
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   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\82D062322S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD073709.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   7.908  1002 1018 1023 rBV   182738    445654   4.02%   0.506%
  2   7.973  1023 1029 1041 rVB2  260479    595832   5.38%   0.677%
  3   8.320  1078 1088 1100 rBV   168436    386411   3.49%   0.439%
  4   8.855  1170 1179 1193 rBV   418022    867545   7.83%   0.986%
  5  10.331  1422 1430 1444 rBV   656148   1179781  10.65%   1.341%
 
  6  10.631  1472 1481 1485 rBV3   65329    124669   1.13%   0.142%
  7  11.120  1557 1564 1577 rVB3   72144    174804   1.58%   0.199%
  8  11.237  1577 1584 1590 rBV   201764    368810   3.33%   0.419%
  9  11.331  1595 1600 1606 rVB3   60037    111673   1.01%   0.127%
 10  11.443  1612 1619 1628 rVB2   97951    220799   1.99%   0.251%
 
 11  11.631  1642 1651 1662 rBV2  698073   1527691  13.79%   1.736%
 12  11.767  1669 1674 1678 rBV2  178084    290820   2.62%   0.330%
 13  11.826  1678 1684 1692 rVV2 1537948   3008312  27.15%   3.418%
 14  11.902  1692 1697 1704 rVB3  335020    709602   6.40%   0.806%
 15  11.978  1704 1710 1716 rBV3  672310   1396095  12.60%   1.586%
 
 16  12.037  1717 1720 1728 rVB3  221035    461405   4.16%   0.524%
 17  12.126  1728 1735 1744 rBV2 1377081   2988524  26.97%   3.396%
 18  12.237  1744 1754 1760 rVB5  474324   1177217  10.63%   1.338%
 19  12.367  1772 1776 1783 rVB  1528604   2820148  25.45%   3.204%
 20  12.449  1783 1790 1800 rBV4 1749440   4479077  40.43%   5.089%
 
 21  12.567  1806 1810 1814 rVB2  303572    397270   3.59%   0.451%
 22  12.620  1814 1819 1824 rVB2 1043180   1761102  15.90%   2.001%
 23  12.678  1824 1829 1832 rBV3  761228   1417561  12.80%   1.611%
 24  12.778  1841 1846 1853 rVB4 2135665   4350022  39.26%   4.943%
 25  12.878  1853 1863 1869 rBV6 2206090   6363864  57.44%   7.231%
 
 26  12.978  1869 1880 1885 rBV4 3889072  11078969 100.00%  12.588%
 27  13.084  1893 1898 1904 rVB3 2491640   4659568  42.06%   5.294%
 28  13.208  1913 1919 1925 rBV5 2442489   5268464  47.55%   5.986%
 29  13.267  1925 1929 1932 rBV2 1848670   2942102  26.56%   3.343%
 30  13.302  1932 1935 1938 rVV   524054    734557   6.63%   0.835%
 
 31  13.390  1945 1950 1952 rBV5 1042190   1844494  16.65%   2.096%
 32  13.637  1987 1992 1995 rBV4  781023   1534789  13.85%   1.744%
 33  13.743  2007 2010 2014 rBV3  688649   1142901  10.32%   1.299%
 34  13.825  2019 2024 2027 rBV4 1161995   2258823  20.39%   2.567%
 35  13.872  2028 2032 2037 rVB6 1772173   3388898  30.59%   3.851%
 
 36  14.014  2049 2056 2061 rVB10  813001   2083092  18.80%   2.367%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   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\82D062322S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.267  2095 2099 2107 rVB6 1154880   2691714  24.30%   3.058%
 38  14.337  2107 2111 2115 rBV5  536255    806044   7.28%   0.916%
 39  14.390  2115 2120 2122 rBV3  767541   1289667  11.64%   1.465%
 40  14.425  2122 2126 2132 rVB3 1125582   2417428  21.82%   2.747%
 
