c                 342 C20H22O5       066563‐30‐2 80
 3 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl hep... 432 C25H52O3S      1000309‐20‐0 72
 4 Nonane, 2,6‐dimethyl‐               156 C11H24         017302‐28‐2 64
 5 Octane, 2,3,7‐trimethyl‐            156 C11H24         062016‐34‐6 64

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2197 (15.215 min): VY005539.D\data.ms (-2192) (-)
57.1

113.2
162.1 198.3 262.6

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #74015: Tridecane, 7-methyl-
57.0

112.0

183.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #250928: Bacchotricuneatin c
71.0 112.0

191.0 245.0 342.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #318981: Sulfurous acid, 2-ethylhexyl heptadecyl ester
57.0

113.0

239.0155.0

15.00 15.50

m/z  57.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  71.10   84.08%

15.00 15.50

m/z  43.10   60.53%

15.00 15.50

m/z  41.10   33.60%

15.00 15.50

m/z  55.10   22.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY080421\
  Data File : VY005539.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2021  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3291‐01
  Misc      : 6.42G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y080221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrah...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.733    7.23 ug/l       204082   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 146 C11H14         001680‐51‐9 64
 2 Benzene, (1‐methylenebutyl)‐        146 C11H14         005676‐32‐4 64
 3 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 160 C12H16         004175‐54‐6 62
 4 1H‐1,3,2‐Benzodiazaborole, 2‐eth... 146 C8H11BN2       074663‐81‐3 62
 5 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 146 C11H14         002809‐64‐5 52

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2282 (15.733 min): VY005539.D\data.ms (-2278) (-)
118.1

77.039.1 151.1 282.0181.3 221.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #25049: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-6-methyl-
131.0

91.0

39.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #24995: Benzene, (1-methylenebutyl)-
118.0

78.0
39.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #36296: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-1,4-dimethyl-
118.0

160.0

77.039.0

15.50 16.00

m/z 118.10  100.00%

15.50 16.00

m/z 146.05   70.17%

15.50 16.00

m/z 131.05   63.46%

15.50 16.00

m/z 117.05   53.00%

15.50 16.00

m/z 105.05   35.33%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY080421\
  Data File : VY005539.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2021  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3291‐01
  Misc      : 6.42G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y080221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,1,...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.038    7.06 ug/l       199399   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 146 C11H14         001680‐51‐9 95
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,1,3‐tri... 160 C12H16         002613‐76‐5 84
 3 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 146 C11H14         002809‐64‐5 76
 4 1H‐Benzimidazole, 5,6‐dimethyl‐     146 C9H10N2        000582‐60‐5 60
 5 Benzene, 2‐ethenyl‐1,3,5‐trimethyl‐ 146 C11H14         000769‐25‐5 55

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2332 (16.038 min): VY005539.D\data.ms (-2326) (-)
131.1

82.0

39.1
166.2

210.2 281.0247.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #25050: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-6-methyl-
131.0

39.0 91.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #36254: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,1,3-trimethyl-
145.0

115.0
77.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #25041: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-5-methyl-
131.0

91.039.0

16.00

m/z 131.05  100.00%

16.00

m/z 146.00   68.17%

16.00

m/z 118.10   65.19%

16.00

m/z 145.05   57.70%

16.00

m/z 117.05   38.79%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY080421\
  Data File : VY005539.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2021  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3291‐01
  Misc      : 6.42G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y080221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Dodecane, 2,6,10‐trimethyl‐     Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.160    5.99 ug/l       169116   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane, 2,6,10‐trimethyl‐         212 C15H32         003891‐98‐3 87
 2 Decane, 3,7‐dimethyl‐               170 C12H26         017312‐54‐8 80
 3 Undecane, 5‐methyl‐                 170 C12H26         001632‐70‐8 80
 4 Dodecane, 2,6,11‐trimethyl‐         212 C15H32         031295‐56‐4 74
 5 Heptadecane, 2,6,10,15‐tetramethyl‐ 296 C21H44         054833‐48‐6 72

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2352 (16.159 min): VY005539.D\data.ms (-2347) (-)
57.1

