
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY081525\
  Data File : VY023132.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2025  17:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q2865‐01
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 24   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\82Y081225S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY023132.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.866   343  352  362 rBV    36621     99720   3.19%   0.471%
  2   4.616   464  475  487 rBV2   24615     84972   2.72%   0.401%
  3   5.647   631  644  657 rBV3   22344     74863   2.40%   0.353%
  4   7.634   958  970  976 rBV2  432572   1064408  34.06%   5.022%
  5   7.707   976  982 1004 rVB   706472   1607702  51.45%   7.586%
 
  6   8.061  1027 1040 1054 rBV   371741    838158  26.82%   3.955%
  7   8.469  1099 1107 1117 rVB2   21258     45072   1.44%   0.213%
  8   8.609  1117 1130 1142 rBV  1169480   2302107  73.67%  10.862%
  9   9.993  1350 1357 1362 rBV2   20199     36535   1.17%   0.172%
 10  10.103  1368 1375 1383 rBV  1885784   3124711 100.00%  14.743%
 
 11  10.292  1399 1406 1415 rBV   122654    190822   6.11%   0.900%
 12  11.200  1548 1555 1567 rVB     9757     33408   1.07%   0.158%
 13  11.414  1581 1590 1597 rBV  1562193   2587283  82.80%  12.208%
 14  11.633  1616 1626 1636 rVB6   33016     94234   3.02%   0.445%
 15  11.950  1666 1678 1686 rBV3   22275     54057   1.73%   0.255%
 
 16  12.042  1686 1693 1698 rVB3   15350     32657   1.05%   0.154%
 17  12.151  1701 1711 1717 rBV6   40116     92130   2.95%   0.435%
 18  12.249  1721 1727 1733 rBV   138218    216450   6.93%   1.021%
 19  12.310  1733 1737 1743 rVV5   27703     58040   1.86%   0.274%
 20  12.401  1743 1752 1761 rVV3 1206903   2257488  72.25%  10.652%
 
 21  12.499  1761 1768 1772 rVV4  106033    220542   7.06%   1.041%
 22  12.548  1772 1776 1786 rVB    81399    198423   6.35%   0.936%
 23  12.706  1796 1802 1807 rBV   329886    608175  19.46%   2.870%
 24  12.828  1816 1822 1826 rVB6   47298    104112   3.33%   0.491%
 25  12.895  1826 1833 1835 rBV7   19100     43608   1.40%   0.206%
 
 26  12.956  1840 1843 1845 rVV3   60226     91601   2.93%   0.432%
 27  12.987  1845 1848 1853 rVV   157243    226382   7.24%   1.068%
 28  13.035  1853 1856 1861 rVB    25331     35371   1.13%   0.167%
 29  13.096  1861 1866 1870 rBV2   59296     95634   3.06%   0.451%
 30  13.200  1875 1883 1887 rBV   208349    369590  11.83%   1.744%
 
 31  13.237  1887 1889 1892 rVV3   37387     39045   1.25%   0.184%
 32  13.279  1892 1896 1899 rVV3   30802     46285   1.48%   0.218%
 33  13.340  1899 1906 1911 rVV  1150459   1817340  58.16%   8.575%
 34  13.395  1911 1915 1925 rVB   230794    523650  16.76%   2.471%
 35  13.560  1936 1942 1949 rVB3   77226    143140   4.58%   0.675%
 
 36  13.670  1955 1960 1964 rBV2  129303    185847   5.95%   0.877%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY081525\
  Data File : VY023132.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2025  17:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q2865‐01
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 24   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\82Y081225S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  13.828  1983 1986 1989 rBV4   30865     44237   1.42%   0.209%
 38  13.877  1990 1994 1998 rBV3   70684    117667   3.77%   0.555%
 39  13.993  2008 2013 2018 rBV7   31437     57065   1.83%   0.269%
 40  14.060  2018 2024 2029 rBV8   30976     78326   2.51%   0.370%
 
 41  14.163  2035 2041 2048 rBV7   63176    167346   5.36%   0.790%
 42  14.224  2048 2051 2058 rVB4   34276     51035   1.63%   0.241%
 43  14.297  2059 2063 2067 rBV2   86312    151769   4.86%   0.716%
 44  14.523  2097 2100 2105 rBV2   50195     73325   2.35%   0.346%
 45  14.596  2107 2112 2115 rVV4   39300     80797   2.59%   0.381%
 
