
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   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\82Y032725S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY021800.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.616   463  475  484 rBV3   12127     37541   2.92%   0.267%
  2   7.634   960  970  976 rBV   194952    470173  36.61%   3.347%
  3   7.707   976  982  998 rVB   295576    672733  52.38%   4.789%
  4   8.061  1030 1040 1053 rBV   176903    383228  29.84%   2.728%
  5   8.616  1122 1131 1146 rBV   494105    968504  75.40%   6.895%
 
  6  10.109  1367 1376 1382 rBV   736748   1284428 100.00%   9.144%
  7  10.170  1382 1386 1393 rVB    17927     30449   2.37%   0.217%
  8  11.414  1583 1590 1602 rBV   642085   1029326  80.14%   7.328%
  9  11.518  1602 1607 1616 rVV    21767     38429   2.99%   0.274%
 10  11.627  1616 1625 1637 rVB   100863    192917  15.02%   1.373%
 
 11  11.957  1672 1679 1685 rVB    44509     74880   5.83%   0.533%
 12  12.408  1744 1753 1759 rBV   428616    655740  51.05%   4.668%
 13  12.664  1788 1795 1797 rBV3   13896     25832   2.01%   0.184%
 14  12.731  1802 1806 1811 rVB2   44505     66937   5.21%   0.477%
 15  12.834  1818 1823 1828 rBV2   13491     22353   1.74%   0.159%
 
 16  12.926  1833 1838 1842 rBV2   16135     26156   2.04%   0.186%
 17  13.042  1853 1857 1862 rBV2   23955     41508   3.23%   0.296%
 18  13.109  1862 1868 1874 rBV    69969    114283   8.90%   0.814%
 19  13.237  1882 1889 1893 rBV9   20667     52754   4.11%   0.376%
 20  13.286  1894 1897 1900 rBV4   16159     22516   1.75%   0.160%
 
 21  13.347  1900 1907 1916 rVB   449546    755545  58.82%   5.379%
 22  13.450  1916 1924 1933 rBV   208091    397277  30.93%   2.828%
 23  13.542  1934 1939 1941 rBV4   21636     38127   2.97%   0.271%
 24  13.676  1955 1961 1971 rBV2  188923    370857  28.87%   2.640%
 25  13.834  1984 1987 1991 rBV4   31396     41066   3.20%   0.292%
 
 26  13.889  1991 1996 2000 rVB3   58992     94631   7.37%   0.674%
 27  13.999  2009 2014 2017 rBV4   68983    118739   9.24%   0.845%
 28  14.048  2018 2022 2030 rBV6   91346    214336  16.69%   1.526%
 29  14.127  2030 2035 2038 rBV6   65333    147025  11.45%   1.047%
 30  14.200  2038 2047 2051 rBV4  270111    685865  53.40%   4.883%
 
 31  14.310  2060 2065 2068 rBV2  268203    446325  34.75%   3.177%
 32  14.383  2073 2077 2085 rVB5  145995    336102  26.17%   2.393%
 33  14.505  2093 2097 2098 rBV3   87883    123497   9.61%   0.879%
 34  14.529  2098 2101 2106 rVB   436864    584948  45.54%   4.164%
 35  14.596  2108 2112 2117 rVV5  159408    382309  29.76%   2.722%
 
 36  14.651  2117 2121 2127 rVB3  257053    432931  33.71%   3.082%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   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\82Y032725S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.791  2136 2144 2150 rVB2  288420    616479  48.00%   4.389%
 38  14.859  2151 2155 2159 rVB2  282557    412831  32.14%   2.939%
 39  14.913  2160 2164 2167 rBV   208893    370464  28.84%   2.637%
 40  15.054  2184 2187 2191 rVB3  183556    263707  20.53%   1.877%
 
 41  15.188  2204 2209 2216 rBV5  235424    632803  49.27%   4.505%
 42  15.346  2231 2235 2239 rBV   254265    369900  28.80%   2.633%
 
 
                        Sum of corrected areas:    14046451
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.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\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.450   26.29 ug/l       397277   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 90
 2 2‐Ethylhexyl hydrogen maleate       228 C12H20O4       002370‐71‐0 59
 3 Pentadecafluorooctanoic acid, 2‐... 526 C16H17F15O2    1000406‐80‐9 53
 4 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 53
 5 Heptane, 1,1'‐oxybis‐               214 C14H30O        000629‐64‐1 50