85.0

127.1
155.2 183.1 212.1 265.1

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

5000

m/z-->

Abundance #90207: Dodecane, 2,6,10-trimethyl-
57.0

85.0

29.0 127.0
183.0155.0

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

5000

m/z-->

Abundance #45501: Decane, 3,7-dimethyl-
43.0

71.0

127.099.0 155.0

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

5000

m/z-->

Abundance #45495: Undecane, 5-methyl-
43.0

71.0

112.0
140.0 170.0

16.00 16.50

m/z  57.10  100.00%

16.00 16.50

m/z  71.10   79.78%

16.00 16.50

m/z  43.10   62.31%

16.00 16.50

m/z  41.10   39.71%

16.00 16.50

m/z  85.05   37.10%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY080421\
  Data File : VY005539.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2021  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3291‐01
  Misc      : 6.42G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y080221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.233    7.72 ug/l       218149   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 160 C12H16         013065‐07‐1 93
 2 Benzene, 4‐(2‐butenyl)‐1,2‐dimet... 160 C12H16         054340‐86‐2 70
 3 Benzene, 1,3,5‐trimethyl‐2‐(1‐me... 160 C12H16         014679‐13‐1 70
 4 Benzene, 1‐(2‐butenyl)‐2,3‐dimet... 160 C12H16         054340‐85‐1 50
 5 Benzene, 1‐(1‐methylethenyl)‐3‐(... 160 C12H16         001129‐29‐9 50

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2364 (16.233 min): VY005539.D\data.ms (-2359) (-)
118.1

160.1

77.1
39.0

207.1 283.1247.2

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #36284: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-2,7-dimethyl-
118.0

160.0

39.0 77.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #36276: Benzene, 4-(2-butenyl)-1,2-dimethyl-, (E)-
145.0

91.0
39.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #36300: Benzene, 1,3,5-trimethyl-2-(1-methylethenyl)-
145.0

115.0
77.039.0

16.00 16.50

m/z 118.10  100.00%

16.00 16.50

m/z 145.05   76.29%

16.00 16.50

m/z 160.10   64.00%

16.00 16.50

m/z 117.00   39.52%

16.00 16.50

m/z 105.10   32.08%

82Y080221S.M Fri Aug 06 17:31:35 2021                                                      Page: 11

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
WC-1



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY080421\
  Data File : VY005539.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2021  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3291‐01
  Misc      : 6.42G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y080221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Bicyclo[4.4.1]undeca‐1,3,5,...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.483    6.72 ug/l       189859   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bicyclo[4.4.1]undeca‐1,3,5,7,9‐p... 142 C11H10         002443‐46‐1 50
 2 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 45
 3 Benzene, 1‐butynyl‐                 130 C10H10         000622‐76‐4 44
 4 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 42
 5 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 38

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2405 (16.483 min): VY005539.D\data.ms (-2400) (-)
142.1

81.1
179.139.1

210.3 283.0112.1 247.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #22155: Bicyclo[4.4.1]undeca-1,3,5,7,9-pentaene
141.0

63.0
102.027.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #22140: Benzocycloheptatriene
141.0

63.0
27.0 102.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #15026: Benzene, 1-butynyl-
115.0

63.0

27.0

16.20 16.40 16.60

m/z 142.05  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z 145.05   97.27%

16.20 16.40 16.60

m/z 141.00   92.11%

16.20 16.40 16.60

m/z 129.00   86.19%

16.20 16.40 16.60

m/z 115.10   82.15%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY080421\
  Data File : VY005539.D                                          
  Acq On    : 04 Aug 2021  15:48
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M3291‐01
  Misc      : 6.42G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 14   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y080221S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown14.264       14.264     8.4  ug/l   237186   4  13.428 1412010  50.0
Benzene, 2‐ethy...  14.678     9.8  ug/l   276625   4  13.428 1412010  50.0
unknown14.739       14.739     6.3  ug/l   177876   4  13.428 1412010  50.0
Tridecane, 7‐me...  15.214    10.6  ug/l   300282   4  13.428 1412010  50.0
Naphthalene, 1,...  15.733     7.2  ug/l   204082   4  13.428 1412010  50.0
1H‐Indene, 2,3‐...  16.038     7.1  ug/l   199399   4  13.428 1412010  50.0
Dodecane, 2,6,1...  16.160     6.0  ug/l   169116   4  13.428 1412010  50.0
Naphthalene, 1,...  16.233     7.7  ug/l   218149   4  13.428 1412010  50.0
Bicyclo[4.4.1]u...  16.483     6.7  ug/l   189859   4  13.428 1412010  50.0
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