
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020922\
  Data File : VY007457.D                                          
  Acq On    : 09 Feb 2022  16:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1455‐09
  Misc      : 5.07g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   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\82Y020222S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY007457.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.869     3    8   23 rVB   114644    159855  27.15%   3.405%
  2   2.077    36   42   48 rBV     9628     14554   2.47%   0.310%
  3   2.253    62   71   78 rBV    18871     31201   5.30%   0.665%
  4   2.388    89   93  101 rVB2    5145      8579   1.46%   0.183%
  5   3.954   342  350  361 rBV2    3385      9701   1.65%   0.207%
 
  6   7.722   956  968  974 rBV    77444    187401  31.83%   3.992%
  7   7.795   974  980  989 rVB   129092    289956  49.25%   6.176%
  8   8.143  1029 1037 1050 rBV    71225    159381  27.07%   3.395%
  9   8.338  1063 1069 1078 rVB3    2227      5960   1.01%   0.127%
 10   8.691  1119 1127 1140 rBV   210570    408695  69.41%   8.705%
 
 11   9.465  1247 1254 1258 rBV3    2938      6069   1.03%   0.129%
 12   9.612  1271 1278 1286 rBV3    4043      9751   1.66%   0.208%
 13   9.935  1326 1331 1338 rBV4    2957      6466   1.10%   0.138%
 14  10.179  1364 1371 1383 rBV   328652    588782 100.00%  12.541%
 15  10.343  1394 1398 1410 rVB5    5436     13875   2.36%   0.296%
 
 16  10.526  1423 1428 1433 rVB2   14080     24186   4.11%   0.515%
 17  10.618  1435 1443 1448 rVV6    5861     13331   2.26%   0.284%
 18  10.904  1482 1490 1494 rBV7    2535      6250   1.06%   0.133%
 19  11.093  1516 1521 1526 rVV2   14658     23066   3.92%   0.491%
 20  11.294  1549 1554 1560 rVB3    8639     15008   2.55%   0.320%
 
 21  11.490  1579 1586 1597 rBV   303819    495988  84.24%  10.565%
 22  11.624  1604 1608 1613 rVB6    5691      9303   1.58%   0.198%
 23  11.685  1613 1618 1622 rBV7    4880      9278   1.58%   0.198%
 24  11.739  1622 1627 1638 rVB8   13791     40855   6.94%   0.870%
 25  11.843  1638 1644 1648 rBV7    3517      8048   1.37%   0.171%
 
 26  11.904  1648 1654 1659 rBV4    6440     11898   2.02%   0.253%
 27  12.002  1663 1670 1675 rBV4   16596     40591   6.89%   0.865%
 28  12.056  1676 1679 1682 rBV4    4024      5902   1.00%   0.126%
 29  12.166  1693 1697 1698 rBV3    6821      8664   1.47%   0.185%
 30  12.203  1699 1703 1708 rVB5   13428     24332   4.13%   0.518%
 
 31  12.300  1714 1719 1727 rBV10    6245     14491   2.46%   0.309%
 32  12.386  1729 1733 1735 rBV5    4708      7506   1.27%   0.160%
 33  12.422  1737 1739 1743 rVB3    7028      7466   1.27%   0.159%
 34  12.483  1743 1749 1756 rVB   231942    367924  62.49%   7.837%
 35  12.569  1756 1763 1768 rBV7   10352     28243   4.80%   0.602%
 
 36  12.642  1771 1775 1783 rVB2   36686     70408  11.96%   1.500%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020922\
  Data File : VY007457.D                                          
  Acq On    : 09 Feb 2022  16:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1455‐09
  Misc      : 5.07g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   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\82Y020222S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  12.733  1783 1790 1795 rBV9   14507     40363   6.86%   0.860%
 38  12.812  1797 1803 1808 rBV7   19610     42323   7.19%   0.901%
 39  12.947  1821 1825 1830 rVB5   13547     22338   3.79%   0.476%
 40  13.044  1837 1841 1844 rBV4   13042     22073   3.75%   0.470%
 
