
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY082423\
  Data File : VY015327.D                                          
  Acq On    : 24 Aug 2023  21:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4147‐04
  Misc      : 3.43g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   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\82Y081423S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY015327.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1  13.117  1843 1853 1858 rBV  1501610   2291003   1.85%   1.228%
  2  13.623  1925 1936 1941 rBV  1156646   2056057   1.66%   1.102%
  3  13.806  1960 1966 1975 rVB  3966862   6044539   4.88%   3.240%
  4  14.269  2036 2042 2045 rBV  1069945   1824517   1.47%   0.978%
  5  14.361  2050 2057 2065 rVV2 2013834   4542185   3.67%   2.435%
 
  6  14.751  2115 2121 2128 rVV  1324517   2032186   1.64%   1.089%
  7  14.830  2128 2134 2143 rVV  1735912   2734106   2.21%   1.466%
  8  15.172  2184 2190 2193 rBV   806918   1459459   1.18%   0.782%
  9  15.251  2194 2203 2211 rVV3 39851871 123918073 100.00%  66.424%
 10  15.336  2211 2217 2225 rVB  3463071   6332341   5.11%   3.394%
 
 11  16.293  2367 2374 2386 rVV  9920184  19211798  15.50%  10.298%
 12  16.489  2398 2406 2417 rVB  6904745  14110256  11.39%   7.564%
 
 
                        Sum of corrected areas:   186556520
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY082423\
  Data File : VY015327.D                                          
  Acq On    : 24 Aug 2023  21:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4147‐04
  Misc      : 3.43g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081423S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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Abundance TIC: VY015327.D\data.ms
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 3.5e+07

Time-->

Abundance TIC: VY015327.D\data.ms

13.117 13.623

13.806

14.26914.361 14.75114.830 15.172

15.251

15.336
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY082423\
  Data File : VY015327.D                                          
  Acq On    : 24 Aug 2023  21:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4147‐04
  Misc      : 3.43g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081423S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Indane                          Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.623   50.00 ug/l      2056060   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 91
 2 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 83
 3 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 81
 4 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 81
 5 Benzene, 1‐propenyl‐                118 C9H10          000637‐50‐3 74

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1936 (13.623 min): VY015327.D\data.ms (-1925) (-)
117.1

91.0
63.039.1

140.1 207.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #10179: Indane
117.0

91.039.0
63.0

13.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #10192: Benzene, 2-propenyl-
117.0

91.0

65.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #10205: Benzene, 1-ethenyl-2-methyl-
117.0

91.0

39.0 65.0

13.50 14.00

m/z 117.05  100.00%

13.50 14.00

m/z 118.10   56.47%

13.50 14.00

m/z 115.00   33.85%

13.50 14.00

m/z  91.00   16.55%

13.50 14.00

m/z  63.00    8.36%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY082423\
  Data File : VY015327.D                                          
  Acq On    : 24 Aug 2023  21:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4147‐04
  Misc      : 3.43g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081423S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Indene                          Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.806  146.99 ug/l      6044540   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indene                              116 C9H8           000095‐13‐6 97
 2 Benzene, 1‐ethynyl‐4‐methyl‐        116 C9H8           000766‐97‐2 91
 3 3‐Methylphenylacetylene             116 C9H8           000766‐82‐5 91
 4 Benzene, 1‐propynyl‐                116 C9H8           000673‐32‐5 91
 5 1‐Propyne, 3‐phenyl‐                116 C9H8           010147‐11‐2 90

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1966 (13.806 min): VY015327.D\data.ms (-1960) (-)
115.1

63.0 89.0
39.0

207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #9541: Indene
116.0

89.063.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #9552: Benzene, 1-ethynyl-4-methyl-
115.0

89.063.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #9550: 3-Methylphenylacetylene
115.0

63.0 89.039.0
15.0

13.50 14.00

m/z 115.05  100.00%

13.50 14.00

m/z 116.10   97.30%

13.50 14.00

m/z  63.00   12.81%

13.50 14.00

m/z  89.00   12.80%

13.50 14.00

m/z 117.05    9.43%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY082423\
  Data File : VY015327.D                                          
  Acq On    : 24 Aug 2023  21:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4147‐04
  Misc      : 3.43g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081423S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzofuran, 7‐methyl‐           Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.269   44.37 ug/l      1824520   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzofuran, 7‐methyl‐               132 C9H8O          017059‐52‐8 94
 2 Benzofuran, 2‐methyl‐               132 C9H8O          004265‐25‐2 94
 3 2‐Propenal, 3‐phenyl‐               132 C9H8O          000104‐55‐2 93
 4 3‐Phenyl‐2‐propyn‐1‐ol              132 C9H8O          001504‐58‐1 91
 5 Cinnamaldehyde, (E)‐                132 C9H8O          014371‐10‐9 83

