
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072821\
  Data File : VD069899.D                                          
  Acq On    : 28 Jul 2021  20:12
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3206‐01
  Misc      : 8.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 21   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\82D072221S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD069899.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    60   67   70 rBV2   35809     61732   1.27%   0.180%
  2   4.156   368  380  389 rBV    68927    188763   3.88%   0.551%
  3   4.409   410  423  436 rBV   252201    727685  14.97%   2.124%
  4   4.962   505  517  528 rBV3   25525     92982   1.91%   0.271%
  5   7.209   889  899  909 rVB2   24777     74058   1.52%   0.216%
 
  6   7.914  1008 1019 1024 rBV   606435   1473882  30.32%   4.301%
  7   7.979  1024 1030 1039 rVB  1006678   2251727  46.33%   6.572%
  8   8.326  1078 1089 1102 rBV   634847   1428065  29.38%   4.168%
  9   8.861  1169 1180 1196 rBV  1618344   3270918  67.29%   9.546%
 10   9.097  1212 1220 1228 rVB2   44396    105147   2.16%   0.307%
 
 11  10.338  1423 1431 1451 rVB  2600890   4642791  95.52%  13.550%
 12  11.638  1644 1652 1663 rBV  2219668   3811408  78.41%  11.123%
 13  11.832  1679 1685 1690 rBV5   27477     63984   1.32%   0.187%
 14  11.885  1690 1694 1700 rVB5   41973     73685   1.52%   0.215%
 15  11.991  1705 1712 1714 rBV5   25072     52985   1.09%   0.155%
 
 16  12.138  1731 1737 1744 rBV8   56019    140687   2.89%   0.411%
 17  12.261  1751 1758 1763 rVB3   97978    209871   4.32%   0.612%
 18  12.373  1763 1777 1783 rBV3  158900    486423  10.01%   1.420%
 19  12.455  1784 1791 1797 rBV6   72431    202541   4.17%   0.591%
 20  12.620  1810 1819 1826 rVB2 2648257   4860665 100.00%  14.186%
 
 21  12.708  1826 1834 1839 rBV5  105655    272141   5.60%   0.794%
 22  12.767  1839 1844 1854 rVB5  151508    456485   9.39%   1.332%
 23  12.873  1854 1862 1869 rBV8  124019    430361   8.85%   1.256%
 24  12.973  1869 1879 1890 rBV6  164784    594081  12.22%   1.734%
 25  13.085  1891 1898 1902 rBV4   99470    260354   5.36%   0.760%
 
 26  13.138  1903 1907 1910 rVB3   93988    130642   2.69%   0.381%
 27  13.202  1912 1918 1926 rVB2  280355    591481  12.17%   1.726%
 28  13.273  1926 1930 1932 rBV4   58732     87589   1.80%   0.256%
 29  13.308  1932 1936 1940 rBV2  121231    196873   4.05%   0.575%
 30  13.420  1946 1955 1960 rBV   471686    941368  19.37%   2.747%
 
 31  13.491  1964 1967 1970 rVV4  108150    148397   3.05%   0.433%
 32  13.567  1973 1980 1985 rVV  1985960   3494107  71.89%  10.197%
 33  13.614  1985 1988 1998 rVB3  374589    744099  15.31%   2.172%
 34  13.779  2008 2016 2021 rBV6  102171    239397   4.93%   0.699%
 35  13.885  2030 2034 2038 rBV4   84840    147591   3.04%   0.431%
 
 36  14.091  2064 2069 2073 rBV3  120812    204091   4.20%   0.596%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072821\
  Data File : VD069899.D                                          
  Acq On    : 28 Jul 2021  20:12
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3206‐01
  Misc      : 8.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 21   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\82D072221S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.202  2085 2088 2094 rBV6   47488     68091   1.40%   0.199%
 38  14.273  2095 2100 2108 rVV6   99134    179886   3.70%   0.525%
 39  14.338  2108 2111 2116 rVB7   35242     53590   1.10%   0.156%
 40  14.396  2116 2121 2124 rBV6   79688    157383   3.24%   0.459%
 
