
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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\82Y102221S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY006538.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.722   467  476  485 rBV2    4199     12063   6.35%   0.767%
  2   5.747   638  644  646 rBV3    1200      1910   1.00%   0.121%
  3   7.722   959  968  974 rBV    22569     55081  28.97%   3.502%
  4   7.795   974  980  990 rVB    46151    104557  55.00%   6.647%
  5   8.149  1029 1038 1049 rBV    25486     57162  30.07%   3.634%
 
  6   8.338  1059 1069 1074 rBV3    3032      8008   4.21%   0.509%
  7   8.691  1118 1127 1135 rBV    69161    137483  72.32%   8.740%
  8   9.618  1273 1279 1288 rVB3    3591      7445   3.92%   0.473%
  9   9.752  1293 1301 1306 rBV3    3085      6353   3.34%   0.404%
 10  10.118  1356 1361 1364 rBV6    1624      3131   1.65%   0.199%
 
 11  10.185  1364 1372 1381 rVV   106305    190103 100.00%  12.085%
 12  10.801  1469 1473 1478 rVB6    1159      2033   1.07%   0.129%
 13  11.093  1515 1521 1525 rBV4    3203      5793   3.05%   0.368%
 14  11.294  1549 1554 1555 rBV4    2138      2839   1.49%   0.180%
 15  11.489  1579 1586 1595 rBV    91007    154021  81.02%   9.791%
 
 16  11.624  1605 1608 1612 rVB5    2385      2880   1.51%   0.183%
 17  11.739  1622 1627 1638 rVB8    3383     10931   5.75%   0.695%
 18  11.837  1640 1643 1647 rBV6    1587      3022   1.59%   0.192%
 19  12.002  1664 1670 1677 rBV7    6303     16267   8.56%   1.034%
 20  12.123  1685 1690 1695 rVB2    6248      9096   4.78%   0.578%
 
 21  12.203  1699 1703 1705 rBV3    5660      8638   4.54%   0.549%
 22  12.312  1713 1721 1722 rBV7    2655      5474   2.88%   0.348%
 23  12.379  1728 1732 1737 rVB8    1563      2604   1.37%   0.166%
 24  12.483  1743 1749 1755 rBV    67422    115796  60.91%   7.361%
 25  12.575  1756 1764 1768 rBV8    4976     12309   6.47%   0.782%
 
 26  12.642  1771 1775 1782 rVB4   14197     26669  14.03%   1.695%
 27  12.733  1782 1790 1795 rBV9    7849     21124  11.11%   1.343%
 28  12.812  1796 1803 1805 rBV5    9468     20846  10.97%   1.325%
 29  12.953  1822 1826 1829 rVB6    9038     11775   6.19%   0.749%
 30  13.001  1829 1834 1837 rBV5    5942     12050   6.34%   0.766%
 
 31  13.038  1837 1840 1849 rVV2   17959     30953  16.28%   1.968%
 32  13.172  1858 1862 1866 rBV4    9905     16383   8.62%   1.041%
 33  13.294  1878 1882 1883 rBV3    7471     10045   5.28%   0.639%
 34  13.422  1898 1903 1910 rVB    71133    114456  60.21%   7.276%
 35  13.568  1923 1927 1930 rVB3    7704     10917   5.74%   0.694%
 
 36  13.745  1951 1956 1961 rBV5   32692     60409  31.78%   3.840%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   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\82Y102221S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.074  2007 2010 2015 rVB6    9365     11505   6.05%   0.731%
 38  14.196  2027 2030 2034 rBV5    8161     12328   6.48%   0.784%
 39  14.257  2035 2040 2046 rBV5   38050     78044  41.05%   4.961%
 40  14.422  2063 2067 2071 rBV3   32438     44395  23.35%   2.822%
 
