
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102324\
  Data File : VY019993.D                                          
  Acq On    : 23 Oct 2024  14:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4471‐02
  Misc      : 3.80g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   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\82Y100924S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY019993.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.848    13   21   29 rVB    90343    166155   1.10%   0.556%
  2   7.634   958  970  976 rBV   198435    475279   3.13%   1.591%
  3   7.707   976  982  993 rVB   305218    703451   4.64%   2.355%
  4   8.061  1031 1040 1052 rBV   187779    406217   2.68%   1.360%
  5   8.615  1122 1131 1147 rBV   535077   1070675   7.06%   3.584%
 
  6  10.103  1368 1375 1382 rBV   805753   1424668   9.40%   4.769%
  7  11.414  1583 1590 1603 rBV   705336   1148646   7.58%   3.845%
  8  12.151  1702 1711 1721 rBV2  100060    204857   1.35%   0.686%
  9  12.261  1721 1729 1737 rBV  9749877  15161734 100.00%  50.758%
 10  12.407  1744 1753 1758 rBV2  457058    785140   5.18%   2.628%
 
 11  12.468  1758 1763 1766 rVV   191615    355476   2.34%   1.190%
 12  12.505  1766 1769 1776 rVB   322725    481328   3.17%   1.611%
 13  12.749  1797 1809 1818 rBV3  297936    653503   4.31%   2.188%
 14  13.243  1881 1890 1892 rBV5  118337    250462   1.65%   0.838%
 15  13.291  1892 1898 1902 rVV  1533497   2323512  15.32%   7.779%
 
 16  13.346  1902 1907 1915 rVB   454610    742591   4.90%   2.486%
 17  13.669  1954 1960 1965 rBV2  385013    634912   4.19%   2.126%
 18  13.883  1991 1995 2000 rVB   187374    303297   2.00%   1.015%
 19  14.169  2036 2042 2049 rBV8  215331    464611   3.06%   1.555%
 20  14.340  2066 2070 2074 rVB   131755    198757   1.31%   0.665%
 
 21  14.529  2096 2101 2108 rBV2  355345    492599   3.25%   1.649%
 22  14.596  2108 2112 2116 rVV3   97843    168446   1.11%   0.564%
 23  14.645  2116 2120 2127 rVB2  227138    360662   2.38%   1.207%
 24  14.767  2136 2140 2148 rVB4   79746    172721   1.14%   0.578%
 25  15.053  2183 2187 2192 rVB5  103772    187418   1.24%   0.627%
 
 26  15.120  2193 2198 2203 rBV   151016    228026   1.50%   0.763%
 27  15.340  2230 2234 2241 rVB   214339    305458   2.01%   1.023%
 
 
                        Sum of corrected areas:    29870601
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102324\
  Data File : VY019993.D                                          
  Acq On    : 23 Oct 2024  14:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4471‐02
  Misc      : 3.80g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.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

2000000

4000000

6000000

8000000

Time-->

Abundance TIC: VY019993.D\data.ms

 1.848

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

2000000

4000000

6000000

8000000

Time-->

Abundance TIC: VY019993.D\data.ms

 7.634 7.707  8.061
 8.615

10.103 11.414

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

2000000

4000000

6000000

8000000

Time-->

Abundance TIC: VY019993.D\data.ms

12.151

12.261

12.407
12.46812.50512.749 13.243

13.291

13.346 13.66913.883 14.16914.34014.52914.59614.64514.767 15.05315.12015.340
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102324\
  Data File : VY019993.D                                          
  Acq On    : 23 Oct 2024  14:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4471‐02
  Misc      : 3.80g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Bicyclo[2.2.1]heptane, 7,7‐...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.468   23.93 ug/l       355476   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bicyclo[2.2.1]heptane, 7,7‐dimet... 136 C10H16         000471‐84‐1 98
 2 Bicyclo[2.2.1]heptane, 2,2‐dimet... 136 C10H16         005794‐03‐6 97
 3 Camphene                            136 C10H16         000079‐92‐5 86
 4 1,3,6‐Heptatriene, 2,5,5‐trimethyl‐ 136 C10H16         029548‐02‐5 64
 5 3‐Carene                            136 C10H16         013466‐78‐9 58