 41  14.555  2145 2148 2151 rVB2 1357936   1668527  15.06%   1.896%
 42  14.978  2217 2220 2223 rBV3  546231    800361   7.22%   0.909%
 43  15.143  2244 2248 2249 rBV2  494848    709760   6.41%   0.806%
 44  15.425  2292 2296 2298 rBV2  632687   1006954   9.09%   1.144%
 45  16.661  2502 2506 2515 rVB2  953972   2057132  18.57%   2.337%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    88008932
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D062322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60 6.80
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3000000
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Time-->

Abundance TIC: VD073709.D\data.ms
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0

1000000

2000000

3000000

4000000

Time-->

Abundance TIC: VD073709.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D062322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Cyclohexane, 1,1,3,5‐tetram...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.826   98.46 ug/l      3008310   Chlorobenzene‐d5           11.637

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,1,3,5‐tetramethyl... 140 C10H20         050876‐32‐9 94
 2 Cyclohexane, 1,1,4,4‐tetramethyl‐   140 C10H20         002223‐52‐1 72
 3 Cyclohexane, 1,1,3,5‐tetramethyl... 140 C10H20         050876‐31‐8 70
 4 Cyclooctane, 1‐methyl‐3‐propyl‐     168 C12H24         255885‐37‐1 64
 5 Cyclohexane, 1,3,5‐trimethyl‐2‐o... 378 C27H54         055282‐34‐3 56

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance Scan 1684 (11.826 min): VD073709.D\data.ms (-1678) (-
125.269.1

41.0

84.2
109.3 140.3

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #20768: Cyclohexane, 1,1,3,5-tetramethyl-, cis-
69.0 125.0

41.0

84.0
140.0109.015.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #20750: Cyclohexane, 1,1,4,4-tetramethyl-
69.0

41.0 125.0

84.0 140.026.0 109.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #20774: Cyclohexane, 1,1,3,5-tetramethyl-, trans-
69.0

125.0

41.0

84.0
109.015.0 140.0

11.50 12.00

m/z 125.20  100.00%

11.50 12.00

m/z  69.10   87.71%

11.50 12.00

m/z  83.10   50.21%

11.50 12.00

m/z  55.10   34.50%

11.50 12.00

m/z  41.05   29.92%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D062322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Cyclohexane, 1,1,4,4‐tetram...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.126   97.81 ug/l      2988520   Chlorobenzene‐d5           11.637

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,1,3,5‐tetramethyl... 140 C10H20         050876‐32‐9 81
 2 Cyclohexane, 1,1,4,4‐tetramethyl‐   140 C10H20         002223‐52‐1 72
 3 Cyclohexane, 1,1,3,5‐tetramethyl... 140 C10H20         050876‐31‐8 58
 4 Zinc, bis[2‐(1,1‐dimethylethyl)‐... 314 C18H34Zn       074793‐36‐5 56
 5 2,2‐Dimethyl‐3‐heptene trans        126 C9H18          019550‐75‐5 52

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance Scan 1735 (12.126 min): VD073709.D\data.ms (-1728) (-
125.269.1

41.1

97.2
140.2

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #20768: Cyclohexane, 1,1,3,5-tetramethyl-, cis-
69.0 125.0

41.0

84.0
140.0109.015.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #20750: Cyclohexane, 1,1,4,4-tetramethyl-
69.0

41.0 125.0

84.0 140.026.0 109.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #20774: Cyclohexane, 1,1,3,5-tetramethyl-, trans-
69.0

125.0

41.0

84.0
109.015.0 140.0

12.00 12.50

m/z 125.20  100.00%

12.00 12.50

m/z  69.10   91.93%

12.00 12.50

m/z  83.10   40.34%

12.00 12.50

m/z  55.10   39.41%

12.00 12.50

m/z  41.10   33.81%

82D062322S.M Wed Jun 29 11:07:40 2022                                                      Page: 5

