
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032223\
  Data File : VY013047.D                                          
  Acq On    : 22 Mar 2023  14:21
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O2033‐01
  Misc      : 5.11g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 12   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\82Y030223S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY013047.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.936   341  347  348 rBV3    1001      1423   2.15%   0.206%
  2   4.192   381  389  390 rBV2     582       804   1.21%   0.116%
  3   4.710   465  474  483 rVB4    1549      4779   7.22%   0.692%
  4   5.747   639  644  652 rVB3     661      1261   1.91%   0.183%
  5   6.972   836  845  853 rBV     5697     16940  25.59%   2.452%
 
  6   7.710   956  966  973 rBV3   11947     29225  44.16%   4.231%
  7   7.789   973  979  990 rVB    17106     38659  58.41%   5.596%
  8   8.136  1024 1036 1047 rBV2   13104     30761  46.48%   4.453%
  9   8.685  1118 1126 1135 rBV    24958     49301  74.49%   7.137%
 10  10.179  1364 1371 1378 rBV    38020     66187 100.00%   9.581%
 
 11  10.575  1430 1436 1443 rVB2    2303      4282   6.47%   0.620%
 12  10.941  1490 1496 1505 rBV3    1506      2674   4.04%   0.387%
 13  11.319  1553 1558 1564 rVV2     876      1398   2.11%   0.202%
 14  11.489  1579 1586 1593 rBV    35911     58634  88.59%   8.488%
 15  11.709  1616 1622 1627 rBV7    1388      2443   3.69%   0.354%
 
 16  12.020  1671 1673 1677 rVB2     660       826   1.25%   0.120%
 17  12.123  1685 1690 1694 rBV2     498       700   1.06%   0.101%
 18  12.245  1704 1710 1717 rVB4     502       920   1.39%   0.133%
 19  12.416  1733 1738 1739 rVV4     726      1152   1.74%   0.167%
 20  12.483  1743 1749 1759 rVB3   25805     44445  67.15%   6.434%
 
 21  12.642  1772 1775 1778 rBV2     557       704   1.06%   0.102%
 22  12.733  1785 1790 1793 rBV3    3006      4334   6.55%   0.627%
 23  12.770  1793 1796 1797 rVV3     978      1233   1.86%   0.178%
 24  12.806  1797 1802 1808 rVB2   10711     16883  25.51%   2.444%
 25  12.867  1808 1812 1816 rVB4     821      1227   1.85%   0.178%
 
 26  12.977  1819 1830 1832 rBV5    1745      4478   6.77%   0.648%
 27  13.038  1836 1840 1845 rVB6    3121      5297   8.00%   0.767%
 28  13.117  1845 1853 1858 rBV     7452     12776  19.30%   1.849%
 29  13.166  1858 1861 1867 rBV4     936      1421   2.15%   0.206%
 30  13.312  1879 1885 1890 rBV7    4193      8640  13.05%   1.251%
 
 31  13.361  1890 1893 1896 rVV3    3599      5007   7.56%   0.725%
 32  13.422  1896 1903 1912 rVV2   36666     64041  96.76%   9.271%
 33  13.501  1912 1916 1920 rVB5    2940      3854   5.82%   0.558%
 34  13.556  1920 1925 1928 rBV5     852      1534   2.32%   0.222%
 35  13.623  1928 1936 1939 rBV3    7138     12196  18.43%   1.765%
 
 36  13.660  1939 1942 1946 rVV3    3373      5769   8.72%   0.835%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032223\
  Data File : VY013047.D                                          
  Acq On    : 22 Mar 2023  14:21
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O2033‐01
  Misc      : 5.11g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 12   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\82Y030223S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  13.696  1946 1948 1951 rVB3    2583      2546   3.85%   0.369%
 38  13.751  1951 1957 1961 rBV    21908     33822  51.10%   4.896%
 39  13.794  1961 1964 1966 rVV3    1928      3023   4.57%   0.438%
 40  13.824  1967 1969 1974 rVV4    2355      3236   4.89%   0.468%
 