 41  14.426  2124 2126 2134 rVB2   96215    157889   3.25%   0.461%
 42  14.526  2136 2143 2152 rBV8  109616    365360   7.52%   1.066%
 43  15.761  2350 2353 2362 rVB8   63800    123747   2.55%   0.361%
 
 
                        Sum of corrected areas:    34265002

82D072221S.M Thu Jul 29 15:30:53 2021                                                      Page:  2

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
20210428-14



                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072821\
  Data File : VD069899.D                                          
  Acq On    : 28 Jul 2021  20:12
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3206‐01
  Misc      : 8.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072221S.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
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

Time-->

Abundance TIC: VD069899.D\data.ms

 2.315  4.156

 4.409

 4.962

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

Time-->

Abundance TIC: VD069899.D\data.ms

 7.209

 7.914

 7.979

 8.326

 8.861

 9.097

10.338

11.638

11.8

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

500000

1000000

1500000

2000000

2500000

Time-->

Abundance TIC: VD069899.D\data.ms

.88511.99112.13812.26112.37312.455

12.620

12.70812.76712.873
12.97313.08513.138

13.202

13.273
13.308

13.420

13.491

13.567

13.614

13.77913.88514.091
14.20214.27314.33814.39614.42614.526

15.761
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072821\
  Data File : VD069899.D                                          
  Acq On    : 28 Jul 2021  20:12
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3206‐01
  Misc      : 8.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Heptane, 3‐ethyl‐2‐methyl‐      Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.373    6.38 ug/l       486423   Chlorobenzene‐d5           11.638

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Heptane, 3‐ethyl‐2‐methyl‐          142 C10H22         014676‐29‐0 64
 2 Octane, 2,3‐dimethyl‐               142 C10H22         007146‐60‐3 64
 3 Octane, 4‐ethyl‐                    142 C10H22         015869‐86‐0 47
 4 Nonane                              128 C9H20          000111‐84‐2 43
 5 Heptane, 4‐propyl‐                  142 C10H22         003178‐29‐8 43

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1777 (12.373 min): VD069899.D\data.ms (-1763) (-
57.0

98.1

125.2 190.9146.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22130: Heptane, 3-ethyl-2-methyl-
57.0

98.027.0

142.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22101: Octane, 2,3-dimethyl-
57.0

98.0

29.0
142.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22071: Octane, 4-ethyl-
57.0

112.085.029.0

142.0

12.00 12.50

m/z  57.00  100.00%

12.00 12.50

m/z  43.00   52.00%

12.00 12.50

m/z  41.00   39.08%

12.00 12.50

m/z  98.10   37.25%

12.00 12.50

m/z  55.05   31.53%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072821\
  Data File : VD069899.D                                          
  Acq On    : 28 Jul 2021  20:12
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3206‐01
  Misc      : 8.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Octane, 2,2,6‐trimethyl‐        Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.767    6.53 ug/l       456485   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octane, 2,2,6‐trimethyl‐            156 C11H24         062016‐28‐8 53
 2 Octane, 2,2‐dimethyl‐               142 C10H22         015869‐87‐1 53
 3 Decane, 2,2,6‐trimethyl‐            184 C13H28         062237‐97‐2 50
 4 Heptane, 2,2,4,6,6‐pentamethyl‐     170 C12H26         013475‐82‐6 50
 5 Hexane, 2,2,3‐trimethyl‐            128 C9H20          016747‐25‐4 47

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1844 (12.767 min): VD069899.D\data.ms (-1839) (-
57.0

85.0
125.1 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #33102: Octane, 2,2,6-trimethyl-
57.0

29.0 85.0
141.0111.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22094: Octane, 2,2-dimethyl-
57.0

29.0 85.0
127.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #59094: Decane, 2,2,6-trimethyl-
57.0

