
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD052523\
  Data File : VD076231.D                                          
  Acq On    : 25 May 2023  14:11
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2892‐01
  Misc      : 6.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 7   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\82D051523S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VD076231.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.740    18   26   34 rBV   263523    532384 100.00%  16.862%
  2   4.799   538  546  556 rVB4    1999      5711   1.07%   0.181%
  3   7.810  1050 1058 1063 rBV4    3445      8235   1.55%   0.261%
  4   7.875  1063 1069 1075 rVB3    2905      5625   1.06%   0.178%
  5   8.222  1120 1128 1136 rBV2    4518      8808   1.65%   0.279%
 
  6   8.781  1216 1223 1229 rVB2    6228     12064   2.27%   0.382%
  7  10.269  1471 1476 1481 rBV2    7856     12835   2.41%   0.407%
  8  11.581  1692 1699 1706 rBV4    9077     15040   2.83%   0.476%
  9  12.098  1780 1787 1792 rBV4    2984      5698   1.07%   0.180%
 10  12.340  1823 1828 1832 rVB6    3966      7303   1.37%   0.231%
 
 11  12.575  1863 1868 1873 rBV3    7947     11626   2.18%   0.368%
 12  12.740  1892 1896 1899 rBV4    6426      9249   1.74%   0.293%
 13  12.904  1916 1924 1928 rVV9    8084     17931   3.37%   0.568%
 14  12.957  1928 1933 1937 rVB5    5095      7890   1.48%   0.250%
 15  13.045  1944 1948 1952 rBV4    5370      7347   1.38%   0.233%
 
 16  13.092  1952 1956 1957 rBV4    4382      5920   1.11%   0.187%
 17  13.134  1959 1963 1970 rVB3   13180     23354   4.39%   0.740%
 18  13.257  1980 1984 1989 rBV6    5636      9460   1.78%   0.300%
 19  13.316  1989 1994 1995 rVV4    7145      9726   1.83%   0.308%
 20  13.340  1997 1998 2003 rVV3    9979     10996   2.07%   0.348%
 
 21  13.410  2003 2010 2015 rVV5   13745     27081   5.09%   0.858%
 22  13.457  2015 2018 2022 rVV4    7749     11352   2.13%   0.360%
 23  13.516  2025 2028 2033 rVB4    8513     11516   2.16%   0.365%
 24  13.681  2049 2056 2059 rBV6   17550     33305   6.26%   1.055%
 25  13.722  2059 2063 2067 rVB2   19595     28932   5.43%   0.916%
 
 26  13.769  2067 2071 2072 rBV4   10756     10877   2.04%   0.344%
 27  13.787  2072 2074 2077 rVB3    9391     10728   2.02%   0.340%
 28  13.839  2079 2083 2088 rBV5   29042     51825   9.73%   1.641%
 29  13.887  2088 2091 2095 rVB4    9518     12429   2.33%   0.394%
 30  13.951  2096 2102 2105 rBV6    9595     19682   3.70%   0.623%
 
 31  14.010  2106 2112 2116 rVV9    8513     19008   3.57%   0.602%
 32  14.063  2116 2121 2125 rVV    73903    110412  20.74%   3.497%
 33  14.110  2125 2129 2134 rVB6   15926     28736   5.40%   0.910%
 34  14.169  2134 2139 2144 rVB2   63023    108960  20.47%   3.451%
 35  14.239  2144 2151 2155 rVB8   20580     40374   7.58%   1.279%
 
 36  14.287  2155 2159 2160 rBV4   12087     13606   2.56%   0.431%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD052523\
  Data File : VD076231.D                                          
  Acq On    : 25 May 2023  14:11
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2892‐01
  Misc      : 6.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 7   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\82D051523S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  14.357  2166 2171 2173 rBV4   40220     67785  12.73%   2.147%
 38  14.387  2173 2176 2182 rVB3   61004     95834  18.00%   3.035%
 39  14.469  2186 2190 2193 rBV5   14756     23586   4.43%   0.747%
 40  14.510  2193 2197 2201 rBV5   24170     40342   7.58%   1.278%
 
