
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   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\82Y050222S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY008651.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.217    61   65   74 rBV2    6126     10859   2.71%   0.379%
  2   3.942   338  348  358 rBV    10745     29540   7.38%   1.030%
  3   4.716   465  475  483 rBV4    5558     15688   3.92%   0.547%
  4   6.978   836  846  859 rBV     6234     21795   5.45%   0.760%
  5   7.716   957  967  973 rBV2   29084     66552  16.63%   2.320%
 
  6   7.789   973  979  991 rVB2   37579     85057  21.26%   2.965%
  7   8.137  1023 1036 1046 rBV2   33760     99775  24.94%   3.478%
  8   8.685  1119 1126 1137 rVB    66149    130495  32.61%   4.549%
  9  10.179  1362 1371 1380 rBV   112316    190941  47.72%   6.656%
 10  10.581  1428 1437 1444 rVB4    4630      8559   2.14%   0.298%
 
 11  10.947  1492 1497 1508 rBV2   11383     20478   5.12%   0.714%
 12  11.490  1579 1586 1594 rBV   116064    186014  46.49%   6.484%
 13  12.483  1742 1749 1756 rVB    89047    140179  35.03%   4.886%
 14  13.428  1894 1904 1912 rBV   107229    177791  44.43%   6.197%
 15  13.544  1919 1923 1931 rVB     2408      6349   1.59%   0.221%
 
 16  13.751  1951 1957 1962 rBV7    8628     17961   4.49%   0.626%
 17  13.861  1968 1975 1982 rBV10    1897      6727   1.68%   0.234%
 18  13.965  1988 1992 2003 rVB10    4911     12597   3.15%   0.439%
 19  14.081  2006 2011 2014 rBV4    7844     12990   3.25%   0.453%
 20  14.129  2014 2019 2027 rBV3   12686     25108   6.27%   0.875%
 
 21  14.215  2027 2033 2035 rBV6    5430     10269   2.57%   0.358%
 22  14.288  2036 2045 2052 rBV2   27453     66205  16.55%   2.308%
 23  14.392  2056 2062 2066 rBV    22039     44835  11.21%   1.563%
 24  14.465  2070 2074 2080 rVB5   12193     28034   7.01%   0.977%
 25  14.617  2095 2099 2103 rVB5    8266     12203   3.05%   0.425%
 
 26  14.678  2103 2109 2115 rBV5   18847     52424  13.10%   1.827%
 27  14.733  2115 2118 2123 rVB6   15564     25485   6.37%   0.888%
 28  14.849  2131 2137 2138 rBV2   20174     37170   9.29%   1.296%
 29  14.873  2138 2141 2147 rVB2   43173     69396  17.34%   2.419%
 30  14.946  2148 2153 2157 rBV2   39381     67499  16.87%   2.353%
 
 31  15.001  2157 2162 2165 rBV2   28903     58041  14.51%   2.023%
 32  15.215  2196 2197 2200 rVB3   20538     10087   2.52%   0.352%
 33  15.288  2203 2209 2215 rBV5   43772    143731  35.92%   5.010%
 34  15.727  2277 2281 2286 rBV5   49945     96258  24.06%   3.355%
 35  16.025  2323 2330 2339 rBV8  117015    400129 100.00%  13.948%
 
 36  16.111  2340 2344 2349 rBV5   84542    186367  46.58%   6.496%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   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\82Y050222S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  16.763  2447 2451 2455 rBV3  158908    295167  73.77%  10.289%
 
 
                        Sum of corrected areas:     2868755
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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400000
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Time-->

Abundance TIC: VY008651.D\data.ms

 2.217  3.942  4.716
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Abundance TIC: VY008651.D\data.ms
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Abundance TIC: VY008651.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Tricyclo[3.3.1.1(3,7)]decan...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.288   18.62 ug/l        66205   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tricyclo[3.3.1.1(3,7)]decane, 2‐... 214 C10H15Br       007314‐85‐4 80
 2 4‐Amino‐2,6‐dimethyl‐3‐pyridyl 1... 300 C18H24N2O2     1000260‐99‐2 72
 3 N‐(3‐Hydroxy‐2,6‐dimethyl‐4‐pyri... 300 C18H24N2O2     1000260‐99‐3 72
 4 2‐(Adamantan‐1‐yloxy)‐6‐chloropy... 263 C15H18ClNO     1000411‐33‐6 72
 5 1‐n‐butyladamantane                 192 C14H24         014449‐41‐3 72