 41  13.885  1975 1979 1981 rVV3    1803      2979   4.50%   0.431%
 42  13.910  1981 1983 1988 rVV4    4296      5774   8.72%   0.836%
 43  13.965  1988 1992 1997 rVB3    5654      8354  12.62%   1.209%
 44  14.019  1997 2001 2005 rVB5    2228      4280   6.47%   0.620%
 45  14.080  2005 2011 2016 rVB3    7053     10764  16.26%   1.558%
 
 46  14.141  2016 2021 2027 rBV6    1841      4306   6.51%   0.623%
 47  14.202  2027 2031 2033 rBV5    1599      2535   3.83%   0.367%
 48  14.257  2033 2040 2045 rBV8    5070     11448  17.30%   1.657%
 49  14.379  2056 2060 2063 rBV3    3616      4907   7.41%   0.710%
 50  14.416  2063 2066 2072 rVB7    3415      5640   8.52%   0.816%
 
 51  14.483  2072 2077 2079 rBV5    2080      3820   5.77%   0.553%
 52  14.519  2080 2083 2086 rVB5    1487      1882   2.84%   0.272%
 53  14.562  2086 2090 2093 rBV3    3878      6287   9.50%   0.910%
 54  14.611  2093 2098 2103 rVB2    8037     12155  18.36%   1.760%
 55  14.678  2104 2109 2114 rVV5    8413     16347  24.70%   2.366%
 
 56  14.727  2114 2117 2123 rVB6    3341      5775   8.73%   0.836%
 57  14.806  2126 2130 2131 rBV2    1029      1534   2.32%   0.222%
 58  14.830  2131 2134 2139 rVB3    5947      9318  14.08%   1.349%
 59  14.910  2143 2147 2148 rBV4     596       701   1.06%   0.101%
 60  14.940  2148 2152 2155 rBV5    1905      2849   4.30%   0.412%
 
 61  14.983  2155 2159 2165 rVB7    1306      2438   3.68%   0.353%
 62  15.050  2165 2170 2178 rBV6    2046      4074   6.16%   0.590%
 63  15.135  2181 2184 2187 rVB5     945      1311   1.98%   0.190%
 64  15.208  2191 2196 2198 rBV4     991      1335   2.02%   0.193%
 65  15.233  2198 2200 2205 rVB2    1417      1592   2.41%   0.230%
 
 66  15.312  2205 2213 2217 rBV5    2194      4954   7.48%   0.717%
 67  15.434  2231 2233 2238 rVB4    1206      1418   2.14%   0.205%
 68  15.519  2244 2247 2253 rVB4     587       786   1.19%   0.114%
 69  15.726  2276 2281 2285 rVB4    1252      2404   3.63%   0.348%
 
 
                        Sum of corrected areas:      690802
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032223\
  Data File : VY013047.D                                          
  Acq On    : 22 Mar 2023  14:21
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O2033‐01
  Misc      : 5.11g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030223S.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\VY032223\
  Data File : VY013047.D                                          
  Acq On    : 22 Mar 2023  14:21
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O2033‐01
  Misc      : 5.11g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown13.312                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.312    6.75 ug/l         8640   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decane, 2‐cyclohexyl‐               224 C16H32         013151‐73‐0 27
 2 Cyclohexane, butyl‐                 140 C10H20         001678‐93‐9 22
 3 Cyclodecane                         140 C10H20         000293‐96‐9 11
 4 Dodecanal                           184 C12H24O        000112‐54‐9 10
 5 Carbonochloridic acid, decyl ester  220 C11H21ClO2     055488‐51‐2 10

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1885 (13.312 min): VY013047.D\data.ms (-1879) (-)
119.2

