
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  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\82Y030425S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY021638.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.086    49   60   61 rBV6    3488      8581  15.95%   1.674%
  2   2.147    69   70   72 rBV2    1033      1073   1.99%   0.209%
  3   2.227    81   83   84 rVB2    1043       726   1.35%   0.142%
  4   2.251    84   87   90 rBV4    1233      1791   3.33%   0.349%
  5   2.428   114  116  119 rBV4     630       714   1.33%   0.139%
 
  6   2.592   141  143  145 rVV3     979       866   1.61%   0.169%
  7   2.611   145  146  151 rVB2     645       726   1.35%   0.142%
  8   4.324   424  427  433 rVB3     581       748   1.39%   0.146%
  9   6.427   767  772  774 rBV3     505       679   1.26%   0.132%
 10   7.634   960  970  975 rBV3    7437     18526  34.44%   3.614%
 
 11   7.707   976  982  993 rVB    20021     46031  85.57%   8.979%
 12   8.055  1032 1039 1048 rBV5    7229     15649  29.09%   3.053%
 13   8.616  1122 1131 1140 rBV    22002     45292  84.20%   8.835%
 14   9.902  1338 1342 1346 rVB3     411       763   1.42%   0.149%
 15  10.109  1368 1376 1382 rBV    29820     53791 100.00%  10.493%
 
 16  10.164  1384 1385 1392 rVB4    1120      1673   3.11%   0.326%
 17  10.286  1401 1405 1408 rBV      542       700   1.30%   0.137%
 18  10.664  1463 1467 1470 rVB3     402       702   1.31%   0.137%
 19  11.249  1558 1563 1567 rVB3    1060      1680   3.12%   0.328%
 20  11.353  1576 1580 1583 rBV2     456       676   1.26%   0.132%
 
 21  11.414  1583 1590 1600 rVB2   20598     36618  68.07%   7.143%
 22  12.408  1744 1753 1759 rBV3   11131     19914  37.02%   3.885%
 23  12.566  1776 1779 1783 rBV3     714      1020   1.90%   0.199%
 24  12.731  1800 1806 1811 rBV7    3490      6506  12.09%   1.269%
 25  12.786  1811 1815 1818 rVB5    1374      1873   3.48%   0.365%
 
 26  12.871  1826 1829 1833 rBV5     899      1462   2.72%   0.285%
 27  12.962  1841 1844 1851 rVB5    3500      5489  10.20%   1.071%
 28  13.023  1851 1854 1860 rBV5     725      1093   2.03%   0.213%
 29  13.084  1860 1864 1865 rBV4    1121      1320   2.45%   0.257%
 30  13.151  1871 1875 1877 rBV4    1036      1764   3.28%   0.344%
 
 31  13.243  1881 1890 1894 rBV7    4056      9803  18.22%   1.912%
 32  13.286  1894 1897 1900 rVB5    2197      2442   4.54%   0.476%
 33  13.346  1900 1907 1917 rBV4   10633     19793  36.80%   3.861%
 34  13.420  1917 1919 1924 rBV6    1561      2136   3.97%   0.417%
 35  13.487  1926 1930 1932 rBV6     909      1343   2.50%   0.262%
 
 36  13.542  1934 1939 1942 rVB6    2443      4228   7.86%   0.825%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  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\82Y030425S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  13.590  1943 1947 1955 rVB7    3347      6644  12.35%   1.296%
 38  13.670  1955 1960 1965 rBV5   10242     20456  38.03%   3.990%
 39  13.718  1965 1968 1969 rBV2    1819      2184   4.06%   0.426%
 40  13.749  1971 1973 1975 rVV3    2423      2298   4.27%   0.448%
 
 41  13.773  1975 1977 1983 rVB6    2621      3307   6.15%   0.645%
 42  13.840  1983 1988 1989 rBV3    3203      4235   7.87%   0.826%
 43  13.895  1993 1997 2001 rVB4    3845      5533  10.29%   1.079%
 44  13.999  2008 2014 2019 rBV6    6154     10403  19.34%   2.029%
 45  14.066  2019 2025 2027 rBV4    3469      6352  11.81%   1.239%
 
 46  14.115  2032 2033 2037 rVV4    2985      4018   7.47%   0.784%
 47  14.176  2038 2043 2049 rVV8   10342     21904  40.72%   4.273%
 48  14.249  2053 2055 2060 rVV6    3907      5998  11.15%   1.170%
 49  14.298  2060 2063 2066 rVV5    3954      6012  11.18%   1.173%
 50  14.340  2066 2070 2074 rVV4    6614      9926  18.45%   1.936%
 