 41  14.604  2211 2213 2217 rVB3    6114      7326   1.38%   0.232%
 42  14.657  2217 2222 2227 rBV3   35758     63919  12.01%   2.024%
 43  14.704  2228 2230 2234 rVB5   17091     19170   3.60%   0.607%
 44  14.769  2234 2241 2246 rBV4  143958    304344  57.17%   9.639%
 45  14.816  2246 2249 2257 rVB2   99367    180473  33.90%   5.716%
 
 46  14.975  2272 2276 2277 rBV4    8239     12386   2.33%   0.392%
 47  15.034  2282 2286 2290 rVB3   65033     99140  18.62%   3.140%
 48  15.075  2290 2293 2295 rBV2   20304     24969   4.69%   0.791%
 49  15.151  2300 2306 2312 rVB3   67242    141937  26.66%   4.495%
 50  15.239  2318 2321 2325 rVB2   38439     55189  10.37%   1.748%
 
 51  15.304  2327 2332 2338 rVB4   86326    148437  27.88%   4.701%
 52  15.439  2351 2355 2359 rBV6   27618     48884   9.18%   1.548%
 53  15.628  2381 2387 2394 rBV3   45721    107931  20.27%   3.418%
 54  15.704  2394 2400 2406 rVB7   36047     71581  13.45%   2.267%
 55  15.792  2408 2415 2420 rBV6   28344     73590  13.82%   2.331%
 
 56  16.139  2469 2474 2478 rBV7   19838     36469   6.85%   1.155%
 57  16.257  2491 2494 2500 rBV5   18209     31118   5.85%   0.986%
 58  16.404  2513 2519 2526 rBV2   38876     87490  16.43%   2.771%
 59  16.598  2545 2552 2562 rVB2   52336    139271  26.16%   4.411%
 60  16.698  2567 2569 2572 rBV3    7588     10170   1.91%   0.322%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     3157366
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD052523\
  Data File : VD076231.D                                          
  Acq On    : 25 May 2023  14:11
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2892‐01
  Misc      : 6.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D051523S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

1.60 1.80 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
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50000
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150000

200000

250000

Time-->

Abundance TIC: VD076231.D\data.ms
 1.740

 4.799
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0

50000
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Abundance TIC: VD076231.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD052523\
  Data File : VD076231.D                                          
  Acq On    : 25 May 2023  14:11
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2892‐01
  Misc      : 6.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D051523S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐  Concentration Rank  7

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.063  479.38 ug/l       110412   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.516

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethyl‐1,4‐dimethyl‐      134 C10H14         001758‐88‐9 96
 2 Benzene, 1‐ethyl‐2,3‐dimethyl‐      134 C10H14         000933‐98‐2 96
 3 Benzene, 4‐ethyl‐1,2‐dimethyl‐      134 C10H14         000934‐80‐5 95
 4 Benzene, 1‐methyl‐3‐(1‐methyleth... 134 C10H14         000535‐77‐3 94
 5 o‐Cymene                            134 C10H14         000527‐84‐4 94

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2121 (14.063 min): VD076231.D\data.ms (-2116) (-
119.1

91.0
39.0 69.1 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17087: Benzene, 2-ethyl-1,4-dimethyl-
119.0

91.0

65.039.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17077: Benzene, 1-ethyl-2,3-dimethyl-
119.0

91.0

65.039.015.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #17085: Benzene, 4-ethyl-1,2-dimethyl-
119.0

91.0

65.039.015.0

14.00

m/z 119.10  100.00%

14.00

m/z 134.05   34.23%

14.00

m/z  91.00   16.22%

14.00

m/z 117.10   13.02%

14.00

m/z 120.10   12.24%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD052523\
  Data File : VD076231.D                                          
  Acq On    : 25 May 2023  14:11
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2892‐01
  Misc      : 6.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D051523S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Benzene, 1‐methyl‐4‐(2‐prop...  Concentration Rank  8

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.169  473.08 ug/l       108960   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.516

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 1‐methyl‐4‐(2‐propenyl)‐   132 C10H12         003333‐13‐9 76
 2 Indan, 1‐methyl‐                    132 C10H12         000767‐58‐8 72
 3 Benzene, 1‐ethenyl‐3‐ethyl‐         132 C10H12         007525‐62‐4 72
 4 Benzene, (2‐methyl‐1‐propenyl)‐     132 C10H12         000768‐49‐0 72
 5 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 68

