
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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: VD073716.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.332    65   70   71 rBV4    1644      3021   1.20%   0.137%
  2   2.773   141  145  147 rVB4    2454      2621   1.04%   0.119%
  3   4.150   371  379  386 rBV3    5509     15502   6.15%   0.701%
  4   7.620   965  969  973 rBV2    1450      2587   1.03%   0.117%
  5   7.908  1009 1018 1023 rBV4   28850     69128  27.43%   3.126%
 
  6   7.973  1023 1029 1037 rVB3   40484     86391  34.28%   3.907%
  7   8.320  1081 1088 1098 rBV3   34544     76792  30.47%   3.473%
  8   8.855  1171 1179 1186 rBV    62461    121151  48.08%   5.479%
  9   9.050  1206 1212 1214 rBV3    1466      2904   1.15%   0.131%
 10   9.302  1253 1255 1258 rVV3    4625      5852   2.32%   0.265%
 
 11   9.338  1260 1261 1268 rVV5    3537      5523   2.19%   0.250%
 12   9.402  1271 1272 1275 rVV3    2480      2704   1.07%   0.122%
 13   9.455  1278 1281 1285 rVB2    2386      3050   1.21%   0.138%
 14   9.620  1302 1309 1314 rVV5    3898      7953   3.16%   0.360%
 15   9.750  1327 1331 1333 rBV4    2334      3418   1.36%   0.155%
 
 16  10.079  1383 1387 1388 rBV4    3046      3838   1.52%   0.174%
 17  10.214  1403 1410 1411 rBV4    3985      5581   2.21%   0.252%
 18  10.332  1423 1430 1439 rBV   111448    205252  81.45%   9.282%
 19  10.414  1443 1444 1448 rBV3    2883      3556   1.41%   0.161%
 20  10.461  1448 1452 1454 rBV3    2231      2690   1.07%   0.122%
 
 21  10.491  1454 1457 1459 rBV4    4889      6436   2.55%   0.291%
 22  10.626  1474 1480 1483 rBV7    5620     11215   4.45%   0.507%
 23  10.667  1483 1487 1491 rVB6    9946     15098   5.99%   0.683%
 24  10.767  1501 1504 1505 rBV2    2590      2967   1.18%   0.134%
 25  10.820  1512 1513 1516 rVB3    4302      2635   1.05%   0.119%
 
 26  10.861  1516 1520 1522 rBV5    3034      4696   1.86%   0.212%
 27  10.908  1526 1528 1530 rBV3    2474      2850   1.13%   0.129%
 28  10.967  1537 1538 1541 rBV3    3958      4258   1.69%   0.193%
 29  11.044  1546 1551 1553 rVV5    4631      5794   2.30%   0.262%
 30  11.126  1561 1565 1566 rBV4    3294      3747   1.49%   0.169%
 
 31  11.144  1566 1568 1569 rBV2    4241      3127   1.24%   0.141%
 32  11.232  1577 1583 1587 rBV8   14256     29974  11.90%   1.355%
 33  11.332  1598 1600 1606 rVB7    7575     12069   4.79%   0.546%
 34  11.385  1607 1609 1612 rBV4    5518      5063   2.01%   0.229%
 35  11.444  1614 1619 1623 rBV4   17834     33397  13.25%   1.510%
 
 36  11.561  1629 1639 1640 rBV7   16196     33302  13.22%   1.506%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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  11.632  1645 1651 1663 rVB   120227    251987 100.00%  11.395%
 38  11.826  1680 1684 1686 rBV4   11844     14318   5.68%   0.647%
 39  11.979  1706 1710 1714 rBV6    9654     19674   7.81%   0.890%
 40  12.044  1715 1721 1724 rBV7   12627     24863   9.87%   1.124%
 
 41  12.138  1732 1737 1743 rVB7   25717     47423  18.82%   2.145%
 42  12.314  1762 1767 1768 rBV4   14003     19102   7.58%   0.864%
 43  12.338  1768 1771 1780 rVB7   30228     71551  28.39%   3.236%
 44  12.432  1782 1787 1788 rBV5   14710     20164   8.00%   0.912%
 45  12.561  1807 1809 1813 rBV5    8147      8574   3.40%   0.388%
 
