
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101723\
  Data File : VY016008.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2023  16:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4920‐01
  Misc      : 5.60g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 16   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\82Y101223S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY016008.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.869     4    8   15 rVB2    4713      7450   1.17%   0.076%
  2   2.217    58   65   73 rBV4    4805     10578   1.67%   0.107%
  3   3.241   228  233  245 rVB8    2340      7495   1.18%   0.076%
  4   4.723   466  476  488 rVB2   10218     31101   4.90%   0.316%
  5   4.942   498  512  523 rBV2    9775     37680   5.94%   0.383%
 
  6   5.759   635  646  653 rBV5    3611     11168   1.76%   0.113%
  7   7.009   838  851  872 rBV    57924    228927  36.07%   2.326%
  8   7.722   957  968  974 rBV    92156    226153  35.63%   2.298%
  9   7.795   974  980  994 rVB   158000    359399  56.62%   3.652%
 10   8.143  1023 1037 1052 rBV2   96719    252226  39.74%   2.563%
 
 11   8.691  1118 1127 1140 rBV   230391    466859  73.55%   4.744%
 12  10.179  1363 1371 1386 rBV   366354    634730 100.00%   6.450%
 13  10.581  1426 1437 1444 rBV    64801    118529  18.67%   1.204%
 14  10.947  1491 1497 1509 rBV    39339     67997  10.71%   0.691%
 15  11.319  1552 1558 1567 rVB     9702     16804   2.65%   0.171%
 
 16  11.490  1579 1586 1598 rBV   343641    570429  89.87%   5.797%
 17  12.483  1742 1749 1761 rVB2  307129    511919  80.65%   5.202%
 18  12.813  1799 1803 1809 rVB4    5304      9811   1.55%   0.100%
 19  13.184  1859 1864 1870 rVB     6645     10577   1.67%   0.107%
 20  13.422  1897 1903 1914 rVB   357044    566996  89.33%   5.762%
 
 21  13.526  1914 1920 1926 rBV    30113     44896   7.07%   0.456%
 22  13.623  1932 1936 1939 rVV    18917     29714   4.68%   0.302%
 23  13.666  1939 1943 1953 rVB4   32292     71832  11.32%   0.730%
 24  13.751  1953 1957 1961 rBV3    8718     13958   2.20%   0.142%
 25  13.825  1964 1969 1974 rVV    17419     24168   3.81%   0.246%
 
 26  13.885  1974 1979 1981 rVV    36436     54277   8.55%   0.552%
 27  13.916  1981 1984 1988 rVV    49754     70145  11.05%   0.713%
 28  13.971  1988 1993 1999 rVB2  114760    171177  26.97%   1.739%
 29  14.081  2004 2011 2016 rBV2   52142     87203  13.74%   0.886%
 30  14.160  2020 2024 2028 rVV3   12777     22323   3.52%   0.227%
 
 31  14.215  2028 2033 2037 rVV    42308     73589  11.59%   0.748%
 32  14.294  2037 2046 2049 rVV   117501    219773  34.62%   2.233%
 33  14.337  2049 2053 2057 rVV   197695    293705  46.27%   2.985%
 34  14.379  2057 2060 2064 rVV    88806    130381  20.54%   1.325%
 35  14.422  2064 2067 2074 rVV2   62492    102454  16.14%   1.041%
 
 36  14.483  2074 2077 2079 rVV    20109     29966   4.72%   0.305%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101723\
  Data File : VY016008.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2023  16:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4920‐01
  Misc      : 5.60g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 16   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\82Y101223S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.520  2079 2083 2087 rVV    56339     90171  14.21%   0.916%
 38  14.568  2087 2091 2094 rVV    65098    123323  19.43%   1.253%
 39  14.611  2094 2098 2103 rVV   175929    262223  41.31%   2.665%
 40  14.672  2103 2108 2115 rVV4  203522    449374  70.80%   4.566%
 
 41  14.739  2115 2119 2124 rVV   121229    201857  31.80%   2.051%
 42  14.794  2124 2128 2132 rVV5   19447     44392   6.99%   0.451%
 43  14.867  2133 2140 2145 rVV    28778     73811  11.63%   0.750%
 44  14.946  2148 2153 2163 rVV   150961    359463  56.63%   3.653%
 45  15.050  2164 2170 2175 rVV3  107144    215006  33.87%   2.185%
 