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2045 (14.288 min): VY008651.D\data.ms (-2036) (-)
135.1

93.0

41.0
166.1

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #91471: Tricyclo[3.3.1.1(3,7)]decane, 2-bromo-
135.0

67.0
27.0 216.0103.0

50 100 150 200 250 300
0

5000

m/z-->

Abundance #199766: 4-Amino-2,6-dimethyl-3-pyridyl 1-adamantanec
135.0

79.0
41.0

180.0 300.0

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   26.76%

14.00 14.50

m/z  79.10   17.35%

14.00 14.50

m/z 150.05   16.21%

14.00 14.50

m/z 136.05   11.18%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown14.678                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.678   14.74 ug/l        52424   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 25
 2 Benzene, tert‐butyl‐                134 C10H14         000098‐06‐6 22
 3 1,3,8‐p‐Menthatriene                134 C10H14         018368‐95‐1 22
 4 Benzene, 1‐ethyl‐2,4‐dimethyl‐      134 C10H14         000874‐41‐9 22
 5 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 22

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2109 (14.678 min): VY008651.D\data.ms (-2103) (-)
119.1

95.155.0

152.3
179.9 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16991: o-Cymene
119.0

91.0

65.039.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17020: Benzene, tert-butyl-
119.0

91.0

41.0

15.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17023: 1,3,8-p-Menthatriene
119.0

91.0

41.0
65.0

14.50 15.00

m/z 119.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 117.00   69.53%

14.50 15.00

m/z  95.10   47.74%

14.50 15.00

m/z  55.05   47.20%

14.50 15.00

m/z 123.20   35.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Y‐Methylbicyclo(4.3.0)non‐6...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.873   19.52 ug/l        69396   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Y‐Methylbicyclo(4.3.0)non‐6‐en‐8... 150 C10H14O        1000424‐65‐9 72
 2 2H‐Inden‐2‐one, 1,4,5,6,7,7a‐hex... 150 C10H14O        054725‐16‐5 64
 3 p‐Cymen‐7‐ol                        150 C10H14O        000536‐60‐7 58
 4 Ethanone, 1‐(2‐hydroxy‐5‐methylp... 150 C9H10O2        001450‐72‐2 52
 5 4‐Hydroxy‐2‐methylacetophenone      150 C9H10O2        000875‐59‐2 49

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2141 (14.873 min): VY008651.D\data.ms (-2138) (-)
135.1

79.0

107.1
39.0

165.0 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

109.0
79.0

53.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #27702: 2H-Inden-2-one, 1,4,5,6,7,7a-hexahydro-7a-meth
135.0

79.0
109.0

39.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #27437: p-Cymen-7-ol
135.0

105.0
79.0

41.0

14.50 15.00

m/z 135.05  100.00%

14.50 15.00

m/z 150.20   79.48%

14.50 15.00

m/z  79.05   52.75%

14.50 15.00

m/z  93.10   33.97%

14.50 15.00

m/z  80.00   26.25%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050222S.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  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.946   18.98 ug/l        67499   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Added stereo to name                164 C12H20         024145‐89‐9 91
 2 1,4‐Dimethyladamantane (isomer 1)   164 C12H20         1000460‐67‐0 87
 3 Added stereo to name                164 C12H20         024145‐88‐8 83
 4 Adamantane, 1,3‐dimethyl‐           164 C12H20         000702‐79‐4 74
 5 4‐(2‐Methyl‐cyclohex‐1‐enyl)‐but... 164 C11H16O        041437‐92‐7 64

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2153 (14.946 min): VY008651.D\data.ms (-2148) (-)
149.2

93.0

55.0
119.1 182.1 207.0

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

93.041.0

67.0
121.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #39760: Added stereo to name
149.0