 41  13.129  1852 1855 1857 rBV4    8215      9408   1.60%   0.200%
 42  13.166  1859 1861 1863 rVV2    5728      6071   1.03%   0.129%
 43  13.257  1872 1876 1879 rBV6    6232     10575   1.80%   0.225%
 44  13.306  1879 1884 1889 rVB7   12298     29894   5.08%   0.637%
 45  13.428  1896 1904 1912 rVB   272089    451167  76.63%   9.610%
 
 46  13.489  1912 1914 1918 rBV5    5671      8053   1.37%   0.172%
 47  13.562  1921 1926 1931 rVB5   15329     27434   4.66%   0.584%
 48  13.611  1931 1934 1937 rBV5    7360     10404   1.77%   0.222%
 49  13.745  1951 1956 1962 rBV3   64675    110765  18.81%   2.359%
 50  13.879  1970 1978 1982 rBV5   13605     41382   7.03%   0.881%
 
 51  14.081  2006 2011 2013 rBV6    7969     13877   2.36%   0.296%
 52  14.129  2015 2019 2027 rVB6   19974     44257   7.52%   0.943%
 53  14.196  2027 2030 2035 rBV5    8389     16659   2.83%   0.355%
 54  14.257  2035 2040 2042 rBV5   37967     59115  10.04%   1.259%
 55  14.391  2056 2062 2063 rBV4   20818     32562   5.53%   0.694%
 
 56  14.422  2063 2067 2071 rVV2   59522     95143  16.16%   2.027%
 57  14.471  2071 2075 2080 rVB7   16919     35168   5.97%   0.749%
 58  14.623  2098 2100 2103 rVB3    8809      7976   1.35%   0.170%
 59  14.684  2105 2110 2114 rVV6   18888     38890   6.61%   0.828%
 60  14.733  2114 2118 2124 rVB2   37666     62988  10.70%   1.342%
 
 61  14.873  2134 2141 2145 rBV5   28713     57731   9.81%   1.230%
 62  14.940  2149 2152 2157 rVB3   20928     32388   5.50%   0.690%
 63  15.001  2158 2162 2166 rBV4   16734     31574   5.36%   0.673%
 64  15.123  2179 2182 2183 rBV3    8205      8201   1.39%   0.175%
 65  15.214  2192 2197 2201 rVB    28158     40954   6.96%   0.872%
 
 66  15.275  2202 2207 2212 rBV5   20684     45234   7.68%   0.964%
 67  15.446  2232 2235 2238 rBV5    5700      9256   1.57%   0.197%
 68  15.605  2258 2261 2267 rVB5   22260     40230   6.83%   0.857%
 69  16.153  2347 2351 2356 rBV3   16087     25808   4.38%   0.550%
 70  16.483  2399 2405 2411 rBV5   15833     31532   5.36%   0.672%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     4694757
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020922\
  Data File : VY007457.D                                          
  Acq On    : 09 Feb 2022  16:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1455‐09
  Misc      : 5.07g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020222S.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\VY020922\
  Data File : VY007457.D                                          
  Acq On    : 09 Feb 2022  16:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1455‐09
  Misc      : 5.07g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Propane                         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.869   27.57 ug/l       159855   Pentafluorobenzene          7.795

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Propane                              44 C3H8           000074‐98‐6 83
 2 Propene                              42 C3H6           000115‐07‐1 9 
 3 Ethylene oxide                       44 C2H4O          000075‐21‐8 5 
 4 Acetaldehyde                         44 C2H4O          000075‐07‐0 5 
 5 Ethyne, fluoro‐                      44 C2HF           002713‐09‐9 3 

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 8 (1.869 min): VY007457.D\data.ms (-3) (-)
44.0

207.2

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

5000

m/z-->

Abundance #88: Propane
29.0

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

5000

m/z-->

Abundance #61: Propene
41.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #84: Ethylene oxide
29.0

