
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   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\82Y100923S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY015905.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.729   467  477  487 rBV3    2647      7636   5.82%   0.796%
  2   5.753   641  645  648 rBV4    1068      2038   1.55%   0.212%
  3   7.728   958  969  974 rBV    18421     43364  33.04%   4.518%
  4   7.795   974  980  989 rVB    35093     77131  58.77%   8.037%
  5   8.149  1030 1038 1047 rBV2   16172     36219  27.60%   3.774%
 
  6   8.697  1119 1128 1139 rBV    47742     97445  74.24%  10.154%
  7  10.185  1362 1372 1383 rBV    75401    131249 100.00%  13.676%
  8  10.581  1431 1437 1443 rBV2    3289      5564   4.24%   0.580%
  9  11.496  1579 1587 1593 rBV    66377    105158  80.12%  10.957%
 10  12.008  1665 1671 1675 rVB7    1150      2067   1.57%   0.215%
 
 11  12.124  1687 1690 1694 rVB3    1100      1738   1.32%   0.181%
 12  12.239  1706 1709 1714 rVB5    1544      2496   1.90%   0.260%
 13  12.386  1726 1733 1735 rBV6    1946      4154   3.16%   0.433%
 14  12.489  1744 1750 1762 rVB2   51107     86053  65.56%   8.967%
 15  12.648  1772 1776 1783 rVB5    2901      5114   3.90%   0.533%
 
 16  12.727  1784 1789 1791 rBV4    1275      2082   1.59%   0.217%
 17  12.806  1794 1802 1808 rBV9    3641      9561   7.28%   0.996%
 18  12.861  1808 1811 1816 rVB7    1397      2329   1.77%   0.243%
 19  12.928  1816 1822 1823 rBV4    1885      2668   2.03%   0.278%
 20  12.959  1823 1827 1829 rBV5    2241      4198   3.20%   0.437%
 
 21  13.044  1838 1841 1848 rVB4    4313      7118   5.42%   0.742%
 22  13.130  1848 1855 1858 rVV8    1777      4325   3.30%   0.451%
 23  13.172  1858 1862 1866 rVB6    1723      2535   1.93%   0.264%
 24  13.325  1879 1887 1890 rBV7    4439     10246   7.81%   1.068%
 25  13.428  1898 1904 1914 rVB    52907     85272  64.97%   8.885%
 
 26  13.575  1921 1928 1932 rBV9    2523      5857   4.46%   0.610%
 27  13.629  1932 1937 1939 rBV5    1508      2227   1.70%   0.232%
 28  13.751  1952 1957 1962 rBV6    8152     14190  10.81%   1.479%
 29  13.794  1962 1964 1968 rVV4    1487      2648   2.02%   0.276%
 30  13.861  1972 1975 1978 rVV5    1436      1703   1.30%   0.177%
 
 31  13.971  1988 1993 1998 rVB4    7558     13157  10.02%   1.371%
 32  14.026  1998 2002 2006 rVB7    1702      3006   2.29%   0.313%
 33  14.087  2006 2012 2017 rBV8    4761      8547   6.51%   0.891%
 34  14.142  2017 2021 2023 rBV3    2302      3170   2.42%   0.330%
 35  14.203  2028 2031 2036 rBV7    1809      3106   2.37%   0.324%
 
 36  14.263  2036 2041 2046 rBV6    6534     12256   9.34%   1.277%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   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\82Y100923S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.379  2057 2060 2064 rBV4    1561      1766   1.35%   0.184%
 38  14.422  2064 2067 2073 rVB5    5508      8416   6.41%   0.877%
 39  14.477  2073 2076 2081 rBV7    1843      3923   2.99%   0.409%
 40  14.623  2096 2100 2103 rVB5    2454      3250   2.48%   0.339%
 
 41  14.690  2105 2111 2113 rVV6    6837     13705  10.44%   1.428%
 42  14.739  2114 2119 2129 rVV3   15627     43008  32.77%   4.481%
 43  14.837  2131 2135 2145 rVB10    4117     10137   7.72%   1.056%
 44  14.946  2149 2153 2158 rBV8    2330      3521   2.68%   0.367%
 45  15.056  2166 2171 2177 rBV7    2553      5521   4.21%   0.575%
 
