
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   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\82D060121S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD069343.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.315    58   67   79 rBV2   76478    143012   1.32%   0.264%
  2   4.156   372  380  389 rBV   119915    323016   2.97%   0.596%
  3   4.426   416  426  440 rVB2   52908    187963   1.73%   0.347%
  4   4.962   504  517  532 rBV2   36705    130365   1.20%   0.241%
  5   7.208   888  899  912 rBV2   56868    161538   1.49%   0.298%
 
  6   7.920  1007 1020 1022 rBV2  239236    545479   5.02%   1.007%
  7   7.967  1022 1028 1038 rVV3  491110   1461856  13.46%   2.697%
  8   8.067  1038 1045 1056 rVV   116673    301914   2.78%   0.557%
  9   8.191  1056 1066 1077 rVV   454898   1048319   9.65%   1.934%
 10   8.332  1077 1090 1101 rVB3  204236    538335   4.95%   0.993%
 
 11   8.456  1101 1111 1118 rBV3   59266    154348   1.42%   0.285%
 12   8.720  1147 1156 1167 rBV   402102    791496   7.28%   1.460%
 13   8.861  1171 1180 1193 rVB   514607   1047189   9.64%   1.932%
 14  10.226  1404 1412 1423 rBV   136325    258007   2.37%   0.476%
 15  10.338  1423 1431 1436 rVV   636256   1148470  10.57%   2.119%
 
 16  10.402  1436 1442 1454 rVV  1574797   2874132  26.45%   5.303%
 17  10.520  1454 1462 1468 rVB    77304    137401   1.26%   0.254%
 18  11.426  1608 1616 1628 rVB7   45408    142288   1.31%   0.263%
 19  11.644  1645 1653 1659 rBV   484703    871291   8.02%   1.608%
 20  11.744  1664 1670 1679 rVB    90932    162779   1.50%   0.300%
 
 21  11.849  1680 1688 1698 rBV2  569242   1113947  10.25%   2.055%
 22  12.179  1732 1744 1752 rBV3  337524    778057   7.16%   1.436%
 23  12.485  1788 1796 1802 rBV   252007    488374   4.50%   0.901%
 24  12.626  1815 1820 1832 rVB2  333635    590659   5.44%   1.090%
 25  12.879  1858 1863 1866 rBV    65436    123423   1.14%   0.228%
 
 26  12.944  1869 1874 1882 rVV3  468998    896252   8.25%   1.654%
 27  13.043  1886 1891 1895 rVB3  123558    209147   1.93%   0.386%
 28  13.261  1923 1928 1933 rBV   190541    308159   2.84%   0.569%
 29  13.373  1943 1947 1957 rVB5   82987    177491   1.63%   0.328%
 30  13.479  1957 1965 1975 rBV  6734814  10864749 100.00%  20.048%
 
 31  13.567  1975 1980 1985 rVV   272048    435613   4.01%   0.804%
 32  13.632  1986 1991 1992 rVV2  352835    460744   4.24%   0.850%
 33  13.661  1992 1996 2003 rVB   869234   1411520  12.99%   2.605%
 34  13.726  2003 2007 2011 rBV3  122060    176644   1.63%   0.326%
 35  13.802  2017 2020 2029 rVB6   61957    146114   1.34%   0.270%
 
 36  13.885  2029 2034 2040 rBV   353810    541998   4.99%   1.000%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   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\82D060121S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.014  2049 2056 2067 rBV  1057400   1923798  17.71%   3.550%
 38  14.108  2067 2072 2077 rVB4   70359    123605   1.14%   0.228%
 39  14.238  2086 2094 2101 rBV5  191722    600637   5.53%   1.108%
 40  14.314  2101 2107 2115 rVV  1256952   2076294  19.11%   3.831%
 
 41  14.420  2120 2125 2130 rBV2  361348    590726   5.44%   1.090%
 42  14.526  2138 2143 2145 rBV2  513230    771127   7.10%   1.423%
 43  14.561  2145 2149 2155 rVV  1440735   2655406  24.44%   4.900%
 44  14.679  2165 2169 2175 rVB2  325686    506956   4.67%   0.935%
 45  14.738  2175 2179 2185 rVB2  235880    384672   3.54%   0.710%
 