29.0 85.0 127.0 169.0

12.50 13.00

m/z  57.05  100.00%

12.50 13.00

m/z  56.10   58.51%

12.50 13.00

m/z  41.05   29.32%

12.50 13.00

m/z  43.05   27.50%

12.50 13.00

m/z  85.05   17.02%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072821\
  Data File : VD069899.D                                          
  Acq On    : 28 Jul 2021  20:12
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3206‐01
  Misc      : 8.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  2,6‐Dimethylbicyclo[3.2.1]o...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.873    6.16 ug/l       430361   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,6‐Dimethylbicyclo[3.2.1]octane    138 C10H18         1000215‐28‐2 55
 2 7‐Oxabicyclo[4.1.0]heptane, 1‐me... 112 C7H12O         001713‐33‐3 35
 3 4‐Ethylcyclohexene                  110 C8H14          003742‐42‐5 30
 4 2,4‐Hexadiene, 2‐methyl‐             96 C7H12          028823‐41‐8 25
 5 1,4‐Hexadiene, 5‐methyl‐             96 C7H12          000763‐88‐2 25

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1862 (12.873 min): VD069899.D\data.ms (-1854) (-
55.1

97.1

140.1 281.1191.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #19477: 2,6-Dimethylbicyclo[3.2.1]octane
81.0

41.0

123.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #7479: 7-Oxabicyclo[4.1.0]heptane, 1-methyl-
97.0

43.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #6688: 4-Ethylcyclohexene
81.0

41.0

110.0

12.50 13.00

m/z  55.10  100.00%

12.50 13.00

m/z  81.05   81.10%

12.50 13.00

m/z  97.10   62.62%

12.50 13.00

m/z  41.10   58.09%

12.50 13.00

m/z  69.05   55.46%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072821\
  Data File : VD069899.D                                          
  Acq On    : 28 Jul 2021  20:12
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3206‐01
  Misc      : 8.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Eicosyl octyl ether             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.973    8.50 ug/l       594081   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Eicosyl octyl ether                 410 C28H58O        1000406‐38‐8 80
 2 Octyl tetradecyl ether              326 C22H46O        1000406‐38‐5 64
 3 Hexadecyl octyl ether               354 C24H50O        1000406‐38‐6 64
 4 Decane, 2‐methyl‐                   156 C11H24         006975‐98‐0 52
 5 Hexanoic acid, 3,5,5‐trimethyl‐,... 270 C17H34O2       1000406‐05‐9 50

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1879 (12.973 min): VD069899.D\data.ms (-1869) (-
57.1

85.1

139.0

207.0 266.8

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #308229: Eicosyl octyl ether
57.0

97.0
29.0 125.0 155.0 281.0183.0211.0 252.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #232319: Octyl tetradecyl ether
57.0

85.0
113.029.0

197.0168.0 227.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #264243: Hexadecyl octyl ether
57.0

85.0
113.029.0

141.0 225.0196.0

13.00

m/z  57.10  100.00%

13.00

m/z  70.95   69.42%

13.00

m/z  43.05   68.06%

13.00

m/z  69.00   58.29%

13.00

m/z  83.05   41.85%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072821\
  Data File : VD069899.D                                          
  Acq On    : 28 Jul 2021  20:12
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3206‐01
  Misc      : 8.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Hexane, 2,2,4‐trimethyl‐        Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.202    8.46 ug/l       591481   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexane, 2,2,4‐trimethyl‐            128 C9H20          016747‐26‐5 59
 2 Hexane, 2,2,5‐trimethyl‐            128 C9H20          003522‐94‐9 50
 3 Carbonic acid, isobutyl 2‐ethylh... 230 C13H26O3       1000383‐13‐3 50
 4 Pentane, 2,2,3,4‐tetramethyl‐       128 C9H20          001186‐53‐4 50
 5 Heptane, 2,2‐dimethyl‐              128 C9H20          001071‐26‐7 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1918 (13.202 min): VD069899.D\data.ms (-1912) (-
57.1

112.085.1
155.1 260.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #14580: Hexane, 2,2,4-trimethyl-
57.0

29.0

113.084.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #14572: Hexane, 2,2,5-trimethyl-
57.0

29.0 113.085.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #111484: Carbonic acid, isobutyl 2-ethylhexyl ester
57.0