 41  14.684  2107 2110 2114 rBV5   12666     20706  10.89%   1.316%
 42  14.727  2114 2117 2124 rVB3   37057     66349  34.90%   4.218%
 43  15.214  2193 2197 2203 rVB2   22378     33410  17.57%   2.124%
 44  15.605  2258 2261 2266 rVB5   17925     32056  16.86%   2.038%
 45  16.592  2421 2423 2425 rBV3    3352      3642   1.92%   0.232%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     1573061
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y102221S.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

20000

40000

60000

80000

100000

Time-->

Abundance TIC: VY006538.D\data.ms

 4.722
 5.747

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

20000

40000

60000

80000

100000

Time-->

Abundance TIC: VY006538.D\data.ms

 7.722

 7.795

 8.149

 8.338

 8.691

 9.618 9.752 10.118

10.185

10.801 11.09311.294

11.489

11.62411.739

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

20000

40000

60000

80000

100000

Time-->

Abundance TIC: VY006538.D\data.ms

.837
12.00212.12312.203

12.31212.379

12.483

12.575

12.642
12.733

12.81212.953
13.001

13.038
13.17213.294
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13.568
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14.07414.196
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y102221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown12.642                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.642   11.65 ug/l        26669   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Decene                            140 C10H20         000872‐05‐9 43
 2 Cyclopentane, 1,2,3‐trimethyl‐, ... 112 C8H16          002613‐69‐6 38
 3 5‐Decene                            140 C10H20         019689‐19‐1 38
 4 4‐Decene                            140 C10H20         019689‐18‐0 38
 5 3‐Dodecene, (Z)‐                    168 C12H24         007239‐23‐8 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1775 (12.642 min): VY006538.D\data.ms (-1771) (-)
41.1 70.1

125.1

96.0

207.2
149.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #20641: 1-Decene
41.0

70.0

97.0
140.0

14.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #7707: Cyclopentane, 1,2,3-trimethyl-, (1.alpha.,2.alpha.,3
70.0

41.0

97.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #20637: 5-Decene
55.0

140.0
97.0

12.50 13.00

m/z  41.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  70.10   94.07%

12.50 13.00

m/z  55.05   81.45%

12.50 13.00

m/z  69.10   65.11%

12.50 13.00

m/z 125.10   63.10%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y102221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown12.733                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.733    9.23 ug/l        21124   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexene,3‐butyl‐                138 C10H18         003983‐07‐1 47
 2 2‐Butenenitrile, 2‐amino‐3‐methyl‐   96 C5H8N2         1010196‐28‐0 46
 3 1,1‐Cyclohexane diacetic acid       200 C10H16O4       009355‐11‐7 43
 4 Bromoacetic acid, 2‐ethylcyclohe... 248 C10H17BrO2     1000282‐66‐9 43
 5 Cyclohexene, 3‐methyl‐               96 C7H12          000591‐48‐0 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1790 (12.733 min): VY006538.D\data.ms (-1782) (-)
81.055.1

111.1

149.0 177.2 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #19413: Cyclohexene,3-butyl-
81.0

41.0

138.0
109.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #3124: 2-Butenenitrile, 2-amino-3-methyl-
81.0

54.0
28.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #75308: 1,1-Cyclohexane diacetic acid
81.0

39.0
123.0

154.015.0 182.0

12.50 13.00

m/z  81.05  100.00%

12.50 13.00

m/z  55.10   83.70%

12.50 13.00

m/z  41.10   59.25%

12.50 13.00

m/z  69.05   49.82%

12.50 13.00

m/z  97.10   38.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y102221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown12.812                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.812    9.11 ug/l        20846   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecafluorooctanoic acid, do... 580 C20H23F15O2    1000406‐81‐3 38
 2 5‐Decene, (E)‐                      140 C10H20         007433‐56‐9 38
 3 Cyclopentaneethanol, .beta.,2,3‐... 156 C10H20O        021721‐18‐6 35
 4 Cyclopentanecarboxylic acid, 6‐e... 254 C16H30O2       1000282‐59‐2 35
 5 Cycloheptane, methyl‐               112 C8H16          004126‐78‐7 30