 51  14.395  2074 2079 2083 rVV8    4410      8120  15.10%   1.584%
 52  14.444  2083 2087 2090 rVV5    2498      3966   7.37%   0.774%
 53  14.487  2090 2094 2097 rVV6    1748      2754   5.12%   0.537%
 54  14.535  2097 2102 2107 rVV5    4631      8461  15.73%   1.651%
 55  14.602  2107 2113 2118 rVV5    8343     16674  31.00%   3.253%
 
 56  14.651  2118 2121 2126 rVV6    4138      7237  13.45%   1.412%
 57  14.718  2129 2132 2133 rBV3    1026       918   1.71%   0.179%
 58  14.755  2133 2138 2142 rVV7    3580      7582  14.10%   1.479%
 59  14.828  2146 2150 2151 rBV4    1222      1193   2.22%   0.233%
 60  14.858  2151 2155 2160 rBV7    3054      4295   7.98%   0.838%
 
 61  14.895  2160 2161 2164 rVB3    1987      1590   2.96%   0.310%
 62  14.968  2166 2173 2178 rBV3    2816      6476  12.04%   1.263%
 63  15.041  2182 2185 2186 rBV3    1476      1415   2.63%   0.276%
 64  15.121  2195 2198 2200 rBV4     992      1249   2.32%   0.244%
 65  15.163  2203 2205 2207 rBV3    1412      1151   2.14%   0.225%
 
 66  15.200  2209 2211 2216 rBV6    1196      1355   2.52%   0.264%
 67  15.267  2216 2222 2224 rBV4    1193      1957   3.64%   0.382%
 68  15.340  2231 2234 2239 rVB5    1234      1626   3.02%   0.317%
 69  15.505  2259 2261 2267 rVB5    1006      1547   2.88%   0.302%
 70  15.559  2267 2270 2272 rBV3     952       717   1.33%   0.140%
 
 71  15.596  2272 2276 2279 rBV4     613       818   1.52%   0.160%
 72  15.620  2279 2280 2284 rVV4     966       975   1.81%   0.190%
 73  15.931  2328 2331 2335 rBV4     913      1457   2.71%   0.284%
 74  16.120  2360 2362 2367 rVB3     607       734   1.36%   0.143%
 75  16.632  2444 2446 2450 rVB3     735       902   1.68%   0.176%
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  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  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\82Y030425S.M
  Title     : SW846 8260
 
 
                        Sum of corrected areas:      512630
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

1.80 2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60
0

10000

20000

30000

40000

50000

60000

70000

Time-->

Abundance TIC: VY021638.D\data.ms

 2.086 2.147 2.227 2.251
 2.428 2.592 2.611  4.324  6.427

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

10000

20000

30000

40000

50000

60000

70000

Time-->

Abundance TIC: VY021638.D\data.ms

 7.634

 7.707

 8.055

 8.616

 9.902

10.109

10.16410.286 10.664 11.24911.353

11.414

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

10000

20000

30000

40000

50000

60000

70000

Time-->

Abundance TIC: VY021638.D\data.ms

12.408

12.566
12.731

12.78612.871
12.962

13.02313.08413.151
13.24313.286

13.346

13.42013.48713.54213.590

13.670

13.71813.74913.77313.840
13.89513.999

14.06614.115

14.176

14.24914.298
14.340

14.395
14.44414.487

14.535
14.602

14.651
14.718
14.755

14.828
14.858
14.89514.96815.04115.12115.16315.20015.26715.34015.50515.55915.59615.620 15.93116.120 16.632
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown13.243                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.243   24.76 ug/l         9803   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, (2‐methylpropyl)‐      140 C10H20         001678‐98‐4 30
 2 Cyclohexane, 1,1'‐methylenebis‐     180 C13H24         003178‐23‐2 27
 3 Cycloheptanol, 2‐methylene          126 C8H14O         016240‐38‐3 25
 4 Bicyclo[2.2.1]heptan‐2‐ol, 3,3‐d... 140 C9H16O         000515‐28‐6 25
 5 Cyclohexane, (1‐methylethyl)‐       126 C9H18          000696‐29‐7 22

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1890 (13.243 min): VY021638.D\data.ms (-1881) (-)
118.955.0

83.0

206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #20727: Cyclohexane, (2-methylpropyl)-
55.0

83.0

140.027.0

112.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #55012: Cyclohexane, 1,1'-methylenebis-
83.055.0