29.0 112.0
84.0

13.00 13.50

m/z  57.10  100.00%

13.00 13.50

m/z  56.05   36.92%

13.00 13.50

m/z  43.00   26.66%

13.00 13.50

m/z  41.00   21.58%

13.00 13.50

m/z  71.10   19.57%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072821\
  Data File : VD069899.D                                          
  Acq On    : 28 Jul 2021  20:12
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3206‐01
  Misc      : 8.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Nonane, 3‐methyl‐5‐propyl‐      Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.420   13.47 ug/l       941368   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonane, 3‐methyl‐5‐propyl‐          184 C13H28         031081‐18‐2 64
 2 Heneicosane                         296 C21H44         000629‐94‐7 59
 3 Nonane, 3,7‐dimethyl‐               156 C11H24         017302‐32‐8 53
 4 Decane, 2,3,5‐trimethyl‐            184 C13H28         062238‐11‐3 53
 5 Nonane, 5‐butyl‐                    184 C13H28         017312‐63‐9 47

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1955 (13.420 min): VD069899.D\data.ms (-1946) (-
57.1

95.0 127.1
193.1 260.1

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #59108: Nonane, 3-methyl-5-propyl-
57.0

112.0
26.0 155.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #194590: Heneicosane
57.0

99.0

141.0 183.0 296.0225.026.0

50 100 150 200 250
0

5000

m/z-->

Abundance #33097: Nonane, 3,7-dimethyl-
57.0

127.0
96.024.0

13.50

m/z  57.10  100.00%

13.50

m/z  71.10   65.05%

13.50

m/z  85.10   43.32%

13.50

m/z  43.00   42.45%

13.50

m/z  41.00   29.22%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072821\
  Data File : VD069899.D                                          
  Acq On    : 28 Jul 2021  20:12
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3206‐01
  Misc      : 8.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  1,4‐Dimethyladamantane (iso...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.526    5.23 ug/l       365360   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.567

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,4‐Dimethyladamantane (isomer 1)   164 C12H20         1000460‐67‐0 53
 2 1,2‐Benzenedicarboxylic acid, bu... 334 C20H30O4       000085‐69‐8 43
 3 Didodecyl phthalate                 502 C32H54O4       002432‐90‐8 43
 4 2‐tert‐Butyl‐6‐methylphenol, n‐b... 220 C15H24O        1000395‐19‐1 38
 5 Phthalic acid, di(2‐propylpentyl... 390 C24H38O4       1000377‐93‐5 38

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2143 (14.526 min): VD069899.D\data.ms (-2136) (-
149.1

57.1

93.0

183.0 259.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #39800: 1,4-Dimethyladamantane (isomer 1)
149.0

93.041.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #241935: 1,2-Benzenedicarboxylic acid, butyl 2-ethylhexy
149.0

223.041.0 70.0
104.0 178.0 279.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #338429: Didodecyl phthalate
149.0

57.0

104.0

14.50

m/z 149.05  100.00%

14.50

m/z  57.10   77.43%

14.50

m/z  93.00   35.22%

14.50

m/z  56.00   26.08%

14.50

m/z  71.00   24.27%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD072821\
  Data File : VD069899.D                                          
  Acq On    : 28 Jul 2021  20:12
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3206‐01
  Misc      : 8.83G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 21   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D072221S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Heptane, 3‐ethy...  12.373     6.4  ug/l   486423   3  11.638 3811410  50.0
Octane, 2,2,6‐t...  12.767     6.5  ug/l   456485   4  13.567 3494110  50.0
2,6‐Dimethylbic...  12.873     6.2  ug/l   430361   4  13.567 3494110  50.0
Eicosyl octyl e...  12.973     8.5  ug/l   594081   4  13.567 3494110  50.0
Hexane, 2,2,4‐t...  13.202     8.5  ug/l   591481   4  13.567 3494110  50.0
Nonane, 3‐methy...  13.420    13.5  ug/l   941368   4  13.567 3494110  50.0
1,4‐Dimethylada...  14.526     5.2  ug/l   365360   4  13.567 3494110  50.0
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