 46  12.620  1813 1819 1825 rBV2  101424    185633  73.67%   8.395%
 47  12.785  1843 1847 1851 rVB7   32407     57499  22.82%   2.600%
 48  12.873  1856 1862 1868 rBV9   23480     67142  26.65%   3.036%
 49  13.079  1894 1897 1903 rVB9   18234     28541  11.33%   1.291%
 50  13.261  1926 1928 1929 rBV2   13710     10784   4.28%   0.488%
 
 51  13.561  1973 1979 1987 rVB   123530    225784  89.60%  10.210%
 52  13.690  1999 2001 2002 rBV2   10277      6766   2.69%   0.306%
 53  13.749  2007 2011 2018 rBV10   21258     35975  14.28%   1.627%
 54  13.879  2029 2033 2038 rBV7   54660     95869  38.05%   4.335%
 55  14.390  2116 2120 2123 rBV6   28101     42288  16.78%   1.912%
 
 56  14.555  2143 2148 2153 rVB9   36029     63535  25.21%   2.873%
 57  14.743  2177 2180 2185 rBV6    9266     12287   4.88%   0.556%
 58  15.343  2280 2282 2288 rVB7   15067     23413   9.29%   1.059%
 59  15.590  2320 2324 2331 rVB10   10514     19372   7.69%   0.876%
 60  15.761  2348 2353 2359 rVB9   21457     47968  19.04%   2.169%
 
 61  16.773  2522 2525 2526 rBV3    4522      4663   1.85%   0.211%
 
 
                        Sum of corrected areas:     2211317
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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, 1,2,4‐trimethyl‐   Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.444    6.63 ug/l        33397   Chlorobenzene‐d5           11.632

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,2,4‐trimethyl‐       126 C9H18          002234‐75‐5 74
 2 Cyclohexane, 1,3,5‐trimethyl‐, (... 126 C9H18          001795‐26‐2 58
 3 Cyclohexane, 1,3,5‐trimethyl‐       126 C9H18          001839‐63‐0 52
 4 Cyclohexane, 1,2,4‐trimethyl‐, (... 126 C9H18          007667‐60‐9 52
 5 Cyclohexane, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐  140 C10H20         007058‐05‐1 47

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance Scan 1619 (11.444 min): VD073716.D\data.ms (-1614) (-
69.1 111.1

41.1

173.1143.290.9

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #13256: Cyclohexane, 1,2,4-trimethyl-
69.0

111.0
41.0

91.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #13301: Cyclohexane, 1,3,5-trimethyl-, (1.alpha.,3.alpha.,
69.0

111.0

41.0

91.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #13257: Cyclohexane, 1,3,5-trimethyl-
69.0 111.0

41.0

91.0

11.50

m/z  69.10  100.00%

11.50

m/z 111.10   97.95%

11.50

m/z  55.05   53.61%

11.50

m/z  56.05   51.64%

11.50

m/z  41.10   36.15%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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‐dimethyl‐      Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.138    9.41 ug/l        47423   Chlorobenzene‐d5           11.632

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,1‐dimethyl‐          112 C8H16          000590‐66‐9 53
 2 1‐Ethyl‐4‐methylcyclohexane         126 C9H18          003728‐56‐1 52
 3 3,5‐Dimethyl‐3‐heptene              126 C9H18          059643‐68‐4 52
 4 4‐Octen‐3‐one                       126 C8H14O         014129‐48‐7 47
 5 cis‐1‐Ethyl‐3‐methyl‐cyclohexane    126 C9H18          019489‐10‐2 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 1737 (12.138 min): VD073716.D\data.ms (-1732) (-
97.155.0

125.2

147.1 177.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #7618: Cyclohexane, 1,1-dimethyl-
97.0

55.0

27.0

76.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #13239: 1-Ethyl-4-methylcyclohexane
97.055.0

126.0
27.0

76.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #13211: 3,5-Dimethyl-3-heptene
97.055.0