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
WC-16-1A-4-GR

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
WC-16-1A-4-GR

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
WC-16-1A-4-GR



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D062322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Heptane, 3‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.367   92.30 ug/l      2820150   Chlorobenzene‐d5           11.637

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptane, 3‐ethyl‐2‐methyl‐          142 C10H22         014676‐29‐0 83
 2 Heptane, 4‐propyl‐                  142 C10H22         003178‐29‐8 72
 3 Octane, 2,3‐dimethyl‐               142 C10H22         007146‐60‐3 53
 4 Undecane, 6‐methyl‐                 170 C12H26         017302‐33‐9 47
 5 Heptane, 2,3,5‐trimethyl‐           142 C10H22         020278‐85‐7 38

20 40 60 80 100 120 140
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1776 (12.367 min): VD073709.D\data.ms (-1772) (-
57.1

98.2
41.1

142.372.2 114.1

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #22127: Heptane, 3-ethyl-2-methyl-
57.0

41.0 98.0

142.077.014.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #22084: Heptane, 4-propyl-
57.0

41.0
98.0

142.015.0 77.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #22102: Octane, 2,3-dimethyl-
57.0

41.0 98.0

142.077.0 114.0

12.00 12.50

m/z  57.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  98.20   39.45%

12.00 12.50

m/z  43.10   35.57%

12.00 12.50

m/z  41.10   26.25%

12.00 12.50

m/z  56.10   15.87%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D062322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  unknown12.449                   Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.449  146.60 ug/l      4479080   Chlorobenzene‐d5           11.637

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,1,3,5‐tetramethyl... 140 C10H20         050876‐32‐9 47
 2 Cyclohexane, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐  140 C10H20         007058‐05‐1 38
 3 Trans‐1,4‐diethylcyclohexane        140 C10H20         013990‐93‐7 38
 4 Cyclohexane, 2‐ethyl‐1,3‐dimethyl‐  140 C10H20         007045‐67‐2 35
 5 3‐Ethyl‐3‐octene                    140 C10H20         019781‐31‐8 35

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance Scan 1790 (12.449 min): VD073709.D\data.ms (-1783) (-
69.1

55.1 125.2
83.241.1

111.2

140.2
97.2

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance #20770: Cyclohexane, 1,1,3,5-tetramethyl-, cis-
125.069.0

41.0 83.0
55.0

27.0

97.0 140.0111.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance #20757: Cyclohexane, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
69.0

111.0

55.0

41.0

83.0 140.027.0 97.0 125.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance #20721: Trans-1,4-diethylcyclohexane
69.0

111.0

55.0

41.0

140.0

12.50

m/z  69.10  100.00%

12.50

m/z  55.10   54.09%

12.50

m/z 125.20   53.17%

12.50

m/z  83.15   45.20%

12.50

m/z  41.10   43.61%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D062322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  unknown12.778                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.778  141.71 ug/l      4350020   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Octene, 2,6‐dimethyl‐             140 C10H20         004057‐42‐5 46
 2 4‐Octene, 2,6‐dimethyl‐, [S‐(E)]‐   140 C10H20         062960‐76‐3 46
 3 5‐Decene                            140 C10H20         019689‐19‐1 41
 4 1‐Dodecene                          168 C12H24         000112‐41‐4 35
 5 Cyclotetradecane                    196 C14H28         000295‐17‐0 35

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1846 (12.778 min): VD073709.D\data.ms (-1841) (-
69.1

125.241.1
96.2

154.1 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #20705: 2-Octene, 2,6-dimethyl-
69.041.0

140.0
111.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #20746: 4-Octene, 2,6-dimethyl-, [S-(E)]-
55.0

83.0 140.0
111.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #20637: 5-Decene
55.0

