
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100423\
  Data File : VY015832.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  17:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4693‐01
  Misc      : 5.44g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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: VY015832.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.863     3    7   15 rVB2   11277     17627   1.02%   0.155%
  2   3.241   225  233  244 rVB4    7871     23370   1.35%   0.206%
  3   3.960   341  351  369 rBV    12862     46475   2.69%   0.410%
  4   4.180   378  387  397 rBV2    7172     19952   1.15%   0.176%
  5   4.704   461  473  491 rBV    62688    204292  11.82%   1.800%
 
  6   5.576   603  616  628 rBV3    6400     23199   1.34%   0.204%
  7   5.734   632  642  657 rVB2   15155     45370   2.62%   0.400%
  8   6.990   838  848  862 rBV     7320     24372   1.41%   0.215%
  9   7.710   957  966  972 rBV2  167555    406576  23.52%   3.583%
 10   7.783   972  978  990 rVB   292855    659655  38.16%   5.813%
 
 11   8.136  1027 1036 1049 rBV2  196088    461288  26.69%   4.065%
 12   8.685  1116 1126 1139 rBV   451126    888917  51.43%   7.833%
 13   9.746  1289 1300 1308 rBV3   13613     31384   1.82%   0.277%
 14  10.179  1364 1371 1377 rBV   664374   1161105  67.18%  10.231%
 15  10.240  1377 1381 1387 rVB    35854     60451   3.50%   0.533%
 
 16  10.935  1487 1495 1503 rBV2   14872     27103   1.57%   0.239%
 17  11.490  1578 1586 1596 rBV   578360    955352  55.27%   8.418%
 18  11.593  1596 1603 1610 rVB    19176     37971   2.20%   0.335%
 19  11.697  1610 1620 1625 rBV    51208    102849   5.95%   0.906%
 20  12.026  1662 1674 1682 rBV    48864     92064   5.33%   0.811%
 
 21  12.203  1698 1703 1708 rBV    27509     45708   2.64%   0.403%
 22  12.477  1742 1748 1758 rVB   416156    664960  38.47%   5.859%
 23  12.666  1768 1779 1783 rVB2    8871     22536   1.30%   0.199%
 24  12.733  1784 1790 1791 rBV    44061     59633   3.45%   0.525%
 25  12.764  1791 1795 1798 rVV   116428    181627  10.51%   1.600%
 
 26  12.806  1798 1802 1808 rVB2   89998    138616   8.02%   1.221%
 27  12.971  1823 1829 1836 rVB    32568     57409   3.32%   0.506%
 28  13.117  1847 1853 1858 rVV   141884    209678  12.13%   1.848%
 29  13.312  1880 1885 1889 rVB2   16869     25968   1.50%   0.229%
 30  13.367  1889 1894 1897 rBV    14027     22905   1.33%   0.202%
 
 31  13.422  1897 1903 1913 rVV2  413066    788763  45.63%   6.950%
 32  13.526  1913 1920 1928 rVV  1133126   1728475 100.00%  15.231%
 33  13.623  1932 1936 1939 rVV    49370     87631   5.07%   0.772%
 34  13.660  1939 1942 1950 rVV2   47101     85322   4.94%   0.752%
 35  13.751  1951 1957 1961 rVV2   45613     79585   4.60%   0.701%
 
 36  13.806  1961 1966 1972 rVV2   33200     76638   4.43%   0.675%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100423\
  Data File : VY015832.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  17:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4693‐01
  Misc      : 5.44g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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  13.885  1974 1979 1980 rVV    23330     34749   2.01%   0.306%
 38  13.910  1980 1983 1987 rVV    32411     52834   3.06%   0.466%
 39  13.965  1987 1992 1997 rVB3   52901     83936   4.86%   0.740%
 40  14.074  2005 2010 2015 rBV2   42379     66651   3.86%   0.587%
 
