
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   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\82Y100322S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY010912.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.125    41   50   52 rBV4    2084      4855   5.08%   0.861%
  2   2.503   107  112  118 rVB3     671      1406   1.47%   0.249%
  3   2.674   135  140  143 rVB3    1113      1940   2.03%   0.344%
  4   4.094   371  373  381 rVB3     733      1488   1.56%   0.264%
  5   4.704   468  473  483 rVB4    1219      3520   3.68%   0.624%
 
  6   6.966   836  844  854 rVB3    1786      5517   5.77%   0.978%
  7   7.710   960  966  973 rBV4    2506      6354   6.64%   1.126%
  8   7.783   973  978  989 rVB2    7520     17045  17.82%   3.022%
  9   8.136  1027 1036 1046 rVV4    5977     13486  14.10%   2.391%
 10   8.685  1118 1126 1135 rVV2   11353     22526  23.55%   3.993%
 
 11  10.179  1366 1371 1379 rVB    17988     31610  33.05%   5.604%
 12  10.953  1492 1498 1500 rBV4     592      1010   1.06%   0.179%
 13  11.489  1581 1586 1596 rVB    15355     24193  25.29%   4.289%
 14  11.709  1616 1622 1624 rBV4    1181      2282   2.39%   0.405%
 15  11.788  1626 1635 1638 rBV6    2592      7366   7.70%   1.306%
 
 16  11.831  1638 1642 1644 rVV5    1517      2980   3.12%   0.528%
 17  11.849  1644 1645 1649 rVB4    1299      1557   1.63%   0.276%
 18  12.331  1708 1724 1725 rBV2    7027     19053  19.92%   3.378%
 19  12.361  1725 1729 1731 rVV5    1836      3348   3.50%   0.594%
 20  12.483  1745 1749 1756 rVB3   12422     21784  22.77%   3.862%
 
 21  12.910  1798 1819 1820 rBV3   16670     59822  62.54%  10.605%
 22  13.032  1832 1839 1863 rVB6    8754     47065  49.20%   8.343%
 23  13.422  1892 1903 1912 rVV2   11833     25526  26.68%   4.525%
 24  13.532  1912 1921 1922 rVV6    2840      5708   5.97%   1.012%
 25  13.550  1922 1924 1925 rVV2    2638      2636   2.76%   0.467%
 
 26  13.629  1928 1937 1950 rVB7    9216     31872  33.32%   5.650%
 27  13.812  1963 1967 1969 rVB3     882      1445   1.51%   0.256%
 28  14.001  1988 1998 2013 rVB4    3759     13115  13.71%   2.325%
 29  14.257  2037 2040 2041 rBV2    1238      1270   1.33%   0.225%
 30  14.288  2041 2045 2054 rVB5    4027     10117  10.58%   1.793%
 
 31  14.629  2096 2101 2103 rBV3     640       968   1.01%   0.172%
 32  14.720  2103 2116 2128 rVV    30414     95657 100.00%  16.958%
 33  14.855  2129 2138 2146 rBV3    6000     17411  18.20%   3.087%
 34  15.117  2174 2181 2188 rVB6    3131      9379   9.80%   1.663%
 35  15.190  2188 2193 2196 rBV6     829      1830   1.91%   0.324%
 
 36  15.233  2196 2200 2205 rBV     5964     10822  11.31%   1.918%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   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\82Y100322S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  15.415  2220 2230 2243 rBV4    7568     26435  27.64%   4.686%
 38  15.745  2282 2284 2290 rVB4    1376      1888   1.97%   0.335%
 39  15.897  2305 2309 2316 rVB6    1277      3240   3.39%   0.574%
 40  16.123  2342 2346 2349 rVV4     912      1395   1.46%   0.247%
 
 41  16.232  2360 2364 2367 rBV5     831      1197   1.25%   0.212%
 42  16.287  2372 2373 2379 rVB5    1373      1977   2.07%   0.350%
 
 
                        Sum of corrected areas:      564095
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

5000

10000

15000

20000

25000

30000

Time-->

Abundance TIC: VY010912.D\data.ms

 2.125
 2.503 2.674  4.094  4.704

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

5000

10000

15000

20000

25000

30000

Time-->

Abundance TIC: VY010912.D\data.ms

 6.966  7.710

 7.783
 8.136

 8.685

10.179

10.953

11.489

11.709
11.7

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

5000

10000

15000

20000

25000

30000

Time-->

Abundance TIC: VY010912.D\data.ms

831.849

12.331
12.361

12.483

12.910

13.032

13.422

13.53213.550

13.629

13.812
14.001

14.257
14.288

14.629

14.720

14.855

15.117

15.190

15.233
15.415

15.74515.89716.12316.23216.287
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐      Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.331   39.38 ug/l        19053   Chlorobenzene‐d5           11.489

