
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092623\
  Data File : VY015712.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2023  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4614‐03
  Misc      : 5.05g/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\82Y091923S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY015712.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.387    88   93  103 rBV    10625     22248   2.55%   0.236%
  2   2.899   171  177  187 rVB2    7713     15818   1.81%   0.168%
  3   3.253   227  235  245 rBV2    5413     12310   1.41%   0.131%
  4   3.966   342  352  363 rBV    13435     43525   4.99%   0.462%
  5   4.722   465  476  498 rBV3   23308     92267  10.57%   0.980%
 
  6   5.240   555  561  573 rVB5    3447     11733   1.34%   0.125%
  7   5.753   632  645  659 rBV3   23845     72988   8.36%   0.775%
  8   6.795   809  816  827 rVB4    4611     14926   1.71%   0.159%
  9   6.990   836  848  858 rBV2   26903     87403  10.01%   0.928%
 10   7.722   955  968  974 rBV    98860    239644  27.46%   2.546%
 
 11   7.795   974  980  990 rVB   161023    369039  42.29%   3.920%
 12   7.960   999 1007 1022 rBV    43810    121104  13.88%   1.286%
 13   8.149  1026 1038 1051 rVB2  118547    277823  31.83%   2.951%
 14   8.337  1063 1069 1076 rVB4    4382     11281   1.29%   0.120%
 15   8.551  1096 1104 1113 rBV3   10473     24872   2.85%   0.264%
 
 16   8.691  1117 1127 1139 rVV   255222    500237  57.32%   5.314%
 17   9.185  1196 1208 1214 rBV6   10167     32643   3.74%   0.347%
 18   9.368  1234 1238 1245 rVB2    7986     14633   1.68%   0.155%
 19   9.752  1289 1301 1307 rBV4    8872     23308   2.67%   0.248%
 20   9.965  1328 1336 1347 rBV2   29011     59760   6.85%   0.635%
 
 21  10.075  1348 1354 1357 rBV2    5117     10407   1.19%   0.111%
 22  10.118  1357 1361 1365 rVV     8358     14112   1.62%   0.150%
 23  10.179  1365 1371 1377 rVV   393581    694287  79.55%   7.375%
 24  10.246  1377 1382 1389 rVB   158298    264898  30.35%   2.814%
 25  10.374  1394 1403 1411 rVB    24520     45287   5.19%   0.481%
 
 26  10.581  1431 1437 1441 rBV    19501     34998   4.01%   0.372%
 27  10.892  1483 1488 1491 rBV3    4489      8781   1.01%   0.093%
 28  10.947  1491 1497 1508 rVV2   23842     49697   5.69%   0.528%
 29  11.209  1535 1540 1545 rBV9    5395     12089   1.39%   0.128%
 30  11.435  1572 1577 1580 rBV     8777     13727   1.57%   0.146%
 
 31  11.489  1580 1586 1592 rVV   372160    624826  71.59%   6.638%
 32  11.544  1592 1595 1598 rVV2   13765     20787   2.38%   0.221%
 33  11.593  1599 1603 1614 rVB    43163     73614   8.43%   0.782%
 34  11.703  1614 1621 1631 rBV   134252    255382  29.26%   2.713%
 35  12.026  1669 1674 1682 rBV2   65470    140478  16.10%   1.492%
 
 36  12.483  1743 1749 1755 rBV2  334127    535749  61.39%   5.691%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092623\
  Data File : VY015712.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2023  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4614‐03
  Misc      : 5.05g/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\82Y091923S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  12.733  1786 1790 1793 rBV    25933     39805   4.56%   0.423%
 38  12.806  1798 1802 1808 rVB3   38225     62514   7.16%   0.664%
 39  13.117  1849 1853 1857 rBV    42480     69101   7.92%   0.734%
 40  13.373  1890 1895 1898 rBV2   38375     81285   9.31%   0.863%
 
 41  13.428  1898 1904 1912 rVB   395709    670865  76.87%   7.127%
 42  13.751  1952 1957 1961 rBV   550391    807472  92.52%   8.578%
 43  13.794  1961 1964 1968 rVB2  118699    158454  18.16%   1.683%
 44  13.855  1970 1974 1979 rVB3   86727    124876  14.31%   1.327%
 45  13.940  1981 1988 1989 rBV5  104203    239623  27.46%   2.546%
 
 46  14.074  2007 2010 2016 rBV5   60657     97069  11.12%   1.031%
 47  14.141  2018 2021 2026 rVB3   83432    123754  14.18%   1.315%
 48  14.257  2034 2040 2046 rBV6  432862    872723 100.00%   9.271%
 49  14.422  2063 2067 2072 rVB2  195483    283482  32.48%   3.011%
 50  14.477  2072 2076 2082 rVB4  144292    239192  27.41%   2.541%
 