 46  14.885  2195 2204 2212 rBV2  744218   1608742  14.81%   2.969%
 47  15.002  2212 2224 2225 rBV5  389262    963854   8.87%   1.779%
 48  15.032  2225 2229 2232 rVV3  543674   1003704   9.24%   1.852%
 49  15.096  2236 2240 2248 rVB3  725319   1821588  16.77%   3.361%
 50  15.179  2248 2254 2259 rBV   539182   1197070  11.02%   2.209%
 
 51  15.232  2260 2263 2268 rVB2  599343    927518   8.54%   1.711%
 52  15.332  2268 2280 2283 rBV5  436671   1306941  12.03%   2.412%
 53  15.402  2288 2292 2307 rVB3  927590   2250183  20.71%   4.152%
 54  15.585  2319 2323 2332 rVB3  152234    265443   2.44%   0.490%
 55  15.761  2347 2353 2365 rBV   697474   1338637  12.32%   2.470%
 
 56  16.079  2401 2407 2412 rVV2  135509    235379   2.17%   0.434%
 57  16.137  2412 2417 2422 rVB5   71023    120881   1.11%   0.223%
 58  16.343  2447 2452 2459 rVB2  123112    243120   2.24%   0.449%
 59  16.773  2520 2525 2527 rBV3   72983    125209   1.15%   0.231%
 
 
                        Sum of corrected areas:    54193579
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D060121S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.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 6.80
0

1000000

2000000

3000000

4000000

5000000

6000000

Time-->

Abundance TIC: VD069343.D\data.ms

 2.315  4.156  4.426  4.962

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

1000000

2000000
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4000000

5000000

6000000

Time-->

Abundance TIC: VD069343.D\data.ms

 7.208  7.920
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 8.067
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1000000

2000000
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4000000
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Time-->

Abundance TIC: VD069343.D\data.ms

849
12.179 12.48512.626

12.879
12.944

13.04313.26113.373

13.479

13.56713.632

13.661

13.72613.802
13.885

14.014

14.10814.238

14.314

14.420
14.526

14.561

14.67914.738

14.885
15.002
15.03215.096
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D060121S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.661  162.01 ug/l      1411520   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 56
 2 Carbonic acid, isobutyl 2‐ethylh... 230 C13H26O3       1000357‐82‐9 40
 3 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 38
 4 2‐Propyl‐1‐Pentanol, trifluoroac... 226 C10H17F3O2     1000365‐19‐7 36
 5 1‐Pentanol, 2‐ethyl‐4‐methyl‐       130 C8H18O         000106‐67‐2 33

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1996 (13.661 min): VD069343.D\data.ms (-1992) (-
57.0

83.0

112.1 206.9138.7

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #13661: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0

29.0
83.0

112.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #85987: Carbonic acid, isobutyl 2-ethylhexyl ester
57.0

83.029.0 112.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #13662: 2-Propyl-1-pentanol
57.0

83.029.0
112.0

13.50 14.00

m/z  57.00  100.00%

13.50 14.00

m/z  41.00   31.79%

13.50 14.00

m/z  55.00   29.82%

13.50 14.00

m/z  70.00   26.70%

13.50 14.00

m/z  56.00   22.40%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D060121S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  Cyclohexene, 1‐methyl‐4‐(1‐...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.014  220.82 ug/l      1923800   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexene, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 136 C10H16         000586‐62‐9 98
 2 (+)‐4‐Carene                        136 C10H16         029050‐33‐7 97
 3 1,3‐Cyclohexadiene, 1‐methyl‐4‐(... 136 C10H16         000099‐86‐5 96
 4 2‐Carene                            136 C10H16         000554‐61‐0 96
 5 3‐Carene                            136 C10H16         013466‐78‐9 91

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2056 (14.014 min): VD069343.D\data.ms (-2049) (-
93.0

136.0

41.0

208.1 280.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #15858: Cyclohexene, 1-methyl-4-(1-methylethylidene)-
93.0