 46  15.123  2177 2182 2183 rBV5    2246      2757   2.10%   0.287%
 47  15.288  2207 2209 2211 rBV2    2340      2797   2.13%   0.291%
 48  15.446  2221 2235 2245 rVB3    9435     38457  29.30%   4.007%
 49  15.617  2258 2263 2267 rVB5    1364      2286   1.74%   0.238%
 50  15.684  2270 2274 2275 rVV3    1148      1417   1.08%   0.148%
 
 51  15.739  2278 2283 2291 rVB9    2310      5955   4.54%   0.621%
 52  16.044  2328 2333 2337 rVB4    1717      3160   2.41%   0.329%
 53  16.227  2361 2363 2369 rVB6    1181      1998   1.52%   0.208%
 
 
                        Sum of corrected areas:      959701

82Y100923S.M Wed Oct 11 18:18:32 2023                                                      Page:  2

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
HR-2-100623



                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100923S.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

10000

20000

30000

40000

50000

60000

70000

Time-->

Abundance TIC: VY015905.D\data.ms

 4.729  5.753

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

10000

20000

30000

40000

50000

60000
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Abundance TIC: VY015905.D\data.ms

 7.728

 7.795

 8.149

 8.697

10.185

10.581

11.496
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10000
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Abundance TIC: VY015905.D\data.ms

12.00812.12412.23912.386

12.489

12.64812.727
12.80612.86112.92812.959

13.044
13.13013.172

13.325

13.428

13.57513.629

13.751

13.79413.861

13.971

14.026
14.08714.14214.203

14.263

14.379
14.422

14.47714.623
14.690

14.739
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown12.806                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.806    5.61 ug/l         9561   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentane, 1,2‐dimethyl‐3‐(1‐... 140 C10H20         000489‐20‐3 47
 2 Cyclohexane, 1,2‐dimethyl‐, trans‐  112 C8H16          006876‐23‐9 46
 3 4‐Piperidinamine, N,1‐dimethyl‐     128 C7H16N2        073579‐08‐5 43
 4 Cyclohexane, 1,2‐dimethyl‐ (cis/... 112 C8H16          000583‐57‐3 43
 5 m‐Menthane, (1S,3R)‐(+)‐            140 C10H20         013837‐66‐6 43

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1802 (12.806 min): VY015905.D\data.ms (-1794) (-)
55.0

97.1

70.1
39.0

140.1120.2

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #20781: Cyclopentane, 1,2-dimethyl-3-(1-methylethyl)-
55.0

97.0

70.0
29.0

140.0125.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #7684: Cyclohexane, 1,2-dimethyl-, trans-
55.0 97.0

70.0 112.0
39.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #14204: 4-Piperidinamine, N,1-dimethyl-
97.0

43.0

70.0

28.0 128.0113.0

12.50 13.00

m/z  55.00  100.00%

12.50 13.00

m/z  97.10   83.26%

12.50 13.00

m/z  68.90   51.48%

12.50 13.00

m/z  96.10   46.40%

12.50 13.00

m/z  56.00   44.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Cyclohexane, (2‐methylpropyl)‐  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.325    6.01 ug/l        10246   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, (2‐methylpropyl)‐      140 C10H20         001678‐98‐4 50
 2 Cyclohexane, (1‐methylethyl)‐       126 C9H18          000696‐29‐7 49
 3 Cyclohexane, propyl‐                126 C9H18          001678‐92‐8 47
 4 Cyclohexanone, 3,3,5‐trimethyl‐     140 C9H16O         000873‐94‐9 46
 5 1,3‐Cyclohexanedione, 5,5‐dimethyl‐ 140 C8H12O2        000126‐81‐8 43

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1887 (13.325 min): VY015905.D\data.ms (-1879) (-)
83.155.1

140.2118.9
39.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #20727: Cyclohexane, (2-methylpropyl)-
55.0

83.0

39.0
140.0

98.0 125.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #13247: Cyclohexane, (1-methylethyl)-
83.055.0

