
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007149.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  19:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐04
  Misc      : 4.85g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   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\82Y011322S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY007149.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.058    34   39   46 rBV     2204      3585   5.08%   1.263%
  2   7.722   958  968  973 rBV2    4180      9139  12.94%   3.219%
  3   7.789   973  979  991 rVB2    6538     16340  23.14%   5.755%
  4   8.143  1030 1037 1044 rBV3    3966      8444  11.96%   2.974%
  5   8.319  1062 1066 1070 rBV4     739      1396   1.98%   0.492%
 
  6   8.691  1119 1127 1137 rBV    10930     22070  31.26%   7.773%
  7   9.612  1273 1278 1281 rVB2     680      1136   1.61%   0.400%
  8   9.746  1297 1300 1305 rBV2     627       914   1.29%   0.322%
  9   9.971  1333 1337 1343 rVB5     647      1425   2.02%   0.502%
 10  10.179  1365 1371 1379 rBV    15015     28190  39.93%   9.929%
 
 11  10.612  1439 1442 1446 rBV3     533       883   1.25%   0.311%
 12  10.721  1455 1460 1466 rBV6    2579      4434   6.28%   1.562%
 13  11.093  1517 1521 1525 rVB3     949      1468   2.08%   0.517%
 14  11.209  1534 1540 1544 rBV3     495       998   1.41%   0.351%
 15  11.276  1544 1551 1557 rVV7     966      2322   3.29%   0.818%
 
 16  11.386  1564 1569 1575 rVB4     788      1602   2.27%   0.564%
 17  11.489  1580 1586 1593 rVB    14407     23070  32.68%   8.125%
 18  11.709  1614 1622 1628 rBV7     815      2444   3.46%   0.861%
 19  12.008  1663 1671 1676 rBV6    1515      3399   4.81%   1.197%
 20  12.123  1684 1690 1695 rVB3    1235      2164   3.07%   0.762%
 
 21  12.203  1697 1703 1706 rVV5    1220      2440   3.46%   0.859%
 22  12.245  1706 1710 1717 rVB7    1578      3286   4.65%   1.157%
 23  12.331  1720 1724 1729 rVV2    2816      4875   6.90%   1.717%
 24  12.386  1729 1733 1735 rVV4     837      1391   1.97%   0.490%
 25  12.416  1735 1738 1740 rVV4     857      1301   1.84%   0.458%
 
 26  12.489  1744 1750 1758 rVB2   41007     70602 100.00%  24.866%
 27  12.648  1768 1776 1783 rVB6    1849      4376   6.20%   1.541%
 28  12.721  1783 1788 1791 rBV4     782      1560   2.21%   0.549%
 29  12.812  1796 1803 1807 rBV7    2201      4727   6.70%   1.665%
 30  12.953  1822 1826 1829 rBV5     888      1272   1.80%   0.448%
 
 31  13.001  1831 1834 1837 rBV2     708       833   1.18%   0.293%
 32  13.044  1837 1841 1844 rBV5    1347      2009   2.85%   0.708%
 33  13.166  1857 1861 1862 rBV4     699       731   1.04%   0.257%
 34  13.251  1872 1875 1879 rVV3     857      1303   1.85%   0.459%
 35  13.288  1879 1881 1884 rVV4     924      1368   1.94%   0.482%
 
 36  13.325  1885 1887 1890 rVV3    1124      1473   2.09%   0.519%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007149.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  19:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐04
  Misc      : 4.85g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   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\82Y011322S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  13.367  1890 1894 1898 rVV6     942      2037   2.89%   0.717%
 38  13.428  1899 1904 1912 rVB    12229     18954  26.85%   6.676%
 39  13.672  1940 1944 1946 rBV4     900      1410   2.00%   0.497%
 40  13.696  1946 1948 1952 rVV4    1250      1522   2.16%   0.536%
 
 41  13.751  1952 1957 1961 rVV6    2127      4325   6.13%   1.523%
 42  13.794  1961 1964 1966 rVV3     663       909   1.29%   0.320%
 43  13.831  1966 1970 1972 rVV4     582       980   1.39%   0.345%
 44  13.898  1979 1981 1986 rVV5     775       847   1.20%   0.298%
 45  13.971  1986 1993 1998 rVV3    1729      2895   4.10%   1.020%
 