180.0
109.0 152.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #13054: Cycloheptanol, 2-methylene
83.0

55.0

111.0
29.0

13.00 13.50

m/z 118.90  100.00%

13.00 13.50

m/z  55.00   98.65%

13.00 13.50

m/z  43.20   74.10%

13.00 13.50

m/z  83.05   73.42%

13.00 13.50

m/z  41.10   67.57%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  2‐Butenal, 2‐ethenyl‐           Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.670   51.67 ug/l        20456   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Butenal, 2‐ethenyl‐                96 C6H8O          020521‐42‐0 58
 2 Cyclohexene, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 138 C10H18         005502‐88‐5 38
 3 Naphthalene, decahydro‐, cis‐       138 C10H18         000493‐01‐6 38
 4 9‐Borabicyclo[3.3.1]nonane, 9‐hy... 138 C8H15BO        063366‐65‐4 38
 5 Naphthalene, decahydro‐, trans‐     138 C10H18         000493‐02‐7 30

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1960 (13.670 min): VY021638.D\data.ms (-1955) (-)
67.143.0

138.295.0

206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #3159: 2-Butenal, 2-ethenyl-
41.0 67.0

96.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19527: Cyclohexene, 1-methyl-4-(1-methylethyl)-
95.0

68.0
41.0

138.0

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  43.05   98.32%

13.50 14.00

m/z  41.10   86.85%

13.50 14.00

m/z  55.00   75.54%

13.50 14.00

m/z  57.00   73.55%

82Y030425S.M Wed Mar 26 14:36:46 2025                                                      Page: 6

Instrument :
MSVOA_Y
ClientSampleId :
HR-04-032425



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  unknown13.999                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.999   26.28 ug/l        10403   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4‐Methylphthalaldehyde              148 C9H8O2         015158‐36‐8 38
 2 1,4‐Cyclohexadiene, 3‐ethenyl‐1,... 134 C10H14         062338‐57‐2 38
 3 2‐Brom‐1‐(2,3‐dihydroindol‐1‐yl)... 239 C10H10BrNO     073392‐01‐5 32
 4 5‐Aza‐2H‐indazole                   119 C6H5N3         000271‐50‐1 30
 5 Pyrrolo(2,3‐b)pyrazine              119 C6H5N3         004745‐93‐1 27

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2014 (13.999 min): VY021638.D\data.ms (-2008) (-)
119.1

90.9
39.0

148.1

250.6207.1

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

5000

m/z-->

Abundance #26912: 4-Methylphthalaldehyde
119.0

91.0

148.0

39.0

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

5000

m/z-->

Abundance #17127: 1,4-Cyclohexadiene, 3-ethenyl-1,2-dimethyl-
119.0

91.0

41.0

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

5000

m/z-->

Abundance #121678: 2-Brom-1-(2,3-dihydroindol-1-yl)ethanone
119.0

91.0

241.063.0
14.0 160.0 210.0

14.00

m/z 119.10  100.00%

14.00

m/z  90.90   44.91%

14.00

m/z 117.20   41.97%

14.00

m/z  39.00   37.57%

14.00

m/z 115.00   31.48%

82Y030425S.M Wed Mar 26 14:36:47 2025                                                      Page: 7
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  2‐Octylcyclopropene‐1‐heptanol  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.176   55.33 ug/l        21904   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Octylcyclopropene‐1‐heptanol      266 C18H34O        054467‐85‐5 58
 2 trans,trans‐2,9‐Undecadiene         152 C11H20         022057‐21‐2 53
 3 Bicyclo[2.2.1]heptane, 2‐methyl‐... 110 C8H14          000872‐78‐6 50
 4 Bicyclo[2.2.1]heptan‐2‐one, 1,7,... 152 C10H16O        000464‐48‐2 46
 5 Bicyclo[2.2.1]heptane, 2‐methyl‐    110 C8H14          015185‐11‐2 46

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2043 (14.176 min): VY021638.D\data.ms (-2038) (-)
152.155.0