39.0 126.0
111.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #13196: Cyclohexane, propyl-
83.055.0

126.039.0

15.0 98.0

13.00 13.50

m/z  83.10  100.00%

13.00 13.50

m/z  55.10   93.23%

13.00 13.50

m/z  81.90   55.28%

13.00 13.50

m/z  41.00   37.17%

13.00 13.50

m/z  56.00   33.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Cyclohexane, 1‐methyl‐3‐(1‐...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.751    8.32 ug/l        14190   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1‐methyl‐3‐(1‐methy... 138 C10H18         024399‐15‐3 78
 2 Naphthalene, decahydro‐, trans‐     138 C10H18         000493‐02‐7 70
 3 Naphthalene, decahydro‐             138 C10H18         000091‐17‐8 70
 4 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 138 C10H18         001124‐25‐0 49
 5 Naphthalene, decahydro‐, cis‐       138 C10H18         000493‐01‐6 46

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1957 (13.751 min): VY015905.D\data.ms (-1952) (-)
138.167.0

95.0
81.0

41.0 109.0

123.1

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #19552: Cyclohexane, 1-methyl-3-(1-methylethenyl)-, cis-
95.0

81.0
67.0

41.0 138.0

119.027.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #19465: Naphthalene, decahydro-, trans-
67.0 138.0

82.0 96.0
41.0

27.0
110.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140
0

5000

m/z-->

Abundance #19429: Naphthalene, decahydro-
67.0 138.0

82.0 96.0

41.0

27.0 110.0

13.50 14.00

m/z 138.05  100.00%

13.50 14.00

m/z  66.95   84.34%

13.50 14.00

m/z  68.00   73.64%

13.50 14.00

m/z  95.05   67.77%

13.50 14.00

m/z  55.00   63.10%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown13.971                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.971    7.71 ug/l        13157   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Quinazolin‐4(3H)‐one, 2‐(4‐nitro... 267 C14H9N3O3      004765‐59‐7 43
 2 5‐(4‐Fluorophenyl)‐1,3‐oxazole‐2... 267 C12H14FNOSSi   1000497‐07‐6 43
 3 2‐[(Trimethylsilyl)oxy]‐2‐{4‐[(t... 297 C14H27NO2Si2   1000473‐27‐9 38
 4 7H‐Dibenzo[c,g]carbazole            267 C20H13N        000194‐59‐2 38
 5 4‐(2‐Fluorophenyl)‐2,3‐dihydro‐1... 267 C12H14FNOSSi   1000504‐37‐6 38

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1993 (13.971 min): VY015905.D\data.ms (-1988) (-)
73.0

266.9

119.0

193.039.0 154.2

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #156638: Quinazolin-4(3H)-one, 2-(4-nitrophenyl)-
267.0

119.0
221.0

76.0 166.039.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #156390: 5-(4-Fluorophenyl)-1,3-oxazole-2(3H)-thione, T
73.0

267.0

116.0

166.043.0 196.0225.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #195035: 2-[(Trimethylsilyl)oxy]-2-{4-[(trimethylsilyl)oxy]ph
73.0

267.0

193.030.0 135.0 237.0105.0

14.00

m/z  73.00  100.00%

14.00

m/z 266.95   52.89%

14.00

m/z 118.95   25.28%

14.00

m/z 268.10   17.22%

14.00

m/z 133.90   11.50%

82Y100923S.M Wed Oct 11 18:18:38 2023                                                      Page: 7

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
HR-2-100623



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown14.087                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.087    5.01 ug/l         8547   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Diglycolic acid, 2‐acetylphenyl ... 406 C23H34O6       1000382‐72‐7 38
 2 Azulene, 1,2,3,3a‐tetrahydro‐       132 C10H12         033877‐87‐1 25
 3 Carbamic acid, (1,3‐dithian‐2‐yl... 207 C7H13NO2S2     139540‐22‐0 25
 4 Pyridine, 5‐ethenyl‐2‐methyl‐       119 C8H9N          000140‐76‐1 22
 5 Glycine, N‐(4‐methylbenzoyl)‐, m... 207 C11H13NO3      001208‐23‐7 16

