
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031822\
  Data File : VY007939.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2022  07:07
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1983‐05
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 54   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\82Y031722S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY007939.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.125    44   50   51 rBV5    3427      5786   1.22%   0.144%
  2   2.241    67   69   75 rVB4    4810      7155   1.50%   0.178%
  3   4.716   472  475  486 rVB9    4244     10897   2.29%   0.271%
  4   7.716   958  967  973 rBV2   62910    147547  31.01%   3.675%
  5   7.789   973  979  988 rVB   107617    240792  50.61%   5.997%
 
  6   8.143  1027 1037 1046 rBV    65309    147854  31.08%   3.682%
  7   8.691  1118 1127 1135 rBV   164648    329198  69.19%   8.199%
  8  10.179  1364 1371 1379 rBV   268733    455826  95.81%  11.353%
  9  10.581  1433 1437 1443 rVB5    3639      6339   1.33%   0.158%
 10  11.490  1579 1586 1594 rVB   239130    387767  81.50%   9.658%
 
 11  12.337  1719 1725 1733 rVB    59509     99903  21.00%   2.488%
 12  12.483  1742 1749 1755 rVB   180126    294714  61.94%   7.340%
 13  12.587  1761 1766 1769 rBV7    3233      5334   1.12%   0.133%
 14  12.648  1770 1776 1783 rVB7    3425      9711   2.04%   0.242%
 15  12.892  1812 1816 1822 rBV7    3718      6293   1.32%   0.157%
 
 16  13.117  1850 1853 1858 rVB     9564     14320   3.01%   0.357%
 17  13.337  1882 1889 1897 rBV5   31462     68873  14.48%   1.715%
 18  13.422  1897 1903 1916 rVB   228491    371829  78.15%   9.261%
 19  13.623  1932 1936 1940 rVV    23425     41434   8.71%   1.032%
 20  13.666  1940 1943 1950 rVB3   11596     20862   4.38%   0.520%
 
 21  13.879  1974 1978 1982 rBV7    5314      9588   2.02%   0.239%
 22  13.916  1982 1984 1987 rVV4    4554      5431   1.14%   0.135%
 23  13.971  1989 1993 1999 rVB2    9979     14290   3.00%   0.356%
 24  14.026  1999 2002 2007 rBV6    3769      6321   1.33%   0.157%
 25  14.081  2007 2011 2017 rBV2   16004     24510   5.15%   0.610%
 
 26  14.270  2037 2042 2043 rBV4    7313     10900   2.29%   0.271%
 27  14.294  2043 2046 2050 rVV4   11466     24516   5.15%   0.611%
 28  14.337  2050 2053 2056 rVV    13905     18699   3.93%   0.466%
 29  14.379  2056 2060 2064 rVB7    6584      9850   2.07%   0.245%
 30  14.562  2086 2090 2096 rBV    24171     40220   8.45%   1.002%
 
 31  14.611  2096 2098 2102 rVB5    5160      6815   1.43%   0.170%
 32  14.684  2102 2110 2115 rBV2   52274    105635  22.20%   2.631%
 33  14.739  2115 2119 2126 rVB9   20789     46657   9.81%   1.162%
 34  14.830  2130 2134 2143 rBV3   20333     33470   7.03%   0.834%
 35  14.940  2148 2152 2156 rBV5   11084     16915   3.56%   0.421%
 
 36  15.026  2162 2166 2167 rBV4    5102      6320   1.33%   0.157%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031822\
  Data File : VY007939.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2022  07:07
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1983‐05
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 54   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\82Y031722S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  15.056  2168 2171 2176 rVB3   12436     21009   4.42%   0.523%
 38  15.160  2183 2188 2191 rBV6    7995     15259   3.21%   0.380%
 39  15.233  2196 2200 2206 rVB    14052     25906   5.45%   0.645%
 40  15.336  2211 2217 2223 rVV6   11371     29916   6.29%   0.745%
 