93.0

55.0
121.0

15.00

m/z 149.15  100.00%

15.00

m/z  93.00   34.31%

15.00

m/z  81.05   18.07%

15.00

m/z  91.05   16.52%

15.00

m/z  55.05   15.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  1‐Methyl‐3‐ethyladamantane      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.001   16.32 ug/l        58041   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Added stereo to name                164 C12H20         024145‐88‐8 86
 2 1‐Methyl‐3‐ethyladamantane          178 C13H22         001687‐34‐9 64
 3 4‐(2‐Methyl‐cyclohex‐1‐enyl)‐but... 164 C11H16O        041437‐92‐7 64
 4 Furan‐3‐ylethynyltrimethylsilane    164 C9H12OSi       465521‐19‐1 53
 5 Benzenemethanol, 4‐(1,1‐dimethyl... 164 C11H16O        000877‐65‐6 52

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2162 (15.001 min): VY008651.D\data.ms (-2157) (-)
149.2

93.1

55.0
121.1 207.1182.2

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

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #52978: 1-Methyl-3-ethyladamantane
149.0

93.0

55.0 121.0 178.0

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

15.00

m/z 149.15  100.00%

15.00

m/z  93.10   33.31%

15.00

m/z  79.00   18.08%

15.00

m/z  55.00   17.53%

15.00

m/z 164.15   16.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown15.288                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.288   40.42 ug/l       143731   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Added stereo to name                164 C12H20         024145‐88‐8 46
 2 Adamantane, 1,3‐dimethyl‐           164 C12H20         000702‐79‐4 45
 3 1,4‐Dimethyladamantane (isomer 1)   164 C12H20         1000460‐67‐0 43
 4 Benzene, 2‐methoxy‐4‐methyl‐1‐(1... 164 C11H16O        001076‐56‐8 38
 5 Pyridine, pentamethyl‐              149 C10H15N        003748‐83‐2 35

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2209 (15.288 min): VY008651.D\data.ms (-2203) (-)
149.2

104.1

41.1
79.0

180.3127.1 207.2

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

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

93.0

41.0

67.0
121.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

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

93.041.0

67.0
121.015.0

15.00 15.50

m/z 149.20  100.00%

15.00 15.50

m/z 104.10   41.40%

15.00 15.50

m/z  93.00   33.85%

15.00 15.50

m/z 163.15   27.82%

15.00 15.50

m/z  41.10   27.58%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown15.727                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.727   27.07 ug/l        96258   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐methoxy‐4‐(1‐methylpr... 164 C11H16O        004917‐90‐2 38
 2 Tricyclo[3.3.1.1<3,7>]decane, 2‐... 164 C12H20         014451‐87‐7 38
 3 2‐(Adamantan‐1‐ylamino)‐ethanol     195 C12H21NO       1000300‐19‐1 30
 4 Phenol, 2‐methyl‐5‐(1‐methylethyl)‐ 150 C10H14O        000499‐75‐2 25
 5 1‐(2‐Hydroxy‐5‐methylphenyl)prop... 164 C10H12O2       000938‐45‐4 25

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2281 (15.727 min): VY008651.D\data.ms (-2277) (-)
135.1

163.2

79.0

41.1 105.1

207.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #39650: Benzene, 1-methoxy-4-(1-methylpropyl)-
135.0

164.0105.0
77.039.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #39808: Tricyclo[3.3.1.1<3,7>]decane, 2-ethyl-
135.0

164.079.0

107.055.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #70289: 2-(Adamantan-1-ylamino)-ethanol
135.0

164.0
41.0 79.0

107.0
195.0

15.50 16.00

m/z 135.05  100.00%

15.50 16.00

m/z 163.15   51.47%

15.50 16.00

m/z  79.00   35.31%

15.50 16.00

m/z 118.05   33.67%

15.50 16.00

m/z  95.10   33.11%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown16.025                   Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.025  112.53 ug/l       400129   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3,4‐Trimethyladamantane           178 C13H22         1000214‐98‐3 35
 2 Silane, (4‐ethylphenyl)trimethyl‐   178 C11H18Si       017988‐50‐0 27
 3 2‐Propenal, 3‐(2,6,6‐trimethyl‐1... 178 C12H18O        004951‐40‐0 25
 4 1,3‐Diethyladamantane               192 C14H24         025074‐51‐5 22
 5 Benzaldehyde, 5‐(1,1‐dimethyleth... 178 C11H14O2       002725‐53‐3 14

