
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   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_D\Method\82D032922S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD072540.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.503    97   99  102 rVB2    3310      3289   1.04%   0.130%
  2   2.720   135  136  139 rBV3    2859      3439   1.08%   0.136%
  3   3.026   187  188  191 rBV2    2869      3590   1.13%   0.142%
  4   3.215   216  220  223 rBV2    1953      3513   1.11%   0.139%
  5   4.956   505  516  517 rBV4    5494     10499   3.31%   0.416%
 
  6   5.462   597  602  603 rVV3    4971      6323   1.99%   0.251%
  7   5.479   603  605  607 rVV3    9115     11798   3.72%   0.468%
  8   5.497   607  608  616 rVB2    9765     12443   3.92%   0.493%
  9   6.920   841  850  853 rBV6    5637     11788   3.71%   0.467%
 10   7.908  1011 1018 1024 rVV3   39689     99148  31.24%   3.929%
 
 11   7.973  1024 1029 1037 rVV2   61134    136810  43.10%   5.422%
 12   8.067  1037 1045 1052 rVB4   11199     29236   9.21%   1.159%
 13   8.185  1058 1065 1071 rBV4   13264     28446   8.96%   1.127%
 14   8.255  1071 1077 1081 rVV7    7486     17390   5.48%   0.689%
 15   8.326  1081 1089 1099 rVB    45031    103953  32.75%   4.120%
 
 16   8.455  1103 1111 1118 rBV5   12540     32666  10.29%   1.295%
 17   8.526  1118 1123 1129 rVV4   10496     22926   7.22%   0.909%
 18   8.591  1129 1134 1145 rVB5   14375     35755  11.27%   1.417%
 19   8.855  1172 1179 1191 rVB    79204    167325  52.72%   6.632%
 20   9.173  1231 1233 1236 rVB2    4023      3333   1.05%   0.132%
 
 21   9.350  1249 1263 1270 rBV2   77555    200085  63.04%   7.930%
 22   9.397  1270 1271 1278 rVB4    9490     11565   3.64%   0.458%
 23   9.532  1289 1294 1298 rVB5    4501      7796   2.46%   0.309%
 24   9.626  1298 1310 1316 rBV6   11724     28425   8.96%   1.127%
 25   9.755  1329 1332 1342 rVB3   11296     25331   7.98%   1.004%
 
 26   9.902  1354 1357 1358 rBV2    6357      5095   1.61%   0.202%
 27   9.950  1362 1365 1368 rVV5    3383      5330   1.68%   0.211%
 28  10.008  1371 1375 1381 rVB5    4277      8194   2.58%   0.325%
 29  10.091  1384 1389 1390 rVV3    7154      9391   2.96%   0.372%
 30  10.102  1390 1391 1394 rVV3    6964      7760   2.44%   0.308%
 
 31  10.144  1396 1398 1404 rVB5    5234      7254   2.29%   0.287%
 32  10.220  1407 1411 1413 rVV2    3915      4888   1.54%   0.194%
 33  10.332  1423 1430 1444 rVB2  159139    317395 100.00%  12.579%
 34  10.502  1453 1459 1469 rVB8   11708     31247   9.84%   1.238%
 35  10.614  1473 1478 1479 rBV4    2783      3365   1.06%   0.133%
 
 36  10.673  1483 1488 1494 rVB4   16243     30460   9.60%   1.207%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   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_D\Method\82D032922S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  10.773  1498 1505 1509 rBV7    9973     21395   6.74%   0.848%
 38  10.861  1515 1520 1524 rBV4    5370      8655   2.73%   0.343%
 39  10.949  1529 1535 1539 rBV3   11327     18094   5.70%   0.717%
 40  11.049  1545 1552 1560 rBV9    7960     18061   5.69%   0.716%
 
 41  11.155  1568 1570 1571 rVV2    7038      5398   1.70%   0.214%
 42  11.185  1571 1575 1579 rVV5   14445     23239   7.32%   0.921%
 43  11.238  1579 1584 1589 rVV6   20147     37361  11.77%   1.481%
 44  11.297  1591 1594 1597 rVV5    3644      5474   1.72%   0.217%
 45  11.349  1597 1603 1607 rVV5    7865     14901   4.69%   0.591%
 