41.1 83.2

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

5000

m/z-->

Abundance #104604: Decane, 2-cyclohexyl-
82.0

55.0

111.0

29.0
140.0

224.0181.0

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

5000

m/z-->

Abundance #20678: Cyclohexane, butyl-
83.0

55.0

140.029.0

111.0

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

5000

m/z-->

Abundance #20644: Cyclodecane
55.0

83.0

27.0
140.0111.0

13.00 13.50

m/z 119.20  100.00%

13.00 13.50

m/z  41.10   75.88%

13.00 13.50

m/z  83.20   71.31%

13.00 13.50

m/z  82.10   60.50%

13.00 13.50

m/z  55.10   56.55%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032223\
  Data File : VY013047.D                                          
  Acq On    : 22 Mar 2023  14:21
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O2033‐01
  Misc      : 5.11g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown13.623                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.623    9.52 ug/l        12196   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐methyl‐        118 C9H10          000622‐97‐9 45
 2 Benzene, 1‐ethenyl‐2‐methyl‐        118 C9H10          000611‐15‐4 45
 3 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 45
 4 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 43
 5 7‐Methylenecycloocta‐1,3,5‐triene   118 C9H10          002570‐13‐0 43

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1936 (13.623 min): VY013047.D\data.ms (-1928) (-)
105.1
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77.039.2 57.5

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000
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Abundance #10202: Benzene, 1-ethenyl-4-methyl-
117.0

91.0

39.0
63.0

15.0
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Abundance #10206: Benzene, 1-ethenyl-2-methyl-
117.0

91.0

39.0 58.0
75.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #10192: Benzene, 2-propenyl-
117.0

91.0

65.039.0

13.50 14.00

m/z 105.05  100.00%

13.50 14.00

m/z 117.10   67.40%

13.50 14.00

m/z 118.00   45.34%

13.50 14.00

m/z 134.05   31.83%

13.50 14.00

m/z 115.10   29.32%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032223\
  Data File : VY013047.D                                          
  Acq On    : 22 Mar 2023  14:21
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O2033‐01
  Misc      : 5.11g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Undecane                        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.751   26.41 ug/l        33822   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 74
 2 Carbonic acid, nonyl prop‐1‐en‐2... 228 C13H24O3       1000382‐53‐9 64
 3 Carbonic acid, prop‐1‐en‐2‐yl tr... 284 C17H32O3       1000382‐90‐8 64
 4 Carbonic acid, decyl prop‐1‐en‐2... 242 C14H26O3       1000382‐90‐5 58
 5 Sulfurous acid, hexyl octyl ester   278 C14H30O3S      1000309‐13‐0 50
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Abundance Scan 1957 (13.751 min): VY013047.D\data.ms (-1951) (-)
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Abundance #33080: Undecane
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Abundance #109006: Carbonic acid, nonyl prop-1-en-2-yl ester
43.0

71.0

97.0 126.0

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

5000

m/z-->

Abundance #178958: Carbonic acid, prop-1-en-2-yl tridecyl ester
57.0

85.0
29.0

111.0 154.0 182.0 227.0

13.50 14.00

m/z  43.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  57.10   96.21%

13.50 14.00

m/z  41.10   60.37%

13.50 14.00

m/z  71.10   48.27%

13.50 14.00

m/z  55.10   41.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032223\
  Data File : VY013047.D                                          
  Acq On    : 22 Mar 2023  14:21
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O2033‐01
  Misc      : 5.11g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.965    6.52 ug/l         8354   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1,2,3,4‐tetramethyl‐       134 C10H14         000488‐23‐3 70
 2 Benzene, 1,2,4,5‐tetramethyl‐       134 C10H14         000095‐93‐2 70
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 62
 4 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 62
 5 Benzene, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐      134 C10H14         002870‐04‐4 62

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1992 (13.965 min): VY013047.D\data.ms (-1988) (-)
119.1

73.0
267.1

43.0
207.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #17063: Benzene, 1,2,3,4-tetramethyl-
119.0

91.039.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #17067: Benzene, 1,2,4,5-tetramethyl-
119.0