1.90 2.00 2.10 2.20 2.30

m/z  44.05  100.00%

1.90 2.00 2.10 2.20 2.30

m/z  43.05   87.63%

1.90 2.00 2.10 2.20 2.30

m/z  39.10   66.70%

1.90 2.00 2.10 2.20 2.30

m/z  41.10   51.74%

1.90 2.00 2.10 2.20 2.30

m/z  38.10   21.94%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020922\
  Data File : VY007457.D                                          
  Acq On    : 09 Feb 2022  16:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1455‐09
  Misc      : 5.07g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Butane                          Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.253    5.38 ug/l        31201   Pentafluorobenzene          7.795

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Butane                               58 C4H10          000106‐97‐8 72
 2 Isopropylsulfonyl chloride          142 C3H7ClO2S      010147‐37‐2 9 
 3 Isobutane                            58 C4H10          000075‐28‐5 9 
 4 Propane, 1‐nitro‐                    89 C3H7NO2        000108‐03‐2 9 
 5 Acetone                              58 C3H6O          000067‐64‐1 4 

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 71 (2.253 min): VY007457.D\data.ms (-62) (-)
43.1

58.1

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #263: Butane
43.0

29.0

58.0
15.01.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #22192: Isopropylsulfonyl chloride
43.0

27.0

64.014.0 83.0 99.0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #267: Isobutane
43.0

27.0

57.014.01.0

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  43.10  100.00%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  41.10   36.87%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  42.10   16.60%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  58.10   16.14%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  39.00   13.88%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020922\
  Data File : VY007457.D                                          
  Acq On    : 09 Feb 2022  16:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1455‐09
  Misc      : 5.07g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown12.642                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.642    7.80 ug/l        70408   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Octene, 2,6‐dimethyl‐             140 C10H20         004057‐42‐5 49
 2 Cyclohexane, 1,1,4,4‐tetramethyl‐   140 C10H20         002223‐52‐1 49
 3 (1,2,4‐Trimethylcyclohexyl)metha... 156 C10H20O        1000499‐03‐8 38
 4 1‐Hexene, 3,3‐dimethyl‐             112 C8H16          003404‐77‐1 35
 5 2‐Heptene, 4‐methyl‐, (E)‐          112 C8H16          066225‐17‐0 30
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1775 (12.642 min): VY007457.D\data.ms (-1771) (-)
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190.4159.1
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Abundance #20705: 2-Octene, 2,6-dimethyl-
69.041.0

140.0
111.091.021.0
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Abundance #20750: Cyclohexane, 1,1,4,4-tetramethyl-
69.0

41.0 125.0

95.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #33006: (1,2,4-Trimethylcyclohexyl)methanol (isomer 1)
69.0 125.0

41.0

95.015.0

12.50 13.00

m/z  69.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  70.10   71.33%

12.50 13.00

m/z 125.20   68.91%

12.50 13.00

m/z  55.10   59.37%

12.50 13.00

m/z  41.05   51.55%
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Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
TP-5



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020922\
  Data File : VY007457.D                                          
  Acq On    : 09 Feb 2022  16:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1455‐09
  Misc      : 5.07g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Naphthalene, decahydro‐         Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.745   12.28 ug/l       110765   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐             138 C10H18         000091‐17‐8 96
 2 Naphthalene, decahydro‐, trans‐     138 C10H18         000493‐02‐7 96
 3 Naphthalene, decahydro‐, cis‐       138 C10H18         000493‐01‐6 76
 4 Cyclodecene                         138 C10H18         003618‐12‐0 74
 5 1,1'‐Bicyclopentyl                  138 C10H18         001636‐39‐1 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1956 (13.745 min): VY007457.D\data.ms (-1951) (-)
67.1 138.2

95.1

41.1

166.3 193.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19429: Naphthalene, decahydro-
67.0 138.0