 46  14.087  2009 2012 2016 rVB5     570       813   1.15%   0.286%
 47  14.276  2035 2043 2045 rVV6    1108      2179   3.09%   0.767%
 48  14.379  2055 2060 2063 rBV5     486       937   1.33%   0.330%
 49  14.422  2063 2067 2071 rVV4    1175      1764   2.50%   0.621%
 50  14.489  2074 2078 2082 rVB3    1083      1547   2.19%   0.545%
 
 51  14.678  2103 2109 2114 rBV7    1160      2062   2.92%   0.726%
 52  16.056  2331 2335 2339 rBV5     572       995   1.41%   0.350%
 53  16.635  2427 2430 2432 rBV3     645       781   1.11%   0.275%
 
 
                        Sum of corrected areas:      283927
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007149.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  19:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐04
  Misc      : 4.85g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.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\VY011322\
  Data File : VY007149.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  19:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐04
  Misc      : 4.85g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown12.008                   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.008    7.37 ug/l         3399   Chlorobenzene‐d5           11.496

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4,6‐Trimethyl‐1‐nonene            168 C12H24         055771‐40‐9 45
 2 Cyclopropane, 1,2‐dimethyl‐, cis‐    70 C5H10          000930‐18‐7 32
 3 Furan, 2,3‐dihydro‐                  70 C4H6O          001191‐99‐7 27
 4 (E)‐1,3‐Butadien‐1‐ol                70 C4H6O          070411‐98‐2 25
 5 1,6‐Hexanediol                      118 C6H14O2        000629‐11‐8 25
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Abundance Scan 1671 (12.008 min): VY007149.D\data.ms (-1663) (-)
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Abundance #43533: 2,4,6-Trimethyl-1-nonene
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Abundance #662: Cyclopropane, 1,2-dimethyl-, cis-
55.0
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0
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Abundance #616: Furan, 2,3-dihydro-
41.0 70.0

15.0

12.00

m/z  55.10  100.00%

12.00

m/z  57.30   82.33%

12.00

m/z  42.90   68.90%

12.00

m/z  97.10   59.72%

12.00

m/z  40.90   56.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007149.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  19:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐04
  Misc      : 4.85g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown12.245                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.245    7.12 ug/l         3286   Chlorobenzene‐d5           11.496

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Formic acid, undecyl ester          200 C12H24O2       1000368‐25‐0 36
 2 (3‐Cyanomethyl‐2,6‐dimethyl‐3,6‐... 190 C10H14N4       1000187‐56‐2 33
 3 2‐Pentene, 4,4‐dimethyl‐, (Z)‐       98 C7H14          000762‐63‐0 12
 4 2‐Pentene, 4,4‐dimethyl‐, (E)‐       98 C7H14          000690‐08‐4 12
 5 1‐Butene, 2,3,3‐trimethyl‐           98 C7H14          000594‐56‐9 9 
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Abundance Scan 1710 (12.245 min): VY007149.D\data.ms (-1706) (-)
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Abundance #3809: 2-Pentene, 4,4-dimethyl-, (Z)-
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007149.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  19:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐04
  Misc      : 4.85g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  .gamma.‐Terpinene               Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.331   10.57 ug/l         4875   Chlorobenzene‐d5           11.496

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 .gamma.‐Terpinene                   136 C10H16         000099‐85‐4 86
 2 Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6‐dimet... 136 C10H16         018172‐67‐3 86
 3 .beta.‐Ocimene                      136 C10H16         013877‐91‐3 83
 4 Tricyclo[2.2.1.0(2,6)]heptane, 1... 136 C10H16         000508‐32‐7 80
 5 .beta.‐Pinene                       136 C10H16         000127‐91‐3 78

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1724 (12.331 min): VY007149.D\data.ms (-1720) (-)
93.1

121.239.0
67.0 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18042: .gamma.-Terpinene
93.0

136.0

39.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18259: Bicyclo[3.1.1]heptane, 6,6-dimethyl-2-methylene
93.0

41.0
69.0

121.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18026: .beta.-Ocimene
93.0