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000582‐16‐1 96
 2 Naphthalene, 2,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐42‐0 96
 3 Naphthalene, 1,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐43‐9 94
 4 Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐41‐7 94
 5 Naphthalene, 1,5‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐61‐9 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1724 (12.331 min): VY010912.D\data.ms (-1708) (-)
156.1

128.076.8 105.040.0
207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33147: Naphthalene, 2,7-dimethyl-
156.0

128.077.041.0 102.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33132: Naphthalene, 2,6-dimethyl-
156.0

115.077.0
51.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33137: Naphthalene, 1,6-dimethyl-
156.0

115.077.051.027.0

12.00 12.50

m/z 156.10  100.00%

12.00 12.50

m/z 141.00   59.21%

12.00 12.50

m/z 155.00   37.85%

12.00 12.50

m/z 157.10   15.64%

12.00 12.50

m/z 128.00   13.88%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Naphthalene, 1,6‐dimethyl‐      Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.910  117.18 ug/l        59822   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐43‐9 97
 2 Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000582‐16‐1 97
 3 Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐41‐7 97
 4 Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐40‐8 96
 5 Naphthalene, 1,4‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐58‐4 96

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1819 (12.910 min): VY010912.D\data.ms (-1798) (-)
156.1

115.0
76.951.0 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33163: Naphthalene, 1,6-dimethyl-
156.0

115.0
77.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33147: Naphthalene, 2,7-dimethyl-
156.0

128.077.041.0 102.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33135: Naphthalene, 1,3-dimethyl-
156.0

115.0
76.051.027.0

13.00

m/z 156.10  100.00%

13.00

m/z 141.05   70.88%

13.00

m/z 155.00   24.90%

13.00

m/z 115.00   17.41%

13.00

m/z 128.00   13.37%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Naphthalene, 1,5‐dimethyl‐      Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.032   92.19 ug/l        47065   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,5‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐61‐9 93
 2 Naphthalene, 1,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐37‐1 93
 3 Naphthalene, 2,6‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐42‐0 93
 4 Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000582‐16‐1 93
 5 Naphthalene, 1,8‐dimethyl‐          156 C12H12         000569‐41‐5 91

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1839 (13.032 min): VY010912.D\data.ms (-1832) (-)
156.1

77.0 128.051.1 102.1 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33166: Naphthalene, 1,5-dimethyl-
156.0

115.076.0
51.0

27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33134: Naphthalene, 1,7-dimethyl-
156.0

115.0
77.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33152: Naphthalene, 2,6-dimethyl-
156.0

77.0 115.0
51.027.0

13.00

m/z 156.05  100.00%

13.00

m/z 141.00   75.64%

13.00

m/z 155.00   31.01%

13.00

m/z  77.00   13.86%

13.00

m/z 153.20   13.42%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐      Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.629   62.43 ug/l        31872   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐41‐7 95
 2 Naphthalene, 1,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐37‐1 92
 3 Naphthalene, 1,8‐dimethyl‐          156 C12H12         000569‐41‐5 92
 4 Naphthalene, 2,7‐dimethyl‐          156 C12H12         000582‐16‐1 91
 5 Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐40‐8 86

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1937 (13.629 min): VY010912.D\data.ms (-1928) (-)
156.1

117.1

62.9
88.940.0 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33158: Naphthalene, 1,3-dimethyl-
156.0

115.076.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33134: Naphthalene, 1,7-dimethyl-
156.0

115.0
77.051.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33155: Naphthalene, 1,8-dimethyl-
156.0

115.076.0
51.027.0

13.50 14.00

m/z 156.05  100.00%

13.50 14.00

m/z 141.00   70.30%

13.50 14.00

m/z 117.10   46.56%

13.50 14.00

m/z 115.15   27.41%

13.50 14.00

m/z 118.00   26.86%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Naphthalene, 1,2‐dimethyl‐      Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.001   25.69 ug/l        13115   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 1,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000575‐41‐7 95
 2 Naphthalene, 1,2‐dimethyl‐          156 C12H12         000573‐98‐8 95
 3 Naphthalene, 1,4‐dimethyl‐          156 C12H12         000571‐58‐4 94
 4 Naphthalene, 1,8‐dimethyl‐          156 C12H12         000569‐41‐5 94
 5 Naphthalene, 2,3‐dimethyl‐          156 C12H12         000581‐40‐8 94