 51  14.611  2095 2098 2104 rVV3  119041    171855  19.69%   1.826%
 52  14.684  2105 2110 2114 rVV4  127084    265771  30.45%   2.823%
 53  14.733  2114 2118 2125 rVB5  135055    259002  29.68%   2.751%
 
 
                        Sum of corrected areas:     9413524
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092623\
  Data File : VY015712.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2023  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4614‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091923S.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

100000

200000

300000

400000

500000

600000

Time-->

Abundance TIC: VY015712.D\data.ms

 2.387  2.899  3.253  3.966  4.722
 5.240

 5.753
6.79
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0

100000
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092623\
  Data File : VY015712.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2023  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4614‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐        Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  7.960   16.41 ug/l       121104   Pentafluorobenzene          7.795

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3‐Dioxolane, 2‐methyl‐             88 C4H8O2         000497‐26‐7 91
 2 Pentane, 3‐methoxy‐                 102 C6H14O         036839‐67‐5 28
 3 Silane, tetramethyl‐                 88 C4H12Si        000075‐76‐3 27
 4 2‐Acetamido‐N‐methylacetamide       130 C5H10N2O2      007606‐79‐3 17
 5 2,2'‐Bi‐1,3‐dioxolane               146 C6H10O4        006705‐89‐1 9 

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

5000

m/z-->

Abundance Scan 1007 (7.960 min): VY015712.D\data.ms (-999) (-)
73.0

43.0

58.0
87.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

5000

m/z-->

Abundance #2307: 1,3-Dioxolane, 2-methyl-
73.0

43.0

58.0
87.029.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

5000

m/z-->

Abundance #4994: Pentane, 3-methoxy-
73.0

45.0

29.0
59.0 101.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

5000

m/z-->

Abundance #2246: Silane, tetramethyl-
73.0

43.0
29.015.0 59.0 88.02.0

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  72.95  100.00%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  43.00   45.67%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  45.05   40.32%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  58.00   22.37%

7.60 7.80 8.00 8.20

m/z  87.00    9.60%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092623\
  Data File : VY015712.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2023  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4614‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Undecane                        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.751   60.18 ug/l       807472   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 87
 2 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 80
 3 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 80
 4 Carbonic acid, nonyl vinyl ester    214 C12H22O3       1000383‐25‐6 72
 5 Octane, 2,4,6‐trimethyl‐            156 C11H24         062016‐37‐9 72

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1957 (13.751 min): VY015712.D\data.ms (-1952) (-)
57.1

85.0

156.2112.1 193.2 218.3

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #33080: Undecane
57.0

85.0
29.0

156.0113.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #45478: Dodecane
57.0

85.0

29.0
170.0112.0 141.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #74006: Tetradecane
57.0

85.0

29.0

113.0 198.0141.0 169.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   86.10%

13.50 14.00

m/z  71.10   49.93%

13.50 14.00

m/z  41.10   46.87%

13.50 14.00

m/z  85.05   31.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092623\
  Data File : VY015712.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2023  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4614‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Propanedinitrile, cyclohexy...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.940   17.86 ug/l       239623   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propanedinitrile, cyclohexyl(2‐m... 244 C16H24N2       074764‐55‐9 53
 2 Sulfurous acid, di(cyclohexylmet... 274 C14H26O3S      1010309‐22‐7 47
 3 Succinic acid, cyclohexylmethyl ... 315 C18H21NO4      1000389‐81‐4 43
 4 Cyclohexane, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      126 C9H18          003728‐54‐9 43
 5 Cyclohexane, 1‐ethyl‐1‐methyl‐      126 C9H18          004926‐90‐3 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1988 (13.940 min): VY015712.D\data.ms (-1981) (-)
97.1

55.1

154.2

220.3 266.9189.3126.2

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

5000

m/z-->

Abundance #128568: Propanedinitrile, cyclohexyl(2-methylcyclohexyl
55.0

97.0

27.0 162.0133.0 201.0 244.0

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

5000

m/z-->

Abundance #165699: Sulfurous acid, di(cyclohexylmethyl) ester
97.0

55.0

27.0 127.0

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

5000

m/z-->

Abundance #218502: Succinic acid, cyclohexylmethyl 4-cyanophenyl 
97.0

55.0

202.027.0 131.0 174.0

14.00

m/z  97.10  100.00%

14.00

m/z  55.10   80.30%

14.00

m/z  83.10   58.66%

14.00

m/z  82.10   36.62%

14.00

m/z  41.00   21.04%

82Y091923S.M Wed Sep 27 17:08:46 2023                                                      Page: 6

