
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD081921\
  Data File : VD070186.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2021  01:50
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3418‐22
  Misc      : 3.94G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 35   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\82D081321S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD070186.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.950     3    5    9 rVB    78744     75397   3.75%   0.501%
  2   2.315    62   67   69 rBV3   21141     30784   1.53%   0.204%
  3   2.344    69   72   78 rVB4   22162     37651   1.87%   0.250%
  4   3.026   184  188  197 rBV7   10954     27610   1.37%   0.183%
  5   4.156   371  380  394 rBV2  134102    380358  18.91%   2.525%
 
  6   4.409   414  423  432 rBV4   16315     52238   2.60%   0.347%
  7   6.261   731  738  747 rVB5   13308     34809   1.73%   0.231%
  8   7.208   890  899  908 rBV3   32506     90172   4.48%   0.599%
  9   7.914  1009 1019 1024 rBV2  303068    745863  37.07%   4.952%
 10   7.979  1024 1030 1042 rVB2  459411   1052334  52.31%   6.986%
 
 11   8.326  1079 1089 1103 rBV   286433    656307  32.62%   4.357%
 12   8.861  1171 1180 1190 rBV   715485   1442476  71.70%   9.576%
 13   9.097  1211 1220 1227 rBV2   55827    129265   6.43%   0.858%
 14   9.350  1250 1263 1271 rBV8   20880     63973   3.18%   0.425%
 15   9.908  1350 1358 1363 rBV7    9437     20989   1.04%   0.139%
 
 16  10.097  1378 1390 1395 rBV5   12869     30886   1.54%   0.205%
 17  10.332  1423 1430 1440 rBV  1111384   2011852 100.00%  13.356%
 18  10.497  1453 1458 1468 rVB4   28184     61215   3.04%   0.406%
 19  10.673  1483 1488 1494 rVB3   22467     36077   1.79%   0.240%
 20  10.779  1499 1506 1509 rBV7   14344     33836   1.68%   0.225%
 
 21  10.944  1530 1534 1543 rVB6   13280     30099   1.50%   0.200%
 22  11.049  1543 1552 1560 rBV5   15635     42066   2.09%   0.279%
 23  11.120  1560 1564 1567 rBV5   18992     31407   1.56%   0.209%
 24  11.238  1579 1584 1590 rBV2   63983    117243   5.83%   0.778%
 25  11.297  1590 1594 1599 rVV4   20756     33239   1.65%   0.221%
 
 26  11.349  1599 1603 1605 rVV4   13707     22071   1.10%   0.147%
 27  11.391  1606 1610 1614 rVV6   10776     20195   1.00%   0.134%
 28  11.438  1614 1618 1626 rVB3   33127     67883   3.37%   0.451%
 29  11.638  1643 1652 1659 rBV   829575   1447665  71.96%   9.611%
 30  11.708  1659 1664 1670 rVB3   22093     33353   1.66%   0.221%
 
 31  11.773  1670 1675 1679 rBV3   31115     43537   2.16%   0.289%
 32  11.832  1679 1685 1689 rBV3   54144    103864   5.16%   0.690%
 33  11.885  1689 1694 1705 rVB5  124042    343105  17.05%   2.278%
 34  11.979  1705 1710 1712 rBV3   23955     34931   1.74%   0.232%
 35  12.049  1714 1722 1723 rBV5   45044     76594   3.81%   0.508%
 
 36  12.144  1730 1738 1744 rBV4  211768    518864  25.79%   3.445%

82D081321S.M Fri Aug 20 18:31:04 2021                                                      Page:  1

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
SWCS-17-0306

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
SWCS-17-0306

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
SWCS-17-0306

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
SWCS-17-0306

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
SWCS-17-0306

Instrument :
MSVOA_D
ClientSampleId :
SWCS-17-0306



                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD081921\
  Data File : VD070186.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2021  01:50
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3418‐22
  Misc      : 3.94G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 35   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\82D081321S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  12.202  1744 1748 1751 rVV3   73901    118172   5.87%   0.785%
 38  12.261  1755 1758 1762 rVB2  118877    168261   8.36%   1.117%
 39  12.344  1762 1772 1774 rBV5  168218    404210  20.09%   2.683%
 40  12.444  1783 1789 1794 rBV7   94638    242706  12.06%   1.611%
 