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2042 (14.269 min): VY015327.D\data.ms (-2036) (-)
131.1

77.0 103.151.0

205.2168.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #16663: Benzofuran, 7-methyl-
132.0

51.0
77.0 103.0

27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #16665: Benzofuran, 2-methyl-
131.0

51.0 77.0 103.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #16661: 2-Propenal, 3-phenyl-
131.0

103.0

77.0
51.0

27.0

14.00 14.50

m/z 131.05  100.00%

14.00 14.50

m/z 132.00   90.91%

14.00 14.50

m/z  77.00   22.38%

14.00 14.50

m/z 103.05   21.08%

14.00 14.50

m/z  51.00   20.14%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY082423\
  Data File : VY015327.D                                          
  Acq On    : 24 Aug 2023  21:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4147‐04
  Misc      : 3.43g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081423S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzofuran, 2‐methyl‐           Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.361  110.46 ug/l      4542190   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzofuran, 2‐methyl‐               132 C9H8O          004265‐25‐2 94
 2 2‐Propenal, 3‐phenyl‐               132 C9H8O          000104‐55‐2 94
 3 Benzofuran, 7‐methyl‐               132 C9H8O          017059‐52‐8 91
 4 3‐Phenyl‐2‐propyn‐1‐ol              132 C9H8O          001504‐58‐1 90
 5 Cinnamaldehyde, (E)‐                132 C9H8O          014371‐10‐9 90

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 2057 (14.361 min): VY015327.D\data.ms (-2050) (-)
131.0

77.051.0 104.0

207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #16664: Benzofuran, 2-methyl-
131.0

51.0 77.0 103.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #16661: 2-Propenal, 3-phenyl-
131.0

103.0

77.0
51.0

27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #16663: Benzofuran, 7-methyl-
132.0

51.0
77.0 103.0

27.0

14.00 14.50

m/z 131.00  100.00%

14.00 14.50

m/z 132.05   84.17%

14.00 14.50

m/z  77.00   21.91%

14.00 14.50

m/z  51.00   20.33%

14.00 14.50

m/z 104.00   19.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY082423\
  Data File : VY015327.D                                          
  Acq On    : 24 Aug 2023  21:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4147‐04
  Misc      : 3.43g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081423S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  2‐Methylindene                  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.751   49.42 ug/l      2032190   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Methylindene                      130 C10H10         002177‐47‐1 97
 2 Benzene, (1‐methyl‐2‐cyclopropen... 130 C10H10         065051‐83‐4 96
 3 1,4‐Dihydronaphthalene              130 C10H10         000612‐17‐9 95
 4 1H‐Indene, 3‐methyl‐                130 C10H10         000767‐60‐2 94
 5 1H‐Indene, 1‐methyl‐                130 C10H10         000767‐59‐9 94

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2121 (14.751 min): VY015327.D\data.ms (-2115) (-)
130.1

51.0 102.077.0
147.1

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #15022: 2-Methylindene
130.0

51.0
77.0 102.028.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #15058: Benzene, (1-methyl-2-cyclopropen-1-yl)-
130.0

51.0
77.0 102.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #15034: 1,4-Dihydronaphthalene
130.0

51.0 77.0 102.0
27.0

14.50 15.00

m/z 130.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 115.00   94.14%

14.50 15.00

m/z 129.00   80.14%

14.50 15.00

m/z 128.00   41.79%

14.50 15.00

m/z 126.95   19.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY082423\
  Data File : VY015327.D                                          
  Acq On    : 24 Aug 2023  21:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4147‐04
  Misc      : 3.43g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081423S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzene, (1‐methyl‐2‐cyclop...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.830   66.49 ug/l      2734110   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Methylindene                      130 C10H10         002177‐47‐1 97
 2 Benzene, (1‐methyl‐2‐cyclopropen... 130 C10H10         065051‐83‐4 97
 3 Benzene, 1‐butynyl‐                 130 C10H10         000622‐76‐4 95
 4 1,4‐Dihydronaphthalene              130 C10H10         000612‐17‐9 95
 5 Benzene,1‐methyl‐1,2‐propadienyl‐   130 C10H10         022433‐39‐2 94