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1763 (12.468 min): VY019993.D\data.ms (-1758) (-)
93.0

41.1
121.1

69.1

206.9174.3

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18232: Bicyclo[2.2.1]heptane, 7,7-dimethyl-2-methylene
93.0

41.0
121.0

67.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18255: Bicyclo[2.2.1]heptane, 2,2-dimethyl-3-methylene
93.0

41.0 121.0

67.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17993: Camphene
93.0

121.0

39.0 67.0

12.50

m/z  93.05  100.00%

12.50

m/z  79.10   66.49%

12.50

m/z  91.10   50.26%

12.50

m/z  41.10   38.83%

12.50

m/z  77.00   36.03%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102324\
  Data File : VY019993.D                                          
  Acq On    : 23 Oct 2024  14:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4471‐02
  Misc      : 3.80g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Camphene                        Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.505   32.41 ug/l       481328   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Camphene                            136 C10H16         000079‐92‐5 87
 2 Santolina triene                    136 C10H16         002153‐66‐4 59
 3 Cyclohexene, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 136 C10H16         000586‐62‐9 58
 4 4‐Carene, (1S,3S,6R)‐(‐)‐           136 C10H16         005208‐50‐4 58
 5 .beta.‐Pinene                       136 C10H16         000127‐91‐3 58

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1769 (12.505 min): VY019993.D\data.ms (-1766) (-)
93.1

121.1

67.1
41.1

207.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18002: Camphene
93.0

121.0

41.0

67.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18037: Santolina triene
93.0

41.0

121.067.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18204: Cyclohexene, 1-methyl-4-(1-methylethylidene)-
121.093.0

41.0
67.0

12.50

m/z  93.10  100.00%

12.50

m/z 121.10   71.42%

12.50

m/z  67.10   38.38%

12.50

m/z  91.10   36.87%

12.50

m/z  79.10   36.83%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102324\
  Data File : VY019993.D                                          
  Acq On    : 23 Oct 2024  14:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4471‐02
  Misc      : 3.80g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.749   44.00 ug/l       653503   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexene, 4‐methyl‐1‐(1‐methy... 138 C10H18         000500‐00‐5 96
 2 Cyclohexene, 4‐methyl‐1‐(1‐methy... 138 C10H18         000619‐52‐3 93
 3 Bicyclo[4.1.0]heptane, 3,7,7‐tri... 138 C10H18         018968‐23‐5 90
 4 Bicyclo[4.1.0]heptane, 3,7,7‐tri... 138 C10H18         000554‐59‐6 81
 5 Cyclohexene, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 138 C10H18         005502‐88‐5 60

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1809 (12.749 min): VY019993.D\data.ms (-1797) (-)
95.1

67.141.1
138.2

207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19530: Cyclohexene, 4-methyl-1-(1-methylethyl)-
95.0

67.0
41.0

138.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19543: Cyclohexene, 4-methyl-1-(1-methylethyl)-, (R)-
95.0

138.041.0
68.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #19560: Bicyclo[4.1.0]heptane, 3,7,7-trimethyl-, (1.alpha.,
95.0

67.041.0
138.0

15.0

12.50 13.00

m/z  95.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  81.05   80.51%

12.50 13.00

m/z  67.10   36.68%

12.50 13.00

m/z  41.10   35.85%

12.50 13.00

m/z  55.05   29.26%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102324\
  Data File : VY019993.D                                          
  Acq On    : 23 Oct 2024  14:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4471‐02
  Misc      : 3.80g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown13.669                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.669   42.75 ug/l       634912   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Carbonic acid, prop‐1‐en‐2‐yl te... 298 C18H34O3       1000382‐90‐9 46
 2 Carbonic acid, prop‐1‐en‐2‐yl tr... 284 C17H32O3       1000382‐90‐8 46
 3 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 45
 4 Carbonic acid, nonyl prop‐1‐en‐2... 228 C13H24O3       1000382‐53‐9 43
 5 Octane, 2,4,6‐trimethyl‐            156 C11H24         062016‐37‐9 38

