
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/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\82Y101823S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY016046.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.716   466  475  487 rVB2    5676     16747   1.15%   0.264%
  2   7.722   959  968  973 rBV2   25616     61497   4.21%   0.970%
  3   7.789   973  979  991 rVB    45656    102645   7.03%   1.619%
  4   8.143  1029 1037 1047 rBV    27013     59637   4.09%   0.941%
  5   8.691  1119 1127 1140 rBV    65655    130734   8.96%   2.062%
 
  6  10.185  1364 1372 1379 rBV   104308    185819  12.73%   2.931%
  7  10.581  1432 1437 1446 rVB4   11131     23281   1.60%   0.367%
  8  11.496  1580 1587 1595 rBV    93697    157069  10.76%   2.478%
  9  11.886  1643 1651 1652 rBV3    9866     20418   1.40%   0.322%
 10  12.434  1715 1741 1742 rBV4   47648    213862  14.65%   3.374%
 
 11  12.483  1745 1749 1777 rVB4  132037    373406  25.58%   5.891%
 12  12.764  1784 1795 1799 rBV4   13968     36764   2.52%   0.580%
 13  12.812  1800 1803 1808 rVV3   14820     30211   2.07%   0.477%
 14  12.971  1810 1829 1840 rVV2   92267    444256  30.44%   7.008%
 15  13.123  1840 1854 1867 rVB5   56519    248350  17.02%   3.918%
 
 16  13.428  1898 1904 1913 rBV    99059    163377  11.19%   2.577%
 17  13.587  1921 1930 1934 rBV4    9993     30027   2.06%   0.474%
 18  13.629  1934 1937 1939 rVV3    9534     14913   1.02%   0.235%
 19  13.672  1939 1944 1951 rVB5   19330     46977   3.22%   0.741%
 20  13.971  1988 1993 1997 rBV2   20715     33444   2.29%   0.528%
 
 21  14.038  1997 2004 2008 rBV4   10647     24615   1.69%   0.388%
 22  14.300  2037 2047 2050 rBV5   15319     37198   2.55%   0.587%
 23  14.337  2050 2053 2058 rVB    24533     36560   2.51%   0.577%
 24  14.440  2065 2070 2074 rBV4   14135     24209   1.66%   0.382%
 25  14.574  2087 2092 2097 rVB8   10338     22823   1.56%   0.360%
 
 26  14.672  2103 2108 2114 rBV3   29071     58796   4.03%   0.928%
 27  14.751  2115 2121 2129 rVB3   47849     91465   6.27%   1.443%
 28  14.836  2129 2135 2144 rBV    48029     90072   6.17%   1.421%
 29  15.056  2166 2171 2177 rBV3   10097     23024   1.58%   0.363%
 30  15.239  2195 2201 2212 rVV   350257    590600  40.47%   9.317%
 
 31  15.666  2266 2271 2275 rVV4   10122     19939   1.37%   0.315%
 32  15.714  2275 2279 2283 rVV4   22743     48026   3.29%   0.758%
 33  15.763  2284 2287 2292 rVV2   21101     36010   2.47%   0.568%
 34  15.836  2292 2299 2317 rVV4   30063    100458   6.88%   1.585%
 35  16.105  2338 2343 2355 rVB2   12057     31072   2.13%   0.490%
 
 36  16.233  2355 2364 2367 rBV    21950     50388   3.45%   0.795%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/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\82Y101823S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  16.294  2367 2374 2388 rVB   714533   1459476 100.00%  23.024%
 38  16.415  2388 2394 2398 rBV3   13971     29945   2.05%   0.472%
 39  16.495  2398 2407 2417 rVB   549889   1170805  80.22%  18.470%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6338915
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101823S.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\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101823S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.971  135.96 ug/l       444256   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐40‐8 98
 2 Naphthalene, 1,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐43‐9 98
 3 Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000582‐16‐1 97
 4 Naphthalene, 2,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐42‐0 97
 5 Naphthalene, 1,4‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐58‐4 97