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450

5000

m/z-->

Abundance Scan 1803 (12.812 min): VY006538.D\data.ms (-1796) (-)
55.1

140.1
206.9

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450

5000

m/z-->

Abundance #345629: Pentadecafluorooctanoic acid, dodec-2-en-1-yl 
69.0

138.0
231.0 467.0369.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450

5000

m/z-->

Abundance #20660: 5-Decene, (E)-
55.0

140.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450

5000

m/z-->

Abundance #32995: Cyclopentaneethanol, .beta.,2,3-trimethyl-
69.0

123.0

12.50 13.00

m/z  55.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  69.05   53.46%

12.50 13.00

m/z  97.05   52.19%

12.50 13.00

m/z  41.10   49.29%

12.50 13.00

m/z  70.10   37.84%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y102221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Decane, 4‐methyl‐               Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.038   13.52 ug/l        30953   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decane, 4‐methyl‐                   156 C11H24         002847‐72‐5 59
 2 Oxalic acid, decyl 2‐ethylhexyl ... 342 C20H38O4       1000309‐39‐3 56
 3 Dodecane, 4‐methyl‐                 184 C13H28         006117‐97‐1 50
 4 4,4‐Dimethyl‐1‐hexene               112 C8H16          001647‐08‐1 50
 5 Octane, 4‐bromo‐                    192 C8H17Br        000999‐06‐4 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 1840 (13.038 min): VY006538.D\data.ms (-1837) (-)
43.1

71.1

113.1
138.1 177.193.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #33082: Decane, 4-methyl-
43.0 71.0

112.0
156.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #251110: Oxalic acid, decyl 2-ethylhexyl ester
57.0

112.085.0
185.029.0 157.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #59044: Dodecane, 4-methyl-
43.0

71.0

140.099.0
184.0

13.00

m/z  43.10  100.00%

13.00

m/z  71.10   76.17%

13.00

m/z  57.10   68.16%

13.00

m/z  41.10   47.18%

13.00

m/z  55.10   44.14%

82Y102221S.M Wed Nov 03 03:59:49 2021                                                      Page: 7

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
VNJ-207-ETGI-340



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y102221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Naphthalene, decahydro‐, tr...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.745   26.39 ug/l        60409   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐, trans‐     138 C10H18         000493‐02‐7 92
 2 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 138 C10H18         001124‐25‐0 92
 3 1,1'‐Bicyclopentyl                  138 C10H18         001636‐39‐1 86
 4 Naphthalene, decahydro‐             138 C10H18         000091‐17‐8 81
 5 Cyclooctene, 1,2‐dimethyl‐          138 C10H18         054299‐96‐6 70

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1956 (13.745 min): VY006538.D\data.ms (-1951) (-)
67.141.1

138.0
95.1

191.1161.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #19466: Naphthalene, decahydro-, trans-
138.067.0

41.0 95.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #19553: Cyclohexane, 1-methyl-4-(1-methylethenyl)-, tran
81.0

55.0

138.0
109.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #19405: 1,1'-Bicyclopentyl
68.0

95.041.0

138.0
15.0

13.50 14.00

m/z  67.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  41.10   99.31%

13.50 14.00

m/z  68.05   95.05%

13.50 14.00

m/z  55.10   84.11%

13.50 14.00

m/z  81.10   82.07%

82Y102221S.M Wed Nov 03 03:59:50 2021                                                      Page: 8

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
VNJ-207-ETGI-340



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y102221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Bicyclo[3.1.1]heptane, 2,6,...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.257   34.09 ug/l        78044   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bicyclo[3.1.1]heptane, 2,6,6‐tri... 138 C10H18         004795‐86‐2 89
 2 cis‐Decalin, 2‐syn‐methyl‐          152 C11H20         1000155‐85‐6 81
 3 Cyclohexanone, 5‐methyl‐2‐(1‐met... 152 C10H16O        015932‐80‐6 70
 4 Camphor                             152 C10H16O        000076‐22‐2 70
 5 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 68