136.0

39.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #15688: (+)-4-Carene
93.0

136.0

41.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #15877: 1,3-Cyclohexadiene, 1-methyl-4-(1-methylethyl)-
121.0

91.0

43.0

14.00

m/z  93.00  100.00%

14.00

m/z 120.95   96.78%

14.00

m/z 136.00   81.75%

14.00

m/z  91.00   67.77%

14.00

m/z  78.95   41.88%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D060121S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  3  1‐Octene, 6‐methyl‐             Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.314  238.32 ug/l      2076290   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Octene, 6‐methyl‐                 126 C9H18          013151‐10‐5 60
 2 Carbonic acid, isobutyl 2‐methyl... 188 C10H20O3       1000331‐39‐8 47
 3 1‐Pentanol, 2‐methyl‐               102 C6H14O         000105‐30‐6 38
 4 1‐Heptene, 5‐methyl‐                112 C8H16          013151‐04‐7 38
 5 2‐Ethyl‐1‐hexanol, trifluoroacetate 226 C10H17F3O2     1000365‐19‐6 38

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2107 (14.314 min): VD069343.D\data.ms (-2101) (-
55.0

97.0

126.1 281.1209.1162.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #11523: 1-Octene, 6-methyl-
55.0

97.0

126.026.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #51347: Carbonic acid, isobutyl 2-methylbutyl ester
57.0

27.0 103.0132.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #4441: 1-Pentanol, 2-methyl-
43.0

84.0

14.00 14.50

m/z  55.00  100.00%

14.00 14.50

m/z  70.00   97.77%

14.00 14.50

m/z  57.00   96.52%

14.00 14.50

m/z  71.00   76.67%

14.00 14.50

m/z  97.00   67.03%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D060121S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  4  3‐Heptene, 2,6‐dimethyl‐        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.561  304.79 ug/l      2655410   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Heptene, 2,6‐dimethyl‐            126 C9H18          002738‐18‐3 53
 2 3‐Heptene, (E)‐                      98 C7H14          014686‐14‐7 46
 3 (Z)‐3‐Heptene                        98 C7H14          007642‐10‐6 46
 4 Cyclohexane, 1,2,3‐trimethyl‐, (... 126 C9H18          001839‐88‐9 38
 5 1‐Octene, 3‐methyl‐                 126 C9H18          013151‐08‐1 35

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2149 (14.561 min): VD069343.D\data.ms (-2145) (-
57.0

98.0

151.9 260.0190.8

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #11558: 3-Heptene, 2,6-dimethyl-
55.0

126.0

15.0 85.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #3311: 3-Heptene, (E)-
41.0

98.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #3307: (Z)-3-Heptene
41.0

98.0

14.50

m/z  57.00  100.00%

14.50

m/z  55.00   96.10%

14.50

m/z  69.00   90.73%

14.50

m/z  41.00   86.83%

14.50

m/z  56.00   76.82%

82D060121S.M Mon Jun 07 07:48:46 2021                                                      Page: 7

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
54-57S



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D060121S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  5  Acetic acid, trifluoro‐, no...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.885  184.65 ug/l      1608740   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Acetic acid, trifluoro‐, nonyl e... 240 C11H19F3O2     030767‐14‐7 91
 2 1‐Nonanol                           144 C9H20O         000143‐08‐8 91
 3 2‐Dodecene, (E)‐                    168 C12H24         007206‐13‐5 86
 4 1‐Decene                            140 C10H20         000872‐05‐9 83
 5 Cycloheptane                         98 C7H14          000291‐64‐5 83

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 2204 (14.885 min): VD069343.D\data.ms (-2195) (-
55.0

97.0

129.0 207.8167.0 280.9

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #93542: Acetic acid, trifluoro-, nonyl ester
55.0

97.0

126.0 171.0
15.0 222.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #21105: 1-Nonanol
56.0

97.0
27.0

126.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #36759: 2-Dodecene, (E)-
55.0