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2139 (14.169 min): VD076231.D\data.ms (-2134) (-
117.1

91.057.2
141.0 206.8

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16166: Benzene, 1-methyl-4-(2-propenyl)-
117.0

91.0

51.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16104: Indan, 1-methyl-
117.0

91.0
39.0 65.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16129: Benzene, 1-ethenyl-3-ethyl-
117.0

91.0
51.0

27.0

14.00 14.50

m/z 117.10  100.00%

14.00 14.50

m/z 119.10   32.69%

14.00 14.50

m/z 115.10   32.30%

14.00 14.50

m/z 132.05   22.56%

14.00 14.50

m/z  91.00   16.35%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD052523\
  Data File : VD076231.D                                          
  Acq On    : 25 May 2023  14:11
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2892‐01
  Misc      : 6.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D051523S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dime...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.769 1321.40 ug/l       304344   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.516

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethenyl‐1,4‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐89‐6 89
 2 Benzene, (2‐methyl‐1‐propenyl)‐     132 C10H12         000768‐49‐0 60
 3 Benzene, 2‐butenyl‐                 132 C10H12         001560‐06‐1 60
 4 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐methyl‐    132 C10H12         000874‐35‐1 55
 5 Benzene, 2‐ethenyl‐1,3‐dimethyl‐    132 C10H12         002039‐90‐9 53

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2241 (14.769 min): VD076231.D\data.ms (-2234) (-
117.1

91.0
55.0

148.1 206.8

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16149: Benzene, 2-ethenyl-1,4-dimethyl-
117.0

91.0

51.0
27.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16144: Benzene, (2-methyl-1-propenyl)-
117.0

91.0

39.0 65.0
15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #16114: Benzene, 2-butenyl-
117.0

91.0

65.039.0
15.0

14.50 15.00

m/z 117.10  100.00%

14.50 15.00

m/z 119.05   79.33%

14.50 15.00

m/z 132.05   42.23%

14.50 15.00

m/z 115.10   41.30%

14.50 15.00

m/z 134.20   31.05%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD052523\
  Data File : VD076231.D                                          
  Acq On    : 25 May 2023  14:11
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2892‐01
  Misc      : 6.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D051523S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Undecane, 2,6‐dimethyl‐         Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 14.816  783.58 ug/l       180473   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.516

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Undecane, 2,6‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐23‐4 86
 2 Undecane, 2,5‐dimethyl‐             184 C13H28         017301‐22‐3 64
 3 Sulfurous acid, butyl octyl ester   250 C12H26O3S      1000309‐17‐5 43
 4 Sulfurous acid, 2‐ethylhexyl tet... 390 C22H46O3S      1000309‐19‐7 43
 5 Sulfurous acid, dodecyl 2‐ethylh... 362 C20H42O3S      1000309‐19‐5 38

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2249 (14.816 min): VD076231.D\data.ms (-2246) (-
57.1

119.1

85.0 148.2
182.0 207.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #59069: Undecane, 2,6-dimethyl-
57.0

98.0
29.0

141.0 184.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #59066: Undecane, 2,5-dimethyl-
57.0

29.0 112.085.0 169.0141.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #135263: Sulfurous acid, butyl octyl ester
57.0

29.0
83.0 113.0 139.0 165.0

14.50 15.00

m/z  57.10  100.00%

14.50 15.00

m/z  71.10   50.46%

14.50 15.00

m/z 119.05   46.31%

14.50 15.00

m/z  43.10   35.22%

14.50 15.00

m/z  41.05   27.75%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD052523\
  Data File : VD076231.D                                          
  Acq On    : 25 May 2023  14:11
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2892‐01
  Misc      : 6.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D051523S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Benzene, 2‐ethenyl‐1,3,5‐tr...  Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.034  430.44 ug/l        99140   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.516

