
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100323\
  Data File : VY015811.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2023  17:18
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4703‐03
  Misc      : 4.36g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   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: VY015811.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.948   340  349  362 rBV     6878     22704   2.73%   0.364%
  2   4.704   461  473  499 rVB3   46642    158673  19.11%   2.547%
  3   5.741   632  643  654 rBV3    9369     29324   3.53%   0.471%
  4   6.972   837  845  860 rBV2    5324     17316   2.09%   0.278%
  5   7.710   957  966  971 rBV    68692    160408  19.32%   2.575%
 
  6   7.783   971  978  989 rVB   192890    436317  52.54%   7.005%
  7   8.137  1027 1036 1048 rBV   125374    277775  33.45%   4.459%
  8   8.539  1097 1102 1110 rBV5    5363     11400   1.37%   0.183%
  9   8.685  1117 1126 1137 rBV   298011    585238  70.48%   9.396%
 10   9.179  1195 1207 1213 rBV2   15041     37594   4.53%   0.604%
 
 11   9.813  1305 1311 1323 rVB4    8288     21812   2.63%   0.350%
 12   9.953  1323 1334 1345 rBV4    6553     18177   2.19%   0.292%
 13  10.173  1363 1370 1378 rBV   471095    830378 100.00%  13.331%
 14  10.240  1378 1381 1387 rVB     8515     13654   1.64%   0.219%
 15  10.368  1394 1402 1408 rVB4   14457     31595   3.80%   0.507%
 
 16  10.520  1422 1427 1432 rVB2    7520     12620   1.52%   0.203%
 17  10.581  1432 1437 1440 rBV2    7466     15128   1.82%   0.243%
 18  10.715  1453 1459 1465 rVB2   21457     36967   4.45%   0.593%
 19  11.039  1507 1512 1515 rVV    11846     19287   2.32%   0.310%
 20  11.087  1515 1520 1525 rVB2   12724     22161   2.67%   0.356%
 
 21  11.197  1532 1538 1543 rBV6    5012      9434   1.14%   0.151%
 22  11.282  1543 1552 1563 rVB6   10478     31960   3.85%   0.513%
 23  11.374  1563 1567 1572 rBV2    8120     14434   1.74%   0.232%
 24  11.490  1578 1586 1595 rBV   423131    708325  85.30%  11.372%
 25  11.587  1597 1602 1606 rBV2    7881     13803   1.66%   0.222%
 
 26  11.709  1611 1622 1630 rBV4   22223     64446   7.76%   1.035%
 27  12.008  1663 1671 1672 rBV5   10121     20213   2.43%   0.325%
 28  12.020  1672 1673 1681 rVV2   11932     19593   2.36%   0.315%
 29  12.124  1685 1690 1693 rVB2    6612     10956   1.32%   0.176%
 30  12.197  1698 1702 1706 rVV4    8352     15263   1.84%   0.245%
 
 31  12.240  1706 1709 1713 rVB4    8399     12419   1.50%   0.199%
 32  12.331  1720 1724 1728 rBV4    8994     16375   1.97%   0.263%
 33  12.477  1743 1748 1758 rVB   344359    565025  68.04%   9.071%
 34  12.642  1767 1775 1784 rVB5   14920     42538   5.12%   0.683%
 35  12.727  1785 1789 1793 rBV4    8303     14247   1.72%   0.229%
 
 36  12.806  1797 1802 1807 rVB2   34122     56703   6.83%   0.910%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100323\
  Data File : VY015811.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2023  17:18
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4703‐03
  Misc      : 4.36g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   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  12.953  1816 1826 1835 rVB2   14382     57087   6.87%   0.916%
 38  13.038  1835 1840 1844 rBV3   12747     24797   2.99%   0.398%
 39  13.117  1850 1853 1858 rVB2   11645     18519   2.23%   0.297%
 40  13.312  1878 1885 1890 rBV5   12014     22973   2.77%   0.369%
 
 41  13.367  1890 1894 1897 rVV    10871     18907   2.28%   0.304%
 42  13.422  1897 1903 1913 rVB   403164    643721  77.52%  10.334%
 43  13.520  1913 1919 1923 rBV4    8168     17243   2.08%   0.277%
 44  13.623  1933 1936 1939 rVV3   10682     18608   2.24%   0.299%
 45  13.660  1939 1942 1950 rVB3   28519     49311   5.94%   0.792%
 
 46  13.751  1951 1957 1960 rBV2   28210     46793   5.64%   0.751%
 47  13.965  1987 1992 1997 rVB2   37124     58172   7.01%   0.934%
 48  14.075  2005 2010 2015 rVB2   20865     33422   4.02%   0.537%
 49  14.123  2015 2018 2020 rBV4    6431      8865   1.07%   0.142%
 50  14.215  2028 2033 2036 rBV2    9647     17472   2.10%   0.280%
 
 51  14.288  2036 2045 2049 rVV5   18436     48661   5.86%   0.781%
 52  14.331  2049 2052 2056 rVB    19391     29885   3.60%   0.480%
 53  14.379  2056 2060 2063 rBV3   16600     24328   2.93%   0.391%
 54  14.416  2063 2066 2070 rVB4   13058     17469   2.10%   0.280%
 55  14.574  2087 2092 2094 rVV6    9651     17212   2.07%   0.276%
 
 56  14.611  2094 2098 2102 rVB    26095     35600   4.29%   0.572%
 57  14.672  2102 2108 2114 rBV2   38586     88187  10.62%   1.416%
 58  14.727  2114 2117 2124 rVB4   22204     39463   4.75%   0.634%
 59  14.940  2148 2152 2155 rBV4   21666     33648   4.05%   0.540%
 60  15.050  2164 2170 2180 rVB3   34669     83522  10.06%   1.341%
 