 46  14.639  2115 2119 2126 rVB3  108495    180551   5.78%   0.852%
 47  14.755  2136 2138 2146 rVB9   29317     58958   1.89%   0.278%
 48  14.846  2150 2153 2158 rVB6   30731     49565   1.59%   0.234%
 49  14.956  2166 2171 2174 rBV5   22342     48297   1.55%   0.228%
 50  15.114  2193 2197 2206 rBV2  106799    190981   6.11%   0.901%
 
 51  15.340  2231 2234 2240 rVB8   24707     45435   1.45%   0.214%
 52  15.505  2257 2261 2266 rVB5   46151     79832   2.55%   0.377%
 53  16.041  2345 2349 2354 rVB3   46313     75136   2.40%   0.355%
 
 
                        Sum of corrected areas:    21193884
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY081525\
  Data File : VY023132.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2025  17:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q2865‐01
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081225S.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

500000

1000000

1500000

Time-->

Abundance TIC: VY023132.D\data.ms

 3.866  4.616  5.647
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500000

1000000

1500000
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Abundance TIC: VY023132.D\data.ms
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Abundance TIC: VY023132.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY081525\
  Data File : VY023132.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2025  17:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q2865‐01
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081225S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Camphene                        Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.499    6.07 ug/l       220542   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.340

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Camphene                            136 C10H16         000079‐92‐5 95
 2 2‐Carene                            136 C10H16         000554‐61‐0 74
 3 Cyclohexene, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 136 C10H16         000586‐62‐9 72
 4 (+)‐4‐Carene                        136 C10H16         029050‐33‐7 70
 5 1,3‐Cyclohexadiene, 1‐methyl‐4‐(... 136 C10H16         000099‐86‐5 62

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1768 (12.499 min): VY023132.D\data.ms (-1761) (-)
93.1

41.1

136.2
173.8 281.3

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #18003: Camphene
93.0

41.0

136.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #17994: 2-Carene
93.0

136.0

41.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #18202: Cyclohexene, 1-methyl-4-(1-methylethylidene)-
121.0

39.0
91.0

12.50

m/z  93.10  100.00%

12.50

m/z 121.05   60.73%

12.50

m/z  79.10   39.75%

12.50

m/z  91.00   36.53%

12.50

m/z  67.05   31.20%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY081525\
  Data File : VY023132.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2025  17:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q2865‐01
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081225S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Pentane, 2,2,3,4‐tetramethyl‐   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.548    5.46 ug/l       198423   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.340

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentane, 2,2,3,4‐tetramethyl‐       128 C9H20          001186‐53‐4 72
 2 Dodecane, 2,2,11,11‐tetramethyl‐    226 C16H34         127204‐12‐0 59
 3 Hexane, 2,2,3‐trimethyl‐            128 C9H20          016747‐25‐4 50
 4 Pentane, 3‐ethyl‐2,2‐dimethyl‐      128 C9H20          016747‐32‐3 50
 5 Octane, 2,5,6‐trimethyl‐            156 C11H24         062016‐14‐2 47

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1776 (12.548 min): VY023132.D\data.ms (-1772) (-)
57.1

85.1

113.1 141.3 201.2173.5

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

5000

m/z-->

Abundance #14598: Pentane, 2,2,3,4-tetramethyl-
57.0

85.029.0
113.0

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

5000

m/z-->

Abundance #107246: Dodecane, 2,2,11,11-tetramethyl-
57.0

85.029.0
113.0 168.0141.0 211.0

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

5000

m/z-->

Abundance #14571: Hexane, 2,2,3-trimethyl-
57.0

29.0

113.085.0

12.50

m/z  57.10  100.00%

12.50

m/z  56.10   55.14%

12.50

m/z  41.10   27.80%

12.50

m/z  43.10   22.27%

12.50

m/z  85.10   19.10%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY081525\
  Data File : VY023132.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2025  17:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q2865‐01
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081225S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.706   16.73 ug/l       608175   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.340

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 140 C10H20         006069‐98‐3 97
 2 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 140 C10H20         001678‐82‐6 95
 3 1‐Methyl‐4‐(1‐methylethyl)‐cyclo... 140 C10H20         000099‐82‐1 94
 4 m‐Menthane, (1S,3S)‐(+)‐            140 C10H20         013837‐67‐7 91
 5 Cyclohexane, 1‐methyl‐3‐(1‐methy... 140 C10H20         016580‐24‐8 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1802 (12.706 min): VY023132.D\data.ms (-1796) (-)
55.0 97.1