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
AUD-1048



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092623\
  Data File : VY015712.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2023  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4614‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Naphthalene, decahydro‐2‐me...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.257   65.04 ug/l       872723   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 97
 2 Cyclohexanone, 5‐methyl‐2‐(1‐met... 152 C10H16O        015932‐80‐6 55
 3 1‐Methyldecahydronaphthalene        152 C11H20         002958‐75‐0 53
 4 Bicyclo[3.3.2]decan‐9‐one           152 C10H16O        028054‐91‐3 46
 5 6a‐Methyl‐hexahydropentalene‐1,6... 152 C9H12O2        092485‐86‐4 41

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2040 (14.257 min): VY015712.D\data.ms (-2034) (-)
83.1

152.2
41.1

123.2
186.2 218.2 282.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #29507: Naphthalene, decahydro-2-methyl-
81.041.0 152.0

110.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #29331: Cyclohexanone, 5-methyl-2-(1-methylethylidene)
81.0 152.0

41.0

110.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #29497: 1-Methyldecahydronaphthalene
41.0

95.0
152.0

123.0

14.00 14.50

m/z  83.10  100.00%

14.00 14.50

m/z  55.05   97.38%

14.00 14.50

m/z  81.05   95.24%

14.00 14.50

m/z  82.10   86.39%

14.00 14.50

m/z  67.05   84.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092623\
  Data File : VY015712.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2023  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4614‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  cis‐Decalin, 2‐syn‐methyl‐      Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.422   21.13 ug/l       283482   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 cis‐Decalin, 2‐syn‐methyl‐          152 C11H20         1000155‐85‐6 81
 2 Bicyclo[2.2.1]heptan‐2‐one, 1,7,... 152 C10H16O        000464‐48‐2 70
 3 Bicyclo[2.2.1]heptane, 1,3,3‐tri... 138 C10H18         006248‐88‐0 70
 4 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 68
 5 trans‐4a‐Methyl‐decahydronaphtha... 152 C11H20         002547‐27‐5 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance Scan 2067 (14.422 min): VY015712.D\data.ms (-2063) (-)
152.267.0 95.1

41.1

123.1
193.2 221.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

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

67.0
41.0

152.0

123.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #29373: Bicyclo[2.2.1]heptan-2-one, 1,7,7-trimethyl-, (1S)
95.0

41.0
69.0

152.0

15.0 123.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #19514: Bicyclo[2.2.1]heptane, 1,3,3-trimethyl-
95.0

55.0

123.027.0

14.50

m/z 152.20  100.00%

14.50

m/z  67.00   91.32%

14.50

m/z  95.10   90.06%

14.50

m/z  82.10   76.13%

14.50

m/z  81.10   75.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092623\
  Data File : VY015712.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2023  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4614‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Cyclohexanone, 5‐methyl‐2‐(...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.477   17.83 ug/l       239192   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexanone, 5‐methyl‐2‐(1‐met... 152 C10H16O        015932‐80‐6 90
 2 Bicyclo[4.1.0]heptan‐3‐one, 4,7,... 152 C10H16O        004176‐04‐9 81
 3 Spiro[4.5]decan‐2‐one               152 C10H16O        003643‐16‐1 76
 4 Bicyclo[4.1.0]heptan‐3‐one, 4,7,... 152 C10H16O        004176‐01‐6 64
 5 2(1H)‐Naphthalenone, octahydro‐,... 152 C10H16O        016021‐08‐2 60

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance Scan 2076 (14.477 min): VY015712.D\data.ms (-2072) (-)
81.155.0

152.2

109.1

222.1179.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #29331: Cyclohexanone, 5-methyl-2-(1-methylethylidene)
81.0 152.0

109.0

41.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #29431: Bicyclo[4.1.0]heptan-3-one, 4,7,7-trimethyl-, [1R-
81.0 152.0

41.0

110.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #29132: Spiro[4.5]decan-2-one
81.0

152.0
109.041.0

14.50

m/z  81.10  100.00%

14.50

m/z  55.00   85.94%

14.50

m/z  67.00   84.40%

14.50

m/z  69.10   71.14%

14.50

m/z  97.10   69.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092623\
  Data File : VY015712.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2023  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4614‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Dodecane                        Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.611   12.81 ug/l       171855   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 86
 2 Carbonic acid, prop‐1‐en‐2‐yl te... 298 C18H34O3       1000382‐90‐9 68
 3 Carbonic acid, prop‐1‐en‐2‐yl tr... 284 C17H32O3       1000382‐90‐8 68
 4 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 52
 5 Carbonic acid, nonyl vinyl ester    214 C12H22O3       1000383‐25‐6 52