 41  14.123  2015 2018 2026 rVB6    9780     24430   1.41%   0.215%
 42  14.209  2026 2032 2037 rBV    31772     57159   3.31%   0.504%
 43  14.294  2037 2046 2048 rVV4   29501     64942   3.76%   0.572%
 44  14.330  2048 2052 2056 rVB    50139     72110   4.17%   0.635%
 45  14.379  2056 2060 2063 rBV2   18991     27193   1.57%   0.240%
 
 46  14.562  2086 2090 2094 rBV4   11245     22789   1.32%   0.201%
 47  14.605  2094 2097 2102 rVB    42998     58940   3.41%   0.519%
 48  14.666  2102 2107 2114 rBV2   83683    160694   9.30%   1.416%
 49  14.739  2114 2119 2124 rVB4   19622     40824   2.36%   0.360%
 50  14.830  2129 2134 2138 rBV3   35962     54601   3.16%   0.481%
 
 51  14.940  2148 2152 2156 rBV2   16298     28975   1.68%   0.255%
 52  15.044  2164 2169 2175 rVB5   19571     41531   2.40%   0.366%
 53  15.141  2179 2185 2189 rVB5   15870     26746   1.55%   0.236%
 54  15.233  2189 2200 2206 rBV   159298    307290  17.78%   2.708%
 55  15.336  2212 2217 2222 rBV2   14537     27056   1.57%   0.238%
 
 56  15.428  2228 2232 2239 rVB    37183     59943   3.47%   0.528%
 57  15.684  2265 2274 2277 rBV8   11755     31308   1.81%   0.276%
 58  16.031  2323 2331 2335 rBV6   11958     28271   1.64%   0.249%
 59  16.287  2366 2373 2379 rVV    85124    181087  10.48%   1.596%
 60  16.355  2380 2384 2390 rVB3   23894     42868   2.48%   0.378%
 
 61  16.483  2398 2405 2417 rVB    83253    186757  10.80%   1.646%
 
 
                        Sum of corrected areas:    11348510
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100423\
  Data File : VY015832.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  17:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4693‐01
  Misc      : 5.44g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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

200000

400000

600000

800000

1000000

Time-->

Abundance TIC: VY015832.D\data.ms

.863  3.241  3.960 4.180
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 5.576 5.734
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100423\
  Data File : VY015832.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  17:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4693‐01
  Misc      : 5.44g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.526  109.57 ug/l      1728480   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 90
 2 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 64
 3 1‐Pentanol, 2‐ethyl‐4‐methyl‐       130 C8H18O         000106‐67‐2 56
 4 Octane, 3,5‐dimethyl‐               142 C10H22         015869‐93‐9 53
 5 1‐Decene, 2,4‐dimethyl‐             168 C12H24         055170‐80‐4 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1920 (13.526 min): VY015832.D\data.ms (-1913) (-)
57.0

83.0

112.1134.2156.1 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #15692: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

29.0 83.0

112.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #15693: 2-Propyl-1-pentanol
57.0

29.0
83.0

112.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #15785: 1-Pentanol, 2-ethyl-4-methyl-
57.0

83.029.0
112.0

13.50

m/z  57.05  100.00%

13.50

m/z  41.05   36.17%

13.50

m/z  43.05   30.63%

13.50

m/z  55.00   27.77%

13.50

m/z  70.05   23.75%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100423\
  Data File : VY015832.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  17:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4693‐01
  Misc      : 5.44g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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  Bicyclo[4.2.0]octa‐1,3,5‐tr...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.623    5.55 ug/l        87631   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bicyclo[4.2.0]octa‐1,3,5‐triene,... 118 C9H10          055337‐80‐9 60
 2 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 60
 3 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 60
 4 Benzene, 1‐propenyl‐                118 C9H10          000637‐50‐3 53
 5 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 53

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1936 (13.623 min): VY015832.D\data.ms (-1932) (-)
105.1

134.1
77.039.0 155.9 207.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10215: Bicyclo[4.2.0]octa-1,3,5-triene, 7-methyl-
117.0