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1998 (14.001 min): VY010912.D\data.ms (-1988) (-)
141.1

115.0
44.0 75.9

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33141: Naphthalene, 1,3-dimethyl-
141.0

115.0
76.051.027.0 158.098.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33151: Naphthalene, 1,2-dimethyl-
156.0

115.076.0 139.051.027.0 98.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #33160: Naphthalene, 1,4-dimethyl-
156.0

115.077.051.0 139.097.0

14.00

m/z 141.05  100.00%

14.00

m/z 156.10   75.56%

14.00

m/z 115.00   19.34%

14.00

m/z 155.10   17.44%

14.00

m/z 142.00   13.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown14.288                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.288   19.82 ug/l        10117   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,1'‐Biphenyl, 3‐methyl‐            168 C13H12         000643‐93‐6 47
 2 Toluene, 4‐(2,2‐dicyanoethenyl)     168 C11H8N2        002826‐25‐7 47
 3 4‐Chloro‐5,6,7,8‐tetrahydroquina... 168 C8H9ClN2       001125‐62‐8 38
 4 Imidazole, 4‐fluoro‐5‐methyl‐2‐t... 168 C5H4F4N2       219534‐92‐6 38
 5 2,4‐Dimethoxy‐5‐pyrimidine carbo... 168 C7H8N2O3       052606‐02‐7 37

0 50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2045 (14.288 min): VY010912.D\data.ms (-2041) (-)
168.1

79.0
115.041.0 207.8 281.0

0 50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #43635: 1,1'-Biphenyl, 3-methyl-
168.0

39.0 83.0 115.0
1.0

0 50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #43452: Toluene, 4-(2,2-dicyanoethenyl)
168.0

114.0

63.0
27.0

0 50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #44129: 4-Chloro-5,6,7,8-tetrahydroquinazoline
168.0

132.0

79.0

39.0

14.00 14.50

m/z 168.10  100.00%

14.00 14.50

m/z 167.10   33.66%

14.00 14.50

m/z  79.00   29.70%

14.00 14.50

m/z  94.10   23.60%

14.00 14.50

m/z 164.90   22.28%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Hexa‐2,4‐diyn‐1‐ylbenzene       Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.720  187.37 ug/l        95657   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acenaphthene                        154 C12H10         000083‐32‐9 91
 2 Hexa‐2,4‐diyn‐1‐ylbenzene           154 C12H10         000520‐74‐1 58
 3 1,4‐Ethenonaphthalene, 1,4‐dihydro‐ 154 C12H10         007322‐47‐6 53
 4 2,4,6‐Trihydroxybenzaldehyde        154 C7H6O4         000487‐70‐7 47
 5 Naphthalene, 2‐ethenyl‐             154 C12H10         000827‐54‐3 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2116 (14.720 min): VY010912.D\data.ms (-2103) (-)
153.0

76.0

125.951.0 97.9 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #31487: Acenaphthene
154.0

76.0

51.0 126.098.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #31494: Hexa-2,4-diyn-1-ylbenzene
153.0

115.076.0
51.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #31495: 1,4-Ethenonaphthalene, 1,4-dihydro-
153.0

76.0 128.0
39.0 102.0

14.50 15.00

m/z 153.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 154.10   88.26%

14.50 15.00

m/z 152.05   61.31%

14.50 15.00

m/z  76.00   24.61%

14.50 15.00

m/z 151.00   19.30%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  3,4,4a,9a‐Tetrahydrofluorene    Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.855   34.10 ug/l        17411   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3,4,4a,9a‐Tetrahydrofluorene        170 C13H14         052652‐40‐1 58
 2 1,4‐Methanonaphthalene, 1,2,3,4‐... 144 C11H12         004486‐29‐7 38
 3 2AH‐Cyclobut[a]indene‐2a‐carboxy... 202 C13H14O2       056771‐44‐9 38
 4 4H‐Indeno[2,1‐d]isoxazole, 3a,8b... 159 C10H9NO        1000362‐10‐8 38
 5 6‐Methyl benzobicyclo[2.2.1] hep... 172 C12H12O        140224‐88‐0 28