 61  15.135  2180 2184 2189 rVB5   11831     20642   2.49%   0.331%
 62  15.208  2189 2196 2199 rBV4   21046     49873   6.01%   0.801%
 63  15.337  2214 2217 2221 rBV3    8012     13345   1.61%   0.214%
 64  15.391  2223 2226 2229 rVV5   14516     23526   2.83%   0.378%
 65  15.434  2229 2233 2241 rVB4   27654     48512   5.84%   0.779%
 
 66  15.526  2243 2248 2254 rBV5   10419     23258   2.80%   0.373%
 67  15.599  2257 2260 2265 rVB7    9358     15963   1.92%   0.256%
 68  15.885  2301 2307 2314 rBV9   10921     35955   4.33%   0.577%
 69  16.025  2325 2330 2336 rVB5   12800     26817   3.23%   0.431%
 70  16.153  2347 2351 2355 rBV3   11771     16864   2.03%   0.271%
 
 71  16.288  2369 2373 2376 rBV2   10702     16953   2.04%   0.272%
 72  16.355  2380 2384 2389 rVB3   23933     43761   5.27%   0.703%
 73  16.477  2399 2404 2419 rVB6   20532     65292   7.86%   1.048%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6228888
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100323\
  Data File : VY015811.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2023  17:18
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4703‐03
  Misc      : 4.36g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   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

Time-->

Abundance TIC: VY015811.D\data.ms

 3.948

 4.704

 5.741
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Abundance TIC: VY015811.D\data.ms

 6.972
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 8.137
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 9.179  9.813 9.953

10.173

10.24010.36810.52010.581
10.715 11.03911.08711.19711.28211.374
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11.709
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200000

300000

400000

Time-->

Abundance TIC: VY015811.D\data.ms

12.00812.02012.12412.19712.24012.331

12.477

12.64212.727
12.806

12.95313.03813.11713.31213.367
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13.52013.62313.66013.751
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14.12314.21514.28814.33114.37914.41614.574
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100323\
  Data File : VY015811.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2023  17:18
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4703‐03
  Misc      : 4.36g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   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  1  o‐Cymene                        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.672    6.85 ug/l        88187   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 70
 2 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 70
 3 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 70
 4 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 70
 5 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 70

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 2108 (14.672 min): VY015811.D\data.ms (-2102) (-)
119.1

91.0
39.0 148.165.0 173.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #16998: o-Cymene
119.0

91.0
41.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #16993: p-Cymene
119.0

91.0

65.039.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #17059: Benzene, 1,2,3,4-tetramethyl-
119.0

91.0
39.0 65.015.0

14.50 15.00

m/z 119.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 117.00   37.08%

14.50 15.00

m/z 134.05   32.20%

14.50 15.00

m/z 133.00   24.49%

14.50 15.00

m/z  91.00   21.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100323\
  Data File : VY015811.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2023  17:18
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4703‐03
  Misc      : 4.36g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   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  Benzene, (1‐methyl‐1‐butenyl)‐  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.050    6.49 ug/l        83522   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐methyl‐1‐butenyl)‐      146 C11H14         053172‐84‐2 86
 2 Benzene, (3‐methyl‐2‐butenyl)‐      146 C11H14         004489‐84‐3 86
 3 2‐Butene, 3‐chloro‐1‐phenyl‐, (Z)‐  166 C10H11Cl       016608‐68‐7 83
 4 Benzene, (1,2‐dimethyl‐1‐propenyl)‐ 146 C11H14         000769‐57‐3 50
 5 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐... 146 C11H14         001559‐81‐5 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance Scan 2170 (15.050 min): VY015811.D\data.ms (-2164) (-)
131.1

91.057.1

171.1 226.4199.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #25003: Benzene, (1-methyl-1-butenyl)-
131.0

91.0

51.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #25011: Benzene, (3-methyl-2-butenyl)-
131.0

91.0

41.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #41056: 2-Butene, 3-chloro-1-phenyl-, (Z)-
131.0

91.0

166.051.0
27.0

15.00

m/z 131.05  100.00%

15.00

m/z 133.05   74.88%

15.00

m/z 146.00   23.82%

15.00

m/z 148.20   21.94%

15.00

m/z  91.05   20.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100323\
  Data File : VY015811.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2023  17:18
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4703‐03
  Misc      : 4.36g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   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  1H‐Indene, 1‐ethylidene‐        Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.477    5.07 ug/l        65292   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 70
 2 1H‐Indene, 1‐ethylidene‐            142 C11H10         002471‐83‐2 70
 3 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 62
 4 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 62
 5 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 62

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 2404 (16.477 min): VY015811.D\data.ms (-2399) (-)
141.1

115.0

63.0 88.9 174.341.0 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #22150: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

115.0

71.050.0 92.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #22152: 1H-Indene, 1-ethylidene-
141.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #22154: 1,4-Methanonaphthalene, 1,4-dihydro-
141.0

115.0

63.039.0 89.0

16.20 16.40 16.60

m/z 141.05  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z 142.00   99.92%

16.20 16.40 16.60

m/z 115.00   56.05%

16.20 16.40 16.60

m/z 129.00   32.63%

16.20 16.40 16.60

m/z 145.00   32.11%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100323\
  Data File : VY015811.D                                          
  Acq On    : 03 Oct 2023  17:18
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4703‐03
  Misc      : 4.36g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
o‐Cymene            14.672     6.8  ug/l    88187   4  13.422  643721  50.0
Benzene, (1‐met...  15.050     6.5  ug/l    83522   4  13.422  643721  50.0
1H‐Indene, 1‐et...  16.477     5.1  ug/l    65292   4  13.422  643721  50.0
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