
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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: VD069356.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.967   507  518  530 rBV3   28252     93128   5.47%   0.730%
  2   7.914  1007 1019 1024 rBV   260984    622174  36.58%   4.879%
  3   7.979  1024 1030 1041 rVB   406567    921585  54.18%   7.227%
  4   8.332  1081 1090 1102 rVB2  224008    514075  30.22%   4.031%
  5   8.867  1172 1181 1192 rBV   613688   1232161  72.44%   9.662%
 
  6  10.337  1423 1431 1441 rBV   937142   1701035 100.00%  13.339%
  7  11.643  1645 1653 1666 rBV   832667   1434499  84.33%  11.249%
  8  11.861  1680 1690 1693 rBV6    7527     20626   1.21%   0.162%
  9  12.149  1730 1739 1743 rBV7   16811     37776   2.22%   0.296%
 10  12.384  1776 1779 1785 rVB7   15581     26743   1.57%   0.210%
 
 11  12.490  1790 1797 1800 rBV7    8099     20053   1.18%   0.157%
 12  12.626  1813 1820 1829 rBV   930971   1565743  92.05%  12.278%
 13  12.796  1845 1849 1854 rVB7   17597     30821   1.81%   0.242%
 14  12.873  1857 1862 1866 rBV6   22861     46930   2.76%   0.368%
 15  12.943  1866 1874 1880 rVV5   52538    121794   7.16%   0.955%
 
 16  13.008  1882 1885 1889 rVB5   17264     24592   1.45%   0.193%
 17  13.055  1889 1893 1896 rBV6   10635     17616   1.04%   0.138%
 18  13.096  1896 1900 1904 rBV6   14915     24299   1.43%   0.191%
 19  13.179  1910 1914 1923 rVB5   40470     72502   4.26%   0.569%
 20  13.396  1947 1951 1954 rVB3   19530     23258   1.37%   0.182%
 
 21  13.449  1954 1960 1965 rBV7   34720     84778   4.98%   0.665%
 22  13.496  1965 1968 1972 rVV6   22798     38826   2.28%   0.304%
 23  13.567  1974 1980 1989 rVB   583059    980390  57.63%   7.688%
 24  13.714  2000 2005 2010 rVV7   17327     39872   2.34%   0.313%
 25  13.755  2010 2012 2017 rVB5   14220     20604   1.21%   0.162%
 
 26  13.890  2030 2035 2040 rBV3  103380    181262  10.66%   1.421%
 27  14.220  2085 2091 2096 rBV   147291    256787  15.10%   2.014%
 28  14.278  2097 2101 2102 rBV3   41394     50537   2.97%   0.396%
 29  14.343  2108 2112 2116 rBV6   15202     34924   2.05%   0.274%
 30  14.402  2117 2122 2127 rVV5   86032    148837   8.75%   1.167%
 
 31  14.514  2138 2141 2144 rBV4   25474     33310   1.96%   0.261%
 32  14.561  2145 2149 2154 rVV5   64369    107833   6.34%   0.846%
 33  14.749  2177 2181 2185 rVB5   49566     73869   4.34%   0.579%
 34  14.820  2186 2193 2197 rBV5   83515    240326  14.13%   1.885%
 35  14.884  2197 2204 2207 rBV4   97996    223272  13.13%   1.751%
 
 36  15.273  2262 2270 2279 rVB6  160978    367460  21.60%   2.882%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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  15.361  2280 2285 2291 rBV5   91570    171129  10.06%   1.342%
 38  15.443  2292 2299 2302 rBV7   82598    206627  12.15%   1.620%
 39  15.525  2310 2313 2320 rVB5  151158    320171  18.82%   2.511%
 40  15.614  2323 2328 2334 rVV9   66998    167956   9.87%   1.317%
 
 41  15.772  2351 2355 2361 rVB6  128300    249903  14.69%   1.960%
 42  16.678  2505 2509 2516 rVB8  103022    202051  11.88%   1.584%
 