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2330 (16.025 min): VY008651.D\data.ms (-2323) (-)
163.2

82.1
131.155.1

109.1

192.3

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #52974: 1,3,4-Trimethyladamantane
163.0

107.0

55.0 81.0
135.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #52786: Silane, (4-ethylphenyl)trimethyl-
163.0

43.0 105.0 133.074.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #52912: 2-Propenal, 3-(2,6,6-trimethyl-1-cyclohexen-1-yl)
163.0

41.0 93.0
121.069.0

16.00

m/z 163.20  100.00%

16.00

m/z  82.10   57.00%

16.00

m/z 131.05   45.47%

16.00

m/z  55.10   40.46%

16.00

m/z  95.10   40.30%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown16.111                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.111   52.41 ug/l       186367   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Cyclopentene‐1‐acetaldehyde, 2... 166 C10H14O2       075332‐42‐2 35
 2 2‐Cyclohexen‐1‐one, 3,5,5‐trimet... 178 C12H18O        053543‐47‐8 25
 3 Pyridine, 2,6‐epidioxy‐5‐ethyl‐3... 178 C9H10N2O2      1000263‐31‐1 25
 4 Phenol, 2,5‐bis(1‐methylethyl)‐     178 C12H18O        035946‐91‐9 20
 5 1,3,6‐Trimethyladamantane           178 C13H22         024139‐37‐5 14

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2344 (16.111 min): VY008651.D\data.ms (-2340) (-)
163.295.1

41.1

123.1

191.3

281.2

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #41303: 2-Cyclopentene-1-acetaldehyde, 2-formyl-.alpha
81.0

109.0

53.0 148.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #52915: 2-Cyclohexen-1-one, 3,5,5-trimethyl-2-(2-propen
79.0 163.0

107.0
41.0

135.0

40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280
0

5000

m/z-->

Abundance #53521: Pyridine, 2,6-epidioxy-5-ethyl-3-iminomethyl-4-m
163.0

39.0
120.066.0

16.00 16.50

m/z 163.20  100.00%

16.00 16.50

m/z  95.10   91.04%

16.00 16.50

m/z  81.10   86.16%

16.00 16.50

m/z 149.20   79.40%

16.00 16.50

m/z  41.10   55.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050222S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentam...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.763   83.01 ug/l       295167   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Decahydro‐1,1,4a,5,6‐pentamethyl... 208 C15H28         080655‐44‐3 90
 2 1‐(2,2,6‐Trimethylcyclohexyl)hex... 226 C15H30O        070788‐30‐6 53
 3 2‐Pentanone, 4‐cyclohexylidene‐3... 222 C15H26O        313253‐65‐5 47
 4 1‐(p‐Fluorophenyl)‐4‐piperidone     193 C11H12FNO      1000238‐56‐7 38
 5 Borinic acid, diethyl‐, 3,3,5‐tr... 208 C13H25BO       057387‐76‐5 38
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY050422\
  Data File : VY008651.D                                          
  Acq On    : 05 May 2022  07:32
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N2650‐03
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 56   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y050222S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Tricyclo[3.3.1....  14.288    18.6  ug/l    66205   4  13.428  177791  50.0
unknown14.678       14.678    14.7  ug/l    52424   4  13.428  177791  50.0
Y‐Methylbicyclo...  14.873    19.5  ug/l    69396   4  13.428  177791  50.0
1,4‐Dimethylada...  14.946    19.0  ug/l    67499   4  13.428  177791  50.0
1‐Methyl‐3‐ethy...  15.001    16.3  ug/l    58041   4  13.428  177791  50.0
unknown15.288       15.288    40.4  ug/l   143731   4  13.428  177791  50.0
unknown15.727       15.727    27.1  ug/l    96258   4  13.428  177791  50.0
unknown16.025       16.025   112.5  ug/l   400129   4  13.428  177791  50.0
unknown16.111       16.111    52.4  ug/l   186367   4  13.428  177791  50.0
Decahydro‐1,1,4...  16.763    83.0  ug/l   295167   4  13.428  177791  50.0
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