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2098 (14.611 min): VY015712.D\data.ms (-2095) (-)
57.0

85.0

152.2111.1
179.9 207.3

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

5000

m/z-->

Abundance #45478: Dodecane
57.0

85.0

29.0
170.0112.0 141.0

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

5000

m/z-->

Abundance #197167: Carbonic acid, prop-1-en-2-yl tetradecyl ester
57.0

85.0
29.0

111.0 168.0 196.0140.0 241.0

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

5000

m/z-->

Abundance #178958: Carbonic acid, prop-1-en-2-yl tridecyl ester
57.0

85.0
29.0

111.0 154.0 182.0 227.0

14.50 15.00

m/z  57.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.10   78.82%

14.50 15.00

m/z  71.10   52.87%

14.50 15.00

m/z  41.10   47.38%

14.50 15.00

m/z  55.10   33.59%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092623\
  Data File : VY015712.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2023  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4614‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.684   19.81 ug/l       265771   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 168 C12H24         054411‐00‐6 70
 2 Cyclohexane, 1‐(cyclohexylmethyl... 194 C14H26         054823‐95‐9 53
 3 Cyclohexane, 1‐methyl‐3‐pentyl‐     168 C12H24         054411‐02‐8 52
 4 Cyclohexane, 1‐methyl‐2‐pentyl‐     168 C12H24         054411‐01‐7 52
 5 Cyclohexane, 1‐(cyclohexylmethyl... 194 C14H26         054824‐04‐3 47

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2110 (14.684 min): VY015712.D\data.ms (-2105) (-)
97.055.1

152.2
125.1

188.2 216.2

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

5000

m/z-->

Abundance #43606: Cyclohexane, 1-methyl-4-(1-methylbutyl)-
55.0

97.0

29.0

125.0 168.0

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

5000

m/z-->

Abundance #69426: Cyclohexane, 1-(cyclohexylmethyl)-3-methyl-, tra
55.0 97.0

194.0
123.0 151.0

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

5000

m/z-->

Abundance #43586: Cyclohexane, 1-methyl-3-pentyl-
97.0

55.0

29.0

168.0
125.0

14.50 15.00

m/z  97.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  55.10   87.33%

14.50 15.00

m/z  81.00   46.64%

14.50 15.00

m/z  41.05   42.22%

14.50 15.00

m/z  96.05   39.20%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092623\
  Data File : VY015712.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2023  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4614‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  cis,trans‐1,6‐Dimethylspiro...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.733   19.30 ug/l       259002   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 cis,trans‐1,6‐Dimethylspiro[4.5]... 166 C12H22         1000111‐72‐3 55
 2 Decalin, syn‐1‐methyl‐, cis‐        152 C11H20         1000158‐89‐1 50
 3 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 49
 4 7‐Tetradecyne                       194 C14H26         035216‐11‐6 46
 5 Bicyclo[2.2.1]heptan‐2‐one, 1,7,... 152 C10H16O        000464‐48‐2 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance Scan 2118 (14.733 min): VY015712.D\data.ms (-2114) (-)
151.295.155.0

119.1

192.3 217.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #41579: cis,trans-1,6-Dimethylspiro[4.5]decane
95.0

166.0
67.0

123.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #29499: Decalin, syn-1-methyl-, cis-
41.0 81.0

152.0

109.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #29505: Naphthalene, decahydro-2-methyl-
95.041.0

67.0 152.0

123.0

14.50 15.00

m/z 151.15  100.00%

14.50 15.00

m/z  95.10   90.37%

14.50 15.00

m/z  55.00   85.94%

14.50 15.00

m/z  81.10   84.85%

14.50 15.00

m/z  67.00   80.16%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY092623\
  Data File : VY015712.D                                          
  Acq On    : 26 Sep 2023  16:46
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4614‐03
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y091923S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1,3‐Dioxolane, ...   7.960    16.4  ug/l   121104   1   7.795  369039  50.0
Undecane            13.751    60.2  ug/l   807472   4  13.428  670865  50.0
Propanedinitril...  13.940    17.9  ug/l   239623   4  13.428  670865  50.0
Naphthalene, de...  14.257    65.0  ug/l   872723   4  13.428  670865  50.0
cis‐Decalin, 2‐...  14.422    21.1  ug/l   283482   4  13.428  670865  50.0
Cyclohexanone, ...  14.477    17.8  ug/l   239192   4  13.428  670865  50.0
Dodecane            14.611    12.8  ug/l   171855   4  13.428  670865  50.0
Cyclohexane, 1‐...  14.684    19.8  ug/l   265771   4  13.428  670865  50.0
cis,trans‐1,6‐D...  14.733    19.3  ug/l   259002   4  13.428  670865  50.0
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