140.0
97.0

12.50 13.00

m/z  69.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  55.10   66.76%

12.50 13.00

m/z  70.10   66.28%

12.50 13.00

m/z 125.20   56.07%

12.50 13.00

m/z  41.10   54.50%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D062322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  unknown12.878                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.878  207.32 ug/l      6363860   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexahydroindole                     123 C8H13N         018159‐32‐5 46
 2 4(1H)‐Pyrimidinone, 6‐(1‐methyle... 138 C7H10N2O       124703‐81‐7 38
 3 Cyclohexene, 3,5‐dimethyl‐          110 C8H14          000823‐17‐6 25
 4 1‐(1‐Propynyl)cyclohexanol          138 C9H14O         000697‐37‐0 25
 5 1,3‐Dimethyl‐1‐cyclohexene          110 C8H14          002808‐76‐6 25

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance Scan 1863 (12.878 min): VD073709.D\data.ms (-1853) (-
123.281.1

41.1

98.1 152.258.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #11656: Hexahydroindole
123.095.0

55.0

77.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #19802: 4(1H)-Pyrimidinone, 6-(1-methylethyl)-
123.0

68.0
96.0

41.0
15.0 140.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #6741: Cyclohexene, 3,5-dimethyl-
95.0

67.0

39.0

15.0

12.50 13.00

m/z 123.15  100.00%

12.50 13.00

m/z  81.10   92.85%

12.50 13.00

m/z  95.10   84.28%

12.50 13.00

m/z  41.10   55.82%

12.50 13.00

m/z  55.10   55.47%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D062322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  3‐Octene, 2,2‐dimethyl‐         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.978  360.93 ug/l     11079000   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3‐Octene, 2,2‐dimethyl‐             140 C10H20         086869‐76‐3 60
 2 Cyclohexane, 1,1,3,5‐tetramethyl... 140 C10H20         050876‐31‐8 52
 3 2H‐Pyran, tetrahydro‐4‐methyl‐2‐... 154 C10H18O        016409‐43‐1 35
 4 1,1,3,3,5‐Pentamethylcyclohexane    154 C11H22         070810‐19‐4 35
 5 4‐Nonene, 5‐methyl‐                 140 C10H20         015918‐07‐7 30

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1880 (12.978 min): VD073709.D\data.ms (-1869) (-
69.1

139.2

41.1

97.2

115.3 156.3

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #20699: 3-Octene, 2,2-dimethyl-
69.0

41.0

97.0
140.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #20774: Cyclohexane, 1,1,3,5-tetramethyl-, trans-
69.0

125.0

41.0

97.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #31295: 2H-Pyran, tetrahydro-4-methyl-2-(2-methyl-1-pro
69.0 139.041.0

109.091.0

13.00

m/z  69.10  100.00%

13.00

m/z  83.10   97.87%

13.00

m/z 139.20   74.02%

13.00

m/z  55.10   59.95%

13.00

m/z  41.10   49.32%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D062322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown13.084                   Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.084  151.80 ug/l      4659570   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,1,4,4‐tetramethyl‐   140 C10H20         002223‐52‐1 38
 2 Cyclohexane, 1,1,3,5‐tetramethyl... 140 C10H20         050876‐32‐9 38
 3 2‐Pentene, 2‐methyl‐                 84 C6H12          000625‐27‐4 25
 4 2‐Butene, 2,3‐dimethyl‐              84 C6H12          000563‐79‐1 25
 5 Cyclopropane, 1,1,2‐trimethyl‐       84 C6H12          004127‐45‐1 25

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance Scan 1898 (13.084 min): VD073709.D\data.ms (-1893) (-
69.1

41.1
125.2

95.1

152.3

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #20750: Cyclohexane, 1,1,4,4-tetramethyl-
69.0

41.0 125.0

95.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #20768: Cyclohexane, 1,1,3,5-tetramethyl-, cis-
69.0 125.0

41.0

91.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #1669: 2-Pentene, 2-methyl-
41.0 69.0