84.0
168.0

125.015.0

14.50 15.00

m/z  55.00  100.00%

14.50 15.00

m/z  56.00   90.56%

14.50 15.00

m/z  69.00   77.82%

14.50 15.00

m/z  70.00   75.03%

14.50 15.00

m/z  41.00   72.48%

82D060121S.M Mon Jun 07 07:48:46 2021                                                      Page: 8

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
54-57S



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D060121S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  6  2‐Decene, 4‐methyl‐, (Z)‐       Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.096  209.08 ug/l      1821590   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Decene, 4‐methyl‐, (Z)‐           154 C11H22         074630‐30‐1 53
 2 1‐Hexene, 3‐methyl‐                  98 C7H14          003404‐61‐3 49
 3 2‐Heptene, 4‐methyl‐, (E)‐          112 C8H16          066225‐17‐0 46
 4 Cyclopentane, ethyl‐                 98 C7H14          001640‐89‐7 43
 5 Acetic acid, trifluoro‐, undecyl... 268 C13H23F3O2     053800‐01‐4 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 2240 (15.096 min): VD069343.D\data.ms (-2236) (-
57.0

97.0

133.0
156.0 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #27070: 2-Decene, 4-methyl-, (Z)-
69.0

41.0

111.0 154.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #3328: 1-Hexene, 3-methyl-
55.0

27.0

83.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #6742: 2-Heptene, 4-methyl-, (E)-
69.0

41.0

112.0

15.00

m/z  57.00  100.00%

15.00

m/z  69.00   90.28%

15.00

m/z  56.00   72.00%

15.00

m/z  43.00   68.83%

15.00

m/z  41.00   65.47%

82D060121S.M Mon Jun 07 07:48:47 2021                                                      Page: 9

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
54-57S



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D060121S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  7  4‐Octene, (E)‐                  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.179  137.40 ug/l      1197070   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4‐Octene, (E)‐                      112 C8H16          014850‐23‐8 59
 2 2‐Octene, (E)‐                      112 C8H16          013389‐42‐9 53
 3 1‐Hexene, 3,3‐dimethyl‐             112 C8H16          003404‐77‐1 53
 4 1‐Undecene, 9‐methyl‐               168 C12H24         074630‐41‐4 53
 5 4‐Octene, (Z)‐                      112 C8H16          007642‐15‐1 47

50 100 150 200 250 300 350
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2254 (15.179 min): VD069343.D\data.ms (-2248) (-
55.0

111.1

148.0 208.9 280.9 354.8

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #6637: 4-Octene, (E)-
55.0

112.0

15.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #6636: 2-Octene, (E)-
55.0

112.0

15.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #6735: 1-Hexene, 3,3-dimethyl-
69.0

27.0 112.0

15.00 15.50

m/z  55.00  100.00%

15.00 15.50

m/z  69.00   68.04%

15.00 15.50

m/z  70.00   62.79%

15.00 15.50

m/z  57.00   51.65%

15.00 15.50

m/z  56.00   48.06%

82D060121S.M Mon Jun 07 07:48:48 2021                                                      Page: 10

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
54-57S



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D060121S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  8  2‐Propenoic acid, 2‐methyl‐...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.332  150.01 ug/l      1306940   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Propenoic acid, 2‐methyl‐, dec... 226 C14H26O2       003179‐47‐3 59
 2 2‐Dodecene, 4‐methyl‐               182 C13H26         056851‐45‐7 53
 3 2‐Methyl‐2‐heptene                  112 C8H16          000627‐97‐4 49
 4 Cyclohexanone, 3‐methyl‐            112 C7H12O         000591‐24‐2 46
 5 1‐Dodecanol                         186 C12H26O        000112‐53‐8 35

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2280 (15.332 min): VD069343.D\data.ms (-2268) (-
69.0

41.0

112.0

149.1 190.8 231.9 280.8

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #82820: 2-Propenoic acid, 2-methyl-, decyl ester
69.041.0

111.0140.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #47285: 2-Dodecene, 4-methyl-
69.0

41.0

182.0139.098.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #6662: 2-Methyl-2-heptene
69.041.0