 46  15.093  2175 2177 2180 rVV    30437     47297   7.45%   0.481%
 47  15.141  2180 2185 2189 rVV3   48215     96580  15.22%   0.981%
 48  15.233  2190 2200 2207 rVV   198022    487174  76.75%   4.951%
 49  15.343  2211 2218 2223 rVV4   48695    133957  21.10%   1.361%
 50  15.397  2223 2227 2229 rVV4   24452     46569   7.34%   0.473%
 
 51  15.434  2229 2233 2241 rVV   202508    326412  51.43%   3.317%
 52  15.532  2242 2249 2255 rVV5   52891    156532  24.66%   1.591%
 53  15.605  2259 2261 2265 rVV3   29222     48531   7.65%   0.493%
 54  15.660  2266 2270 2273 rVV3   22167     53795   8.48%   0.547%
 55  15.696  2273 2276 2287 rVV2   29895     95393  15.03%   0.969%
 
 56  15.818  2291 2296 2302 rVV    48755    109574  17.26%   1.113%
 57  15.891  2302 2308 2316 rVV4   29440    100665  15.86%   1.023%
 58  15.970  2317 2321 2324 rVV4   19692     37303   5.88%   0.379%
 59  16.019  2324 2329 2336 rVV4   24681     72913  11.49%   0.741%
 60  16.092  2336 2341 2347 rVV4   23736     52345   8.25%   0.532%
 
 61  16.159  2347 2352 2361 rVB3   18368     39406   6.21%   0.400%
 62  16.294  2367 2374 2380 rBV   103462    200531  31.59%   2.038%
 63  16.361  2380 2385 2398 rVB    96965    181346  28.57%   1.843%
 64  16.489  2398 2406 2418 rVB    56201    148477  23.39%   1.509%
 
 
                        Sum of corrected areas:     9840809
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101723\
  Data File : VY016008.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2023  16:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4920‐01
  Misc      : 5.60g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101723\
  Data File : VY016008.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2023  16:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4920‐01
  Misc      : 5.60g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.294   19.38 ug/l       219773   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 97
 2 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 95
 3 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 94
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 93
 5 Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐74‐7 93

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2046 (14.294 min): VY016008.D\data.ms (-2037) (-)
119.1

91.0
135.239.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17066: Benzene, 1,2,3,5-tetramethyl-
119.0

91.0
41.0 135.063.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17064: Benzene, 1,2,3,4-tetramethyl-
119.0

91.0
135.041.0 65.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #17061: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

91.0
39.0 135.065.015.0

14.00 14.50

m/z 119.05  100.00%

14.00 14.50

m/z 134.05   49.32%

14.00 14.50

m/z  90.95   18.20%

14.00 14.50

m/z 133.00    9.72%

14.00 14.50

m/z 120.05    9.67%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101723\
  Data File : VY016008.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2023  16:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4920‐01
  Misc      : 5.60g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.337   25.90 ug/l       293705   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 97
 2 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 95
 3 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 95
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 94
 5 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 94

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2053 (14.337 min): VY016008.D\data.ms (-2049) (-)
119.1

91.0
65.039.0 207.0169.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17066: Benzene, 1,2,3,5-tetramethyl-
119.0

91.0
41.0 63.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17059: Benzene, 1,2,3,4-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 #17068: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

91.0
39.0 65.015.0

14.00 14.50

m/z 119.10  100.00%

14.00 14.50

m/z 134.05   46.45%

14.00 14.50

m/z  91.00   15.97%

14.00 14.50

m/z 120.00   10.00%

14.00 14.50

m/z 117.00    8.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101723\
  Data File : VY016008.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2023  16:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4920‐01
  Misc      : 5.60g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Dodecane                        Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.611   23.12 ug/l       262223   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 53
 2 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 49
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 46
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐74‐7 46
 5 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 45

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2098 (14.611 min): VY016008.D\data.ms (-2094) (-)
119.1

57.1

148.1

89.0 281.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #45478: Dodecane
57.0

27.0 98.0 170.0127.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #17079: Benzene, 2-ethyl-1,3-dimethyl-
119.0