126.0
29.0

12.00 12.50

m/z  97.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  55.05   84.51%

12.00 12.50

m/z  69.05   47.26%

12.00 12.50

m/z  41.10   33.21%

12.00 12.50

m/z 125.15   26.16%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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  1H‐Indene, octahydro‐           Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.338   14.20 ug/l        71551   Chlorobenzene‐d5           11.632

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, octahydro‐               124 C9H16          000496‐10‐6 52
 2 1H‐Indene, octahydro‐, cis‐         124 C9H16          004551‐51‐3 50
 3 3‐Chloro‐2‐norbornanone             144 C7H9ClO        030860‐22‐1 38
 4 Cyclohexene, 1‐methyl‐               96 C7H12          000591‐49‐1 35
 5 1H‐Pyrazol‐4‐ylmethanamine           97 C4H7N3         037599‐59‐0 27

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 1771 (12.338 min): VD073716.D\data.ms (-1768) (-
67.1

96.2

41.1

193.3159.2124.4

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #12159: 1H-Indene, octahydro-
81.0

41.0

124.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #12189: 1H-Indene, octahydro-, cis-
81.0

41.0

124.0

15.0 103.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #24033: 3-Chloro-2-norbornanone
67.0

144.041.0

88.0 109.0
15.0

12.00 12.50

m/z  67.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  81.10   99.19%

12.00 12.50

m/z  82.10   72.99%

12.00 12.50

m/z  57.05   65.44%

12.00 12.50

m/z  96.15   56.99%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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  unknown12.785                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.785   12.73 ug/l        57499   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Azetidine, 1,1'‐methylenebis‐       126 C7H14N2        038455‐24‐2 25
 2 Cyclopentene, 1‐pentyl‐             138 C10H18         004291‐98‐9 18
 3 Cyclododecane                       168 C12H24         000294‐62‐2 14
 4 4‐Heptafluorobutyryloxyhexadecane   438 C20H33F7O2     1010282‐97‐2 14
 5 Decyl acrylate                      212 C13H24O2       002156‐96‐9 14

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1847 (12.785 min): VD073716.D\data.ms (-1843) (-
55.1

81.1

125.1

207.0174.2
103.0

147.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #12852: Azetidine, 1,1'-methylenebis-
70.0

42.0
125.0

98.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #19428: Cyclopentene, 1-pentyl-
67.0

41.0 95.0 138.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #43471: Cyclododecane
55.0

83.0

29.0
111.0

140.0 168.0

12.50 13.00

m/z  55.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  70.05   93.57%

12.50 13.00

m/z  41.10   76.86%

12.50 13.00

m/z  67.05   65.48%

12.50 13.00

m/z  81.10   63.70%

82D062322S.M Wed Jun 29 11:11:10 2022                                                      Page: 7

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
SP-EXC-2-3

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
SP-EXC-2-3

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
SP-EXC-2-3



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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  Cyclopentane, 1,3‐dimethyl‐...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.873   14.87 ug/l        67142   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclopentane, 1,3‐dimethyl‐2‐(1‐... 138 C10H18         061142‐31‐2 53
 2 Formic acid, cis‐4‐methylcyclohe... 142 C8H14O2        1000368‐24‐7 43
 3 Cyclopropane, 1‐methyl‐1‐isoprop...  96 C7H12          003422‐07‐9 43
 4 2,4‐Decadienal, (E,E)‐              152 C10H16O        025152‐84‐5 38
 5 2,4‐Nonadienal                      138 C9H14O         006750‐03‐4 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1862 (12.873 min): VD073716.D\data.ms (-1856) (-
81.0

55.1

123.2 156.2 207.3178.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #19566: Cyclopentane, 1,3-dimethyl-2-(1-methylethenyl)-
81.0

55.0

27.0 123.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #22837: Formic acid, cis-4-methylcyclohexyl ester
81.0

55.0

29.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #3288: Cyclopropane, 1-methyl-1-isopropenyl-
81.0