20 40 60 80 100120140160 180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance Scan 2040 (14.257 min): VY006538.D\data.ms (-2035) (-)
81.141.1 152.1

119.0

191.2 232.1 280.9

20 40 60 80 100120140160 180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #19561: Bicyclo[3.1.1]heptane, 2,6,6-trimethyl-, [1R-(1.alp
41.0

95.0

123.0

20 40 60 80 100120140160 180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #29494: cis-Decalin, 2-syn-methyl-
95.0

67.0

152.0
39.0

123.0

20 40 60 80 100120140160 180200220240260280

5000

m/z-->

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

109.0

41.0

14.00 14.50

m/z  81.10  100.00%

14.00 14.50

m/z  55.10   99.87%

14.00 14.50

m/z  41.10   95.42%

14.00 14.50

m/z  95.10   88.22%

14.00 14.50

m/z 152.05   84.55%

82Y102221S.M Wed Nov 03 03:59:51 2021                                                      Page: 9

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
VNJ-207-ETGI-340



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y102221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  1‐Methyldecahydronaphthalene    Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.422   19.39 ug/l        44395   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Methyldecahydronaphthalene        152 C11H20         002958‐75‐0 93
 2 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 93
 3 (+)‐Dihydrocarvone                  152 C10H16O        005524‐05‐0 70
 4 cis‐Decalin, 2‐syn‐methyl‐          152 C11H20         1000155‐85‐6 64
 5 Bicyclo[3.1.1]heptane, 2,6,6‐tri... 138 C10H18         004795‐86‐2 62

20 40 60 80 100120140160 180200220240260 280

5000

m/z-->

Abundance Scan 2067 (14.422 min): VY006538.D\data.ms (-2063) (-)
67.0 95.1

152.2

39.1

123.1 193.1 280.8

20 40 60 80 100120140160 180200220240260 280

5000

m/z-->

Abundance #29497: 1-Methyldecahydronaphthalene
41.0

95.0
152.0

123.0

20 40 60 80 100120140160 180200220240260 280

5000

m/z-->

Abundance #29506: Naphthalene, decahydro-2-methyl-
41.0

95.0
152.0

123.0

20 40 60 80 100120140160 180200220240260 280

5000

m/z-->

Abundance #29120: (+)-Dihydrocarvone
67.0 95.0

152.0
39.0

123.0

14.50

m/z  67.05  100.00%

14.50

m/z  95.10   90.55%

14.50

m/z 152.20   80.77%

14.50

m/z  82.10   75.32%

14.50

m/z  41.10   73.37%
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Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
VNJ-207-ETGI-340



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y102221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Decane, 2,6,8‐trimethyl‐        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.727   28.98 ug/l        66349   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decane, 2,6,8‐trimethyl‐            184 C13H28         062108‐26‐3 53
 2 Undecane, 2,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐23‐4 49
 3 Undecane, 3,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐28‐9 49
 4 Undecane, 2,5‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐22‐3 47
 5 Octane, 3,4,5,6‐tetramethyl‐        170 C12H26         062185‐21‐1 43

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance Scan 2117 (14.727 min): VY006538.D\data.ms (-2114) (-)
57.1

166.295.1
220.2 260.0138.2

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #59087: Decane, 2,6,8-trimethyl-
57.0

85.0 113.0 155.0184.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #59075: Undecane, 2,6-dimethyl-
57.0

29.0

98.0
169.0141.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #59061: Undecane, 3,6-dimethyl-
57.0

29.0 85.0 113.0 155.0184.0

14.50 15.00

m/z  57.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  41.10   46.27%

14.50 15.00

m/z  43.10   46.03%

14.50 15.00

m/z  71.10   45.25%

14.50 15.00

m/z  55.10   26.16%
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Instrument :
MSVOA_Y
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VNJ-207-ETGI-340