 
                        Sum of corrected areas:    12752134
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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

200000

400000

600000

800000

Time-->

Abundance TIC: VD069356.D\data.ms

 4.967

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

200000

400000

600000

800000

Time-->

Abundance TIC: VD069356.D\data.ms

 7.914

 7.979

 8.332

 8.867

10.337
11.643

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

200000

400000

600000

800000

Time-->

Abundance TIC: VD069356.D\data.ms

861 12.14912.38412.490

12.626

12.79612.873
12.943

13.00813.05513.09613.17913.39613.44913.496

13.567

13.71413.755

13.890
14.220

14.278
14.343

14.402
14.514

14.56114.749
14.820

14.884
15.273

15.36115.443

15.525

15.614
15.772

16.678
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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  unknown13.890                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.890    9.24 ug/l       181262   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Tetracosanol‐1                    354 C24H50O        000506‐51‐4 45
 2 Furan, 2,3‐dihydro‐4‐(1‐methylet... 112 C7H12O         034314‐84‐6 43
 3 Pentafluoropropionic acid, octad... 416 C21H37F5O2     959261‐25‐7 38
 4 Cyclopentane, (1‐methylbutyl)‐      140 C10H20         004737‐43‐3 30
 5 6‐Octen‐1‐ol, 3,7‐dimethyl‐, ace... 198 C12H22O2       000150‐84‐5 25

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance Scan 2035 (13.890 min): VD069356.D\data.ms (-2030) (-
55.0

97.0

154.1
260.0206.9

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #186968: n-Tetracosanol-1
57.0

111.0

153.0 308.0195.0238.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #6609: Furan, 2,3-dihydro-4-(1-methylethyl)-
41.0 97.0

50 100 150 200 250 300 350 400

5000

m/z-->

Abundance #217811: Pentafluoropropionic acid, octadecyl ester
57.0

111.0

252.0153.0 398.0297.0196.0

13.50 14.00

m/z  55.00  100.00%

13.50 14.00

m/z  57.05   82.38%

13.50 14.00

m/z  41.00   77.14%

13.50 14.00

m/z  97.00   75.02%

13.50 14.00

m/z  43.00   65.94%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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  Benzene, 1‐methyl‐4‐(1‐meth...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.220   13.10 ug/l       256787   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐methyl‐4‐(1‐methylpro... 148 C11H16         001595‐16‐0 81
 2 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 81
 3 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 81
 4 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 70
 5 p‐Cymene                            134 C10H14         000099‐87‐6 58

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2091 (14.220 min): VD069356.D\data.ms (-2085) (-
119.0

147.991.0

41.0
208.866.0

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

5000

m/z-->

Abundance #22819: Benzene, 1-methyl-4-(1-methylpropyl)-
119.0

148.091.0
41.0

66.0

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

5000

m/z-->

Abundance #14892: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

91.039.0 65.0
2.0

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

5000

m/z-->

Abundance #14886: Benzene, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
119.0

91.039.0 65.0

14.00 14.50

m/z 119.00  100.00%

14.00 14.50

m/z 147.95   25.33%

14.00 14.50

m/z 105.00   22.03%

14.00 14.50

m/z  90.95   20.91%

14.00 14.50

m/z 116.95   18.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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  unknown14.820                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.820   12.26 ug/l       240326   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,6,10,14‐Tetramethyl‐7‐(3‐methy... 348 C25H48         1000370‐41‐6 47
 2 Cyclohexane, 1,2,4,5‐tetraethyl‐... 196 C14H28         061142‐24‐3 35
 3 Bicyclo[3.1.1]heptan‐3‐one, 2‐et... 166 C11H18O        1000163‐95‐8 35
 4 1‐Heptyne, 3‐ethoxy‐3,4‐dimethyl‐   168 C11H20O        054411‐04‐0 25
 5 (5‐Ethylcyclopent‐1‐enyl)methanol   126 C8H14O         036431‐59‐1 22

