
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/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\82Y103123S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY016168.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   8.167  1030 1041 1050 rBV   644889   1481768   1.32%   0.252%
  2   9.831  1308 1314 1327 rVB  1152704   2180283   1.95%   0.371%
  3  10.264  1376 1385 1398 rVV3 32901126 111981224 100.00%  19.050%
  4  10.380  1398 1404 1412 rVB   763300   1287802   1.15%   0.219%
  5  11.611  1597 1606 1615 rBV2 34346499  84252272  75.24%  14.333%
 
  6  11.721  1615 1624 1634 rBV2 36889466  98731278  88.17%  16.796%
  7  12.044  1665 1677 1688 rBV  26870597  53179382  47.49%   9.047%
  8  12.343  1720 1726 1730 rBV   906795   1486010   1.33%   0.253%
  9  12.684  1772 1782 1786 rBV   724722   1304934   1.17%   0.222%
 10  12.757  1786 1794 1797 rBV2 38177374  91822218  82.00%  15.620%
 
 11  12.788  1797 1799 1811 rVB  30682922  47873944  42.75%   8.144%
 12  12.983  1823 1831 1838 rBV  1228653   2191177   1.96%   0.373%
 13  13.129  1849 1855 1860 rBV  5094309   7525676   6.72%   1.280%
 14  13.178  1860 1863 1867 rVB  1623915   2152933   1.92%   0.366%
 15  13.233  1867 1872 1873 rBV  2153756   2909774   2.60%   0.495%
 
 16  13.257  1873 1876 1883 rVB  5759938   8305514   7.42%   1.413%
 17  13.465  1903 1910 1913 rBV  1947760   3199131   2.86%   0.544%
 18  13.507  1913 1917 1924 rVB  7746349  10605970   9.47%   1.804%
 19  13.599  1924 1932 1934 rBV4  741947   1298031   1.16%   0.221%
 20  13.635  1934 1938 1941 rVV2 2333672   3745312   3.34%   0.637%
 
 21  13.672  1941 1944 1953 rVV2 2508404   4717665   4.21%   0.803%
 22  13.757  1953 1958 1963 rVV3  834426   1377836   1.23%   0.234%
 23  13.830  1963 1970 1974 rVV2  784284   1359018   1.21%   0.231%
 24  13.891  1974 1980 1983 rVV3 1797146   3575439   3.19%   0.608%
 25  13.922  1983 1985 1990 rVV  1911773   2843284   2.54%   0.484%
 
 26  13.983  1990 1995 1998 rVV  3334722   5015113   4.48%   0.853%
 27  14.019  1998 2001 2007 rVV2  791487   1279314   1.14%   0.218%
 28  14.086  2007 2012 2017 rVB2 1088824   1704339   1.52%   0.290%
 29  14.221  2029 2034 2039 rBV   860483   1327663   1.19%   0.226%
 30  14.306  2039 2048 2051 rVV  2741411   4751248   4.24%   0.808%
 
 31  14.343  2051 2054 2058 rVV  3954276   5686846   5.08%   0.967%
 32  14.391  2058 2062 2065 rVV  1202627   1883351   1.68%   0.320%
 33  14.574  2088 2092 2096 rVV  1280800   2009497   1.79%   0.342%
 34  14.617  2096 2099 2104 rVB  1014433   1477742   1.32%   0.251%
 35  14.684  2104 2110 2116 rBV2 2603815   5806064   5.18%   0.988%
 
 36  14.952  2151 2154 2166 rVB2  698672   1519971   1.36%   0.259%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/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\82Y103123S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  15.245  2197 2202 2208 rVV  2301237   3983603   3.56%   0.678%
 
 
                        Sum of corrected areas:   587832626
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y103123S.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

5000000

   1e+07

 1.5e+07

   2e+07

 2.5e+07

   3e+07

 3.5e+07

Time-->

Abundance TIC: VY016168.D\data.ms

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

   2e+07

 2.5e+07

   3e+07

 3.5e+07

Time-->

Abundance TIC: VY016168.D\data.ms

 8.167  9.831

10.264

10.380

11.611
11.721

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

5000000

   1e+07

 1.5e+07

   2e+07

 2.5e+07

   3e+07

 3.5e+07

Time-->

Abundance TIC: VY016168.D\data.ms

12.044

12.343 12.684

12.757

12.788

12.983

13.129

13.17813.233

13.257

13.465

13.507

13.599
13.63513.672

13.75713.83013.89113.922
13.983
14.01914.08614.221

14.306
14.343

14.39114.57414.617
14.684

14.952
15.245
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y103123S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  1‐Chloro‐2‐ethoxyethane         Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.831   73.57 ug/l      2180280   1,4‐Difluorobenzene         8.697