 46  11.397  1607 1611 1612 rVV4    3847      6000   1.89%   0.238%
 47  11.444  1615 1619 1627 rVB5   10247     20458   6.45%   0.811%
 48  11.520  1627 1632 1635 rBV5    5297      8084   2.55%   0.320%
 49  11.638  1644 1652 1661 rBV   127730    232041  73.11%   9.196%
 50  11.773  1671 1675 1676 rBV2    4007      4541   1.43%   0.180%
 
 51  11.820  1681 1683 1689 rVB5    3688      4874   1.54%   0.193%
 52  11.879  1689 1693 1696 rBV3    9883     14940   4.71%   0.592%
 53  11.973  1705 1709 1711 rBV4    2583      3421   1.08%   0.136%
 54  12.049  1719 1722 1723 rBV     3997      4251   1.34%   0.168%
 55  12.138  1731 1737 1738 rBV5   10232     12928   4.07%   0.512%
 
 56  12.261  1755 1758 1763 rVB5    7600     11416   3.60%   0.452%
 57  12.308  1763 1766 1768 rBV2    3362      4551   1.43%   0.180%
 58  12.344  1768 1772 1773 rBV4    5909      7773   2.45%   0.308%
 59  12.385  1775 1779 1784 rVV8    6810     13627   4.29%   0.540%
 60  12.508  1796 1800 1804 rBV6    3638      6127   1.93%   0.243%
 
 61  12.620  1813 1819 1826 rBV2   98248    173283  54.60%   6.868%
 62  12.696  1830 1832 1836 rVV5    3900      5189   1.63%   0.206%
 63  12.785  1840 1847 1853 rVV8    7831     16983   5.35%   0.673%
 64  12.873  1855 1862 1864 rBV5    5396      5724   1.80%   0.227%
 65  12.938  1870 1873 1874 rVV3    7254      7862   2.48%   0.312%
 
 66  12.949  1874 1875 1879 rVV3    9231      8587   2.71%   0.340%
 67  13.002  1879 1884 1887 rVB5    6087     10495   3.31%   0.416%
 68  13.079  1894 1897 1898 rBV2    3542      3235   1.02%   0.128%
 69  13.167  1910 1912 1918 rVB7    4927      7398   2.33%   0.293%
 70  13.455  1959 1961 1966 rVB4    5103      7105   2.24%   0.282%
 
 71  13.491  1966 1967 1970 rVB3    4658      3907   1.23%   0.155%
 72  13.561  1972 1979 1989 rVB2  131419    235446  74.18%   9.331%
 73  13.702  2000 2003 2005 rBV     4343      4998   1.57%   0.198%
 74  13.890  2028 2035 2037 rBV7    6058     10750   3.39%   0.426%
 75  13.996  2052 2053 2058 rVB3    2938      3728   1.17%   0.148%
 
 76  14.279  2098 2101 2103 rVB4    3088      3641   1.15%   0.144%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   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_D\Method\82D032922S.M
  Title     : SW846 8260
 
 77  14.390  2116 2120 2125 rVB5    4285      8248   2.60%   0.327%
 78  14.485  2132 2136 2138 rBV2    2170      3204   1.01%   0.127%
 79  14.555  2145 2148 2151 rBV3    2368      3476   1.10%   0.138%
 80  14.802  2185 2190 2192 rBV5    3373      5947   1.87%   0.236%
 
 81  15.014  2223 2226 2229 rBV4    2534      3367   1.06%   0.133%
 82  15.055  2229 2233 2234 rBV3    3340      3536   1.11%   0.140%
 83  15.255  2264 2267 2270 rBV4    3568      5828   1.84%   0.231%
 84  15.485  2303 2306 2310 rVV4    3307      6004   1.89%   0.238%
 85  15.973  2385 2389 2391 rBV3    4058      4415   1.39%   0.175%
 
 86  16.596  2493 2495 2498 rVB3    3146      3548   1.12%   0.141%
 87  16.620  2498 2499 2502 rBV2    4373      4856   1.53%   0.192%
 88  16.720  2512 2516 2518 rVB5    3300      4133   1.30%   0.164%
 89  16.749  2518 2521 2523 rBV4    3027      3424   1.08%   0.136%
 
 
                        Sum of corrected areas:     2523178
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D032922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D032922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Bis(2‐ethylhexyl) maleate       Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.185   10.40 ug/l        28446   Pentafluorobenzene          7.979