96.0

41.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

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
0

5000

m/z-->

Abundance #19453: Naphthalene, decahydro-, cis-
67.0

41.0

138.096.0

15.0

13.50 14.00

m/z  67.10  100.00%

13.50 14.00

m/z 138.20   85.05%

13.50 14.00

m/z  81.10   82.73%

13.50 14.00

m/z  68.05   81.77%

13.50 14.00

m/z  95.10   73.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020922\
  Data File : VY007457.D                                          
  Acq On    : 09 Feb 2022  16:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1455‐09
  Misc      : 5.07g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Naphthalene, decahydro‐2‐me...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.257    6.55 ug/l        59115   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 96
 2 trans‐Decalin, 2‐methyl‐            152 C11H20         1000152‐47‐3 94
 3 Cyclodecene, 1‐methyl‐              152 C11H20         066633‐38‐3 83
 4 Pulegone                            152 C10H16O        000089‐82‐7 58
 5 Cyclohexanone, 5‐methyl‐2‐(1‐met... 152 C10H16O        015932‐80‐6 58

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2040 (14.257 min): VY007457.D\data.ms (-2035) (-)
81.1

152.2

55.0

109.2
207.3

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29507: Naphthalene, decahydro-2-methyl-
81.041.0 152.0

109.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29490: trans-Decalin, 2-methyl-
81.0

55.0 152.0

29.0 109.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29481: Cyclodecene, 1-methyl-
81.0

55.0

152.0109.0
29.0

14.00 14.50

m/z  81.10  100.00%

14.00 14.50

m/z  95.10   80.81%

14.00 14.50

m/z 152.15   80.29%

14.00 14.50

m/z  67.00   68.74%

14.00 14.50

m/z  55.05   59.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020922\
  Data File : VY007457.D                                          
  Acq On    : 09 Feb 2022  16:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1455‐09
  Misc      : 5.07g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Cyclopentylcyclohexane          Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.422   10.54 ug/l        95143   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 91
 2 Cyclopentylcyclohexane              152 C11H20         001606‐08‐2 78
 3 cis‐Decalin, 2‐syn‐methyl‐          152 C11H20         1000155‐85‐6 74
 4 Cyclodecene, 1‐methyl‐              152 C11H20         066633‐38‐3 72
 5 trans‐Decalin, 2‐methyl‐            152 C11H20         1000152‐47‐3 70

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2067 (14.422 min): VY007457.D\data.ms (-2063) (-)
152.295.1

67.1

41.1

123.1
193.3

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29507: Naphthalene, decahydro-2-methyl-
81.041.0 152.0

109.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29484: Cyclopentylcyclohexane
82.0

55.0

152.0
109.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

67.0
41.0

152.0

123.0

14.50

m/z 152.20  100.00%

14.50

m/z  95.10   89.26%

14.50

m/z  67.10   78.31%

14.50

m/z  81.10   72.72%

14.50

m/z  82.10   66.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020922\
  Data File : VY007457.D                                          
  Acq On    : 09 Feb 2022  16:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1455‐09
  Misc      : 5.07g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown14.733                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.733    6.98 ug/l        62988   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane, 2,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐23‐4 38
 2 Dodecane, 6‐methyl‐                 184 C13H28         006044‐71‐9 22
 3 Heptyl hexacosyl ether              481 C33H68O        1000406‐39‐9 14
 4 Tetratetracontane                   619 C44H90         007098‐22‐8 14
 5 Undecane, 2,5‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐22‐3 11

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2118 (14.733 min): VY007457.D\data.ms (-2114) (-)
57.1

151.298.1

205.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

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

98.0
169.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #59041: Dodecane, 6-methyl-
57.0

98.0
140.0 184.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #334209: Heptyl hexacosyl ether
57.0