 41  12.573  1807 1811 1814 rVB3   42849     58679   2.92%   0.390%
 42  12.626  1814 1820 1826 rVB   555024    948784  47.16%   6.299%
 43  12.708  1826 1834 1839 rBV7  129311    366544  18.22%   2.433%
 44  12.785  1839 1847 1853 rVB4  198180    484276  24.07%   3.215%
 45  12.867  1853 1861 1869 rBV8   80027    288717  14.35%   1.917%
 
 46  12.955  1869 1876 1890 rVV9  142762    463892  23.06%   3.080%
 47  13.085  1894 1898 1903 rVB4   78206    112538   5.59%   0.747%
 48  13.132  1903 1906 1910 rBV3   18663     24442   1.21%   0.162%
 49  13.208  1911 1919 1926 rVB8   71642    204631  10.17%   1.359%
 50  13.273  1926 1930 1932 rBV5   34214     52098   2.59%   0.346%
 
 51  13.302  1932 1935 1938 rVB2   33522     43015   2.14%   0.286%
 52  13.391  1947 1950 1953 rBV5   23658     39182   1.95%   0.260%
 53  13.438  1954 1958 1960 rVV5   43489     79519   3.95%   0.528%
 54  13.491  1964 1967 1972 rVV6   24495     37333   1.86%   0.248%
 55  13.561  1973 1979 1988 rVB   420702    750452  37.30%   4.982%
 
 56  13.702  2001 2003 2008 rVB5   37236     46776   2.33%   0.311%
 57  13.885  2029 2034 2040 rVB5   53479     92163   4.58%   0.612%
 58  14.267  2095 2099 2107 rVB4   31519     56244   2.80%   0.373%
 
 
                        Sum of corrected areas:    15062842
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD081921\
  Data File : VD070186.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2021  01:50
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3418‐22
  Misc      : 3.94G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D081321S.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\VD081921\
  Data File : VD070186.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2021  01:50
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3418‐22
  Misc      : 3.94G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D081321S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Succinic acid, cyclohexylme...  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.885   11.85 ug/l       343105   Chlorobenzene‐d5           11.638

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Succinic acid, cyclohexylmethyl ... 284 C16H28O4       1000390‐58‐5 53
 2 Cyclododecanol, 1‐ethenyl‐          210 C14H26O        006244‐49‐1 43
 3 Cyclohexane, 1‐ethyl‐4‐methyl‐, ... 126 C9H18          004926‐78‐7 30
 4 trans‐1,2‐Diethyl cyclopentane      126 C9H18          000932‐40‐1 30
 5 Cyclohexane, 1‐ethyl‐2‐methyl‐      126 C9H18          003728‐54‐9 30

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1694 (11.885 min): VD070186.D\data.ms (-1689) (-
55.0 97.0

126.1

206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #178702: Succinic acid, cyclohexylmethyl 3-methylbut-2-y
97.0

71.0
119.0

43.0
197.0

170.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #87565: Cyclododecanol, 1-ethenyl-
55.0

83.0

29.0

111.0
135.0 183.0 210.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #13286: Cyclohexane, 1-ethyl-4-methyl-, cis-
55.0 97.0

126.0

11.50 12.00

m/z  55.00  100.00%

11.50 12.00

m/z  97.05   97.83%

11.50 12.00

m/z  71.05   76.84%

11.50 12.00

m/z  57.05   52.81%

11.50 12.00

m/z  41.00   51.64%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD081921\
  Data File : VD070186.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2021  01:50
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3418‐22
  Misc      : 3.94G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D081321S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown12.144                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.144   17.92 ug/l       518864   Chlorobenzene‐d5           11.638