81.1

110.0

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

5000

m/z-->

Abundance #155933: 2-Octylcyclopropene-1-heptanol
41.0

67.0

95.0

123.0
151.0 179.0205.0 248.0

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

5000

m/z-->

Abundance #29495: trans,trans-2,9-Undecadiene
55.0

81.0

29.0
110.0 152.0

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

5000

m/z-->

Abundance #6804: Bicyclo[2.2.1]heptane, 2-methyl-, exo-
67.0

41.0

95.0

14.00 14.50

m/z 152.05  100.00%

14.00 14.50

m/z  55.05   95.23%

14.00 14.50

m/z  66.90   87.28%

14.00 14.50

m/z  68.00   76.01%

14.00 14.50

m/z  81.10   71.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  1‐Methyldecahydronaphthalene    Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.340   25.07 ug/l         9926   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Methyldecahydronaphthalene        152 C11H20         002958‐75‐0 91
 2 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 91
 3 Bicyclo[3.3.2]decan‐9‐one           152 C10H16O        028054‐91‐3 46
 4 Bicyclo[2.2.1]heptan‐2‐one, 1,7,... 152 C10H16O        000464‐48‐2 45
 5 Bicyclo[4.3.1]decan‐10‐one          152 C10H16O        020440‐21‐5 43

30 40 50 60 70 80 90 100110120130140150160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2070 (14.340 min): VY021638.D\data.ms (-2066) (-)
118.995.2 152.267.1

41.0

137.0

30 40 50 60 70 80 90 100110120130140150160
0

5000

m/z-->

Abundance #29497: 1-Methyldecahydronaphthalene
41.0 67.0

95.0
152.0

137.0

110.0

30 40 50 60 70 80 90 100110120130140150160
0

5000

m/z-->

Abundance #29506: Naphthalene, decahydro-2-methyl-
41.0 67.0

95.0
152.0

137.0

110.0

30 40 50 60 70 80 90 100110120130140150160
0

5000

m/z-->

Abundance #29166: Bicyclo[3.3.2]decan-9-one
81.0 152.096.0

41.0

123.056.0

14.00 14.50

m/z 118.90  100.00%

14.00 14.50

m/z  95.20   93.25%

14.00 14.50

m/z 152.20   92.75%

14.00 14.50

m/z  81.95   91.00%

14.00 14.50

m/z  67.10   90.25%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Bicyclo[2.2.1]heptan‐2‐one,...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.395   20.51 ug/l         8120   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bicyclo[2.2.1]heptan‐2‐one, 1,7,... 152 C10H16O        000464‐48‐2 64
 2 trans‐Decalin, 2‐methyl‐            152 C11H20         1000152‐47‐3 58
 3 Cyclohexanone, 2‐methyl‐5‐(1‐met... 152 C10H16O        005948‐04‐9 49
 4 Bicyclo[3.1.0]hexan‐2‐one, 4‐met... 152 C10H16O        002506‐61‐8 45
 5 (+)‐Dihydrocarvone                  152 C10H16O        005524‐05‐0 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2079 (14.395 min): VY021638.D\data.ms (-2074) (-)
67.0 95.1

41.0

152.2
119.1

206.8

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29380: Bicyclo[2.2.1]heptan-2-one, 1,7,7-trimethyl-, (1S)
95.0

41.0

69.0

152.0

123.015.0

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

41.0
152.0

123.0

14.00 14.50

m/z  67.00  100.00%

14.00 14.50

m/z  95.10   90.15%

14.00 14.50

m/z  80.90   76.94%

14.00 14.50

m/z  41.05   50.73%

14.00 14.50

m/z  68.05   46.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown14.535                   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.535   21.37 ug/l         8461   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Spiro[4.5]decane                    138 C10H18         000176‐63‐6 12
 2 Cyclohexanone, 2‐methyl‐5‐(1‐met... 152 C10H16O        007764‐50‐3 10
 3 9,12‐Octadecadien‐1‐ol, (Z,Z)‐      266 C18H34O        000506‐43‐4 10
 4 Bicyclo[5.4.0]undecane (trans)      152 C11H20         021394‐30‐9 10
 5 4‐t‐Pentylcyclohexene               152 C11H20         051874‐62‐5 10

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2102 (14.535 min): VY021638.D\data.ms (-2097) (-)
119.0

148.0
67.2

39.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #19396: Spiro[4.5]decane
67.0 96.0

39.0

138.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #29303: Cyclohexanone, 2-methyl-5-(1-methylethenyl)-
67.0

95.0

39.0

152.0

123.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #155936: 9,12-Octadecadien-1-ol, (Z,Z)-
67.0

95.0

31.0
135.0

266.0163.0

14.50

m/z 119.00  100.00%

14.50

m/z 148.00   69.76%

14.50

m/z  67.20   56.59%

14.50

m/z  57.05   52.20%

14.50

m/z  81.10   47.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  3‐Phenylbut‐1‐ene               Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.602   42.12 ug/l        16674   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 55
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4‐methyl‐    132 C10H12         000824‐22‐6 49
 3 Benzene, (1‐methyl‐1‐propenyl)‐,... 132 C10H12         000767‐99‐7 49
 4 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐methyl‐    132 C10H12         000874‐35‐1 49
 5 Cyclopropane, 1‐methyl‐1‐phenyl‐    132 C10H12         002214‐14‐4 46