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2012 (14.087 min): VY015905.D\data.ms (-2006) (-)
119.1

39.0
207.1

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #305827: Diglycolic acid, 2-acetylphenyl undecyl ester
119.0

57.0
176.0 243.0 288.0 406.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #16133: Azulene, 1,2,3,3a-tetrahydro-
117.0

39.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #84097: Carbamic acid, (1,3-dithian-2-ylmethyl)-, methyl e
119.0

45.0 207.0

14.00

m/z 119.10  100.00%

14.00

m/z 117.10   66.89%

14.00

m/z 104.95   46.57%

14.00

m/z  91.00   44.41%

14.00

m/z 148.05   25.84%

82Y100923S.M Wed Oct 11 18:18:39 2023                                                      Page: 8

Instrument :
MSVOA_Y
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HR-2-100623



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  trans‐Decalin, 2‐methyl‐        Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.264    7.19 ug/l        12256   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 trans‐Decalin, 2‐methyl‐            152 C11H20         1000152‐47‐3 94
 2 (+)‐2‐Bornanone                     152 C10H16O        000464‐49‐3 68
 3 Cyclohexanone, 5‐methyl‐2‐(1‐met... 152 C10H16O        015932‐80‐6 60
 4 Camphor                             152 C10H16O        000076‐22‐2 58
 5 5,7‐Octadien‐4‐one, 2,6‐dimethyl... 152 C10H16O        006752‐80‐3 53

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2041 (14.263 min): VY015905.D\data.ms (-2036) (-)
81.0 152.0

55.0

109.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #29490: trans-Decalin, 2-methyl-
81.0

55.0 152.0

29.0 109.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #29108: (+)-2-Bornanone
95.0

41.0
69.0 152.0

124.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

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

109.0

41.0

63.0

14.00 14.50

m/z  81.05  100.00%

14.00 14.50

m/z 152.00   97.70%

14.00 14.50

m/z  95.00   75.40%

14.00 14.50

m/z  55.00   65.61%

14.00 14.50

m/z  41.00   41.15%

82Y100923S.M Wed Oct 11 18:18:40 2023                                                      Page: 9
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown14.690                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.690    8.04 ug/l        13705   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐butenyl‐                 132 C10H12         001560‐06‐1 46
 2 Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐89‐6 46
 3 2,4‐Dimethylstyrene                 132 C10H12         002234‐20‐0 46
 4 Benzene, (2‐methyl‐1‐propenyl)‐     132 C10H12         000768‐49‐0 43
 5 Benzene, (1‐methyl‐1‐propenyl)‐,... 132 C10H12         000767‐99‐7 43

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2111 (14.690 min): VY015905.D\data.ms (-2105) (-)
117.1

91.0 154.0
68.151.1 134.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #16114: Benzene, 2-butenyl-
117.0

91.0

65.039.0
15.0 134.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #16149: Benzene, 2-ethenyl-1,4-dimethyl-
117.0

91.0

51.0
27.0 74.0 134.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #16113: 2,4-Dimethylstyrene
117.0

91.0
39.0

63.0
15.0 134.0

14.50 15.00

m/z 117.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 132.05   42.37%

14.50 15.00

m/z 115.00   41.60%

14.50 15.00

m/z 118.95   40.71%

14.50 15.00

m/z  91.00   30.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Hexa‐2,4‐diyn‐1‐ylbenzene       Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.739   25.22 ug/l        43008   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acenaphthene                        154 C12H10         000083‐32‐9 62
 2 Hexa‐2,4‐diyn‐1‐ylbenzene           154 C12H10         000520‐74‐1 53
 3 1,4‐Ethenonaphthalene, 1,4‐dihydro‐ 154 C12H10         007322‐47‐6 53
 4 Naphthalene, 2‐ethenyl‐             154 C12H10         000827‐54‐3 50
 5 Thieno[2,3‐b]thiophene,2‐methyl‐    154 C7H6S2         013393‐75‐4 49

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2119 (14.739 min): VY015905.D\data.ms (-2114) (-)
153.0

119.177.2
51.2 176.1 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #31488: Acenaphthene
154.0

76.0

51.0 126.098.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #31494: Hexa-2,4-diyn-1-ylbenzene
153.0