91.0

39.0
63.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10206: Benzene, 1-ethenyl-2-methyl-
117.0

91.0

39.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10195: Benzene, cyclopropyl-
117.0

91.0

51.0
27.0

13.50 14.00

m/z 105.05  100.00%

13.50 14.00

m/z 117.05   90.05%

13.50 14.00

m/z 118.00   51.41%

13.50 14.00

m/z 115.00   33.54%

13.50 14.00

m/z  91.00   23.82%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100423\
  Data File : VY015832.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  17:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4693‐01
  Misc      : 5.44g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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  Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.660    5.41 ug/l        85322   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 90
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 87
 3 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 87
 4 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 87
 5 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 86

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1942 (13.660 min): VY015832.D\data.ms (-1939) (-)
119.1

91.1
64.939.0 142.2 173.1 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17085: Benzene, 4-ethyl-1,2-dimethyl-
119.0

91.0

65.039.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17083: Benzene, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
119.0

91.039.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16997: o-Cymene
119.0

91.0
41.0 65.0

13.50 14.00

m/z 119.10  100.00%

13.50 14.00

m/z 134.05   40.46%

13.50 14.00

m/z 105.00   24.80%

13.50 14.00

m/z  91.10   19.04%

13.50 14.00

m/z 120.05   14.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100423\
  Data File : VY015832.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  17:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4693‐01
  Misc      : 5.44g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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  Undecane                        Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.751    5.04 ug/l        79585   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 76
 2 Carbonic acid, dodecyl vinyl ester  256 C15H28O3       1000382‐54‐8 59
 3 Undecane, 2,7‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐24‐5 52
 4 Octane                              114 C8H18          000111‐65‐9 50
 5 Decane, 2,3,6‐trimethyl‐            184 C13H28         062238‐12‐4 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1957 (13.751 min): VY015832.D\data.ms (-1951) (-)
57.0

85.1

119.1
156.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

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
0

5000

m/z-->

Abundance #143304: Carbonic acid, dodecyl vinyl ester
57.0

85.0

111.029.0 168.0140.0 213.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #59055: Undecane, 2,7-dimethyl-
43.0

71.0

98.0 127.0 169.0

13.50 14.00

m/z  57.05  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   94.51%

13.50 14.00

m/z  41.05   53.72%

13.50 14.00

m/z  71.05   52.68%

13.50 14.00

m/z  85.10   39.18%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100423\
  Data File : VY015832.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  17:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4693‐01
  Misc      : 5.44g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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  o‐Cymene                        Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.965    5.32 ug/l        83936   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 91
 2 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 91
 3 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 83
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐74‐7 64
 5 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 64

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1992 (13.965 min): VY015832.D\data.ms (-1987) (-)
119.1

73.0

267.1

39.0 192.8 237.0154.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #16996: o-Cymene
119.0

39.0 77.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #16995: p-Cymene
119.0

41.0 77.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

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

77.0
39.0

14.00

m/z 119.10  100.00%

14.00

m/z  73.00   54.15%

14.00

m/z 267.05   33.24%

14.00

m/z 134.00   30.58%

14.00

m/z  91.00   16.26%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100423\
  Data File : VY015832.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  17:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4693‐01
  Misc      : 5.44g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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  Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.666   10.19 ug/l       160694   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 95
 2 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 95
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 94
 4 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 94
 5 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 94

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2107 (14.666 min): VY015832.D\data.ms (-2102) (-)
119.1

91.0
39.0 65.0 148.1 173.1 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17068: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

91.0
39.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16991: o-Cymene
119.0

91.0

65.039.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17078: Benzene, 1-ethyl-2,4-dimethyl-
119.0