140.2

175.8 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #20784: Cyclohexane, 1-methyl-4-(1-methylethyl)-, cis-
55.0

97.0

140.0
29.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #20791: Cyclohexane, 1-methyl-4-(1-methylethyl)-, trans-
55.0 97.0

140.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #20765: 1-Methyl-4-(1-methylethyl)-cyclohexane
55.0

97.0

27.0 140.0

12.50 13.00

m/z  55.05  100.00%

12.50 13.00

m/z  97.10   98.73%

12.50 13.00

m/z  96.10   52.21%

12.50 13.00

m/z  41.05   33.24%

12.50 13.00

m/z  81.10   29.48%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY081525\
  Data File : VY023132.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2025  17:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q2865‐01
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081225S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Heptane, 2,2,4‐trimethyl‐       Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.987    6.23 ug/l       226382   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.340

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptane, 2,2,4‐trimethyl‐           142 C10H22         014720‐74‐2 50
 2 Heptane, 2,2,4,6,6‐pentamethyl‐     170 C12H26         013475‐82‐6 47
 3 Butane, 2,2,3,3‐tetramethyl‐        114 C8H18          000594‐82‐1 47
 4 Hexane, 2,2‐dimethyl‐               114 C8H18          000590‐73‐8 47
 5 Nonane, 2,2,4,4,6,8,8‐heptamethyl‐  226 C16H34         004390‐04‐9 42

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1848 (12.987 min): VY023132.D\data.ms (-1845) (-)
57.1

85.2 113.2 155.1 185.2208.3

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

5000

m/z-->

Abundance #22119: Heptane, 2,2,4-trimethyl-
57.0

29.0
85.0

127.0

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

5000

m/z-->

Abundance #45520: Heptane, 2,2,4,6,6-pentamethyl-
57.0

29.0
112.085.0 155.0

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

5000

m/z-->

Abundance #8676: Butane, 2,2,3,3-tetramethyl-
57.0

29.0
99.0

2.0

13.00

m/z  57.10  100.00%

13.00

m/z  56.10   36.79%

13.00

m/z  41.10   18.65%

13.00

m/z  43.10   14.49%

13.00

m/z  85.15    9.33%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY081525\
  Data File : VY023132.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2025  17:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q2865‐01
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081225S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Pentacosane                     Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.200   10.17 ug/l       369590   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.340

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentacosane                         352 C25H52         000629‐99‐2 64
 2 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 64
 3 Decane, 2,3,8‐trimethyl‐            184 C13H28         062238‐14‐6 64
 4 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl hex... 278 C14H30O3S      1000309‐20‐2 53
 5 Nonane, 2‐methyl‐5‐propyl‐          184 C13H28         031081‐17‐1 50

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1883 (13.200 min): VY023132.D\data.ms (-1875) (-)
57.1

127.2
168.1

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #262011: Pentacosane
57.0

99.0
141.0 183.0 225.0 352.0267.0 309.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #59029: Tridecane
57.0

99.0 184.0141.020.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #59089: Decane, 2,3,8-trimethyl-
57.0

111.0

13.00 13.50

m/z  57.10  100.00%

13.00 13.50

m/z  71.10   61.86%

13.00 13.50

m/z  43.10   45.33%

13.00 13.50

m/z  85.10   43.79%

13.00 13.50

m/z  41.05   35.04%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY081525\
  Data File : VY023132.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2025  17:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q2865‐01
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081225S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Hexane, 2,2,3‐trimethyl‐        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.395   14.41 ug/l       523650   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.340

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexane, 2,2,3‐trimethyl‐            128 C9H20          016747‐25‐4 64
 2 Pentane, 2,2,3,4‐tetramethyl‐       128 C9H20          001186‐53‐4 59
 3 Hexane, 2,2,5,5‐tetramethyl‐        142 C10H22         001071‐81‐4 53
 4 Pentane, 3‐ethyl‐2,2‐dimethyl‐      128 C9H20          016747‐32‐3 50
 5 Undecane, 4,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017312‐82‐2 47

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1915 (13.395 min): VY023132.D\data.ms (-1911) (-)
57.1