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Chloro‐2‐ethoxyethane             108 C4H9ClO        000628‐34‐2 87
 2 2‐Hexanone, 3‐hydroxy‐3,5‐dimethyl‐ 144 C8H16O2        006321‐14‐8 50
 3 Methyl chloroformate                 94 C2H3ClO2       000079‐22‐1 36
 4 2‐Propanol, 1‐(2‐butoxy‐1‐methyl... 190 C10H22O3       029911‐28‐2 33
 5 Propanoic acid, 2‐hydroxy‐2‐meth... 132 C6H12O3        000080‐55‐7 25

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1314 (9.831 min): VY016168.D\data.ms (-1308) (-)
59.0

108.041.1
79.0 128.1 160.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #5951: 1-Chloro-2-ethoxyethane
59.0

31.0

108.0
79.014.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #24208: 2-Hexanone, 3-hydroxy-3,5-dimethyl-
59.0

41.0 101.0
83.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #2828: Methyl chloroformate
59.0

15.0

35.0 94.0

9.50 10.00

m/z  59.05  100.00%

9.50 10.00

m/z  63.00   26.85%

9.50 10.00

m/z  43.10   20.94%

9.50 10.00

m/z  57.05   16.09%

9.50 10.00

m/z 108.00   13.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y103123S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.983   34.25 ug/l      2191180   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethyl‐2‐methyl‐          120 C9H12          000611‐14‐3 93
 2 Benzene, 1‐ethyl‐4‐methyl‐          120 C9H12          000622‐96‐8 93
 3 Benzene, 1,2,3‐trimethyl‐           120 C9H12          000526‐73‐8 93
 4 Benzene, 1,2,4‐trimethyl‐           120 C9H12          000095‐63‐6 90
 5 Benzene, 1‐ethyl‐3‐methyl‐          120 C9H12          000620‐14‐4 90

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1831 (12.983 min): VY016168.D\data.ms (-1823) (-)
105.1

77.0
51.0 156.1128.0 183.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #10719: Benzene, 1-ethyl-2-methyl-
105.0

77.039.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #10727: Benzene, 1-ethyl-4-methyl-
105.0

79.0
39.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #10707: Benzene, 1,2,3-trimethyl-
105.0

77.039.0
15.0

13.00

m/z 105.10  100.00%

13.00

m/z 120.05   30.99%

13.00

m/z  77.00   12.35%

13.00

m/z  91.00   12.35%

13.00

m/z 103.00    9.41%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y103123S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Propane, 1‐(chloromethoxy)‐...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.507  165.76 ug/l     10606000   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propane, 1‐(chloromethoxy)‐2‐met... 122 C5H11ClO       034180‐11‐5 59
 2 2‐[2‐[2‐[2‐(2‐Butoxyethoxy)ethox... 336 C16H32O7       1000351‐94‐0 56
 3 3‐Hexanol, 2,3‐dimethyl‐            130 C8H18O         004166‐46‐5 40
 4 n‐Butyl ether                       130 C8H18O         000142‐96‐1 38
 5 2‐[2‐[2‐(2‐Butoxyethoxy)ethoxy]e... 292 C14H28O6       1000351‐93‐9 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1917 (13.507 min): VY016168.D\data.ms (-1913) (-)
57.1

87.1

159.2117.1 188.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #11116: Propane, 1-(chloromethoxy)-2-methyl-
57.0

87.0

29.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #243499: 2-[2-[2-[2-(2-Butoxyethoxy)ethoxy]ethoxy]ethox
87.0

43.0

131.0 175.015.0 219.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220
0

5000

m/z-->

Abundance #15744: 3-Hexanol, 2,3-dimethyl-
87.0

45.0

115.018.0

13.50

m/z  57.10  100.00%

13.50

m/z  87.10   80.79%

13.50

m/z  41.10   20.86%

13.50

m/z  56.10    9.22%

13.50

m/z  58.10    6.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y103123S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐    Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.635   58.54 ug/l      3745310   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 91
 2 Benzene, 1‐propenyl‐                118 C9H10          000637‐50‐3 64
 3 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 64
 4 (Z)‐1‐Phenylpropene                 118 C9H10          000766‐90‐5 58
 5 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 58

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1938 (13.635 min): VY016168.D\data.ms (-1934) (-)
105.1

134.1
77.039.1

169.2 251.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240
0

5000

m/z-->

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

91.0

39.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240
0

5000

m/z-->

Abundance #10193: Benzene, 1-propenyl-
117.0

91.0

51.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240
0

5000

m/z-->

Abundance #10195: Benzene, cyclopropyl-
117.0

91.0

51.0

13.50 14.00

m/z 105.10  100.00%

13.50 14.00

m/z 117.10   75.17%

13.50 14.00

m/z 118.05   42.17%

13.50 14.00

m/z 115.10   25.97%

13.50 14.00

m/z 134.05   22.41%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y103123S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.891   55.88 ug/l      3575440   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 96
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 96
 3 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 95
 4 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 95
 5 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 94

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1980 (13.891 min): VY016168.D\data.ms (-1974) (-)
119.1

91.0
41.1 65.0 141.0 167.1 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

91.0

65.039.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17077: Benzene, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
119.0