41.0

12.50 13.00

m/z  81.05  100.00%

12.50 13.00

m/z  55.10   34.81%

12.50 13.00

m/z  96.10   24.97%

12.50 13.00

m/z  97.00   23.73%

12.50 13.00

m/z  95.15   21.32%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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  unknown13.749                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.749    7.97 ug/l        35975   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Succinic acid, 3,7‐dimethyloct‐6... 340 C20H36O4       1000353‐33‐9 43
 2 (2,4,6‐Trimethylcyclohexyl) meth... 156 C10H20O        013702‐56‐2 35
 3 Phenylthio 4‐methylpent‐3‐enoate    206 C12H14OS       102496‐83‐3 22
 4 2‐Furanone, 2,5‐dihydro‐3,5‐dime... 112 C6H8O2         1000196‐88‐1 18
 5 Bicyclo[2.2.2]octan‐1‐amine         125 C8H15N         001193‐42‐6 18

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance Scan 2011 (13.749 min): VD073716.D\data.ms (-2007) (-
69.1

193.3123.2

153.3
39.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #248666: Succinic acid, 3,7-dimethyloct-6-en-1-yl isohexy
69.0

123.0

203.029.0
297.0159.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #32972: (2,4,6-Trimethylcyclohexyl) methanol
69.0

123.0

39.0

50 100 150 200 250 300

5000

m/z-->

Abundance #82374: Phenylthio 4-methylpent-3-enoate
69.0

110.0
39.0

206.0154.0

13.50 14.00

m/z  69.10  100.00%

13.50 14.00

m/z  95.20   51.87%

13.50 14.00

m/z 193.30   44.17%

13.50 14.00

m/z  83.15   42.61%

13.50 14.00

m/z  55.10   41.50%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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  Naphthalene, decahydro‐         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.879   21.23 ug/l        95869   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, decahydro‐             138 C10H18         000091‐17‐8 93
 2 Naphthalene, decahydro‐, cis‐       138 C10H18         000493‐01‐6 90
 3 Naphthalene, decahydro‐, trans‐     138 C10H18         000493‐02‐7 76
 4 1,1'‐Bicyclopentyl                  138 C10H18         001636‐39‐1 68
 5 2,2‐Dimethyl‐3‐vinylcyclopentanone  138 C9H14O         1000427‐24‐5 58

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance Scan 2033 (13.879 min): VD073716.D\data.ms (-2029) (-
138.268.0

96.2
41.1

119.1
177.1157.4

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #19429: Naphthalene, decahydro-
67.0 138.0

96.0

41.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #19454: Naphthalene, decahydro-, cis-
67.0 96.0

138.0

41.0

115.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180

5000

m/z-->

Abundance #19465: Naphthalene, decahydro-, trans-
67.0 138.0

96.0
41.0

115.0

13.50 14.00

m/z 138.20  100.00%

13.50 14.00

m/z  68.05   97.69%

13.50 14.00

m/z  67.05   90.93%

13.50 14.00

m/z  81.05   85.73%

13.50 14.00

m/z  96.15   83.19%

82D062322S.M Wed Jun 29 11:11:13 2022                                                      Page: 10

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
SP-EXC-2-3

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
SP-EXC-2-3

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
SP-EXC-2-3



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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  trans‐Decalin, 2‐methyl‐        Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.390    9.36 ug/l        42288   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 trans‐Decalin, 2‐methyl‐            152 C11H20         1000152‐47‐3 55
 2 Camphor                             152 C10H16O        000076‐22‐2 52
 3 1,3,3‐Trimethylcyclohex‐1‐ene‐4‐... 152 C10H16O        127128‐60‐3 50
 4 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 49
 5 2H‐Inden‐2‐one, octahydro‐3a‐met... 152 C10H16O        020379‐99‐1 49

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 2120 (14.390 min): VD073716.D\data.ms (-2116) (-
95.2

67.1
137.2

41.1

163.3 191.4
116.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

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

55.0 152.0

29.0 109.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #29051: Camphor
95.0

41.0

69.0 152.0

123.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #29395: 1,3,3-Trimethylcyclohex-1-ene-4-carboxaldehyde
81.0