113.185.1
141.2 168.2 204.1

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

5000

m/z-->

Abundance #14583: Hexane, 2,2,3-trimethyl-
57.0

29.0
113.085.0

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

5000

m/z-->

Abundance #14593: Pentane, 2,2,3,4-tetramethyl-
57.0

29.0
85.0

113.0

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

5000

m/z-->

Abundance #22136: Hexane, 2,2,5,5-tetramethyl-
57.0

127.085.0

13.00 13.50

m/z  57.10  100.00%

13.00 13.50

m/z  56.10   41.04%

13.00 13.50

m/z  41.10   27.21%

13.00 13.50

m/z  43.10   27.05%

13.00 13.50

m/z  71.10   26.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY081525\
  Data File : VY023132.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2025  17:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q2865‐01
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081225S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Undecane                        Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.669    5.11 ug/l       185847   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.340

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 87
 2 Carbonic acid, prop‐1‐en‐2‐yl te... 298 C18H34O3       1000382‐90‐9 80
 3 Heptadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐ 296 C21H44         018344‐37‐1 53
 4 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 53
 5 Hexane, 3,3‐dimethyl‐               114 C8H18          000563‐16‐6 53

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1960 (13.669 min): VY023132.D\data.ms (-1955) (-)
57.1

98.2 156.2 188.3

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #33078: Undecane
43.0

85.0

156.0126.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #197167: Carbonic acid, prop-1-en-2-yl tetradecyl ester
57.0

97.0
27.0 168.0127.0 241.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #194605: Heptadecane, 2,6,10,14-tetramethyl-
57.0

113.0 183.0 253.0143.0 296.0

13.50 14.00

m/z  57.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   78.25%

13.50 14.00

m/z  41.10   52.65%

13.50 14.00

m/z  71.10   44.84%

13.50 14.00

m/z  85.05   30.65%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY081525\
  Data File : VY023132.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2025  17:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q2865‐01
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081225S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Sulfurous acid, 2‐ethylhexy...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.114    5.25 ug/l       190981   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.340

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl non... 320 C17H36O3S      1010309‐19‐2 80
 2 Tridecane, 7‐methyl‐                198 C14H30         026730‐14‐3 76
 3 Octane, 2,6‐dimethyl‐               142 C10H22         002051‐30‐1 74
 4 Octane, 3,6‐dimethyl‐               142 C10H22         015869‐94‐0 72
 5 Sulfurous acid, decyl 2‐ethylhex... 334 C18H38O3S      1000309‐19‐3 64

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2197 (15.114 min): VY023132.D\data.ms (-2193) (-)
57.1

85.1 113.2
145.2169.1 198.4 227.0

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

5000

m/z-->

Abundance #224373: Sulfurous acid, 2-ethylhexyl nonyl ester
57.0

85.0 113.029.0

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

5000

m/z-->

Abundance #74015: Tridecane, 7-methyl-
57.0

112.0

85.0
183.0155.0

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

5000

m/z-->

Abundance #22107: Octane, 2,6-dimethyl-
57.0

29.0 113.0
85.0

142.0

15.00 15.50

m/z  57.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  71.10   76.30%

15.00 15.50

m/z  43.10   60.37%

15.00 15.50

m/z  41.10   38.49%

15.00 15.50

m/z  56.10   25.56%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY081525\
  Data File : VY023132.D                                          
  Acq On    : 15 Aug 2025  17:56
  Operator  : SY/MD
  Sample    : Q2865‐01
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/A
  ALS Vial  : 24   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y081225S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Camphene            12.499     6.1  ug/l   220542   4  13.340 1817340  50.0
Pentane, 2,2,3,...  12.548     5.5  ug/l   198423   4  13.340 1817340  50.0
Cyclohexane, 1‐...  12.706    16.7  ug/l   608175   4  13.340 1817340  50.0
Heptane, 2,2,4‐...  12.987     6.2  ug/l   226382   4  13.340 1817340  50.0
Pentacosane         13.200    10.2  ug/l   369590   4  13.340 1817340  50.0
Hexane, 2,2,3‐t...  13.395    14.4  ug/l   523650   4  13.340 1817340  50.0
Undecane            13.669     5.1  ug/l   185847   4  13.340 1817340  50.0
Sulfurous acid,...  15.114     5.3  ug/l   190981   4  13.340 1817340  50.0
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