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1924 (13.450 min): VY021800.D\data.ms (-1916) (-)
57.1

98.1
137.0 281.1207.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #15694: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

98.0
15.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #108747: 2-Ethylhexyl hydrogen maleate
57.0

117.0

18.0 212.0171.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #341435: Pentadecafluorooctanoic acid, 2-ethylhexyl este
57.0

112.0 169.0 369.0219.0

13.50

m/z  57.10  100.00%

13.50

m/z  41.10   43.88%

13.50

m/z  55.10   34.72%

13.50

m/z  43.05   31.95%

13.50

m/z  70.10   25.96%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Undecane                        Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.676   24.54 ug/l       370857   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 96
 2 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 52
 3 Decane                              142 C10H22         000124‐18‐5 52
 4 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 47
 5 Carbonic acid, prop‐1‐en‐2‐yl te... 298 C18H34O3       1000382‐90‐9 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1961 (13.676 min): VY021800.D\data.ms (-1955) (-)
57.1

85.1

109.1 138.0
166.1 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33080: Undecane
57.0

85.0
29.0

156.0113.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #74006: Tetradecane
57.0

85.0

29.0

113.0 198.0141.0 169.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22068: Decane
43.0

71.0

99.0 142.015.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   87.60%

13.50 14.00

m/z  41.10   55.90%

13.50 14.00

m/z  71.10   46.84%

13.50 14.00

m/z  85.10   29.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Tricyclo[3.3.1.1(3,7)]decan...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.200   45.39 ug/l       685865   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tricyclo[3.3.1.1(3,7)]decane, 1‐... 181 C10H15NO2      007575‐82‐8 80
 2 Adamantane‐1‐carbohydrazide, N2‐... 316 C18H21FN2O2    332037‐11‐3 80
 3 N‐(3‐Hydroxy‐2,6‐dimethyl‐4‐pyri... 300 C18H24N2O2     1000260‐99‐3 72
 4 1‐n‐butyladamantane                 192 C14H24         014449‐41‐3 72
 5 2‐(Adamantan‐1‐yloxy)‐6‐chloropy... 263 C15H18ClNO     1000411‐33‐6 72

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2047 (14.200 min): VY021800.D\data.ms (-2038) (-)
135.1

93.0

41.1

167.1 260.9

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #55769: Tricyclo[3.3.1.1(3,7)]decane, 1-nitro-
135.0

93.0
39.0

180.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #219700: Adamantane-1-carbohydrazide, N2-(2-fluoroben
135.0

79.0
41.0

316.0231.0179.0 271.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #199772: N-(3-Hydroxy-2,6-dimethyl-4-pyridyl)-1-adaman
135.0

79.0
41.0

180.0 282.0

14.00 14.50

m/z 135.05  100.00%

14.00 14.50

m/z  93.05   29.64%

14.00 14.50

m/z  79.00   20.62%

14.00 14.50

m/z  41.10   15.71%

14.00 14.50

m/z  71.05   13.60%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1,4‐Dimethyladamantane (iso...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.310   29.54 ug/l       446325   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,4‐Dimethyladamantane (isomer 1)   164 C12H20         1000460‐67‐0 78
 2 Adamantane, 1,3‐dimethyl‐           164 C12H20         000702‐79‐4 64
 3 5H‐Pyrrolo(3,2‐d)pyrimidine‐2,4‐... 149 C6H7N5         1000244‐21‐4 53
 4 Pyridinium, 1‐(acetylamino)‐2,6‐... 164 C9H12N2O       031020‐35‐6 53
 5 Succinic acid, (adamant‐1‐yl)met... 336 C20H32O4       1010391‐35‐4 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2065 (14.310 min): VY021800.D\data.ms (-2060) (-)
149.0

93.1
57.1

121.138.0 178.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #39800: 1,4-Dimethyladamantane (isomer 1)
149.0

93.041.0

67.0
121.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #39781: Adamantane, 1,3-dimethyl-
149.0

93.0

41.0

67.0
121.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #27174: 5H-Pyrrolo(3,2-d)pyrimidine-2,4-diamine
149.0