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 2193 (14.820 min): VD069356.D\data.ms (-2186) (-
55.0 97.0

168.1
132.9 280.9207.9

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #183014: 2,6,10,14-Tetramethyl-7-(3-methylpent-4-enylid
69.0

111.0

264.0167.0 207.0 348.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #58327: Cyclohexane, 1,2,4,5-tetraethyl-, (1.alpha.,2.alph
55.0

97.0

167.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #35096: Bicyclo[3.1.1]heptan-3-one, 2-ethyl-6,6-dimethyl-
69.0

27.0 166.0
109.0

14.50 15.00

m/z  55.00  100.00%

14.50 15.00

m/z  69.00   92.94%

14.50 15.00

m/z  96.95   88.26%

14.50 15.00

m/z  91.00   79.10%

14.50 15.00

m/z 118.95   70.18%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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  Benzene, 2,4‐dimethyl‐1‐(1‐...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.884   11.39 ug/l       223272   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2,4‐dimethyl‐1‐(1‐methy... 162 C12H18         001483‐60‐9 81
 2 4,5‐Dimethyl‐3H‐isobenzofuran‐1‐one 162 C10H10O2       1000188‐08‐0 72
 3 Benzene, 1,4‐dipropyl‐              162 C12H18         004815‐57‐0 64
 4 2'‐Ethylpropiophenone               162 C11H14O        016819‐79‐7 53
 5 Benzene, 1‐(1,1‐dimethylethyl)‐3... 148 C11H16         001075‐38‐3 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance Scan 2204 (14.884 min): VD069356.D\data.ms (-2197) (-
133.0

105.0 162.1
77.041.0 208.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #32316: Benzene, 2,4-dimethyl-1-(1-methylpropyl)-
133.0

162.0
27.0 91.0

65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #31998: 4,5-Dimethyl-3H-isobenzofuran-1-one
133.0

162.0
105.0

77.051.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

5000

m/z-->

Abundance #32238: Benzene, 1,4-dipropyl-
133.0

91.0
28.0 162.0

65.0

14.50 15.00

m/z 133.00  100.00%

14.50 15.00

m/z 105.00   26.03%

14.50 15.00

m/z 162.05   21.52%

14.50 15.00

m/z 134.00   13.75%

14.50 15.00

m/z 119.00    9.70%

82D060121S.M Mon Jun 07 07:49:29 2021                                                      Page: 7
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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  Benzene, 2‐(chloromethyl)‐1...  Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.273   18.74 ug/l       367460   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2,4‐dimethyl‐1‐(1‐methy... 162 C12H18         001483‐60‐9 83
 2 Benzene, 2‐(chloromethyl)‐1,3,5‐... 168 C10H13Cl       001585‐16‐6 72
 3 Benzene, 1,3,5‐trimethyl‐2‐propyl‐  162 C12H18         004810‐04‐2 72
 4 2‐Bromomethyl‐1,3,5‐trimethylben... 212 C10H13Br       004761‐00‐6 64
 5 1H‐Imidazole, 1‐[(2,4,6‐trimethy... 200 C13H16N2       084567‐17‐9 64

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance Scan 2270 (15.273 min): VD069356.D\data.ms (-2262) (-
133.0

69.0
162.0

39.0 98.1 193.0 280.8

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #32316: Benzene, 2,4-dimethyl-1-(1-methylpropyl)-
133.0

162.0
27.0 91.0

62.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #36316: Benzene, 2-(chloromethyl)-1,3,5-trimethyl-
133.0

168.0
91.039.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #32297: Benzene, 1,3,5-trimethyl-2-propyl-
133.0