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzene, 2‐ethenyl‐1,3,5‐trimethyl‐ 146 C11H14         000769‐25‐5 50
 2 Benzene, 1,3‐dimethyl‐5‐(1‐methy... 148 C11H16         004706‐90‐5 43
 3 Benzene, pentamethyl‐               148 C11H16         000700‐12‐9 43
 4 4‐tert‐Butyltoluene                 148 C11H16         000098‐51‐1 43
 5 Benzene, (1‐methyl‐1‐butenyl)‐      146 C11H14         053172‐84‐2 43

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

5000

m/z-->

Abundance Scan 2286 (15.034 min): VD076231.D\data.ms (-2282) (-
133.1

91.0
64.8

207.1166.240.0

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

5000

m/z-->

Abundance #25023: Benzene, 2-ethenyl-1,3,5-trimethyl-
131.0

91.0

39.0
65.0

15.0

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

5000

m/z-->

Abundance #26414: Benzene, 1,3-dimethyl-5-(1-methylethyl)-
133.0

91.039.015.0 65.0

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

5000

m/z-->

Abundance #26355: Benzene, pentamethyl-
133.0

91.0
39.0 65.015.0

15.00

m/z 133.05  100.00%

15.00

m/z 131.05   78.74%

15.00

m/z 148.00   27.14%

15.00

m/z 149.05   22.54%

15.00

m/z 115.00   22.27%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD052523\
  Data File : VD076231.D                                          
  Acq On    : 25 May 2023  14:11
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2892‐01
  Misc      : 6.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D051523S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  7  1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,1‐...  Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.151  616.26 ug/l       141937   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.516

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,1‐dimet... 146 C11H14         004912‐92‐9 90
 2 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,6‐dimet... 146 C11H14         017059‐48‐2 90
 3 Benzene, 1‐methyl‐4‐(1‐methyl‐2‐... 146 C11H14         097664‐18‐1 87
 4 Benzene, (2‐methyl‐1‐butenyl)‐      146 C11H14         056253‐64‐6 87
 5 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,2‐dimet... 146 C11H14         017057‐82‐8 83

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2306 (15.151 min): VD076231.D\data.ms (-2300) (-
131.1

91.0
64.6 166.243.1 191.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25032: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,1-dimethyl-
131.0

91.0

51.027.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25028: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,6-dimethyl-
131.0

91.039.0 64.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25060: Benzene, 1-methyl-4-(1-methyl-2-propenyl)-
131.0

91.0

39.0 65.0

15.00 15.50

m/z 131.05  100.00%

15.00 15.50

m/z 146.00   21.74%

15.00 15.50

m/z 133.00   18.95%

15.00 15.50

m/z  91.05   12.80%

15.00 15.50

m/z 132.05   11.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD052523\
  Data File : VD076231.D                                          
  Acq On    : 25 May 2023  14:11
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2892‐01
  Misc      : 6.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D051523S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  8  Nonane, 3‐methyl‐               Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.304  644.48 ug/l       148437   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.516

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Nonane, 3‐methyl‐                   142 C10H22         005911‐04‐6 64
 2 Octane, 2,6‐dimethyl‐               142 C10H22         002051‐30‐1 64
 3 Heptane, 2,6‐dimethyl‐              128 C9H20          001072‐05‐5 53
 4 2‐Bromo‐6‐methylheptane             192 C8H17Br        004730‐24‐9 53
 5 Oxalic acid, 2‐ethylhexyl octyl ... 314 C18H34O4       1000309‐39‐1 53

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2332 (15.304 min): VD076231.D\data.ms (-2327) (-
57.0

113.1 145.285.2
182.3

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #22077: Nonane, 3-methyl-
57.0

29.0
112.0

85.0 142.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #22091: Octane, 2,6-dimethyl-
57.0

29.0 113.0
85.0

142.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180
0

5000

m/z-->

Abundance #14552: Heptane, 2,6-dimethyl-
43.0

71.0

113.0
24.0

15.00 15.50

m/z  57.05  100.00%

15.00 15.50

m/z  71.05   85.41%

15.00 15.50

m/z  43.05   53.57%

15.00 15.50

m/z  41.10   29.97%

15.00 15.50

m/z  56.10   26.89%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD052523\
  Data File : VD076231.D                                          
  Acq On    : 25 May 2023  14:11
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2892‐01
  Misc      : 6.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D051523S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  9  1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,2‐...  Concentration Rank  9