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bis(2‐ethylhexyl) maleate           340 C20H36O4       000142‐16‐5 53
 2 Hexane, 2,3,4‐trimethyl‐            128 C9H20          000921‐47‐1 50
 3 Oxalic acid, isobutyl nonyl ester   272 C15H28O4       1010309‐37‐4 50
 4 1‐Butanol, 2‐ethyl‐                 102 C6H14O         000097‐95‐0 47
 5 Cyclopentane, 1,2‐dimethyl‐, cis‐    98 C7H14          001192‐18‐3 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1065 (8.185 min): VD072540.D\data.ms (-1058) (-)
43.2

70.0

100.2 166.1

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

5000

m/z-->

Abundance #248541: Bis(2-ethylhexyl) maleate
57.0

117.0
83.029.0

211.0171.0142.0

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

5000

m/z-->

Abundance #14574: Hexane, 2,3,4-trimethyl-
43.0

71.0

14.0 128.099.0

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

5000

m/z-->

Abundance #163251: Oxalic acid, isobutyl nonyl ester
57.0

29.0
85.0

171.0126.0

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  43.20  100.00%

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  41.00   66.33%

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  70.00   64.74%

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  56.20   64.43%

7.80 8.00 8.20 8.40 8.60

m/z  71.10   56.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D032922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Cyclopropylpropan‐1‐amine     Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.455    9.76 ug/l        32666   1,4‐Difluorobenzene         8.855

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Cyclopropylpropan‐1‐amine          99 C6H13N         1000436‐93‐8 50
 2 2‐Cyclohexen‐1‐ol                    98 C6H10O         000822‐67‐3 40
 3 Cyclobutane, 2‐ethyl‐1‐methyl‐3‐... 140 C10H20         061233‐72‐5 36
 4 1‐Octyn‐3‐ol                        126 C8H14O         000818‐72‐4 36
 5 Octane, 3‐methyl‐6‐methylene‐       140 C10H20         074630‐07‐2 33

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1111 (8.455 min): VD072540.D\data.ms (-1103) (-)
70.2

55.1

38.9

98.1

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #3998: 1-Cyclopropylpropan-1-amine
70.0

43.0
28.0

98.013.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #3586: 2-Cyclohexen-1-ol
70.0

41.0

98.0

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance #20769: Cyclobutane, 2-ethyl-1-methyl-3-propyl-
70.0

55.0

98.0
29.0

140.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  70.20  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  55.10   64.13%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  41.00   47.58%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  56.10   40.64%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  83.20   37.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D032922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown8.526                    Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.526    6.85 ug/l        22926   1,4‐Difluorobenzene         8.855

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Furan, 2,3‐dihydro‐                  70 C4H6O          001191‐99‐7 38
 2 Cyclopropane, 1,2‐dimethyl‐, trans‐  70 C5H10          002402‐06‐4 38
 3 1‐Heptanol                          116 C7H16O         000111‐70‐6 33
 4 Isopropylcyclobutane                 98 C7H14          000872‐56‐0 32
 5 Aziridine, 2,2‐dimethyl‐             71 C4H9N          002658‐24‐4 28

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1123 (8.526 min): VD072540.D\data.ms (-1118) (-)
56.0 70.0

41.0

83.2

96.1

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #624: Furan, 2,3-dihydro-
70.041.0

27.0
55.014.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #665: Cyclopropane, 1,2-dimethyl-, trans-
55.0

70.039.0

26.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120
0

5000

m/z-->

Abundance #9449: 1-Heptanol
56.0 70.0

41.0

27.0
83.0

98.014.0 115.0

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  56.00  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  70.00   86.46%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  41.05   75.89%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  69.20   69.37%

8.20 8.40 8.60 8.80

m/z  55.20   50.76%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D032922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Cyclopentane, 1,2‐dimethyl‐...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  8.591   10.68 ug/l        35755   1,4‐Difluorobenzene         8.855

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentane, 1,2‐dimethyl‐, cis‐    98 C7H14          001192‐18‐3 59
 2 3‐Methyl‐2‐hexene                    98 C7H14          017618‐77‐8 53
 3 2‐Heptene, (E)‐                      98 C7H14          014686‐13‐6 49
 4 2‐Cyclohexen‐1‐ol                    98 C6H10O         000822‐67‐3 47
 5 Cyclopentane, 1,3‐dimethyl‐, cis‐    98 C7H14          002532‐58‐3 45