162.0
91.041.0

15.00 15.50

m/z 133.00  100.00%

15.00 15.50

m/z  69.00   25.42%

15.00 15.50

m/z  55.00   23.22%

15.00 15.50

m/z 162.00   18.01%

15.00 15.50

m/z  56.00   14.74%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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  Tridecane, 7‐methyl‐            Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.361    8.73 ug/l       171129   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Tridecane, 7‐methyl‐                198 C14H30         026730‐14‐3 60
 2 Pentadecane, 2,6,10,14‐tetramethyl‐ 268 C19H40         001921‐70‐6 59
 3 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl non... 320 C17H36O3S      1000309‐19‐2 58
 4 Octane, 2‐bromo‐                    192 C8H17Br        000557‐35‐7 47
 5 Undecane, 4,5‐dimethyl‐             184 C13H28         017312‐79‐7 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance Scan 2285 (15.361 min): VD069356.D\data.ms (-2280) (-
57.0

133.0

97.0 162.1
196.0 231.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance #59891: Tridecane, 7-methyl-
57.0

112.0

85.0
183.0155.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance #117659: Pentadecane, 2,6,10,14-tetramethyl-
57.0

85.0
113.029.0 183.0

155.0 253.0225.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

5000

m/z-->

Abundance #161093: Sulfurous acid, 2-ethylhexyl nonyl ester
57.0

85.0 113.029.0

15.00 15.50

m/z  57.00  100.00%

15.00 15.50

m/z  71.00   95.91%

15.00 15.50

m/z  43.00   51.50%

15.00 15.50

m/z  41.00   41.00%

15.00 15.50

m/z 133.00   36.64%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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  unknown15.443                   Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.443   10.54 ug/l       206627   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4,7,14‐Tetramethyl‐4‐vinyl‐tri... 290 C20H34O        1000193‐31‐2 27
 2 4‐t‐Butyl‐o‐xylene                  162 C12H18         007397‐06‐0 22
 3 1‐Naphthalenamine, 5,6,7,8‐tetra... 147 C10H13N        002217‐41‐6 20
 4 2‐Naphthalenamine, 5,6,7,8‐tetra... 147 C10H13N        002217‐43‐8 18
 5 2‐Methylenetricyclo[4.3.1.0(3,8)... 146 C11H14         033566‐64‐2 15

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 2299 (15.443 min): VD069356.D\data.ms (-2292) (-
148.9118.9

41.0
79.0

193.1 280.9

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #136489: 2,4,7,14-Tetramethyl-4-vinyl-tricyclo[5.4.3.0(1,8
149.0

97.0
41.0

191.0 245.0 290.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #32232: 4-t-Butyl-o-xylene
147.0

107.0
41.0 77.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #22299: 1-Naphthalenamine, 5,6,7,8-tetrahydro-
119.0

65.0
27.0

15.50

m/z 148.95  100.00%

15.50

m/z 118.90   87.99%

15.50

m/z 104.00   80.98%

15.50

m/z  91.00   58.43%

15.50

m/z 146.95   54.98%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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  unknown15.525                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.525   16.33 ug/l       320171   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,3,5‐Cycloheptatriene, 3,4‐diet... 176 C13H20         1000156‐99‐7 45
 2 Dewar benzene, hexamethyl‐          162 C12H18         007641‐77‐2 38
 3 Pyrido[2,3‐d]pyrimidin‐4(1H)‐one    147 C7H5N3O        024410‐19‐3 35
 4 Pyrido[3,2‐d]pyrimidin‐4‐ol         147 C7H5N3O        037538‐67‐3 35
 5 Benzene, 1‐(1,1‐dimethylethyl)‐4... 162 C12H18         007364‐19‐4 35

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance Scan 2313 (15.525 min): VD069356.D\data.ms (-2310) (-
147.0

95.0

176.055.0

265.1208.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #42628: 1,3,5-Cycloheptatriene, 3,4-diethyl-7,7-dimethyl-
147.0

119.0

91.028.0

176.0

63.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #32255: Dewar benzene, hexamethyl-
147.0

119.091.0
41.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #22452: Pyrido[2,3-d]pyrimidin-4(1H)-one
147.0