 41  15.397  2224 2227 2231 rVB5    7929     11300   2.38%   0.281%
 42  15.525  2242 2248 2256 rVB2   14824     29512   6.20%   0.735%
 43  15.605  2256 2261 2266 rBV8    3946     11004   2.31%   0.274%
 44  15.696  2269 2276 2279 rBV4   10203     23426   4.92%   0.583%
 45  15.818  2292 2296 2298 rBV4    4364      7512   1.58%   0.187%
 
 46  15.891  2304 2308 2315 rVB4    9319     19654   4.13%   0.489%
 47  16.031  2327 2331 2336 rVB7    3595      5071   1.07%   0.126%
 48  16.233  2356 2364 2367 rBV5    9821     24462   5.14%   0.609%
 49  16.294  2367 2374 2381 rVB   132769    262784  55.23%   6.545%
 50  16.489  2398 2406 2418 rVB   228793    475768 100.00%  11.849%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     4015154
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031822\
  Data File : VY007939.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2022  07:07
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1983‐05
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 54   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y031722S.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
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50000
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200000

250000

Time-->

Abundance TIC: VY007939.D\data.ms

 2.125 2.241
 4.716
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Abundance TIC: VY007939.D\data.ms
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Abundance TIC: VY007939.D\data.ms

12.337

12.483
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13.422

13.623
13.66613.87913.91613.97114.026

14.081
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14.611
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14.73914.83014.94015.02615.05615.16015.23315.33615.39715.525
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031822\
  Data File : VY007939.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2022  07:07
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1983‐05
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 54   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y031722S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  .alpha.‐Pinene                  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.337   12.88 ug/l        99903   Chlorobenzene‐d5           11.490

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 .alpha.‐Pinene                      136 C10H16         000080‐56‐8 95
 2 (1R)‐2,6,6‐Trimethylbicyclo[3.1.... 136 C10H16         007785‐70‐8 94
 3 Tricyclo[2.2.1.0(2,6)]heptane, 1... 136 C10H16         000508‐32‐7 91
 4 Bicyclo[3.1.1]hept‐2‐ene, 3,6,6‐... 136 C10H16         004889‐83‐2 90
 5 (1S)‐2,6,6‐Trimethylbicyclo[3.1.... 136 C10H16         007785‐26‐4 90

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1725 (12.337 min): VY007939.D\data.ms (-1719) (-)
93.1

39.0 121.167.0
156.2 207.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18035: .alpha.-Pinene
93.0

41.0
121.067.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18190: (1R)-2,6,6-Trimethylbicyclo[3.1.1]hept-2-ene
93.0

121.041.0 67.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18211: Tricyclo[2.2.1.0(2,6)]heptane, 1,7,7-trimethyl-
93.0

41.0 121.0
67.0

15.0

12.00 12.50

m/z  93.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  91.00   44.06%

12.00 12.50

m/z  92.10   39.87%

12.00 12.50

m/z  77.10   31.89%

12.00 12.50

m/z  79.05   25.20%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031822\
  Data File : VY007939.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2022  07:07
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1983‐05
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 54   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y031722S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Limonene                        Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.337    9.26 ug/l        68873   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Limonene                            136 C10H16         000138‐86‐3 91
 2 Cyclohexene, 1‐methyl‐5‐(1‐methy... 136 C10H16         013898‐73‐2 90
 3 Cyclohexene, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 136 C10H16         005989‐54‐8 87
 4 D‐Limonene                          136 C10H16         005989‐27‐5 81
 5 Cyclohexene, 4‐ethenyl‐1,4‐dimet... 136 C10H16         001743‐61‐9 81

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1889 (13.337 min): VY007939.D\data.ms (-1882) (-)
68.1

93.1

39.0
121.1

173.3143.0 208.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17995: Limonene
68.0

93.0

41.0
121.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18172: Cyclohexene, 1-methyl-5-(1-methylethenyl)-
93.0

68.0

41.0

121.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18229: Cyclohexene, 1-methyl-4-(1-methylethenyl)-, (S)-
68.0