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1960 (13.669 min): VY019993.D\data.ms (-1954) (-)
57.0

85.1
138.1

112.1

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

5000

m/z-->

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

85.0
29.0

111.0 168.0 196.0140.0 241.0

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

5000

m/z-->

Abundance #178958: Carbonic acid, prop-1-en-2-yl tridecyl ester
57.0

85.0
29.0

111.0 154.0 182.0 227.0

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

5000

m/z-->

Abundance #33078: Undecane
43.0

71.0

99.0 156.0127.0

13.50 14.00

m/z  57.05  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.10   97.21%

13.50 14.00

m/z  41.10   76.19%

13.50 14.00

m/z  71.10   48.12%

13.50 14.00

m/z  55.10   43.33%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102324\
  Data File : VY019993.D                                          
  Acq On    : 23 Oct 2024  14:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4471‐02
  Misc      : 3.80g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Naphthalene, decahydro‐2‐me...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.169   31.28 ug/l       464611   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 96
 2 trans‐Decalin, 2‐methyl‐            152 C11H20         1000152‐47‐3 94
 3 Cyclodecene, 1‐methyl‐              152 C11H20         066633‐38‐3 83
 4 Cyclohexanone, 2‐methyl‐5‐(1‐met... 152 C10H16O        005948‐04‐9 70
 5 Bicyclo[4.1.0]heptan‐3‐one, 4,7,... 152 C10H16O        004176‐04‐9 70

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2042 (14.169 min): VY019993.D\data.ms (-2036) (-)
81.141.1

152.2

110.1

207.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29507: Naphthalene, decahydro-2-methyl-
81.041.0 152.0

109.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29490: trans-Decalin, 2-methyl-
81.0

55.0 152.0

29.0 109.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #29481: Cyclodecene, 1-methyl-
81.0

55.0

152.0109.0
29.0

14.00 14.50

m/z  81.10  100.00%

14.00 14.50

m/z  41.10   97.12%

14.00 14.50

m/z  67.10   89.54%

14.00 14.50

m/z 152.15   82.70%

14.00 14.50

m/z  95.10   80.19%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102324\
  Data File : VY019993.D                                          
  Acq On    : 23 Oct 2024  14:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4471‐02
  Misc      : 3.80g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  1‐Iodo‐2‐methylnonane           Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.529   33.17 ug/l       492599   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Iodo‐2‐methylnonane               268 C10H21I        1000101‐47‐9 64
 2 Silane, trichlorooctadecyl‐         386 C18H37Cl3Si    000112‐04‐9 64
 3 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 53
 4 Decane, 2,3,7‐trimethyl‐            184 C13H28         062238‐13‐5 53
 5 3‐Ethyl‐3‐methylheptane             142 C10H22         017302‐01‐1 50

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2101 (14.529 min): VY019993.D\data.ms (-2096) (-)
57.1

152.298.2 206.9

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #157266: 1-Iodo-2-methylnonane
43.0

85.0

127.0
169.0211.0 268.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #292194: Silane, trichlorooctadecyl-
57.0

99.0
141.0 189.0231.0273.0315.0 386.015.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #74006: Tetradecane
57.0

99.0
198.0141.0

14.50

m/z  57.10  100.00%

14.50

m/z  43.10   92.50%

14.50

m/z  41.10   56.77%

14.50

m/z  71.05   52.99%

14.50

m/z  85.10   31.21%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102324\
  Data File : VY019993.D                                          
  Acq On    : 23 Oct 2024  14:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4471‐02
  Misc      : 3.80g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Dodecane, 6‐methyl‐             Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.645   24.28 ug/l       360662   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Dodecane, 6‐methyl‐                 184 C13H28         006044‐71‐9 91
 2 Undecane, 2,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐23‐4 90
 3 Undecane, 3,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐28‐9 64
 4 Decane, 2,6,8‐trimethyl‐            184 C13H28         062108‐26‐3 58
 5 Octane, 3,6‐dimethyl‐               142 C10H22         015869‐94‐0 53