91.0

65.039.0
15.0

14.50 15.00

m/z 119.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 134.00   34.99%

14.50 15.00

m/z  91.00   15.31%

14.50 15.00

m/z 116.95   13.44%

14.50 15.00

m/z 120.05    9.73%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100423\
  Data File : VY015832.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  17:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4693‐01
  Misc      : 5.44g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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  1H‐Indene, 1‐methylene‐         Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.233   19.48 ug/l       307290   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene                         128 C10H8          000091‐20‐3 95
 2 1H‐Indene, 1‐methylene‐             128 C10H8          002471‐84‐3 93
 3 Azulene                             128 C10H8          000275‐51‐4 91
 4 m‐Fluorothiophenol                  128 C6H5FS         002557‐77‐9 72
 5 4a,8a‐(Methaniminomethano)naphth... 275 C18H13NO2      069915‐10‐2 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2200 (15.233 min): VY015832.D\data.ms (-2189) (-)
128.0

102.051.0 75.0 170.0 208.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #13686: Naphthalene
128.0

102.051.0 75.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #13688: 1H-Indene, 1-methylene-
128.0

51.0
102.0

75.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #13681: Azulene
128.0

102.051.0
75.028.0

15.00 15.50

m/z 128.00  100.00%

15.00 15.50

m/z 127.10   13.47%

15.00 15.50

m/z 129.00   10.90%

15.00 15.50

m/z 102.00    7.93%

15.00 15.50

m/z 126.00    7.72%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100423\
  Data File : VY015832.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  17:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4693‐01
  Misc      : 5.44g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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  Benzocycloheptatriene           Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.288   11.48 ug/l       181087   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 96
 2 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 3 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 91
 4 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 91
 5 1‐Naphthaleneacetamide              185 C12H11NO       000086‐86‐2 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2373 (16.287 min): VY015832.D\data.ms (-2366) (-)
142.0

115.0

70.839.0 92.2 207.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

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
0

5000

m/z-->

Abundance #22142: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22140: Benzocycloheptatriene
141.0

115.0

63.039.0 89.0

16.00 16.50

m/z 142.00  100.00%

16.00 16.50

m/z 141.00   85.29%

16.00 16.50

m/z 115.00   32.50%

16.00 16.50

m/z 139.00   11.95%

16.00 16.50

m/z 143.05   11.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100423\
  Data File : VY015832.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  17:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4693‐01
  Misc      : 5.44g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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  1H‐Indene, 1‐ethylidene‐        Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.483   11.84 ug/l       186757   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 96
 2 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 3 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 94
 4 1H‐Indene, 1‐ethylidene‐            142 C11H10         002471‐83‐2 93
 5 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 93

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2405 (16.483 min): VY015832.D\data.ms (-2398) (-)
142.1

63.0
113.1 173.1 281.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #22143: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

63.0 113.027.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #22142: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

63.0 113.027.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #22140: Benzocycloheptatriene
141.0

63.0
27.0 91.0

16.20 16.40 16.60

m/z 142.05  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z 141.00   93.23%

16.20 16.40 16.60

m/z 115.00   38.27%

16.20 16.40 16.60

m/z 139.05   12.17%

16.20 16.40 16.60

m/z 143.00   11.32%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY100423\
  Data File : VY015832.D                                          
  Acq On    : 04 Oct 2023  17:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4693‐01
  Misc      : 5.44g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   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‐Hexanol, 2‐et...  13.526   109.6  ug/l  1728480   4  13.422  788763  50.0
Bicyclo[4.2.0]o...  13.623     5.5  ug/l    87631   4  13.422  788763  50.0
Benzene, 4‐ethy...  13.660     5.4  ug/l    85322   4  13.422  788763  50.0
Undecane            13.751     5.0  ug/l    79585   4  13.422  788763  50.0
o‐Cymene            13.965     5.3  ug/l    83936   4  13.422  788763  50.0
Benzene, 1,2,4,...  14.666    10.2  ug/l   160694   4  13.422  788763  50.0
1H‐Indene, 1‐me...  15.233    19.5  ug/l   307290   4  13.422  788763  50.0
Benzocyclohepta...  16.288    11.5  ug/l   181087   4  13.422  788763  50.0
1H‐Indene, 1‐et...  16.483    11.8  ug/l   186757   4  13.422  788763  50.0
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