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.628  468.61 ug/l       107931   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.516

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐1,2‐dimet... 146 C11H14         017057‐82‐8 96
 2 Benzene, (3‐methyl‐2‐butenyl)‐      146 C11H14         004489‐84‐3 95
 3 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4,7‐dimet... 146 C11H14         006682‐71‐9 94
 4 Benzene, (1,2‐dimethyl‐1‐propenyl)‐ 146 C11H14         000769‐57‐3 90
 5 Benzene, (1‐methyl‐1‐butenyl)‐      146 C11H14         053172‐84‐2 87

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2387 (15.628 min): VD076231.D\data.ms (-2381) (-
131.0

71.1
103.0 164.141.1 206.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25026: 1H-Indene, 2,3-dihydro-1,2-dimethyl-
131.0

91.0
39.0 63.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25010: Benzene, (3-methyl-2-butenyl)-
131.0

91.0

39.0
65.0

15.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25034: 1H-Indene, 2,3-dihydro-4,7-dimethyl-
131.0

91.065.039.0

15.50 16.00

m/z 131.00  100.00%

15.50 16.00

m/z 146.05   35.74%

15.50 16.00

m/z 128.00   15.96%

15.50 16.00

m/z 115.10   15.09%

15.50 16.00

m/z  71.10   14.86%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD052523\
  Data File : VD076231.D                                          
  Acq On    : 25 May 2023  14:11
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2892‐01
  Misc      : 6.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D051523S.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number 10  Naphthalene, 1‐methyl‐          Concentration Rank  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 16.598  604.68 ug/l       139271   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.516

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Naphthalene, 2‐methyl‐              142 C11H10         000091‐57‐6 94
 2 Benzocycloheptatriene               142 C11H10         000264‐09‐5 81
 3 Naphthalene, 1‐methyl‐              142 C11H10         000090‐12‐0 81
 4 1,4‐Methanonaphthalene, 1,4‐dihy... 142 C11H10         004453‐90‐1 81
 5 1H‐Indene, 1‐ethylidene‐            142 C11H10         002471‐83‐2 81

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2552 (16.598 min): VD076231.D\data.ms (-2545) (-
142.0

115.0

70.2
40.0 179.293.1 207.9

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22150: Naphthalene, 2-methyl-
142.0

115.0

71.050.0 92.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22141: Benzocycloheptatriene
141.0

115.0

63.0
89.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #22142: Naphthalene, 1-methyl-
142.0

115.0

63.0 89.039.0

16.20 16.40 16.60

m/z 142.00  100.00%

16.20 16.40 16.60

m/z 141.00   98.51%

16.20 16.40 16.60

m/z 115.00   39.32%

16.20 16.40 16.60

m/z 129.05   24.88%

16.20 16.40 16.60

m/z 143.00   18.41%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Data\VD052523\
  Data File : VD076231.D                                          
  Acq On    : 25 May 2023  14:11
  Operator  : KP/SY
  Sample    : O2892‐01
  Misc      : 6.33G/5.00ml/MSVOA_D/SOIL
  ALS Vial  : 7   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_D\Method\82D051523S.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Benzene, 2‐ethy...  14.063   479.4  ug/l   110412   4  13.516   11516  50.0
Benzene, 1‐meth...  14.169   473.1  ug/l   108960   4  13.516   11516  50.0
Benzene, 2‐ethe...  14.769  1321.4  ug/l   304344   4  13.516   11516  50.0
Undecane, 2,6‐d...  14.816   783.6  ug/l   180473   4  13.516   11516  50.0
Benzene, 2‐ethe...  15.034   430.4  ug/l    99140   4  13.516   11516  50.0
1H‐Indene, 2,3‐...  15.151   616.3  ug/l   141937   4  13.516   11516  50.0
Nonane, 3‐methyl‐   15.304   644.5  ug/l   148437   4  13.516   11516  50.0
1H‐Indene, 2,3‐...  15.628   468.6  ug/l   107931   4  13.516   11516  50.0
Naphthalene, 1‐...  16.598   604.7  ug/l   139271   4  13.516   11516  50.0
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