39.0 77.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #17088: Benzene, 1-ethyl-2,4-dimethyl-
119.0

39.0 77.0

14.50 15.00

m/z 119.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  57.10   60.53%

14.50 15.00

m/z  43.05   47.76%

14.50 15.00

m/z  71.10   35.10%

14.50 15.00

m/z 133.00   33.25%
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Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
LSS-B1-COMP-101623



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101723\
  Data File : VY016008.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2023  16:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4920‐01
  Misc      : 5.60g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.672   39.63 ug/l       449374   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 91
 2 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 91
 3 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 70
 4 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 70
 5 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 70

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2108 (14.672 min): VY016008.D\data.ms (-2103) (-)
119.1

148.277.039.0 207.1 281.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

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

77.0
39.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #17076: Benzene, 2-ethyl-1,3-dimethyl-
119.0

77.0
39.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #16993: p-Cymene
119.0

77.039.0

14.50 15.00

m/z 119.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 134.00   28.19%

14.50 15.00

m/z 117.05   21.23%

14.50 15.00

m/z 133.00   20.79%

14.50 15.00

m/z  91.00   18.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101723\
  Data File : VY016008.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2023  16:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4920‐01
  Misc      : 5.60g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzene, 1‐methyl‐4‐(1‐meth...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.739   17.80 ug/l       201857   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐methyl‐4‐(1‐methylpro... 148 C11H16         001595‐16‐0 91
 2 3,5‐Dimethylbenzylpentylamine       205 C14H23N        1000491‐60‐8 78
 3 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 64
 4 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 64
 5 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2119 (14.739 min): VY016008.D\data.ms (-2115) (-)
119.1

148.1
91.0

41.1 65.0 169.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #26403: Benzene, 1-methyl-4-(1-methylpropyl)-
119.0

148.091.0
41.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #81586: 3,5-Dimethylbenzylpentylamine
119.0

148.0

91.066.030.0 204.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17079: Benzene, 2-ethyl-1,3-dimethyl-
119.0

91.039.0 65.0

14.50 15.00

m/z 119.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 148.05   20.29%

14.50 15.00

m/z 120.10   11.57%

14.50 15.00

m/z  91.00   11.21%

14.50 15.00

m/z 115.05    5.80%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101723\
  Data File : VY016008.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2023  16:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4920‐01
  Misc      : 5.60g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzene, 1,3‐dimethyl‐5‐(1‐...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.946   31.70 ug/l       359463   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,3‐dimethyl‐5‐(1‐methy... 148 C11H16         004706‐90‐5 93
 2 Benzene, pentamethyl‐               148 C11H16         000700‐12‐9 91
 3 Benzene, 1‐ethyl‐4‐(1‐methylethyl)‐ 148 C11H16         004218‐48‐8 91
 4 Benzene, 1‐ethyl‐3‐(1‐methylethyl)‐ 148 C11H16         004920‐99‐4 91
 5 Benzene, 1,4‐dimethyl‐2‐(1‐methy... 148 C11H16         004132‐72‐3 87

0 20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2153 (14.946 min): VY016008.D\data.ms (-2148) (-)
133.1

91.0
39.0 65.0 114.1 155.3

0 20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #26414: Benzene, 1,3-dimethyl-5-(1-methylethyl)-
133.0

91.039.015.0 65.0 113.0

0 20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #26355: Benzene, pentamethyl-
133.0

91.0
39.0 65.015.0

0 20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #26397: Benzene, 1-ethyl-4-(1-methylethyl)-
133.0

105.0

77.041.0

15.00

m/z 133.05  100.00%

15.00

m/z 148.00   33.49%

15.00

m/z 119.05   30.93%

15.00

m/z  91.00   15.20%

15.00

m/z 134.05   11.84%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101723\
  Data File : VY016008.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2023  16:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4920‐01
  Misc      : 5.60g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  3,4‐Dimethylcumene              Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.050   18.96 ug/l       215006   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3,4‐Dimethylcumene                  148 C11H16         1000370‐34‐1 87
 2 Benzene, 1,3‐dimethyl‐5‐(1‐methy... 148 C11H16         004706‐90‐5 83
 3 Benzene, pentamethyl‐               148 C11H16         000700‐12‐9 81
 4 Benzene, 1‐ethyl‐4‐(1‐methylethyl)‐ 148 C11H16         004218‐48‐8 81
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2,4,5‐trimethyl‐   148 C11H16         017851‐27‐3 81