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1829 (12.971 min): VY016046.D\data.ms (-1810) (-)
156.1

115.0
77.0 139.151.0 98.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33129: Naphthalene, 2,3-dimethyl-
141.0

115.0
76.051.027.0 98.0 158.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33163: Naphthalene, 1,6-dimethyl-
156.0

115.0
77.0 139.051.027.0 98.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33146: Naphthalene, 2,7-dimethyl-
156.0

77.0 115.0 139.051.0 97.0

13.00

m/z 156.10  100.00%

13.00

m/z 141.05   83.52%

13.00

m/z 155.20   29.48%

13.00

m/z 115.00   18.89%

13.00

m/z 128.00   16.00%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101823S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.672   17.99 ug/l        58796   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 94
 2 1,3‐Cyclopentadiene, 1,2,3,4‐tet... 134 C10H14         076089‐59‐3 93
 3 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 93
 4 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 90
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 90

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2108 (14.672 min): VY016046.D\data.ms (-2103) (-)
119.1

91.0
51.0 148.1 206.9

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 #17138: 1,3-Cyclopentadiene, 1,2,3,4-tetramethyl-5-meth
119.0

91.0
41.0

65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16998: o-Cymene
119.0

91.0
41.0 65.015.0

14.50 15.00

m/z 119.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 134.05   37.50%

14.50 15.00

m/z  91.00   16.87%

14.50 15.00

m/z 117.10   16.86%

14.50 15.00

m/z 132.95   12.42%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101823S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzene, (1‐methyl‐2‐cyclop...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.751   27.99 ug/l        91465   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐methyl‐2‐cyclopropen... 130 C10H10         065051‐83‐4 96
 2 2‐Methylindene                      130 C10H10         002177‐47‐1 96
 3 Benzene,1‐methyl‐1,2‐propadienyl‐   130 C10H10         022433‐39‐2 95
 4 Benzene, 1‐butynyl‐                 130 C10H10         000622‐76‐4 95
 5 1H‐Indene, 1‐methyl‐                130 C10H10         000767‐59‐9 94

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2121 (14.751 min): VY016046.D\data.ms (-2115) (-)
130.0

64.0
101.9 153.086.939.1

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #15058: Benzene, (1-methyl-2-cyclopropen-1-yl)-
130.0

115.0

51.0
77.027.0 98.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #15022: 2-Methylindene
130.0

115.0

51.0
77.028.0 98.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #15050: Benzene,1-methyl-1,2-propadienyl-
115.0130.0

51.0

77.0
27.0 92.0

14.50 15.00

m/z 130.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 115.05   92.34%

14.50 15.00

m/z 129.00   74.65%

14.50 15.00

m/z 128.00   38.68%

14.50 15.00

m/z 127.10   20.51%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101823S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1H‐Indene, 1‐methyl‐            Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.836   27.57 ug/l        90072   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 1‐methyl‐                130 C10H10         000767‐59‐9 96
 2 2‐Methylindene                      130 C10H10         002177‐47‐1 95
 3 Benzene, 1‐butynyl‐                 130 C10H10         000622‐76‐4 94
 4 Benzene,1‐methyl‐1,2‐propadienyl‐   130 C10H10         022433‐39‐2 93
 5 1,4‐Dihydronaphthalene              130 C10H10         000612‐17‐9 92

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2135 (14.836 min): VY016046.D\data.ms (-2129) (-)
130.0

51.1 101.977.1
170.1151.8

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #15031: 1H-Indene, 1-methyl-
130.0

51.0
77.0 102.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #15022: 2-Methylindene
130.0

51.0
77.0 102.028.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #15027: Benzene, 1-butynyl-
115.0