93.0

39.0

121.0

13.00 13.50

m/z  68.10  100.00%

13.00 13.50

m/z  67.05   74.58%

13.00 13.50

m/z  93.10   64.55%

13.00 13.50

m/z  79.05   35.94%

13.00 13.50

m/z  39.00   28.83%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031822\
  Data File : VY007939.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2022  07:07
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1983‐05
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 54   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y031722S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Indane                          Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.623    5.57 ug/l        41434   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 90
 2 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 74
 3 Benzene, 1‐propenyl‐                118 C9H10          000637‐50‐3 72
 4 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐methyl‐        118 C9H10          000622‐97‐9 64
 5 Tetracyclo[3.3.1.0(2,8).0(4,6)]‐... 118 C9H10          1000191‐13‐7 59

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1936 (13.623 min): VY007939.D\data.ms (-1932) (-)
117.1

91.0
63.039.0 208.1155.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10181: Indane
117.0

91.0
63.039.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10195: Benzene, cyclopropyl-
117.0

91.0

51.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #10187: Benzene, 1-propenyl-
117.0

91.0
39.0

63.0
15.0

13.50 14.00

m/z 117.10  100.00%

13.50 14.00

m/z 118.10   60.29%

13.50 14.00

m/z 115.00   32.18%

13.50 14.00

m/z  91.00   19.41%

13.50 14.00

m/z 116.10   10.41%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031822\
  Data File : VY007939.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2022  07:07
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1983‐05
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 54   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y031722S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4‐me...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.562    5.41 ug/l        40220   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4‐methyl‐    132 C10H12         000824‐22‐6 94
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐methyl‐    132 C10H12         000874‐35‐1 94
 3 Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐89‐6 93
 4 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 91
 5 Benzene, (1‐methyl‐1‐propenyl)‐,... 132 C10H12         000768‐00‐3 90

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2090 (14.562 min): VY007939.D\data.ms (-2086) (-)
117.1

91.065.0
39.0 190.9149.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16152: 1H-Indene, 2,3-dihydro-4-methyl-
117.0

39.0 91.065.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16151: 1H-Indene, 2,3-dihydro-5-methyl-
117.0

91.039.0 65.0

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

14.50

m/z 117.10  100.00%

14.50

m/z 132.00   35.61%

14.50

m/z 115.05   26.13%

14.50

m/z 131.20   24.00%

14.50

m/z  91.05   15.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031822\
  Data File : VY007939.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2022  07:07
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1983‐05
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 54   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y031722S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐me...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.684   14.20 ug/l       105635   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐methyl‐    132 C10H12         000874‐35‐1 94
 2 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 87
 3 Benzene, 2‐ethenyl‐1,3‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐90‐9 83
 4 Benzene, 1‐ethenyl‐3‐ethyl‐         132 C10H12         007525‐62‐4 81
 5 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐2‐methyl‐    132 C10H12         000824‐63‐5 80

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2110 (14.684 min): VY007939.D\data.ms (-2102) (-)
117.1

77.039.0
173.1 232.3 281.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #16151: 1H-Indene, 2,3-dihydro-5-methyl-
117.0

39.0 77.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

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

39.0 77.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

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

66.0
27.0

14.50 15.00

m/z 117.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 132.05   35.16%

14.50 15.00

m/z 115.05   31.38%

14.50 15.00

m/z 131.05   18.39%

14.50 15.00

m/z  91.10   17.02%

82Y031722S.M Mon Mar 21 17:18:22 2022                                                      Page: 8