91.039.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

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

91.0

51.0
15.0

14.00

m/z 119.05  100.00%

14.00

m/z 134.20   29.94%

14.00

m/z  72.95   26.86%

14.00

m/z  91.00   22.72%

14.00

m/z 267.10   18.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032223\
  Data File : VY013047.D                                          
  Acq On    : 22 Mar 2023  14:21
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O2033‐01
  Misc      : 5.11g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  1‐Methyl‐2‐phenylcyclopropane   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.080    8.40 ug/l        10764   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Methyl‐2‐phenylcyclopropane       132 C10H12         003145‐76‐4 64
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐2‐methyl‐    132 C10H12         000824‐63‐5 64
 3 Benzene, 1‐methyl‐2‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         001587‐04‐8 62
 4 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 58
 5 Benzene, 2‐butenyl‐                 132 C10H12         001560‐06‐1 58

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2011 (14.080 min): VY013047.D\data.ms (-2005) (-)
117.0

91.0
132.0

39.0 64.9 148.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16134: 1-Methyl-2-phenylcyclopropane
117.0

132.0

91.0

51.0
76.029.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16161: 1H-Indene, 2,3-dihydro-2-methyl-
117.0

132.0

91.0
39.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #16167: Benzene, 1-methyl-2-(2-propenyl)-
117.0

132.0

91.0
65.039.0

14.00

m/z 117.00  100.00%

14.00

m/z 119.00   52.34%

14.00

m/z 105.10   35.94%

14.00

m/z  91.00   31.72%

14.00

m/z 114.95   30.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032223\
  Data File : VY013047.D                                          
  Acq On    : 22 Mar 2023  14:21
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O2033‐01
  Misc      : 5.11g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Cyclohexanone, 2‐methyl‐5‐(...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.257    8.94 ug/l        11448   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexanone, 2‐methyl‐5‐(1‐met... 152 C10H16O        005948‐04‐9 64
 2 cis‐Decalin, 2‐syn‐methyl‐          152 C11H20         1000155‐85‐6 64
 3 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 58
 4 (+)‐Dihydrocarvone                  152 C10H16O        005524‐05‐0 53
 5 Cyclohexanone, 5‐methyl‐2‐(1‐met... 152 C10H16O        015932‐80‐6 47

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2040 (14.257 min): VY013047.D\data.ms (-2033) (-)
82.1

152.0
55.1

39.0

108.9

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #29386: Cyclohexanone, 2-methyl-5-(1-methylethenyl)-, t
67.0 95.0

41.0
152.0

123.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

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

67.0
41.0

152.0

123.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #29505: Naphthalene, decahydro-2-methyl-
95.041.0

67.0 152.0

123.0

25.0

14.00 14.50

m/z  82.10  100.00%

14.00 14.50

m/z  66.95   86.71%

14.00 14.50

m/z  81.15   80.78%

14.00 14.50

m/z  95.10   77.71%

14.00 14.50

m/z 152.00   73.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032223\
  Data File : VY013047.D                                          
  Acq On    : 22 Mar 2023  14:21
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O2033‐01
  Misc      : 5.11g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Octadecane, 1‐chloro‐           Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.611    9.49 ug/l        12155   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecane, 1‐chloro‐               288 C18H37Cl       003386‐33‐2 53
 2 Hexadecane, 1‐chloro‐               260 C16H33Cl       004860‐03‐1 53
 3 Carbonic acid, prop‐1‐en‐2‐yl te... 298 C18H34O3       1000382‐90‐9 52
 4 Tritetracontane                     605 C43H88         007098‐21‐7 47
 5 1‐Octadecanesulphonyl chloride      352 C18H37ClO2S    1000342‐70‐4 47

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2098 (14.611 min): VY013047.D\data.ms (-2093) (-)
57.1

119.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #184136: Octadecane, 1-chloro-
57.0

91.0

27.0 133.0 288.0175.0 217.0 252.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #148416: Hexadecane, 1-chloro-
57.0

91.0

27.0 133.0 175.0 260.0224.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #197167: Carbonic acid, prop-1-en-2-yl tetradecyl ester
57.0

