
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102822\
  Data File : VU051587.D                                          
  Acq On    : 28 Oct 2022  23:48
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5276‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 29   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\SFAMUTR102822WMA.M
  Title     : TRACE VOA SFAM1.0 
 
  Signal     : TIC: VU051587.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.494    36   48   52 rBV    72721    136676  16.85%   2.168%
  2   1.594    73   79   87 rBV    93763    117104  14.44%   1.858%
  3   1.726   116  120  129 rVB    83076     98495  12.15%   1.562%
  4   1.909   171  177  185 rBV    82411     97526  12.03%   1.547%
  5   2.562   368  380  398 rVB   131960    211134  26.04%   3.349%
 
  6   2.787   440  450  463 rBV    28930     48167   5.94%   0.764%
  7   3.848   761  780  781 rBV     8450     14897   1.84%   0.236%
  8   4.652  1013 1030 1058 rBV    56337    233017  28.73%   3.696%
  9   5.060  1143 1157 1195 rVB   145807    342648  42.25%   5.435%
 10   5.722  1343 1363 1385 rBV2  272958    712765  87.89%  11.307%
 
 11   6.247  1511 1526 1550 rBV   252660    489871  60.41%   7.771%
 12   6.690  1644 1664 1692 rBV   177300    358429  44.20%   5.686%
 13   7.565  1925 1936 1954 rBV    51584     92262  11.38%   1.464%
 14   7.896  2023 2039 2054 rBV   256730    449911  55.48%   7.137%
 15   7.967  2056 2061 2075 rVB    12523     21645   2.67%   0.343%
 
 16   8.179  2117 2127 2143 rBV3   27536     48778   6.01%   0.774%
 17   8.639  2257 2270 2312 rBV2  326981    810959 100.00%  12.864%
 18   9.417  2499 2512 2547 rBV   375552    642419  79.22%  10.191%
 19  10.754  2915 2928 2948 rBV   150467    247838  30.56%   3.931%
 20  10.893  2962 2971 2981 rVB3    8517     13049   1.61%   0.207%
 
 21  11.809  3245 3256 3279 rBV   301883    495843  61.14%   7.866%
 22  12.060  3322 3334 3355 rBV2   96266    189630  23.38%   3.008%
 23  12.192  3363 3375 3397 rVB   261332    430950  53.14%   6.836%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6304013
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102822\
  Data File : VU051587.D                                          
  Acq On    : 28 Oct 2022  23:48
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5276‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 29   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR102822WMA.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\VU102822\
  Data File : VU051587.D                                          
  Acq On    : 28 Oct 2022  23:48
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5276‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 29   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR102822WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  1  Aminomethanesulfonic acid       Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.494    1.40 ug/L       136676   1,4‐Difluorobenzene         6.247

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Aminomethanesulfonic acid           111 CH5NO3S        013881‐91‐9 83
 2 Sulfur dioxide                       64 O2S            007446‐09‐5 83
 3 L‐Alanine, 3‐sulfo‐                 169 C3H7NO5S       000498‐40‐8 9 
 4 Sulfur dioxide                       64 O2S            007446‐09‐5 5 
 5 Ethene, 1,1‐difluoro‐                64 C2H2F2         000075‐38‐7 5 
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102822\
  Data File : VU051587.D                                          
  Acq On    : 28 Oct 2022  23:48
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5276‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 29   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR102822WMA.M
  Quant Title  : TRACE VOA SFAM1.0

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.060    1.91 ug/L       189630   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     11.812

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 86
 2 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 78
 3 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 78
 4 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 59
 5 2‐Propyl‐1‐pentanol                 130 C8H18O         058175‐57‐8 59
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Data\VU102822\
  Data File : VU051587.D                                          
  Acq On    : 28 Oct 2022  23:48
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N5276‐05
  Misc      : 25.0mL/MSVOA_U/WATER
  ALS Vial  : 29   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_U\Method\SFAMUTR102822WMA.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|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Aminomethanesul...   1.494     1.4  ug/L   136676   1   6.247  489871   5.0
1‐Hexanol, 2‐et...  12.060     1.9  ug/L   189630   3  11.812  495843   5.0
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