41.0

121.067.0
15.0

12.00 12.50

m/z  93.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  91.00   44.64%

12.00 12.50

m/z  77.00   22.82%

12.00 12.50

m/z  79.00   21.31%

12.00 12.50

m/z 121.20   20.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007149.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  19:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐04
  Misc      : 4.85g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown12.648                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.648   11.54 ug/l         4376   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3,7‐Dimethyl‐3‐octyl methylphosp... 238 C11H24FO2P     159395‐79‐6 38
 2 Cyclopentane, 1,1,3,3‐tetramethyl‐  126 C9H18          050876‐33‐0 37
 3 6‐Dodecene, (E)‐                    168 C12H24         007206‐17‐9 37
 4 4‐Heptafluorobutyryloxyhexadecane   438 C20H33F7O2     1010282‐97‐2 37
 5 3‐Cyclopentylpropionic acid, 2‐e... 254 C16H30O2       1000293‐47‐0 33

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1776 (12.648 min): VY007149.D\data.ms (-1768) (-)
55.0 125.2

96.0
206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #120295: 3,7-Dimethyl-3-octyl methylphosphonofluoridate
70.0

41.0

99.0 140.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #13280: Cyclopentane, 1,1,3,3-tetramethyl-
70.0

41.0 111.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #43495: 6-Dodecene, (E)-
69.041.0

97.0
168.0

125.0

12.50 13.00

m/z  55.00  100.00%

12.50 13.00

m/z  69.10   96.89%

12.50 13.00

m/z 125.20   91.11%

12.50 13.00

m/z  69.90   88.89%

12.50 13.00

m/z  41.00   78.67%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007149.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  19:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐04
  Misc      : 4.85g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown12.812                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.812   12.47 ug/l         4727   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexahydro‐1‐oxa‐cyclopropa[d]ind... 152 C9H12O2        037643‐23‐5 43
 2 2‐Bromopropionic acid, 1‐(cyclop... 248 C10H17BrO2     1000293‐39‐1 38
 3 1‐Hexyl‐2‐nitrocyclohexane          213 C12H23NO2      118252‐04‐3 37
 4 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 35
 5 6,10,13‐Trimethyltetradecanol       256 C17H36O        1000131‐71‐0 32

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1803 (12.812 min): VY007149.D\data.ms (-1796) (-)
97.257.0

207.0

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

5000

m/z-->

Abundance #30254: Hexahydro-1-oxa-cyclopropa[d]inden-2-one
97.0

67.0
123.0

41.0
152.0

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

5000

m/z-->

Abundance #132390: 2-Bromopropionic acid, 1-(cyclopentyl)ethyl este
55.0 97.0

27.0

135.0

181.0
233.0

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

5000

m/z-->

Abundance #90846: 1-Hexyl-2-nitrocyclohexane
55.0

83.0

111.0

167.0

12.50 13.00

m/z  97.20  100.00%

12.50 13.00

m/z  57.00   97.88%

12.50 13.00

m/z  55.05   89.41%

12.50 13.00

m/z  67.10   67.80%

12.50 13.00

m/z  44.00   62.71%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007149.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  19:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐04
  Misc      : 4.85g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown13.751                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.751   11.41 ug/l         4325   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Spiro[4.4]nonan‐2‐one               138 C9H14O         034177‐18‐9 49
 2 R(‐)3,7‐Dimethyl‐1,6‐octadiene      138 C10H18         010281‐56‐8 47
 3 Cyclohexane, 1‐methyl‐3‐(1‐methy... 138 C10H18         013828‐34‐7 47
 4 trans‐2‐Dodecen‐1‐ol, acetate       226 C14H26O2       084801‐16‐1 47
 5 Naphthalene, decahydro‐             138 C10H18         000091‐17‐8 46

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1957 (13.751 min): VY007149.D\data.ms (-1952) (-)
67.142.9 95.1

138.1

207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #20167: Spiro[4.4]nonan-2-one
67.0 109.0

138.0

41.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19459: R(-)3,7-Dimethyl-1,6-octadiene
41.0

69.0

95.0

138.0

117.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19537: Cyclohexane, 1-methyl-3-(1-methylethylidene)-
95.0