97.0
27.0 168.0127.0 241.0

14.50 15.00

m/z  57.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.05   86.77%

14.50 15.00

m/z  71.00   57.96%

14.50 15.00

m/z  41.05   51.56%

14.50 15.00

m/z 119.05   37.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032223\
  Data File : VY013047.D                                          
  Acq On    : 22 Mar 2023  14:21
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O2033‐01
  Misc      : 5.11g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.678   12.76 ug/l        16347   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, (1‐methyl‐1‐propenyl)‐,... 132 C10H12         000768‐00‐3 87
 2 Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐89‐6 87
 3 Benzene, 2‐ethenyl‐1,3‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐90‐9 83
 4 Benzene, 1‐methyl‐4‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         003333‐13‐9 72
 5 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐2‐methyl‐    132 C10H12         000824‐63‐5 72

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2109 (14.678 min): VY013047.D\data.ms (-2104) (-)
117.1

91.164.9
41.0

207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16172: Benzene, (1-methyl-1-propenyl)-, (E)-
117.0

91.0

51.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

91.0

51.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16150: Benzene, 2-ethenyl-1,3-dimethyl-
117.0

91.0
66.039.0

15.0

14.50 15.00

m/z 117.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 132.05   44.24%

14.50 15.00

m/z 115.10   32.23%

14.50 15.00

m/z  91.10   26.26%

14.50 15.00

m/z  64.90   23.02%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032223\
  Data File : VY013047.D                                          
  Acq On    : 22 Mar 2023  14:21
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O2033‐01
  Misc      : 5.11g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030223S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrah...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.830    7.28 ug/l         9318   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,2,3,4‐tetrahydro‐    132 C10H12         000119‐64‐2 90
 2 2H‐Cyclopenta[d]pyridazine, 2‐me... 132 C8H8N2         022291‐85‐6 52
 3 5‐Aminoindole                       132 C8H8N2         005192‐03‐0 49
 4 2H‐Inden‐2‐one, 1,3‐dihydro‐        132 C9H8O          000615‐13‐4 43
 5 Naphthalene, 1,4,5,8‐tetrahydro‐    132 C10H12         000493‐04‐9 38

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2134 (14.830 min): VY013047.D\data.ms (-2131) (-)
104.1

132.0

77.050.9

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16157: Naphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-
104.0

132.0

78.051.028.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16648: 2H-Cyclopenta[d]pyridazine, 2-methyl-
132.0

104.0
63.0

39.0 78.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140
0

5000

m/z-->

Abundance #16605: 5-Aminoindole
132.0

104.0
66.051.027.0 89.0

14.50 15.00

m/z 104.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 132.00   62.22%

14.50 15.00

m/z  91.05   46.88%

14.50 15.00

m/z 128.00   33.02%

14.50 15.00

m/z 115.00   25.19%

82Y030223S.M Thu Mar 23 14:56:22 2023                                                      Page: 12

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
EO-1-032123



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032223\
  Data File : VY013047.D                                          
  Acq On    : 22 Mar 2023  14:21
  Operator  : KP/MD
  Sample    : O2033‐01
  Misc      : 5.11g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030223S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown13.312       13.312     6.8  ug/l     8640   4  13.422   64041  50.0
unknown13.623       13.623     9.5  ug/l    12196   4  13.422   64041  50.0
Undecane            13.751    26.4  ug/l    33822   4  13.422   64041  50.0
Benzene, 1,2,3,...  13.965     6.5  ug/l     8354   4  13.422   64041  50.0
1‐Methyl‐2‐phen...  14.080     8.4  ug/l    10764   4  13.422   64041  50.0
Cyclohexanone, ...  14.257     8.9  ug/l    11448   4  13.422   64041  50.0
Octadecane, 1‐c...  14.611     9.5  ug/l    12155   4  13.422   64041  50.0
Benzene, (1‐met...  14.678    12.8  ug/l    16347   4  13.422   64041  50.0
Naphthalene, 1,...  14.830     7.3  ug/l     9318   4  13.422   64041  50.0
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