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
124019

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
124019

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
124019

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
124019

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
124019

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
124019

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
124019

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
124019

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
124019

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
124019

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
124019



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031822\
  Data File : VY007939.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2022  07:07
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1983‐05
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 54   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y031722S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown14.739                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.739    6.27 ug/l        46657   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4‐Dimethyl‐6‐(methylthio)pyridine 153 C8H11NS        1000305‐54‐7 11
 2 2‐Azido‐4,5‐dimethylthiazole        154 C5H6N4S        010296‐41‐0 10
 3 2‐Octanol, 2‐methyl‐6‐methylene‐    156 C10H20O        018479‐59‐9 10
 4 Quinoxaline                         130 C8H6N2         000091‐19‐0 10
 5 Methyl 2,5‐dioxo‐1H,6H,7H‐cyclop... 207 C10H9NO4       1000388‐01‐3 10

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2119 (14.739 min): VY007939.D\data.ms (-2115) (-)
59.1

115.0
153.0

81.1
207.1177.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #30778: 2,4-Dimethyl-6-(methylthio)pyridine
153.0

107.0

39.0
77.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #31612: 2-Azido-4,5-dimethylthiazole
59.0

126.0 154.0
28.0

85.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #32960: 2-Octanol, 2-methyl-6-methylene-
59.0

83.0 123.0
31.0

14.50 15.00

m/z  59.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 115.00   66.35%

14.50 15.00

m/z 119.10   62.67%

14.50 15.00

m/z 130.20   57.55%

14.50 15.00

m/z 153.00   54.20%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031822\
  Data File : VY007939.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2022  07:07
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1983‐05
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 54   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y031722S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Benzocycloheptatriene           Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.294   35.34 ug/l       262784   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 96
 2 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 3 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 91
 4 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 90
 5 Spiro(9‐methylenetricyclo[6.2.1.... 184 C13H12O        033929‐47‐4 72

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2374 (16.294 min): VY007939.D\data.ms (-2367) (-)
142.0

115.1

63.0 89.039.0 195.2165.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22143: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22142: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22140: Benzocycloheptatriene
141.0

115.0

63.039.0 89.0

16.00 16.50

m/z 142.00  100.00%

16.00 16.50

m/z 141.05   83.65%

16.00 16.50

m/z 115.10   35.39%

16.00 16.50

m/z 143.05   11.97%

16.00 16.50

m/z 139.05   11.82%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031822\
  Data File : VY007939.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2022  07:07
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1983‐05
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 54   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y031722S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  1,4‐Methanonaphthalene, 1,4...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.489   63.98 ug/l       475768   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.422

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 97
 2 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 96
 3 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 94
 4 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 91
 5 Bicyclo[4.4.1]undeca‐1,3,5,7,9‐p... 142 C11H10         002443‐46‐1 64

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2406 (16.489 min): VY007939.D\data.ms (-2398) (-)
142.0

63.0
113.0 207.2179.3 281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #22150: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

71.0 113.039.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #22142: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

63.0 113.027.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #22153: 1,4-Methanonaphthalene, 1,4-dihydro-
141.0

63.0
113.027.0

16.20 16.40 16.60

m/z 142.00  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z 141.05   86.56%

16.20 16.40 16.60

m/z 115.05   38.75%

16.20 16.40 16.60

m/z 143.05   12.52%

16.20 16.40 16.60

m/z 139.05   12.27%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY031822\
  Data File : VY007939.D                                          
  Acq On    : 19 Mar 2022  07:07
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N1983‐05
  Misc      : 5.01g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 54   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y031722S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
.alpha.‐Pinene      12.337    12.9  ug/l    99903   3  11.490  387767  50.0
Limonene            13.337     9.3  ug/l    68873   4  13.422  371829  50.0
Indane              13.623     5.6  ug/l    41434   4  13.422  371829  50.0
1H‐Indene, 2,3‐...  14.562     5.4  ug/l    40220   4  13.422  371829  50.0
1H‐Indene, 2,3‐...  14.684    14.2  ug/l   105635   4  13.422  371829  50.0
unknown14.739       14.739     6.3  ug/l    46657   4  13.422  371829  50.0
Benzocyclohepta...  16.294    35.3  ug/l   262784   4  13.422  371829  50.0
1,4‐Methanonaph...  16.489    64.0  ug/l   475768   4  13.422  371829  50.0
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