107.0

53.0 80.028.0

14.00 14.50

m/z 149.00  100.00%

14.00 14.50

m/z  93.10   31.75%

14.00 14.50

m/z  57.10   21.36%

14.00 14.50

m/z 107.10   19.82%

14.00 14.50

m/z  41.10   16.01%

82Y032725S.M Tue Apr 08 11:45:22 2025                                                      Page: 7
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Tetradecane                     Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.529   38.71 ug/l       584948   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 80
 2 Decane, 2,3,5‐trimethyl‐            184 C13H28         062238‐11‐3 80
 3 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 80
 4 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 80
 5 Dodecane                            170 C12H26         000112‐40‐3 70

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2101 (14.529 min): VY021800.D\data.ms (-2098) (-)
57.1

85.1

119.1 170.2145.0

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

5000

m/z-->

Abundance #74006: Tetradecane
57.0

85.0

29.0

113.0 198.0141.0 169.0

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

5000

m/z-->

Abundance #59088: Decane, 2,3,5-trimethyl-
57.0

85.0

141.029.0
113.0 169.0

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

5000

m/z-->

Abundance #107218: Hexadecane
57.0

85.0
29.0

113.0 141.0 169.0 226.0197.0

14.50

m/z  57.10  100.00%

14.50

m/z  43.10   80.49%

14.50

m/z  71.10   55.90%

14.50

m/z  41.10   43.70%

14.50

m/z  85.10   32.45%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown14.596                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.596   25.30 ug/l       382309   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 (+)‐2‐Bornanone                     152 C10H16O        000464‐49‐3 25
 2 1,1'‐Bicyclohexyl, 2‐methyl‐, cis‐  180 C13H24         050991‐08‐7 25
 3 Camphor                             152 C10H16O        000076‐22‐2 20
 4 Bicyclo[2.2.1]heptan‐2‐one, 1,7,... 152 C10H16O        000464‐48‐2 18
 5 2‐Butanone, 4‐(5‐methyl‐2‐furanyl)‐ 152 C9H12O2        013679‐56‐6 18

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2112 (14.596 min): VY021800.D\data.ms (-2108) (-)
97.155.1

119.1

152.2

182.3 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29113: (+)-2-Bornanone
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 #55013: 1,1'-Bicyclohexyl, 2-methyl-, cis-
55.0 97.0

180.0
123.0 152.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29050: Camphor
95.041.0

69.0

152.0

121.0

14.50

m/z  97.10  100.00%

14.50

m/z  55.10   92.63%

14.50

m/z  95.10   76.83%

14.50

m/z  41.10   75.82%

14.50

m/z 119.10   68.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown14.651                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.651   28.65 ug/l       432931   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane, 2,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐23‐4 35
 2 Dodecane, 6‐methyl‐                 184 C13H28         006044‐71‐9 35
 3 Tridecane, 6‐methyl‐                198 C14H30         013287‐21‐3 22
 4 Cyclopentanol, 3‐methyl‐            100 C6H12O         018729‐48‐1 22
 5 Undecane, 3,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐28‐9 18

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2121 (14.651 min): VY021800.D\data.ms (-2117) (-)
57.1

151.195.1

119.1
178.037.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #59069: Undecane, 2,6-dimethyl-
57.0

98.0
29.0

141.0 184.079.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #59041: Dodecane, 6-methyl-
57.0

29.0 98.0
140.0 184.077.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #74011: Tridecane, 6-methyl-
57.0

85.0
29.0

126.0 169.0

14.50 15.00

m/z  57.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  41.10   45.64%

14.50 15.00

m/z  71.10   44.71%

14.50 15.00

m/z  43.10   42.66%

14.50 15.00

m/z 151.05   35.03%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  2‐Methyladamantane              Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.791   40.80 ug/l       616479   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Methyladamantane                  150 C11H18         000700‐56‐1 90
 2 Cyclohexene, 2‐ethenyl‐1,3,3‐tri... 150 C11H18         005293‐90‐3 81
 3 Y‐Methylbicyclo(4.3.0)non‐6‐en‐8... 150 C10H14O        1000424‐65‐9 70
 4 Phenol, m‐tert‐butyl‐               150 C10H14O        000585‐34‐2 60
 5 p‐Cymen‐7‐ol                        150 C10H14O        000536‐60‐7 58