63.0 89.039.015.0

14.50 15.00

m/z 130.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 115.00   97.11%

14.50 15.00

m/z 129.05   82.28%

14.50 15.00

m/z 128.00   40.36%

14.50 15.00

m/z 131.05   20.52%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101823S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Azulene                         Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.239  180.75 ug/l       590600   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 4a,8a‐(Methaniminomethano)naphth... 275 C18H13NO2      069915‐10‐2 78
 4 1,3‐Dicyanobenzene                  128 C8H4N2         000626‐17‐5 59
 5 1,2‐Benzenedicarbonitrile           128 C8H4N2         000091‐15‐6 45

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2201 (15.239 min): VY016046.D\data.ms (-2195) (-)
128.0

51.0 87.0 170.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #13686: Naphthalene
128.0

51.0 87.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #13681: Azulene
128.0

51.0
98.015.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #167407: 4a,8a-(Methaniminomethano)naphthalene-9,11
128.0

91.051.0 206.0 275.0157.0 246.0

15.00 15.50

m/z 128.00  100.00%

15.00 15.50

m/z 127.05   13.06%

15.00 15.50

m/z 129.05   10.77%

15.00 15.50

m/z 101.95    8.27%

15.00 15.50

m/z 126.00    7.51%

82Y101823S.M Fri Oct 20 17:35:30 2023                                                      Page: 8

Instrument :
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101823S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  1H‐Indene, 1,3‐dimethyl‐        Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.714   14.70 ug/l        48026   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 1,3‐dimethyl‐            144 C11H12         002177‐48‐2 96
 2 1H‐Indene, 1,1‐dimethyl‐            144 C11H12         018636‐55‐0 93
 3 1H‐Indene, 2,3‐dimethyl‐            144 C11H12         004773‐82‐4 91
 4 (1‐Methylbuta‐1,3‐dienyl)benzene    144 C11H12         054758‐36‐0 87
 5 1H‐Indene, 1‐ethenyl‐2,3‐dihydro‐   144 C11H12         051783‐46‐1 87

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2279 (15.714 min): VY016046.D\data.ms (-2275) (-)
129.1

70.9 102.039.0 169.9151.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #23557: 1H-Indene, 1,3-dimethyl-
129.0

39.0 63.0 102.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #23558: 1H-Indene, 1,1-dimethyl-
129.0

51.015.0 77.0 102.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #23556: 1H-Indene, 2,3-dimethyl-
129.0

63.039.0 102.083.0

15.50 16.00

m/z 129.05  100.00%

15.50 16.00

m/z 144.00   62.34%

15.50 16.00

m/z 128.00   53.18%

15.50 16.00

m/z 145.15   17.26%

15.50 16.00

m/z 127.00   15.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101823S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  1H‐Indene, 2,3‐dimethyl‐        Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.836   30.74 ug/l       100458   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 2,3‐dimethyl‐            144 C11H12         004773‐82‐4 94
 2 1H‐Indene, 1,1‐dimethyl‐            144 C11H12         018636‐55‐0 93
 3 Naphthalene, 1,2‐dihydro‐4‐methyl‐  144 C11H12         004373‐13‐1 91
 4 Naphthalene, 1,2‐dihydro‐3‐methyl‐  144 C11H12         002717‐44‐4 91
 5 1H‐Indene, 1,3‐dimethyl‐            144 C11H12         002177‐48‐2 89

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2299 (15.836 min): VY016046.D\data.ms (-2292) (-)
129.1

63.0 91.039.0 160.1 208.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #23556: 1H-Indene, 2,3-dimethyl-
129.0

63.039.0 102.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #23558: 1H-Indene, 1,1-dimethyl-
129.0

51.015.0 77.0 102.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #23573: Naphthalene, 1,2-dihydro-4-methyl-
129.0

71.0 102.0

15.50 16.00

m/z 129.05  100.00%

15.50 16.00

m/z 144.00   56.02%

15.50 16.00

m/z 128.00   48.67%

15.50 16.00

m/z 127.00   18.49%

15.50 16.00

m/z 115.05   15.20%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101823S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzo[b]thiophene, 6‐methyl‐    Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.233   15.42 ug/l        50388   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[b]thiophene, 6‐methyl‐        148 C9H8S          016587‐47‐6 93
 2 Benzo[b]thiophene, 5‐methyl‐        148 C9H8S          014315‐14‐1 90
 3 Benzo[b]thiophene, 4‐methyl‐        148 C9H8S          014315‐11‐8 87
 4 Benzo[b]thiophene, 2‐methyl‐        148 C9H8S          001195‐14‐8 87
 5 3‐Methylbenzothiophene              148 C9H8S          001455‐18‐1 87