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2134 (14.830 min): VY015327.D\data.ms (-2128) (-)
130.0

63.0 102.039.1
151.9 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #15022: 2-Methylindene
130.0

51.0
77.0 102.028.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #15058: 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 #15027: Benzene, 1-butynyl-
115.0

63.0 89.039.015.0

14.50 15.00

m/z 130.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 115.00   94.54%

14.50 15.00

m/z 129.05   77.89%

14.50 15.00

m/z 128.00   37.80%

14.50 15.00

m/z 127.05   18.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY082423\
  Data File : VY015327.D                                          
  Acq On    : 24 Aug 2023  21:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4147‐04
  Misc      : 3.43g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081423S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  4‐Phenylbut‐3‐ene‐1‐yne         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.251 3013.49 ug/l    123918000   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4‐Phenylbut‐3‐ene‐1‐yne             128 C10H8          1000222‐12‐0 76
 2 Naphthalene                         128 C10H8          000091‐20‐3 64
 3 Azulene                             128 C10H8          000275‐51‐4 64
 4 1H‐Indene, 1‐methylene‐             128 C10H8          002471‐84‐3 49
 5 [4.2.2]Propella‐2,4,7,9‐tetraene    128 C10H8          088090‐34‐0 46

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2203 (15.251 min): VY015327.D\data.ms (-2194) (-)
128.1

63.0
101.1

36.1 189.1 228.2155.2 255.0

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

5000

m/z-->

Abundance #13687: 4-Phenylbut-3-ene-1-yne
128.0

51.0

78.0

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

5000

m/z-->

Abundance #13684: Naphthalene
128.0

51.0 101.0

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

5000

m/z-->

Abundance #13681: Azulene
128.0

51.0
78.015.0

15.00 15.50

m/z 128.05  100.00%

15.00 15.50

m/z 127.05   43.90%

15.00 15.50

m/z 129.05   40.07%

15.00 15.50

m/z 102.05   32.42%

15.00 15.50

m/z 126.05   25.96%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY082423\
  Data File : VY015327.D                                          
  Acq On    : 24 Aug 2023  21:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4147‐04
  Misc      : 3.43g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081423S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzo[c]thiophene               Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.336  153.99 ug/l      6332340   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[c]thiophene                   134 C8H6S          000270‐82‐6 97
 2 Benzo[b]thiophene                   134 C8H6S          000095‐15‐8 94
 3 Cyclopenta[c]thiapyran              134 C8H6S          000270‐63‐3 94
 4 3‐Deazaadenine                      134 C6H6N4         006811‐77‐4 59
 5 [1]Benzothieno[2',3':3,4]cyclobu... 246 C13H10O3S      034002‐19‐2 56

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2217 (15.336 min): VY015327.D\data.ms (-2211) (-)
134.0

89.0
45.0 162.2 208.1 281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #17519: Benzo[c]thiophene
134.0

89.0
45.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #17518: Benzo[b]thiophene
134.0

89.0
45.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #17522: Cyclopenta[c]thiapyran
134.0

89.0
45.0

15.00 15.50

m/z 134.00  100.00%

15.00 15.50

m/z  89.00   12.22%

15.00 15.50

m/z 135.00   10.03%

15.00 15.50

m/z  90.00    8.48%

15.00 15.50

m/z  63.00    7.21%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY082423\
  Data File : VY015327.D                                          
  Acq On    : 24 Aug 2023  21:11
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4147‐04
  Misc      : 3.43g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 23   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081423S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Indane              13.623    50.0  ug/l  2056060   4  13.428 2056060  50.0
Indene              13.806   147.0  ug/l  6044540   4  13.428 2056060  50.0
Benzofuran, 7‐m...  14.269    44.4  ug/l  1824520   4  13.428 2056060  50.0
Benzofuran, 2‐m...  14.361   110.5  ug/l  4542190   4  13.428 2056060  50.0
2‐Methylindene      14.751    49.4  ug/l  2032190   4  13.428 2056060  50.0
Benzene, (1‐met...  14.830    66.5  ug/l  2734110   4  13.428 2056060  50.0
4‐Phenylbut‐3‐e...  15.251  3013.5  ug/l 123918000   4  13.428 2056060  50.0
Benzo[c]thiophene   15.336   154.0  ug/l  6332340   4  13.428 2056060  50.0
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