15.0
86.0

13.00

m/z  69.10  100.00%

13.00

m/z  70.10   91.19%

13.00

m/z  83.10   64.22%

13.00

m/z  41.10   60.07%

13.00

m/z  55.10   59.36%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D062322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown13.873                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.873  110.40 ug/l      3388900   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 3,5‐Dimethyl‐4‐propyl‐1H‐pyrazole   138 C8H14N2        081328‐51‐0 35
 2 Bicyclo[4.1.0]heptane, 3,7,7‐tri... 138 C10H18         018968‐23‐5 30
 3 Elsholtzia ketone                   166 C10H14O2       000488‐05‐1 30
 4 Cyclopentane, 2‐ethylidene‐1,1‐d... 124 C9H16          056324‐66‐4 30
 5 Bicyclo[2.2.1]heptane, 1,3,3‐tri... 138 C10H18         006248‐88‐0 30

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance Scan 2032 (13.872 min): VD073709.D\data.ms (-2028) (-
109.2

55.1
139.2

281.4170.1

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #20094: 3,5-Dimethyl-4-propyl-1H-pyrazole
109.0

138.0
68.0

39.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

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

41.0
138.0

50 100 150 200 250

5000

m/z-->

Abundance #41075: Elsholtzia ketone
109.0

53.0
151.0

13.50 14.00

m/z 109.20  100.00%

13.50 14.00

m/z  95.10   55.09%

13.50 14.00

m/z  81.10   51.56%

13.50 14.00

m/z  55.10   37.88%

13.50 14.00

m/z  41.10   36.97%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D062322S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  unknown14.267                   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.267   87.69 ug/l      2691710   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Adamantane                          136 C10H16         000281‐23‐2 46
 2 2.alpha., 4a.beta., 8a.beta.‐Dec... 154 C10H18O        001424‐37‐9 38
 3 5‐Methylene‐1,3a,4,5,6,6a‐hexahy... 136 C9H12O         1000193‐00‐3 38
 4 Bicyclo[3.3.1]non‐2‐en‐9‐one        136 C9H12O         004844‐11‐5 38
 5 4‐Hydrazinylpyridine                109 C5H7N3         027256‐91‐3 35

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 2099 (14.267 min): VD073709.D\data.ms (-2095) (-
109.2

81.1 136.2

41.1

167.3

63.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #18006: Adamantane
136.0

79.0

39.0
107.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #31283: 2.alpha., 4a.beta., 8a.beta.-Decahydro-2-naphtha
136.0

94.0
41.0

67.0

154.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #19004: 5-Methylene-1,3a,4,5,6,6a-hexahydropentalen-1
136.0

94.0

39.0
117.0

67.0

14.00 14.50

m/z 109.20  100.00%

14.00 14.50

m/z  81.10   58.49%

14.00 14.50

m/z 136.20   57.19%

14.00 14.50

m/z  79.10   47.40%

14.00 14.50

m/z  95.10   43.14%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073709.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  15:01
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3454‐02
  Misc      : 4.38G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D062322S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Cyclohexane, 1,...  11.826    98.5  ug/l  3008310   3  11.637 1527690  50.0
Cyclohexane, 1,...  12.126    97.8  ug/l  2988520   3  11.637 1527690  50.0
Heptane, 3‐ethy...  12.367    92.3  ug/l  2820150   3  11.637 1527690  50.0
unknown12.449       12.449   146.6  ug/l  4479080   3  11.637 1527690  50.0
unknown12.778       12.778   141.7  ug/l  4350020   4  13.561 1534790  50.0
unknown12.878       12.878   207.3  ug/l  6363860   4  13.561 1534790  50.0
3‐Octene, 2,2‐d...  12.978   360.9  ug/l 11079000   4  13.561 1534790  50.0
unknown13.084       13.084   151.8  ug/l  4659570   4  13.561 1534790  50.0
unknown13.873       13.873   110.4  ug/l  3388900   4  13.561 1534790  50.0
unknown14.267       14.267    87.7  ug/l  2691710   4  13.561 1534790  50.0
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