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2364 (16.233 min): VY016046.D\data.ms (-2355) (-)
147.0

115.174.050.9 170.195.1 207.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #26963: Benzo[b]thiophene, 6-methyl-
148.0

45.0 74.0 121.0102.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #26961: Benzo[b]thiophene, 5-methyl-
147.0

45.0 69.0 115.089.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #26960: Benzo[b]thiophene, 4-methyl-
147.0

45.0 74.0 115.0
95.0

16.00 16.50

m/z 147.00  100.00%

16.00 16.50

m/z 148.05   84.39%

16.00 16.50

m/z 149.00   14.77%

16.00 16.50

m/z 115.05    8.80%

16.00 16.50

m/z  74.00    8.66%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101823S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  1,4‐Methanonaphthalene, 1,4...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.294  446.66 ug/l      1459480   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 2 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 96
 3 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 91
 4 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 91
 5 1H‐Indene, 1‐ethylidene‐            142 C11H10         002471‐83‐2 64

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2374 (16.294 min): VY016046.D\data.ms (-2367) (-)
142.0

63.0 113.0 207.1176.1 281.1

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 #22150: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

71.0 113.039.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #22153: 1,4-Methanonaphthalene, 1,4-dihydro-
141.0

63.0
113.027.0

16.00 16.50

m/z 142.00  100.00%

16.00 16.50

m/z 141.05   86.86%

16.00 16.50

m/z 115.00   33.98%

16.00 16.50

m/z 143.00   11.72%

16.00 16.50

m/z 139.00   11.25%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101823S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Benzocycloheptatriene           Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.495  358.31 ug/l      1170810   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 2 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 96
 3 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 91
 4 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 91
 5 1H‐Indene, 1‐ethylidene‐            142 C11H10         002471‐83‐2 59

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2407 (16.495 min): VY016046.D\data.ms (-2398) (-)
142.0

115.0

63.0 89.039.1 207.1

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 #22143: Naphthalene, 2-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 #22153: 1,4-Methanonaphthalene, 1,4-dihydro-
141.0

115.0

63.039.0 89.0

16.20 16.40 16.60

m/z 142.00  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z 141.00   88.13%

16.20 16.40 16.60

m/z 115.00   34.37%

16.20 16.40 16.60

m/z 139.05   11.38%

16.20 16.40 16.60

m/z 143.00   11.25%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101923\
  Data File : VY016046.D                                          
  Acq On    : 19 Oct 2023  18:43
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O4945‐01
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y101823S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Naphthalene, 2,...  12.971   136.0  ug/l   444256   4  13.428  163377  50.0
Benzene, 1,2,4,...  14.672    18.0  ug/l    58796   4  13.428  163377  50.0
Benzene, (1‐met...  14.751    28.0  ug/l    91465   4  13.428  163377  50.0
1H‐Indene, 1‐me...  14.836    27.6  ug/l    90072   4  13.428  163377  50.0
Azulene             15.239   180.8  ug/l   590600   4  13.428  163377  50.0
1H‐Indene, 1,3‐...  15.714    14.7  ug/l    48026   4  13.428  163377  50.0
1H‐Indene, 2,3‐...  15.836    30.7  ug/l   100458   4  13.428  163377  50.0
Benzo[b]thiophe...  16.233    15.4  ug/l    50388   4  13.428  163377  50.0
1,4‐Methanonaph...  16.294   446.7  ug/l  1459480   4  13.428  163377  50.0
Benzocyclohepta...  16.495   358.3  ug/l  1170810   4  13.428  163377  50.0
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