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2113 (14.602 min): VY021638.D\data.ms (-2107) (-)
117.1

55.0 91.0
152.3

207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

91.0
39.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
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 #16171: Benzene, (1-methyl-1-propenyl)-, (Z)-
117.0

91.0
51.0

27.0

14.50 15.00

m/z 117.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 115.05   37.30%

14.50 15.00

m/z 132.20   30.41%

14.50 15.00

m/z  55.00   24.06%

14.50 15.00

m/z  91.00   23.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown14.651                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.651   18.28 ug/l         7237   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Camphor                             152 C10H16O        000076‐22‐2 25
 2 5‐Chlorovaleric acid, pent‐2‐en‐... 200 C10H13ClO2     1000292‐47‐5 25
 3 trans,cis‐1,8‐Dimethylspiro[4.5]... 166 C12H22         1000111‐72‐9 22
 4 cis‐Decalin, 2‐syn‐methyl‐          152 C11H20         1000155‐85‐6 22
 5 (+)‐2‐Bornanone                     152 C10H16O        000464‐49‐3 22

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2121 (14.651 min): VY021638.D\data.ms (-2118) (-)
119.1

81.2
55.0

151.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29042: Camphor
95.0

41.0

69.0
152.0

124.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #75295: 5-Chlorovaleric acid, pent-2-en-4-ynyl ester
119.0

55.0 91.0

29.0
200.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #41580: trans,cis-1,8-Dimethylspiro[4.5]decane
95.0

68.0

123.0 166.0

14.50 15.00

m/z 119.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  81.20   70.95%

14.50 15.00

m/z  95.10   67.34%

14.50 15.00

m/z  55.05   62.39%

14.50 15.00

m/z  57.15   54.28%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  unknown14.755                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.755   19.15 ug/l         7582   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2H‐Inden‐2‐one, 1,3‐dihydro‐        132 C9H8O          000615‐13‐4 43
 2 .delta.‐6,7‐Octalin, 1.beta.,4.b... 168 C10H16O2       051921‐13‐2 38
 3 Indan, epoxide                      132 C9H8O          000768‐22‐9 38
 4 1H‐Indene‐1,2‐diol, 2,3‐dihydro‐... 150 C9H10O2        004647‐42‐1 32
 5 1H‐Inden‐1‐one, 2,3‐dihydro‐        132 C9H8O          000083‐33‐0 30
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0
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Abundance Scan 2138 (14.755 min): VY021638.D\data.ms (-2133) (-)
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Abundance #16678: 2H-Inden-2-one, 1,3-dihydro-
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Abundance #43244: .delta.-6,7-Octalin, 1.beta.,4.beta.-dihydroxy-4a.a
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Abundance #16653: Indan, epoxide
104.0

132.051.0 78.0

27.0

14.50 15.00

m/z 104.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 132.20   52.26%

14.50 15.00

m/z  95.10   51.70%

14.50 15.00

m/z  57.90   37.92%

14.50 15.00

m/z  81.00   30.75%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY032525\
  Data File : VY021638.D                                          
  Acq On    : 25 Mar 2025  16:09
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1634‐03
  Misc      : 5.06g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 12   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y030425S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown13.243       13.243    24.8  ug/l     9803   4  13.347   19793  50.0
2‐Butenal, 2‐et...  13.670    51.7  ug/l    20456   4  13.347   19793  50.0
unknown13.999       13.999    26.3  ug/l    10403   4  13.347   19793  50.0
2‐Octylcyclopro...  14.176    55.3  ug/l    21904   4  13.347   19793  50.0
1‐Methyldecahyd...  14.340    25.1  ug/l     9926   4  13.347   19793  50.0
Bicyclo[2.2.1]h...  14.395    20.5  ug/l     8120   4  13.347   19793  50.0
unknown14.535       14.535    21.4  ug/l     8461   4  13.347   19793  50.0
3‐Phenylbut‐1‐ene   14.602    42.1  ug/l    16674   4  13.347   19793  50.0
unknown14.651       14.651    18.3  ug/l     7237   4  13.347   19793  50.0
unknown14.755       14.755    19.1  ug/l     7582   4  13.347   19793  50.0
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