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1134 (8.591 min): VD072540.D\data.ms (-1129) (-)
55.1 70.0

41.0

98.3

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #3819: Cyclopentane, 1,2-dimethyl-, cis-
70.056.0

41.0

27.0

83.0 98.0
15.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #3724: 3-Methyl-2-hexene
41.0

69.0

55.0

27.0
83.0 98.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0

5000

m/z-->

Abundance #3723: 2-Heptene, (E)-
55.0

41.0

27.0
69.0 98.0

15.0
83.0

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  55.10  100.00%

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  70.05   97.77%

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  56.20   89.33%

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  41.00   82.96%

8.20 8.40 8.60 8.80 9.00

m/z  98.30   46.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D032922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown9.626                    Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.626    8.49 ug/l        28425   1,4‐Difluorobenzene         8.855

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Furan, 2,3‐dihydro‐                  70 C4H6O          001191‐99‐7 49
 2 Cyclopentane, 1,2,3‐trimethyl‐, ... 112 C8H16          002613‐69‐6 49
 3 Cyclopentane, 1,2,4‐trimethyl‐      112 C8H16          002815‐58‐9 46
 4 5‐Undecene, 3‐methyl‐, (Z)‐         168 C12H24         074630‐64‐1 43
 5 2‐Undecene, 9‐methyl‐, (Z)‐         168 C12H24         074630‐45‐8 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1310 (9.626 min): VD072540.D\data.ms (-1298) (-)
70.1

39.2

95.0 207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #623: Furan, 2,3-dihydro-
70.0

41.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #7705: Cyclopentane, 1,2,3-trimethyl-, (1.alpha.,2.alpha.,3
70.0

41.0

112.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #7658: Cyclopentane, 1,2,4-trimethyl-
70.0

41.0

97.0

9.50 10.00

m/z  70.10  100.00%

9.50 10.00

m/z  55.10   69.69%

9.50 10.00

m/z  39.20   50.13%

9.50 10.00

m/z  41.00   48.02%

9.50 10.00

m/z  69.10   41.95%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D032922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  unknown9.755                    Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  9.755    7.57 ug/l        25331   1,4‐Difluorobenzene         8.855

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptane, 4‐methylene‐               112 C8H16          015918‐08‐8 43
 2 2‐Heptene, 6‐methyl‐                112 C8H16          073548‐72‐8 43
 3 1‐Heptanol                          116 C7H16O         000111‐70‐6 38
 4 1‐Nonanol                           144 C9H20O         000143‐08‐8 38
 5 4‐Octene, (Z)‐                      112 C8H16          007642‐15‐1 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1332 (9.755 min): VD072540.D\data.ms (-1329) (-)
40.0

95.170.0

207.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #7558: Heptane, 4-methylene-
56.0

84.0
112.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #7546: 2-Heptene, 6-methyl-
56.0

112.0
29.0

84.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #9454: 1-Heptanol
70.041.0

98.0

9.50 10.00

m/z  40.00  100.00%

9.50 10.00

m/z  56.10   98.75%

9.50 10.00

m/z  54.85   94.11%

9.50 10.00

m/z  41.10   89.55%

9.50 10.00

m/z  95.10   70.80%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D032922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown10.502                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.502    6.73 ug/l        31247   Chlorobenzene‐d5           11.632

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cycloheptane, methyl‐               112 C8H16          004126‐78‐7 38
 2 (S)‐(+)‐6‐Methyl‐1‐octanol          144 C9H20O         110453‐78‐6 32
 3 1‐Nonanol                           144 C9H20O         000143‐08‐8 22
 4 1‐Methylpentyl cyclopropane         126 C9H18          006976‐28‐9 14
 5 2‐Heptene                            98 C7H14          000592‐77‐8 14

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1459 (10.502 min): VD072540.D\data.ms (-1453) (-
55.0 97.0

207.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #7566: Cycloheptane, methyl-
55.0

97.0

27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #24442: (S)-(+)-6-Methyl-1-octanol
55.0

97.0

29.0

127.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #24382: 1-Nonanol
56.0

83.0
29.0

126.0

10.50

m/z  55.05  100.00%

10.50

m/z  97.00   92.87%

10.50

m/z  43.90   83.09%

10.50

m/z  69.10   60.50%

10.50

m/z  41.10   53.68%

82D032922S.M Wed Apr 06 17:55:15 2022                                                      Page: 11