91.0

65.039.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

91.0

65.039.015.0

13.50 14.00

m/z 119.10  100.00%

13.50 14.00

m/z 134.05   30.98%

13.50 14.00

m/z  91.00   17.51%

13.50 14.00

m/z  77.00   12.70%

13.50 14.00

m/z 105.10   10.65%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y103123S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐meth...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.922   44.44 ug/l      2843280   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 94
 2 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 94
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 94
 4 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 94
 5 Benzene, 1‐ethyl‐3,5‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐74‐7 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1985 (13.922 min): VY016168.D\data.ms (-1983) (-)
119.1

91.0
65.039.1 148.2170.2 193.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17103: Benzene, 1-methyl-3-(1-methylethyl)-
119.0

91.0
65.041.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16997: o-Cymene
119.0

91.0
41.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17074: Benzene, 1-ethyl-2,4-dimethyl-
119.0

91.0
39.0 65.015.0

14.00

m/z 119.10  100.00%

14.00

m/z 134.05   25.19%

14.00

m/z  91.05   14.79%

14.00

m/z 120.10    9.88%

14.00

m/z 117.10    7.58%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y103123S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.983   78.38 ug/l      5015110   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 96
 2 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 96
 3 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 95
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 95
 5 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 95

0 50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1995 (13.983 min): VY016168.D\data.ms (-1990) (-)
119.1

77.039.0 267.1153.2 184.0

0 50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

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

77.0
39.0

0 50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

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

77.0
39.0

0 50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #17070: Benzene, 2-ethyl-1,3-dimethyl-
119.0

39.0 77.0
2.0

14.00

m/z 119.10  100.00%

14.00

m/z 134.05   29.82%

14.00

m/z  91.10   16.43%

14.00

m/z 120.10    9.94%

14.00

m/z 105.05    9.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y103123S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.306   74.26 ug/l      4751250   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 97
 2 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 97
 3 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 96
 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 2048 (14.306 min): VY016168.D\data.ms (-2039) (-)
119.1

91.0
65.039.1 148.2 206.9176.9

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 #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 #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   48.35%

14.00 14.50

m/z  91.00   16.44%

14.00 14.50

m/z 120.05    9.86%

14.00 14.50

m/z 133.00    9.83%

82Y103123S.M Thu Nov 02 19:41:53 2023                                                      Page: 11

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
67S-SB07-1418

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
67S-SB07-1418



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y103123S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.342   88.88 ug/l      5686850   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 97
 2 Benzene, 1,2,3,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000527‐53‐7 96
 3 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 95
 4 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 95
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 94

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2054 (14.343 min): VY016168.D\data.ms (-2051) (-)
119.1

91.0
65.039.1 142.0 186.2

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 #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 #17061: 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   45.14%

14.00 14.50

m/z  91.05   15.81%

14.00 14.50

m/z 120.10   10.30%

14.00 14.50

m/z 117.10    8.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y103123S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Benzene, 2‐butenyl‐             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.684   90.74 ug/l      5806060   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.434

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐butenyl‐                 132 C10H12         001560‐06‐1 83
 2 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 80
 3 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 55
 4 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 55
 5 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 55

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2110 (14.684 min): VY016168.D\data.ms (-2104) (-)
119.1

91.0

148.165.039.1
168.2188.3

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #16114: Benzene, 2-butenyl-
117.0

91.0

65.039.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #16106: 3-Phenylbut-1-ene
117.0

91.0
39.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

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

91.0
39.0 65.015.0

14.50 15.00

m/z 119.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 117.05   60.23%

14.50 15.00

m/z 134.05   35.57%

14.50 15.00

m/z  91.00   23.43%

14.50 15.00

m/z 115.00   23.35%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY110123\
  Data File : VY016168.D                                          
  Acq On    : 01 Nov 2023  15:03
  Operator  : SY/MD
  Sample    : O5102‐05
  Misc      : 5.02g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y103123S.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Chloro‐2‐etho...   9.831    73.6  ug/l  2180280   2   8.697 1481770  50.0
Benzene, 1‐ethy...  12.983    34.3  ug/l  2191180   4  13.434 3199130  50.0
Propane, 1‐(chl...  13.507   165.8  ug/l 10606000   4  13.434 3199130  50.0
Benzene, 1‐ethe...  13.635    58.5  ug/l  3745310   4  13.434 3199130  50.0
Benzene, 2‐ethy...  13.891    55.9  ug/l  3575440   4  13.434 3199130  50.0
Benzene, 1‐meth...  13.922    44.4  ug/l  2843280   4  13.434 3199130  50.0
Benzene, 4‐ethy...  13.983    78.4  ug/l  5015110   4  13.434 3199130  50.0
Benzene, 1,2,3,...  14.306    74.3  ug/l  4751250   4  13.434 3199130  50.0
Benzene, 1,2,3,...  14.342    88.9  ug/l  5686850   4  13.434 3199130  50.0
Benzene, 2‐bute...  14.684    90.7  ug/l  5806060   4  13.434 3199130  50.0
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