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2120 (14.645 min): VY019993.D\data.ms (-2116) (-)
57.1

95.2
166.2

124.2 207.0 281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #59041: Dodecane, 6-methyl-
57.0

98.027.0 140.0 184.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

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

98.0
27.0

141.0 184.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #59061: Undecane, 3,6-dimethyl-
57.0

113.027.0 155.0184.0

14.50 15.00

m/z  57.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  43.10   52.18%

14.50 15.00

m/z  41.10   47.02%

14.50 15.00

m/z  71.10   38.46%

14.50 15.00

m/z  55.10   31.09%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102324\
  Data File : VY019993.D                                          
  Acq On    : 23 Oct 2024  14:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4471‐02
  Misc      : 3.80g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Octane, 2,6‐dimethyl‐           Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.120   15.35 ug/l       228026   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octane, 2,6‐dimethyl‐               142 C10H22         002051‐30‐1 72
 2 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl non... 320 C17H36O3S      1010309‐19‐2 72
 3 Octane, 2,3,3‐trimethyl‐            156 C11H24         062016‐30‐2 72
 4 Oxalic acid, 2‐ethylhexyl nonyl ... 328 C19H36O4       1000309‐39‐2 64
 5 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl hex... 418 C24H50O3S      1000309‐19‐9 64

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2198 (15.120 min): VY019993.D\data.ms (-2193) (-)
57.1

113.1
155.3 209.0 280.6

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #22104: Octane, 2,6-dimethyl-
57.0

113.027.0 85.0 142.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

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

85.0 113.029.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #33098: Octane, 2,3,3-trimethyl-
43.0

71.0

113.0
141.0

15.00 15.50

m/z  57.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  71.15   78.75%

15.00 15.50

m/z  43.10   69.00%

15.00 15.50

m/z  41.10   47.04%

15.00 15.50

m/z  55.10   33.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102324\
  Data File : VY019993.D                                          
  Acq On    : 23 Oct 2024  14:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4471‐02
  Misc      : 3.80g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Tridecane                       Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.340   20.57 ug/l       305458   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.346

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecane                           184 C13H28         000629‐50‐5 91
 2 Tetradecane                         198 C14H30         000629‐59‐4 86
 3 Undecane                            156 C11H24         001120‐21‐4 72
 4 Hexadecane                          226 C16H34         000544‐76‐3 64
 5 Carbonic acid, nonyl vinyl ester    214 C12H22O3       1000383‐25‐6 59

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2234 (15.340 min): VY019993.D\data.ms (-2230) (-)
57.1

99.2 184.3140.2 281.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #59028: Tridecane
57.0

99.027.0 184.0141.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #74006: Tetradecane
57.0

27.0 99.0
198.0141.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #33077: Undecane
57.0

27.0 99.0 156.0

15.00 15.50

m/z  57.10  100.00%

15.00 15.50

m/z  43.10   89.16%

15.00 15.50

m/z  71.10   59.73%

15.00 15.50

m/z  41.10   53.41%

15.00 15.50

m/z  85.05   32.91%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY102324\
  Data File : VY019993.D                                          
  Acq On    : 23 Oct 2024  14:45
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P4471‐02
  Misc      : 3.80g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y100924S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Bicyclo[2.2.1]h...  12.468    23.9  ug/l   355476   4  13.346  742591  50.0
Camphene            12.505    32.4  ug/l   481328   4  13.346  742591  50.0
Cyclohexene, 4‐...  12.749    44.0  ug/l   653503   4  13.346  742591  50.0
unknown13.669       13.669    42.8  ug/l   634912   4  13.346  742591  50.0
Naphthalene, de...  14.169    31.3  ug/l   464611   4  13.346  742591  50.0
1‐Iodo‐2‐methyl...  14.529    33.2  ug/l   492599   4  13.346  742591  50.0
Dodecane, 6‐met...  14.645    24.3  ug/l   360662   4  13.346  742591  50.0
Octane, 2,6‐dim...  15.120    15.4  ug/l   228026   4  13.346  742591  50.0
Tridecane           15.340    20.6  ug/l   305458   4  13.346  742591  50.0
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