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y102221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Sulfurous acid, 2‐ethylhexy...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.214   14.60 ug/l        33410   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl hep... 432 C25H52O3S      1000309‐20‐0 80
 2 Octane, 2,6‐dimethyl‐               142 C10H22         002051‐30‐1 80
 3 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl hex... 418 C24H50O3S      1000309‐19‐9 72
 4 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl oct... 446 C26H54O3S      1000309‐20‐1 72
 5 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl tet... 390 C22H46O3S      1000309‐19‐7 72

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance Scan 2197 (15.214 min): VY006538.D\data.ms (-2193) (-)
57.1

113.2
85.2

182.2145.1 209.0 259.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance #318981: Sulfurous acid, 2-ethylhexyl heptadecyl ester
57.0

113.085.029.0 239.0141.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance #22104: Octane, 2,6-dimethyl-
57.0

113.027.0 85.0 142.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance #312401: Sulfurous acid, 2-ethylhexyl hexadecyl ester
57.0

113.0
85.029.0 225.0141.0 169.0

15.00 15.50

m/z  57.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  71.10   83.45%

15.00 15.50

m/z  43.10   75.46%

15.00 15.50

m/z  41.10   46.39%

15.00 15.50

m/z  56.10   35.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y102221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  unknown15.605                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.605   14.00 ug/l        32056   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Cyclohexylthiolane,S,S‐dioxide    202 C10H18O2S      071053‐08‐2 14
 2 Dihydromyrcenol, pentafluoroprop... 302 C13H19F5O2     1000463‐72‐1 14
 3 Methyl 3‐(1,2,3,4‐tetrahydro‐6,7... 279 C15H21NO4      092595‐55‐6 12
 4 2,5‐Dimethoxybenzhydrazide          196 C9H12N2O3      017894‐25‐6 10
 5 Pentafluoropropionic acid, octyl... 276 C11H17F5O2     001867‐95‐4 10

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 2261 (15.605 min): VY006538.D\data.ms (-2258) (-)
57.1

165.1
119.2

280.9
203.089.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #77288: 3-Cyclohexylthiolane,S,S-dioxide
55.0

119.0

202.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #201374: Dihydromyrcenol, pentafluoropropionate
55.0

95.0

205.0147.015.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #171990: Methyl 3-(1,2,3,4-tetrahydro-6,7-dimethoxy-2-is
165.0107.0

42.0 77.0
222.0

15.50 16.00

m/z  57.10  100.00%

15.50 16.00

m/z  55.10   92.47%

15.50 16.00

m/z  41.10   87.80%

15.50 16.00

m/z  70.10   60.34%

15.50 16.00

m/z 165.10   58.75%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102921\
  Data File : VY006538.D                                          
  Acq On    : 29 Oct 2021  14:31
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M4409‐01
  Misc      : 5.00G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y102221S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown12.642       12.642    11.7  ug/l    26669   4  13.422  114456  50.0
unknown12.733       12.733     9.2  ug/l    21124   4  13.422  114456  50.0
unknown12.812       12.812     9.1  ug/l    20846   4  13.422  114456  50.0
Decane, 4‐methyl‐   13.038    13.5  ug/l    30953   4  13.422  114456  50.0
Naphthalene, de...  13.745    26.4  ug/l    60409   4  13.422  114456  50.0
Bicyclo[3.1.1]h...  14.257    34.1  ug/l    78044   4  13.422  114456  50.0
1‐Methyldecahyd...  14.422    19.4  ug/l    44395   4  13.422  114456  50.0
Decane, 2,6,8‐t...  14.727    29.0  ug/l    66349   4  13.422  114456  50.0
Sulfurous acid,...  15.214    14.6  ug/l    33410   4  13.422  114456  50.0
unknown15.605       15.605    14.0  ug/l    32056   4  13.422  114456  50.0
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