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Ethyl‐4‐methylcyclohexane         126 C9H18          003728‐56‐1 49
 2 cis‐1‐Ethyl‐3‐methyl‐cyclohexane    126 C9H18          019489‐10‐2 46
 3 Furan, 2,3‐dihydro‐4‐(1‐methylpr... 126 C8H14O         034379‐54‐9 46
 4 3,5‐Dimethyl‐3‐heptene              126 C9H18          059643‐68‐4 46
 5 1‐Ethyl‐3‐methylcyclohexane (c,t)   126 C9H18          003728‐55‐0 46

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1738 (12.144 min): VD070186.D\data.ms (-1730) (-
55.1 97.1

126.1

207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

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

126.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #13274: cis-1-Ethyl-3-methyl-cyclohexane
97.0

55.0

126.0
29.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #13153: Furan, 2,3-dihydro-4-(1-methylpropyl)-, (S)-
97.0

41.0

126.0
69.018.0

12.00 12.50

m/z  55.10  100.00%

12.00 12.50

m/z  97.10   97.47%

12.00 12.50

m/z  41.00   53.91%

12.00 12.50

m/z  69.05   53.42%

12.00 12.50

m/z  43.00   53.29%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD081921\
  Data File : VD070186.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2021  01:50
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3418‐22
  Misc      : 3.94G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D081321S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Cyclohexane, 1,3‐dimethyl‐2...  Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.344   13.96 ug/l       404210   Chlorobenzene‐d5           11.638

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexane, 1,3‐dimethyl‐2‐meth... 124 C9H16          020348‐74‐7 55
 2 Cyclooctene, 3‐methyl‐              124 C9H16          013152‐05‐1 52
 3 Cyclohexane, 1,3‐dimethyl‐2‐meth... 124 C9H16          019781‐47‐6 49
 4 Bicyclo[2.2.1]heptane, 2‐ethyl‐     124 C9H16          002146‐41‐0 49
 5 Bicyclo[6.1.0]nonane                124 C9H16          000286‐60‐2 46

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance Scan 1772 (12.344 min): VD070186.D\data.ms (-1762) (-
57.0

81.0
41.0

96.0

124.1
140.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #12241: Cyclohexane, 1,3-dimethyl-2-methylene-, trans-
67.0

109.0

82.0
41.0

124.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #12161: Cyclooctene, 3-methyl-
67.0

41.0 82.0

124.0109.0

20 40 60 80 100 120 140

5000

m/z-->

Abundance #12239: Cyclohexane, 1,3-dimethyl-2-methylene-, cis-
67.0

109.0

82.0

41.0

124.0

12.00 12.50

m/z  57.05  100.00%

12.00 12.50

m/z  67.00   86.86%

12.00 12.50

m/z  80.95   70.57%

12.00 12.50

m/z  43.05   67.16%

12.00 12.50

m/z  41.00   62.68%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD081921\
  Data File : VD070186.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2021  01:50
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3418‐22
  Misc      : 3.94G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D081321S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  1,1‐Dimethyl‐4‐methylenecyc...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.708   24.42 ug/l       366544   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1,1‐Dimethyl‐4‐methylenecyclohexane 124 C9H16          006007‐96‐1 70
 2 Cyclohexane, 1,3‐dimethyl‐2‐meth... 124 C9H16          019781‐47‐6 58
 3 Cyclohexane, 1,3‐dimethyl‐2‐meth... 124 C9H16          020348‐74‐7 58
 4 3,4‐Octadiene, 7‐methyl‐            124 C9H16          037050‐05‐8 53
 5 Ethylidenecycloheptane              124 C9H16          010494‐87‐8 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1834 (12.708 min): VD070186.D\data.ms (-1826) (-
67.0

109.141.0

140.0
206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #12231: 1,1-Dimethyl-4-methylenecyclohexane
109.067.0

41.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #12239: Cyclohexane, 1,3-dimethyl-2-methylene-, cis-
67.0

109.0

41.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #12241: Cyclohexane, 1,3-dimethyl-2-methylene-, trans-
67.0