109.0
41.0 152.0

14.00 14.50

m/z  95.15  100.00%

14.00 14.50

m/z  81.10   74.12%

14.00 14.50

m/z  83.10   62.52%

14.00 14.50

m/z  67.10   59.56%

14.00 14.50

m/z  55.05   59.01%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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  Naphthalene, decahydro‐2‐me...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.555   14.07 ug/l        63535   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 trans‐Decalin, 2‐methyl‐            152 C11H20         1000152‐47‐3 78
 2 Naphthalene, decahydro‐2‐methyl‐    152 C11H20         002958‐76‐1 76
 3 cis‐Decalin, 2‐syn‐methyl‐          152 C11H20         1000155‐85‐6 62
 4 Bicyclo[4.1.0]heptan‐3‐one, 4,7,... 152 C10H16O        004176‐01‐6 60
 5 Bicyclo[4.1.0]heptan‐3‐one, 4,7,... 152 C10H16O        004176‐04‐9 60

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 2148 (14.555 min): VD073716.D\data.ms (-2143) (-
81.1 152.0

41.1

110.1

206.8177.4
131.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

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

55.0 152.0

29.0 109.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

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

109.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #29494: cis-Decalin, 2-syn-methyl-
95.0

67.0
41.0

152.0

123.0

14.50

m/z  81.10  100.00%

14.50

m/z  67.10   95.51%

14.50

m/z 152.00   92.43%

14.50

m/z  95.05   75.59%

14.50

m/z  41.10   68.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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  unknown15.761                   Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.761   10.62 ug/l        47968   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecanal                           170 C11H22O        000112‐44‐7 27
 2 Boron, (2‐aminoethanolato‐N,O)(1... 181 C10H20BNO      065503‐24‐4 22
 3 3,3A,6,6A‐TETRAHYDROCYCLOPENTA[B... 124 C7H8O2         054483‐22‐6 15
 4 2(1H)‐Naphthalenone, octahydro‐1... 180 C12H20O        022738‐31‐4 14
 5 4,8,12‐Tetradecatrien‐1‐ol, 5,9,... 250 C17H30O        1000141‐99‐9 14

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance Scan 2353 (15.761 min): VD073716.D\data.ms (-2348) (-
69.0

165.1
41.0

124.3 207.2

281.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #45365: Undecanal
57.0

96.0
126.0

29.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #55836: Boron, (2-aminoethanolato-N,O)(1,5-cyclooctane
44.0

85.0

124.0 181.0
152.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #11958: 3,3A,6,6A-TETRAHYDROCYCLOPENTA[B]FUR
67.0

95.0
39.0

124.0

15.50 16.00

m/z  69.05  100.00%

15.50 16.00

m/z  44.05   94.03%

15.50 16.00

m/z  57.05   84.22%

15.50 16.00

m/z  82.10   71.70%

15.50 16.00

m/z 165.10   64.00%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD062522\
  Data File : VD073716.D                                          
  Acq On    : 25 Jun 2022  18:28
  Operator  : VA/SY
  Sample    : N3455‐17
  Misc      : 4.70G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 18   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,...  11.444     6.6  ug/l    33397   3  11.632  251987  50.0
Cyclohexane, 1,...  12.138     9.4  ug/l    47423   3  11.632  251987  50.0
1H‐Indene, octa...  12.338    14.2  ug/l    71551   3  11.632  251987  50.0
unknown12.785       12.785    12.7  ug/l    57499   4  13.561  225784  50.0
Cyclopentane, 1...  12.873    14.9  ug/l    67142   4  13.561  225784  50.0
unknown13.749       13.749     8.0  ug/l    35975   4  13.561  225784  50.0
Naphthalene, de...  13.879    21.2  ug/l    95869   4  13.561  225784  50.0
trans‐Decalin, ...  14.390     9.4  ug/l    42288   4  13.561  225784  50.0
Naphthalene, de...  14.555    14.1  ug/l    63535   4  13.561  225784  50.0
unknown15.761       15.761    10.6  ug/l    47968   4  13.561  225784  50.0
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