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2170 (15.050 min): VY016008.D\data.ms (-2164) (-)
133.1

91.043.0
166.1 207.0 281.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #26348: 3,4-Dimethylcumene
133.0

91.041.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #26408: Benzene, 1,3-dimethyl-5-(1-methylethyl)-
133.0

91.0
39.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #26356: Benzene, pentamethyl-
133.0

91.041.0

15.00

m/z 133.05  100.00%

15.00

m/z 148.20   32.90%

15.00

m/z 119.00   15.61%

15.00

m/z  91.05   14.47%

15.00

m/z 131.05   13.10%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101723\
  Data File : VY016008.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2023  16:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4920‐01
  Misc      : 5.60g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Azulene                         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.233   42.96 ug/l       487174   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene                         128 C10H8          000091‐20‐3 95
 2 Azulene                             128 C10H8          000275‐51‐4 91
 3 N‐Methyl‐9‐aza‐tricyclo[6.2.2.0(... 185 C12H11NO       013131‐19‐6 64
 4 1H‐Indene, 1‐methylene‐             128 C10H8          002471‐84‐3 64
 5 4a,8a‐(Methaniminomethano)naphth... 275 C18H13NO2      069915‐10‐2 64

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2200 (15.233 min): VY016008.D\data.ms (-2190) (-)
128.1

51.0 87.0 162.1 281.1207.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #13686: Naphthalene
128.0

51.0 87.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #13681: Azulene
128.0

51.0
98.015.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #59959: N-Methyl-9-aza-tricyclo[6.2.2.0(2,7)]dodec-2,4,6,
128.0

51.0 185.098.0

15.00 15.50

m/z 128.05  100.00%

15.00 15.50

m/z 127.10   12.40%

15.00 15.50

m/z 129.00   10.85%

15.00 15.50

m/z 102.00    8.10%

15.00 15.50

m/z  50.95    6.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101723\
  Data File : VY016008.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2023  16:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4920‐01
  Misc      : 5.60g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Tridecane                       Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.434   28.78 ug/l       326412   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 94
 2 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 80
 3 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 80
 4 Octane, 2,4,6‐trimethyl‐            156 C11H24         062016‐37‐9 72
 5 1‐Iodo‐2‐methylnonane               268 C10H21I        1000101‐47‐9 64

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2233 (15.434 min): VY016008.D\data.ms (-2229) (-)
57.1

98.0 184.2127.1 281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #59026: Tridecane
57.0

27.0
99.0 184.0141.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #74005: Tetradecane
57.0

99.027.0 198.0141.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #107218: Hexadecane
57.0

27.0 99.0 141.0 183.0 226.0

15.50

m/z  57.10  100.00%

15.50

m/z  43.10   81.12%

15.50

m/z  71.05   60.89%

15.50

m/z  41.05   41.51%

15.50

m/z  85.05   37.51%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101723\
  Data File : VY016008.D                                          
  Acq On    : 17 Oct 2023  16:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4920‐01
  Misc      : 5.60g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101223S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzene, 1,2,3,...  14.294    19.4  ug/l   219773   4  13.428  566996  50.0
Benzene, 1,2,3,...  14.337    25.9  ug/l   293705   4  13.428  566996  50.0
Dodecane            14.611    23.1  ug/l   262223   4  13.428  566996  50.0
Benzene, 1‐ethy...  14.672    39.6  ug/l   449374   4  13.428  566996  50.0
Benzene, 1‐meth...  14.739    17.8  ug/l   201857   4  13.428  566996  50.0
Benzene, 1,3‐di...  14.946    31.7  ug/l   359463   4  13.428  566996  50.0
3,4‐Dimethylcumene  15.050    19.0  ug/l   215006   4  13.428  566996  50.0
Azulene             15.233    43.0  ug/l   487174   4  13.428  566996  50.0
Tridecane           15.434    28.8  ug/l   326412   4  13.428  566996  50.0
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