109.0

41.0

15.0

12.50 13.00

m/z  67.00  100.00%

12.50 13.00

m/z  80.95   67.03%

12.50 13.00

m/z 109.05   65.17%

12.50 13.00

m/z  95.10   64.64%

12.50 13.00

m/z  57.05   62.50%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD081921\
  Data File : VD070186.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2021  01:50
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3418‐22
  Misc      : 3.94G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D081321S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  2‐Octene, 2,6‐dimethyl‐         Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.785   32.27 ug/l       484276   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 58
 2 cis‐1‐Butyl‐2‐methylcyclopropane    112 C8H16          038851‐69‐3 50
 3 trans‐1‐Butyl‐2‐methylcyclopropane  112 C8H16          038851‐70‐6 50
 4 Cyclopentane, propyl‐               112 C8H16          002040‐96‐2 46
 5 1,2‐Cyclohexanedione                112 C6H8O2         000765‐87‐7 41

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance Scan 1847 (12.785 min): VD070186.D\data.ms (-1839) (-
69.0

125.1

41.0

96.0

141.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

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

84.0 140.0
111.026.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance #7667: cis-1-Butyl-2-methylcyclopropane
55.0 70.0

112.0

97.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance #7681: trans-1-Butyl-2-methylcyclopropane
55.0 70.0

112.0

97.0

12.50 13.00

m/z  69.05  100.00%

12.50 13.00

m/z  70.00   82.99%

12.50 13.00

m/z  55.00   67.22%

12.50 13.00

m/z 125.05   63.78%

12.50 13.00

m/z  57.10   57.75%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD081921\
  Data File : VD070186.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2021  01:50
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3418‐22
  Misc      : 3.94G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D081321S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  Furfuryl glycidyl ether         Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.867   19.24 ug/l       288717   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Furfuryl glycidyl ether             154 C8H10O3        005380‐87‐0 59
 2 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 140 C10H20         006069‐98‐3 43
 3 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 140 C10H20         001678‐82‐6 43
 4 1‐Methyl‐4‐(1‐methylethyl)‐cyclo... 140 C10H20         000099‐82‐1 38
 5 Cyclohexene, 4‐methyl‐               96 C7H12          000591‐47‐9 30

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1861 (12.867 min): VD070186.D\data.ms (-1853) (-
55.0 81.0

111.0

140.0
207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #31863: Furfuryl glycidyl ether
81.0

53.0
27.0 154.0

123.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #20782: Cyclohexane, 1-methyl-4-(1-methylethyl)-, cis-
55.0

97.0

27.0

140.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #20789: Cyclohexane, 1-methyl-4-(1-methylethyl)-, trans-
55.0

97.0

27.0
140.0

12.50 13.00

m/z  54.95  100.00%

12.50 13.00

m/z  81.05   85.85%

12.50 13.00

m/z  97.10   80.20%

12.50 13.00

m/z  41.00   53.51%

12.50 13.00

m/z  69.00   46.78%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD081921\
  Data File : VD070186.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2021  01:50
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3418‐22
  Misc      : 3.94G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D081321S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  unknown12.955                   Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.955   30.91 ug/l       463892   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclodecane                         140 C10H20         000293‐96‐9 25
 2 Bicyclo[3.1.1]heptane, 2,6,6‐tri... 138 C10H18         004755‐33‐3 22
 3 Cyclooctane, methyl‐                126 C9H18          001502‐38‐1 18
 4 Cyclooctane, 1,2‐dimethyl‐          140 C10H20         013151‐94‐5 18
 5 Cyclohexane, 1,2‐dimethyl‐, cis‐    112 C8H16          002207‐01‐4 18

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 1876 (12.955 min): VD070186.D\data.ms (-1869) (-
55.0