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2144 (14.791 min): VY021800.D\data.ms (-2136) (-)
135.1

79.1

41.1 107.1
166.2

60.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #27726: 2-Methyladamantane
135.079.0

107.041.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

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

93.0
41.0

67.0
115.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #27585: Y-Methylbicyclo(4.3.0)non-6-en-8-one
135.0

109.0
79.0

53.0

14.50 15.00

m/z 135.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 150.00   68.49%

14.50 15.00

m/z  79.10   44.05%

14.50 15.00

m/z  81.10   32.11%

14.50 15.00

m/z  67.10   28.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Adamantane, 1,3‐dimethyl‐       Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.858   27.32 ug/l       412831   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Adamantane, 1,3‐dimethyl‐           164 C12H20         000702‐79‐4 93
 2 Added stereo to name                164 C12H20         024145‐89‐9 91
 3 1,4‐Dimethyladamantane (isomer 2)   164 C12H20         1000460‐67‐1 87
 4 1,4‐Dimethyladamantane (isomer 1)   164 C12H20         1000460‐67‐0 81
 5 1‐Methyl‐3‐ethyladamantane          178 C13H22         001687‐34‐9 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2155 (14.858 min): VY021800.D\data.ms (-2151) (-)
149.1

93.0

41.1 69.1
121.1 178.2 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #39778: Adamantane, 1,3-dimethyl-
149.0

93.0

41.0
67.0 121.015.0

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 #39801: 1,4-Dimethyladamantane (isomer 2)
149.0

93.0
41.0

67.0
121.015.0

14.50 15.00

m/z 149.05  100.00%

14.50 15.00

m/z  93.05   34.17%

14.50 15.00

m/z 107.10   18.09%

14.50 15.00

m/z  91.00   15.80%

14.50 15.00

m/z  41.10   15.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  1,4‐Dimethyladamantane (iso...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.188   41.88 ug/l       632803   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.347

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,4‐Dimethyladamantane (isomer 1)   164 C12H20         1000460‐67‐0 93
 2 Added stereo to name                164 C12H20         024145‐89‐9 74
 3 1,4‐Dimethyladamantane (isomer 2)   164 C12H20         1000460‐67‐1 68
 4 Adamantane, 1,3‐dimethyl‐           164 C12H20         000702‐79‐4 68
 5 4‐(2‐Methyl‐cyclohex‐1‐enyl)‐but... 164 C11H16O        041437‐92‐7 64

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2209 (15.188 min): VY021800.D\data.ms (-2204) (-)
149.1

93.0
41.1

181.1 280.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #39800: 1,4-Dimethyladamantane (isomer 1)
149.0

93.041.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #39761: Added stereo to name
149.0

93.0

55.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #39801: 1,4-Dimethyladamantane (isomer 2)
149.0

93.0
41.0

15.00 15.50

m/z 149.05  100.00%

15.00 15.50

m/z  93.05   26.64%

15.00 15.50

m/z  79.10   19.89%

15.00 15.50

m/z 107.10   17.52%

15.00 15.50

m/z  41.10   17.10%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY040725\
  Data File : VY021800.D                                          
  Acq On    : 07 Apr 2025  15:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q1733‐01
  Misc      : 5.05g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 8   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y032725S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Hexanol, 2‐et...  13.450    26.3  ug/l   397277   4  13.347  755545  50.0
Undecane            13.676    24.5  ug/l   370857   4  13.347  755545  50.0
Tricyclo[3.3.1....  14.200    45.4  ug/l   685865   4  13.347  755545  50.0
1,4‐Dimethylada...  14.310    29.5  ug/l   446325   4  13.347  755545  50.0
Tetradecane         14.529    38.7  ug/l   584948   4  13.347  755545  50.0
unknown14.596       14.596    25.3  ug/l   382309   4  13.347  755545  50.0
unknown14.651       14.651    28.6  ug/l   432931   4  13.347  755545  50.0
2‐Methyladamantane  14.791    40.8  ug/l   616479   4  13.347  755545  50.0
Adamantane, 1,3...  14.858    27.3  ug/l   412831   4  13.347  755545  50.0
1,4‐Dimethylada...  15.188    41.9  ug/l   632803   4  13.347  755545  50.0
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