
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU061722\
  Data File : VU049244.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2022  14:18
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3277‐16DL 50000X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: rteint.p
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.1                            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_U\Method\SFAMUTR061422WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU049244.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.514    40   54   69 rBV2   22559     87040  11.56%   1.607%
  2   1.597    73   80   94 rVB    79183     97238  12.91%   1.796%
  3   1.912   171  178  192 rVB    56371     74382   9.88%   1.374%
  4   2.565   369  381  396 rBV   112754    182296  24.20%   3.366%
  5   3.047   518  531  544 rVB2   17722     32630   4.33%   0.603%
 
  6   3.186   559  574  585 rBV2    6883     15397   2.04%   0.284%
  7   4.639  1009 1026 1064 rBV3   97514    309988  41.15%   5.724%
  8   5.067  1144 1159 1179 rBV    94453    206815  27.46%   3.819%
  9   5.726  1344 1364 1384 rBV3  196712    508427  67.50%   9.389%
 10   6.250  1513 1527 1549 rBV   175311    339577  45.08%   6.271%
 
 11   6.542  1603 1618 1641 rBV   396227    753230 100.00%  13.910%
 12   6.693  1650 1665 1685 rVB   123737    244086  32.41%   4.507%
 13   7.568  1925 1937 1953 rBV    66502    117766  15.63%   2.175%
 14   7.899  2025 2040 2056 rBV   246165    426959  56.68%   7.884%
 15   8.179  2113 2127 2144 rBV    40506     70905   9.41%   1.309%
 
 16   8.636  2251 2269 2307 rBV   322809    631478  83.84%  11.661%
 17   9.417  2499 2512 2531 rBV   237618    396920  52.70%   7.330%
 18  10.758  2917 2929 2943 rBV    97477    155885  20.70%   2.879%
 19  11.812  3245 3257 3271 rBV   243043    396699  52.67%   7.326%
 20  12.195  3364 3376 3393 rBV   228557    367477  48.79%   6.786%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     5415195
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU061722\
  Data File : VU049244.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2022  14:18
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3277‐16DL 50000X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR061422WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

  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_U\Data\VU061722\
  Data File : VU049244.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2022  14:18
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3277‐16DL 50000X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR061422WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Sulfur dioxide                  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.514    1.28 ug/L        87040   1,4‐Difluorobenzene         6.250

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Sulfur dioxide                       64 O2S            007446‐09‐5 74
 2 Aminomethanesulfonic acid           111 CH5NO3S        013881‐91‐9 64
 3 L‐Alanine, 3‐sulfo‐                 169 C3H7NO5S       000498‐40‐8 9 
 4 Aminomethanesulfonic acid           111 CH5NO3S        013881‐91‐9 9 
 5 Aminomethanesulfonic acid           111 CH5NO3S        013881‐91‐9 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 54 (1.514 min): VU049244.D\data.ms (-40) (-)
63.9

38.9 206.8

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #415: Sulfur dioxide
64.0

32.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #6976: Aminomethanesulfonic acid
64.0

42.0

94.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #44547: L-Alanine, 3-sulfo-
64.0

28.0

93.0 143.0115.0 169.0

1.40 1.60 1.80

m/z  63.90  100.00%

1.40 1.60 1.80

m/z  47.90   49.95%

1.40 1.60 1.80

m/z  43.90    6.12%

1.40 1.60 1.80

m/z  65.75    4.63%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU061722\
  Data File : VU049244.D                                          
  Acq On    : 17 Jun 2022  14:18
  Operator  : SY/MD
  Sample    : N3277‐16DL 50000X
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR061422WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Sulfur dioxide       1.514     1.3  ug/L    87040   1   6.250  339577   5.0
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