115.076.0
51.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #31495: 1,4-Ethenonaphthalene, 1,4-dihydro-
153.0

76.0 128.0
39.0 102.0

14.50 15.00

m/z 153.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 154.00   79.81%

14.50 15.00

m/z 152.00   52.56%

14.50 15.00

m/z 151.00   24.93%

14.50 15.00

m/z 119.05   17.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrah...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.836    5.94 ug/l        10137   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐    132 C10H12         000119‐64‐2 81
 2 Cyclopropylphenylmethane            132 C10H12         001667‐00‐1 59
 3 Benzene, 3‐butenyl‐                 132 C10H12         000768‐56‐9 47
 4 Isoquinoline, 1,2,3,4‐tetrahydro‐   133 C9H11N         000091‐21‐4 42
 5 5,7‐Dimethylenebicyclo[2.2.2]oct... 132 C10H12         1000210‐36‐6 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2135 (14.837 min): VY015905.D\data.ms (-2131) (-)
104.0

132.2

40.0 78.0 154.9
207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16160: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-
104.0

132.0

65.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16126: Cyclopropylphenylmethane
91.0

132.0

65.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16115: Benzene, 3-butenyl-
91.0

65.0 132.039.0
14.0

14.50 15.00

m/z 103.95  100.00%

14.50 15.00

m/z  91.00   59.84%

14.50 15.00

m/z 132.20   48.48%

14.50 15.00

m/z 131.90   44.65%

14.50 15.00

m/z 115.00   31.04%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100923S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  5,6,7,8‐Tetrahydro‐thiazolo...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.446   22.55 ug/l        38457   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dibenzofuran                        168 C12H8O         000132‐64‐9 83
 2 5,6,7,8‐Tetrahydro‐thiazolo[5,4‐... 168 C7H8N2OS       1000317‐75‐4 72
 3 2,3‐Dihydro‐1,4‐benzodioxin‐6‐thiol 168 C8H8O2S        247228‐28‐0 50
 4 3,5‐Dimethoxybenzyl alcohol         168 C9H12O3        000705‐76‐0 50
 5 Benzene, 1,3,5‐trimethoxy‐          168 C9H12O3        000621‐23‐8 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2235 (15.446 min): VY015905.D\data.ms (-2221) (-)
168.1

139.1

69.4 113.1 207.140.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #43617: Dibenzofuran
168.0

139.0

84.039.0 62.0 113.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #43926: 5,6,7,8-Tetrahydro-thiazolo[5,4-c]azepin-4-one
168.0

84.0

139.0

111.0
39.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #44033: 2,3-Dihydro-1,4-benzodioxin-6-thiol
168.0

112.0

84.0

51.0 141.027.0

15.50

m/z 168.10  100.00%

15.50

m/z 139.05   43.79%

15.50

m/z 169.00   13.54%

15.50

m/z  69.40    9.82%

15.50

m/z 155.10    8.61%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101023\
  Data File : VY015905.D                                          
  Acq On    : 10 Oct 2023  18:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4801‐01
  Misc      : 5.04g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 22   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100923S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown12.806       12.806     5.6  ug/l     9561   4  13.428   85272  50.0
Cyclohexane, (2...  13.325     6.0  ug/l    10246   4  13.428   85272  50.0
Cyclohexane, 1‐...  13.751     8.3  ug/l    14190   4  13.428   85272  50.0
unknown13.971       13.971     7.7  ug/l    13157   4  13.428   85272  50.0
unknown14.087       14.087     5.0  ug/l     8547   4  13.428   85272  50.0
trans‐Decalin, ...  14.264     7.2  ug/l    12256   4  13.428   85272  50.0
unknown14.690       14.690     8.0  ug/l    13705   4  13.428   85272  50.0
Hexa‐2,4‐diyn‐1...  14.739    25.2  ug/l    43008   4  13.428   85272  50.0
Naphthalene, 1,...  14.836     5.9  ug/l    10137   4  13.428   85272  50.0
5,6,7,8‐Tetrahy...  15.446    22.6  ug/l    38457   4  13.428   85272  50.0
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