97.1

125.0

175.8 259.6206.9

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

5000

m/z-->

Abundance #20643: Cyclodecane
55.0

83.0
27.0

140.0111.0

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

5000

m/z-->

Abundance #19562: Bicyclo[3.1.1]heptane, 2,6,6-trimethyl-, [1S-(1.alp
55.0 95.0

123.0

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

5000

m/z-->

Abundance #13198: Cyclooctane, methyl-
55.0

83.0 111.027.0

13.00

m/z  55.05  100.00%

13.00

m/z  97.10   68.79%

13.00

m/z  69.00   59.94%

13.00

m/z  41.00   59.48%

13.00

m/z 109.10   45.07%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD081921\
  Data File : VD070186.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2021  01:50
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3418‐22
  Misc      : 3.94G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D081321S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  unknown13.085                   Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.085    7.50 ug/l       112538   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2‐Isopropyl‐5‐methyl‐1‐heptanol     172 C11H24O        091337‐07‐4 43
 2 Cyclohexanone, 3,5‐dimethyl‐        126 C8H14O         002320‐30‐1 35
 3 3‐Ethyl‐4‐octene                    140 C10H20         019781‐32‐9 35
 4 Heptane, 2‐methyl‐3‐methylene‐      126 C9H18          062187‐11‐5 35
 5 Ethanone, 1‐cyclopropyl‐             84 C5H8O          000765‐43‐5 30

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 1898 (13.085 min): VD070186.D\data.ms (-1894) (-
69.0

43.0

111.1 140.1
206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #47394: 2-Isopropyl-5-methyl-1-heptanol
57.0

85.0

125.029.0
154.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #13082: Cyclohexanone, 3,5-dimethyl-
69.0

41.0 126.0

93.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #20664: 3-Ethyl-4-octene
69.0

41.0

111.0
140.0

13.00

m/z  69.05  100.00%

13.00

m/z  42.95   78.33%

13.00

m/z  57.00   62.27%

13.00

m/z  70.10   50.74%

13.00

m/z  41.00   50.44%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD081921\
  Data File : VD070186.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2021  01:50
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3418‐22
  Misc      : 3.94G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D081321S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Bicyclo[2.2.1]heptane, 1,3,...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.885    6.14 ug/l        92163   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.561

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Bicyclo[2.2.1]heptane, 1,3,3‐tri... 138 C10H18         006248‐88‐0 87
 2 Cyclohexane, 1‐methyl‐3‐(1‐methy... 138 C10H18         013828‐34‐7 68
 3 Cyclohexane, 1‐methyl‐4‐(1‐methy... 138 C10H18         001124‐25‐0 64
 4 Naphthalene, decahydro‐             138 C10H18         000091‐17‐8 53
 5 Naphthalene, decahydro‐, trans‐     138 C10H18         000493‐02‐7 53

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 2034 (13.885 min): VD070186.D\data.ms (-2029) (-
67.0

95.1
138.1

41.0

207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #19514: Bicyclo[2.2.1]heptane, 1,3,3-trimethyl-
95.0

55.0

123.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #19537: Cyclohexane, 1-methyl-3-(1-methylethylidene)-
95.0

138.067.041.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance #19553: Cyclohexane, 1-methyl-4-(1-methylethenyl)-, tran
81.0

55.0

138.0
109.0

13.50 14.00

m/z  67.00  100.00%

13.50 14.00

m/z  95.10   78.55%

13.50 14.00

m/z 138.05   68.61%

13.50 14.00

m/z  81.00   65.27%

13.50 14.00

m/z  55.00   61.26%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD081921\
  Data File : VD070186.D                                          
  Acq On    : 20 Aug 2021  01:50
  Operator  : VA/SY
  Sample    : M3418‐22
  Misc      : 3.94G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 35   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D081321S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Succinic acid, ...  11.885    11.9  ug/l   343105   3  11.638 1447670  50.0
unknown12.144       12.144    17.9  ug/l   518864   3  11.638 1447670  50.0
Cyclohexane, 1,...  12.344    14.0  ug/l   404210   3  11.638 1447670  50.0
1,1‐Dimethyl‐4‐...  12.708    24.4  ug/l   366544   4  13.561  750452  50.0
2‐Octene, 2,6‐d...  12.785    32.3  ug/l   484276   4  13.561  750452  50.0
Furfuryl glycid...  12.867    19.2  ug/l   288717   4  13.561  750452  50.0
unknown12.955       12.955    30.9  ug/l   463892   4  13.561  750452  50.0
unknown13.085       13.085     7.5  ug/l   112538   4  13.561  750452  50.0
Bicyclo[2.2.1]h...  13.885     6.1  ug/l    92163   4  13.561  750452  50.0
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