99.0

141.0 365.0183.0225.0267.0

14.50 15.00

m/z  57.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.10   51.00%

14.50 15.00

m/z  71.10   48.39%

14.50 15.00

m/z  41.05   45.47%

14.50 15.00

m/z  55.10   38.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020922\
  Data File : VY007457.D                                          
  Acq On    : 09 Feb 2022  16:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1455‐09
  Misc      : 5.07g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Cyclohexene, 2‐ethenyl‐1,3,...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.873    6.40 ug/l        57731   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexene, 2‐ethenyl‐1,3,3‐tri... 150 C11H18         005293‐90‐3 81
 2 3,9‐Epoxy‐p‐mentha‐1,8(10)‐diene    150 C10H14O        1000111‐14‐8 76
 3 2‐Methyladamantane                  150 C11H18         000700‐56‐1 58
 4 p‐Cymen‐7‐ol                        150 C10H14O        000536‐60‐7 58
 5 3,4‐Diethylphenol                   150 C10H14O        000875‐85‐4 53

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2141 (14.873 min): VY007457.D\data.ms (-2134) (-)
135.1

79.0

41.1 107.1
166.2

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #27771: Cyclohexene, 2-ethenyl-1,3,3-trimethyl-
135.0

93.0
41.0

67.0
110.0 152.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #27552: 3,9-Epoxy-p-mentha-1,8(10)-diene
135.0

79.0

41.0

107.0
58.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #27726: 2-Methyladamantane
135.079.0

107.041.0

152.0

14.50 15.00

m/z 135.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 150.05   64.68%

14.50 15.00

m/z  79.05   55.83%

14.50 15.00

m/z  67.10   31.15%

14.50 15.00

m/z  80.10   30.18%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020922\
  Data File : VY007457.D                                          
  Acq On    : 09 Feb 2022  16:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1455‐09
  Misc      : 5.07g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown15.275                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.275    5.01 ug/l        45234   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4‐(2‐Methyl‐cyclohex‐1‐enyl)‐but... 164 C11H16O        041437‐92‐7 49
 2 Added stereo to name                164 C12H20         024145‐89‐9 49
 3 Added stereo to name                164 C12H20         024145‐88‐8 49
 4 Benzenemethanol, 4‐(1,1‐dimethyl... 164 C11H16O        000877‐65‐6 46
 5 2'‐Hydroxy‐4',5'‐dimethylacetoph... 164 C10H12O2       036436‐65‐4 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2207 (15.275 min): VY007457.D\data.ms (-2202) (-)
149.2

95.1

41.1 67.0
124.2

170.1 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #39691: 4-(2-Methyl-cyclohex-1-enyl)-but-3-en-2-one
149.0

43.0

121.091.0
67.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #39761: Added stereo to name
149.0

93.0

55.0
121.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #39760: Added stereo to name
149.0

93.0

55.0
121.0

15.00 15.50

m/z 149.15  100.00%

15.00 15.50

m/z  95.10   42.90%

15.00 15.50

m/z  81.10   40.84%

15.00 15.50

m/z  93.00   32.31%

15.00 15.50

m/z  41.10   26.21%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY020922\
  Data File : VY007457.D                                          
  Acq On    : 09 Feb 2022  16:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1455‐09
  Misc      : 5.07g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 19   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y020222S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Propane              1.869    27.6  ug/l   159855   1   7.795  289956  50.0
Butane               2.253     5.4  ug/l    31201   1   7.795  289956  50.0
unknown12.642       12.642     7.8  ug/l    70408   4  13.428  451167  50.0
Naphthalene, de...  13.745    12.3  ug/l   110765   4  13.428  451167  50.0
Naphthalene, de...  14.257     6.5  ug/l    59115   4  13.428  451167  50.0
Cyclopentylcycl...  14.422    10.5  ug/l    95143   4  13.428  451167  50.0
unknown14.733       14.733     7.0  ug/l    62988   4  13.428  451167  50.0
Cyclohexene, 2‐...  14.873     6.4  ug/l    57731   4  13.428  451167  50.0
unknown15.275       15.275     5.0  ug/l    45234   4  13.428  451167  50.0
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