138.067.041.0

13.50 14.00

m/z  67.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  42.90   91.79%

13.50 14.00

m/z  95.10   87.92%

13.50 14.00

m/z  55.20   82.13%

13.50 14.00

m/z  41.05   76.81%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007149.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  19:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐04
  Misc      : 4.85g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown13.971                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.971    7.64 ug/l         2895   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 38
 2 (S,E)‐2,5‐Dimethyl‐4‐vinylhexa‐2... 194 C12H18O2       020384‐05‐8 37
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 37
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 9 
 5 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 9 

0 20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1993 (13.971 min): VY007149.D\data.ms (-1986) (-)
73.1

119.1

267.139.2
162.8

0 20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #17089: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

77.039.0
2.0

0 20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #69130: (S,E)-2,5-Dimethyl-4-vinylhexa-2,5-dien-1-yl ace
119.0

43.0

79.0

151.0

0 20 40 60 80 100120140160180200220240260
0

5000

m/z-->

Abundance #17083: Benzene, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
119.0

77.039.0

14.00

m/z  73.10  100.00%

14.00

m/z 119.10   76.09%

14.00

m/z  69.05   27.17%

14.00

m/z 267.10   26.52%

14.00

m/z  39.20   22.83%

82Y011322S.M Fri Jan 14 13:39:50 2022                                                      Page: 10

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
NORTH-EAST-CORNER-EXCAVATION-EAST-SIDEWALL

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
NORTH-EAST-CORNER-EXCAVATION-EAST-SIDEWALL

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
NORTH-EAST-CORNER-EXCAVATION-EAST-SIDEWALL

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
NORTH-EAST-CORNER-EXCAVATION-EAST-SIDEWALL

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
NORTH-EAST-CORNER-EXCAVATION-EAST-SIDEWALL



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007149.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  19:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐04
  Misc      : 4.85g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown14.276                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.276    5.75 ug/l         2179   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octanenitrile                       125 C8H15N         000124‐12‐9 25
 2 Oxirane, tetradecyl‐                240 C16H32O        007320‐37‐8 25
 3 Cyclopentane, 1‐methyl‐3‐(1‐meth... 126 C9H18          053771‐88‐3 17
 4 2‐Propylcyclohexanol                142 C9H18O         090676‐25‐8 17
 5 13‐Heptadecyn‐1‐ol                  252 C17H32O        056554‐77‐9 17

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2043 (14.276 min): VY007149.D\data.ms (-2035) (-)
41.0 82.2

135.1

119.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #12438: Octanenitrile
41.0 82.0

57.0 110.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #123934: Oxirane, tetradecyl-
41.0 71.0

95.0

111.0
137.015.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #13293: Cyclopentane, 1-methyl-3-(1-methylethyl)-
83.055.0

111.0

39.0
127.0

14.00 14.50

m/z  41.00  100.00%

14.00 14.50

m/z  82.20   86.52%

14.00 14.50

m/z  83.10   81.56%

14.00 14.50

m/z  39.10   66.67%

14.00 14.50

m/z  43.10   65.25%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007149.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  19:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐04
  Misc      : 4.85g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  unknown14.678                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.678    5.44 ug/l         2062   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 17
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 9 
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 9 
 4 1,3,5‐Cycloheptatriene, 3,7,7‐tr... 134 C10H14         003479‐89‐8 9 
 5 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 9 
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY011322\
  Data File : VY007149.D                                          
  Acq On    : 13 Jan 2022  19:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1119‐04
  Misc      : 4.85g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y011322S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown12.008       12.008     7.4  ug/l     3399   3  11.496   23070  50.0
unknown12.245       12.245     7.1  ug/l     3286   3  11.496   23070  50.0
.gamma.‐Terpinene   12.331    10.6  ug/l     4875   3  11.496   23070  50.0
unknown12.648       12.648    11.5  ug/l     4376   4  13.428   18954  50.0
unknown12.812       12.812    12.5  ug/l     4727   4  13.428   18954  50.0
unknown13.751       13.751    11.4  ug/l     4325   4  13.428   18954  50.0
unknown13.971       13.971     7.6  ug/l     2895   4  13.428   18954  50.0
unknown14.276       14.276     5.8  ug/l     2179   4  13.428   18954  50.0
unknown14.678       14.678     5.4  ug/l     2062   4  13.428   18954  50.0
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