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
OK-01-040422

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
OK-01-040422

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
OK-01-040422

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
OK-01-040422

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
OK-01-040422

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
OK-01-040422

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
OK-01-040422

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
OK-01-040422

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
OK-01-040422

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
OK-01-040422

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
OK-01-040422



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D032922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  Cyclohexane, 1,3‐dimethyl‐,...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 10.673    6.56 ug/l        30460   Chlorobenzene‐d5           11.632

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,3‐dimethyl‐, trans‐  112 C8H16          002207‐03‐6 62
 2 Cyclohexane, 1,2‐dimethyl‐, cis‐    112 C8H16          002207‐01‐4 53
 3 Cyclohexane, 1,2‐dimethyl‐ (cis/... 112 C8H16          000583‐57‐3 53
 4 Cyclohexane, 1,4‐dimethyl‐, cis‐    112 C8H16          000624‐29‐3 52
 5 Cyclohexane, 1,3‐dimethyl‐, cis‐    112 C8H16          000638‐04‐0 50

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1488 (10.673 min): VD072540.D\data.ms (-1483) (-
97.1

55.0

365.207.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #7682: Cyclohexane, 1,3-dimethyl-, trans-
55.0 97.0

15.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #7672: Cyclohexane, 1,2-dimethyl-, cis-
55.0

97.0

15.0

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance #7699: Cyclohexane, 1,2-dimethyl- (cis/trans)
55.0

97.0

15.0

10.50 11.00

m/z  97.10  100.00%

10.50 11.00

m/z  55.00   74.85%

10.50 11.00

m/z  41.10   44.18%

10.50 11.00

m/z  56.10   30.88%

10.50 11.00

m/z  67.90   28.64%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D032922S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Cyclohexane, 1,1,3‐trimethyl‐   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.238    8.05 ug/l        37361   Chlorobenzene‐d5           11.632

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,1,3‐trimethyl‐       126 C9H18          003073‐66‐3 64
 2 Cyclooctane, (1‐methylpropyl)‐      168 C12H24         016538‐89‐9 59
 3 1‐Hexene, 3,3‐dimethyl‐             112 C8H16          003404‐77‐1 58
 4 Cyclohexane, 1,2,4‐trimethyl‐       126 C9H18          002234‐75‐5 56
 5 Cyclopentanecarboxamide, N‐(2‐fl... 207 C12H14FNO      1000308‐60‐7 53

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1584 (11.238 min): VD072540.D\data.ms (-1579) (-
69.1

111.1

41.0

206.7157.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #13263: Cyclohexane, 1,1,3-trimethyl-
111.069.0

41.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #43578: Cyclooctane, (1-methylpropyl)-
69.0

111.0

41.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #7604: 1-Hexene, 3,3-dimethyl-
69.0

41.0

97.0
15.0

11.00 11.50

m/z  69.10  100.00%

11.00 11.50

m/z 111.10   71.07%

11.00 11.50

m/z  40.95   32.67%

11.00 11.50

m/z  70.20   31.60%

11.00 11.50

m/z  55.90   24.40%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD040522\
  Data File : VD072540.D                                          
  Acq On    : 05 Apr 2022  17:39
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N2252‐01
  Misc      : 5.01G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D032922S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Bis(2‐ethylhexy...   8.185    10.4  ug/l    28446   1   7.979  136810  50.0
1‐Cyclopropylpr...   8.455     9.8  ug/l    32666   2   8.855  167325  50.0
unknown8.526         8.526     6.8  ug/l    22926   2   8.855  167325  50.0
Cyclopentane, 1...   8.591    10.7  ug/l    35755   2   8.855  167325  50.0
unknown9.626         9.626     8.5  ug/l    28425   2   8.855  167325  50.0
unknown9.755         9.755     7.6  ug/l    25331   2   8.855  167325  50.0
unknown10.502       10.502     6.7  ug/l    31247   3  11.632  232041  50.0
Cyclohexane, 1,...  10.673     6.6  ug/l    30460   3  11.632  232041  50.0
Cyclohexane, 1,...  11.238     8.1  ug/l    37361   3  11.632  232041  50.0
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