112.0

15.00 15.50

m/z  69.00  100.00%

15.00 15.50

m/z  43.00   60.17%

15.00 15.50

m/z  55.00   59.31%

15.00 15.50

m/z  70.00   57.38%

15.00 15.50

m/z  41.00   44.74%

82D060121S.M Mon Jun 07 07:48:49 2021                                                      Page: 11

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
54-57S



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D060121S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  9  1‐Decene                        Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.402  258.28 ug/l      2250180   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Decene                            140 C10H20         000872‐05‐9 86
 2 Cyclooctane, 1,5‐dimethyl‐          140 C10H20         021328‐57‐4 78
 3 Cyclopropane, 1‐methyl‐2‐octyl‐     168 C12H24         037617‐26‐8 52
 4 1‐Fluorononane                      146 C9H19F         000463‐18‐3 49
 5 1‐Dodecene                          168 C12H24         000112‐41‐4 49

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 2292 (15.402 min): VD069343.D\data.ms (-2288) (-
43.0

85.0

140.1 221.8186.8 259.9

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #17936: 1-Decene
55.0

97.0

140.0
15.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #18012: Cyclooctane, 1,5-dimethyl-
56.0

97.0

26.0 140.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #36848: Cyclopropane, 1-methyl-2-octyl-
56.0

97.0

168.026.0 127.0

15.00 15.50

m/z  43.00  100.00%

15.00 15.50

m/z  57.00   94.74%

15.00 15.50

m/z  56.00   88.91%

15.00 15.50

m/z  55.00   78.21%

15.00 15.50

m/z  41.00   77.64%

82D060121S.M Mon Jun 07 07:48:50 2021                                                      Page: 12

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
54-57S



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D060121S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number 10  Cyclodecane                     Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.761  153.65 ug/l      1338640   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclodecane                         140 C10H20         000293‐96‐9 91
 2 1‐Decanol                           158 C10H22O        000112‐30‐1 91
 3 1‐Undecanol                         172 C11H24O        000112‐42‐5 90
 4 Cyclooctane                         112 C8H16          000292‐64‐8 87
 5 Cyclopropane, 1‐ethyl‐2‐heptyl‐     168 C12H24         074663‐86‐8 86

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance Scan 2353 (15.761 min): VD069343.D\data.ms (-2347) (-
55.0

84.1

140.0 192.9 280.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #17940: Cyclodecane
55.0

84.0

140.0
26.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #29593: 1-Decanol
70.0

41.0

112.0

141.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #39780: 1-Undecanol
55.0

84.0

126.026.0 155.0

15.50 16.00

m/z  55.00  100.00%

15.50 16.00

m/z  70.00   84.76%

15.50 16.00

m/z  69.00   77.13%

15.50 16.00

m/z  56.00   76.29%

15.50 16.00

m/z  43.05   68.55%

82D060121S.M Mon Jun 07 07:48:51 2021                                                      Page: 13

Instrument :
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069343.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  13:29
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2583‐02
  Misc      : 5.08G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 6   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D060121S.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
1‐Hexanol, 2‐et...  13.661   162.0  ug/l  1411520   4  13.567  435613  50.0
Cyclohexene, 1‐...  14.014   220.8  ug/l  1923800   4  13.567  435613  50.0
1‐Octene, 6‐met...  14.314   238.3  ug/l  2076290   4  13.567  435613  50.0
3‐Heptene, 2,6‐...  14.561   304.8  ug/l  2655410   4  13.567  435613  50.0
Acetic acid, tr...  14.885   184.7  ug/l  1608740   4  13.567  435613  50.0
2‐Decene, 4‐met...  15.096   209.1  ug/l  1821590   4  13.567  435613  50.0
4‐Octene, (E)‐      15.179   137.4  ug/l  1197070   4  13.567  435613  50.0
2‐Propenoic aci...  15.332   150.0  ug/l  1306940   4  13.567  435613  50.0
1‐Decene            15.402   258.3  ug/l  2250180   4  13.567  435613  50.0
Cyclodecane         15.761   153.7  ug/l  1338640   4  13.567  435613  50.0
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