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2138 (14.855 min): VY010912.D\data.ms (-2129) (-)
116.0

155.0
80.0

206.951.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #45530: 3,4,4a,9a-Tetrahydrofluorene
116.0

170.0

65.0 141.091.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #23576: 1,4-Methanonaphthalene, 1,2,3,4-tetrahydro-
116.0

144.0

51.0 75.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #77915: 2AH-Cyclobut[a]indene-2a-carboxylic acid, 1,2,7
116.0

87.0

54.0 143.0 174.027.0 202.0

14.50 15.00

m/z 116.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 155.00   35.99%

14.50 15.00

m/z 115.00   28.90%

14.50 15.00

m/z  80.00   22.75%

14.50 15.00

m/z 170.15   22.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown15.117                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.117   18.37 ug/l         9379   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Fluoro‐4‐methoxyacetophenone      168 C9H9FO2        074457‐86‐6 43
 2 Acetophenone, 3'‐fluoro‐4'‐methoxy‐ 168 C9H9FO2        000455‐91‐4 35
 3 Pyridine, 3‐(propylthio)‐           153 C8H11NS        026891‐62‐3 16
 4 3‐Azaspiro[5.5]undecane             153 C10H19N        000180‐44‐9 12
 5 3(2H)‐Isoquinolinone, octahydro‐... 153 C9H15NO        076097‐42‐2 9 

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2181 (15.117 min): VY010912.D\data.ms (-2174) (-)
153.0

82.8
41.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #44340: 2-Fluoro-4-methoxyacetophenone
153.0

110.043.0 82.063.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #44344: Acetophenone, 3'-fluoro-4'-methoxy-
153.0

125.095.043.0 77.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #30773: Pyridine, 3-(propylthio)-
153.0111.0

39.0
67.0

15.00 15.50

m/z 153.00  100.00%

15.00 15.50

m/z 168.00   45.37%

15.00 15.50

m/z 151.95   41.46%

15.00 15.50

m/z 165.00   36.90%

15.00 15.50

m/z 167.10   20.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Dibenzofuran                    Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.416   51.78 ug/l        26435   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.428

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dibenzofuran                        168 C12H8O         000132‐64‐9 81
 2 Tioxolone                           168 C7H4O3S        004991‐65‐5 53
 3 9H‐Pyrido[3,4‐b]indole              168 C11H8N2        000244‐63‐3 50
 4 Naphtho[2,1‐d]imidazole             168 C11H8N2        000233‐53‐4 49
 5 3,5‐Dimethoxybenzyl alcohol         168 C9H12O3        000705‐76‐0 42

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2230 (15.415 min): VY010912.D\data.ms (-2220) (-)
168.0

139.1

84.1 113.062.0 208.039.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #43617: Dibenzofuran
168.0

139.0

84.039.0 62.0 113.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #43850: Tioxolone
168.0

112.0

140.069.039.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #43444: 9H-Pyrido[3,4-b]indole
168.0

140.0
114.084.062.039.0

15.50

m/z 168.00  100.00%

15.50

m/z 139.05   32.79%

15.50

m/z 155.00   15.55%

15.50

m/z 169.10   15.48%

15.50

m/z 170.00   12.46%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY101122\
  Data File : VY010912.D                                          
  Acq On    : 11 Oct 2022  13:11
  Operator  : KP/MD
  Sample    : N5047‐01
  Misc      : 5.08g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 9   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100322S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Naphthalene, 2,...  12.331    39.4  ug/l    19053   3  11.489   24193  50.0
Naphthalene, 1,...  12.910   117.2  ug/l    59822   4  13.428   25526  50.0
Naphthalene, 1,...  13.032    92.2  ug/l    47065   4  13.428   25526  50.0
Naphthalene, 1,...  13.629    62.4  ug/l    31872   4  13.428   25526  50.0
Naphthalene, 1,...  14.001    25.7  ug/l    13115   4  13.428   25526  50.0
unknown14.288       14.288    19.8  ug/l    10117   4  13.428   25526  50.0
Hexa‐2,4‐diyn‐1...  14.720   187.4  ug/l    95657   4  13.428   25526  50.0
3,4,4a,9a‐Tetra...  14.855    34.1  ug/l    17411   4  13.428   25526  50.0
unknown15.117       15.117    18.4  ug/l     9379   4  13.428   25526  50.0
Dibenzofuran        15.416    51.8  ug/l    26435   4  13.428   25526  50.0
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