92.0

64.0

15.50

m/z 147.00  100.00%

15.50

m/z  95.00   36.14%

15.50

m/z 118.95   32.93%

15.50

m/z 131.00   29.17%

15.50

m/z  81.00   27.38%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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  Naphthalene, decahydro‐1,2‐...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.773   12.75 ug/l       249903   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐1,2‐dimet... 166 C12H22         003604‐14‐6 50
 2 1‐Ethyl‐5‐methylcyclopentene        110 C8H14          097797‐57‐4 27
 3 4H‐1,3‐Benzodioxin‐4‐one, hexahy... 268 C16H28O3       113121‐93‐0 22
 4 Cyclopentane, 1,3‐dimethyl‐2‐(1‐... 138 C10H18         061142‐31‐2 18
 5 2,4‐Hexadiene, 3‐methyl‐             96 C7H12          028823‐42‐9 18

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance Scan 2355 (15.772 min): VD069356.D\data.ms (-2351) (-
55.0

165.1
95.0

206.9
333.7

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #35200: Naphthalene, decahydro-1,2-dimethyl-
95.0 166.0

56.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #5992: 1-Ethyl-5-methylcyclopentene
81.0

39.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #117373: 4H-1,3-Benzodioxin-4-one, hexahydro-2-(1,1-di
165.0

109.0

67.0

29.0 211.0 269.0

15.50 16.00

m/z  55.00  100.00%

15.50 16.00

m/z 165.05   78.97%

15.50 16.00

m/z  81.00   77.52%

15.50 16.00

m/z  69.00   73.10%

15.50 16.00

m/z  95.00   65.39%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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  unknown16.678                   Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.678   10.30 ug/l       202051   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, ethylidene‐            110 C8H14          001003‐64‐1 14
 2 2,4‐Octadiene                       110 C8H14          013643‐08‐8 14
 3 Furan‐2‐yl‐[4‐(3‐nitro‐benzenesu... 365 C15H15N3O6S    1000295‐81‐4 14
 4 4‐Isopropylphenoxyacetic acid       194 C11H14O3       001643‐16‐9 11
 5 Benzoic acid, 3‐isothiocyanato‐     179 C8H5NO2S       002131‐63‐7 11

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 2509 (16.678 min): VD069356.D\data.ms (-2505) (-
81.0 179.1

123.041.0

282.0 333.9

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #5958: Cyclohexane, ethylidene-
81.0

41.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #5908: 2,4-Octadiene
81.0

41.0

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance #193463: Furan-2-yl-[4-(3-nitro-benzenesulfonyl)-piperazi
95.0 179.0

39.0 270.0 365.0

16.40 16.60

m/z  81.00  100.00%

16.40 16.60

m/z 179.10   92.45%

16.40 16.60

m/z  95.00   53.33%

16.40 16.60

m/z  97.00   41.33%

16.40 16.60

m/z 109.00   41.19%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD060421\
  Data File : VD069356.D                                          
  Acq On    : 04 Jun 2021  20:06
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M2601‐01
  Misc      : 7.40G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 20   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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown13.890       13.890     9.2  ug/l   181262   4  13.567  980390  50.0
Benzene, 1‐meth...  14.220    13.1  ug/l   256787   4  13.567  980390  50.0
unknown14.820       14.820    12.3  ug/l   240326   4  13.567  980390  50.0
Benzene, 2,4‐di...  14.884    11.4  ug/l   223272   4  13.567  980390  50.0
Benzene, 2‐(chl...  15.273    18.7  ug/l   367460   4  13.567  980390  50.0
Tridecane, 7‐me...  15.361     8.7  ug/l   171129   4  13.567  980390  50.0
unknown15.443       15.443    10.5  ug/l   206627   4  13.567  980390  50.0
unknown15.525       15.525    16.3  ug/l   320171   4  13.567  980390  50.0
Naphthalene, de...  15.773    12.8  ug/l   249903   4  13.567  980390  50.0
unknown16.678       16.678    10.3  ug/l   202051   4  13.567  980390  50.0
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