
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV012224\
  Data File : VV033800.D                                          
  Acq On    : 22 Jan 2024  14:12
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P1189‐24
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % 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_V\Method\SFAMVLM011024WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VV033800.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.085    11   14   31 rVB3    2914      3743   0.45%   0.051%
  2   1.166    32   39   63 rBV   188339    222250  26.88%   3.021%
  3   1.282    65   75  109 rBV3  298563    480414  58.11%   6.531%
  4   1.532   147  153  170 rVB    98975    121461  14.69%   1.651%
  5   2.060   308  317  334 rVB   199192    296266  35.84%   4.028%
 
  6   2.246   365  375  386 rBV5    1496      3401   0.41%   0.046%
  7   2.384   415  418  424 rVB3     317       287   0.03%   0.004%
  8   2.410   424  426  429 rBV      266       153   0.02%   0.002%
  9   2.436   431  434  435 rBV      219       116   0.01%   0.002%
 10   2.442   435  436  439 rBV2     262       140   0.02%   0.002%
 
 11   2.558   468  472  474 rBV2     440       367   0.04%   0.005%
 12   2.703   507  517  532 rBV3    4803      8454   1.02%   0.115%
 13   2.786   535  543  545 rBV3     212       322   0.04%   0.004%
 14   2.857   563  565  568 rBV2     149       109   0.01%   0.001%
 15   2.976   599  602  605 rBV2     250       221   0.03%   0.003%
 
 16   3.031   616  619  623 rBV2     232       210   0.03%   0.003%
 17   3.137   649  652  656 rVB2     208       142   0.02%   0.002%
 18   3.246   679  686  690 rBV2     153       188   0.02%   0.003%
 19   3.699   824  827  833 rVB      212       177   0.02%   0.002%
 20   3.738   833  839  842 rVB2     203       251   0.03%   0.003%
 
 21   3.812   845  862  894 rBV2  149242    471232  57.00%   6.406%
 22   4.085   945  947  949 rBV3     286       166   0.02%   0.002%
 23   4.098   949  951  954 rVB2     344       192   0.02%   0.003%
 24   4.249   982  998 1028 rBV2  123901    320739  38.80%   4.360%
 25   4.384  1038 1040 1041 rBV      287       108   0.01%   0.001%
 
 26   4.462  1061 1064 1067 rBV3     166       147   0.02%   0.002%
 27   4.494  1071 1074 1077 rVB2     388       267   0.03%   0.004%
 28   4.526  1081 1084 1087 rVB      260       173   0.02%   0.002%
 29   4.580  1097 1101 1103 rBV2     341       247   0.03%   0.003%
 30   4.590  1103 1104 1107 rVB      303       138   0.02%   0.002%
 
 31   4.638  1116 1119 1122 rVV2     209       163   0.02%   0.002%
 32   4.664  1123 1127 1129 rVV      288       187   0.02%   0.003%
 33   4.683  1131 1133 1136 rVV2     216       130   0.02%   0.002%
 34   4.822  1170 1176 1177 rBV      341       250   0.03%   0.003%
 35   4.957  1202 1218 1256 rBV2  310287    826684 100.00%  11.239%
 
 36   5.249  1307 1309 1314 rVB2     307       228   0.03%   0.003%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV012224\
  Data File : VV033800.D                                          
  Acq On    : 22 Jan 2024  14:12
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P1189‐24
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % 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_V\Method\SFAMVLM011024WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   5.436  1363 1367 1370 rBV2     235       150   0.02%   0.002%
 38   5.532  1386 1397 1437 rBV   269224    563162  68.12%   7.656%
 39   5.789  1474 1477 1486 rVB3     892       863   0.10%   0.012%
 40   5.844  1486 1494 1509 rVB9    2549      5735   0.69%   0.078%
 
 41   5.918  1514 1517 1521 rVB3     210       189   0.02%   0.003%
 42   5.941  1521 1524 1526 rBV2     227       165   0.02%   0.002%
 43   5.989  1526 1539 1563 rBV   178103    366158  44.29%   4.978%
 44   6.188  1597 1601 1605 rBV4     247       204   0.02%   0.003%
 45   6.230  1612 1614 1617 rBV2     339       227   0.03%   0.003%
 
 46   6.593  1724 1727 1730 rBV2     146       116   0.01%   0.002%
 47   6.654  1744 1746 1749 rVB2     224       120   0.01%   0.002%
 48   6.770  1778 1782 1788 rBV2     197       245   0.03%   0.003%
 49   6.818  1793 1797 1801 rBV2     149       118   0.01%   0.002%
 50   6.912  1816 1826 1848 rBV    98630    184423  22.31%   2.507%
 
 51   7.137  1894 1896 1901 rVV3     406       426   0.05%   0.006%
 52   7.159  1901 1903 1907 rVB3     296       199   0.02%   0.003%
 53   7.243  1917 1929 1957 rBV   385049    667961  80.80%   9.081%
 54   7.551  2016 2025 2056 rBV    66338    121651  14.72%   1.654%
 55   7.725  2077 2079 2081 rBV      195       119   0.01%   0.002%
 
 56   7.793  2096 2100 2101 rBV      352       169   0.02%   0.002%
 57   7.847  2113 2117 2118 rBV      199       124   0.01%   0.002%
 58   7.873  2118 2125 2130 rVV3    2008      3005   0.36%   0.041%
 59   7.912  2130 2137 2148 rVB4    4349      7976   0.96%   0.108%
 60   7.953  2148 2150 2153 rBV2     197       151   0.02%   0.002%
 
 61   8.024  2162 2172 2210 rBV   174829    343595  41.56%   4.671%
 62   8.339  2267 2270 2271 rBV      176       126   0.02%   0.002%
 63   8.606  2350 2353 2357 rVB      238       139   0.02%   0.002%
 64   8.635  2357 2362 2366 rBV2     130       151   0.02%   0.002%
 65   8.783  2397 2408 2432 rBV   411595    671545  81.23%   9.130%
 
 66   9.079  2498 2500 2503 rBV2     224       111   0.01%   0.002%
 67   9.159  2521 2525 2526 rBV3     360       259   0.03%   0.004%
 68   9.375  2588 2592 2597 rVV2     160       180   0.02%   0.002%
 69   9.693  2689 2691 2696 rVB2     172       125   0.02%   0.002%
 70   9.725  2696 2701 2703 rBV      154       149   0.02%   0.002%
 
 71  10.153  2822 2834 2858 rBV   228839    357970  43.30%   4.867%
 72  10.680  2994 2998 3001 rBV      147       108   0.01%   0.001%
 73  10.879  3054 3060 3064 rVB2     109       135   0.02%   0.002%
 74  11.185  3144 3155 3184 rBV   436776    676720  81.86%   9.200%
 75  11.329  3198 3200 3204 rVB3     268       197   0.02%   0.003%
 
 76  11.381  3214 3216 3221 rVV2     136       110   0.01%   0.001%
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  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV012224\
  Data File : VV033800.D                                          
  Acq On    : 22 Jan 2024  14:12
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P1189‐24
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: LSCINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : OFF                            Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 0 % 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_V\Method\SFAMVLM011024WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 77  11.519  3254 3259 3260 rBV2     713       686   0.08%   0.009%
 78  11.561  3260 3272 3300 rVV   386089    614241  74.30%   8.351%
 79  11.661  3301 3303 3313 rVV3     772       796   0.10%   0.011%
 80  11.706  3313 3317 3320 rVB3     281       245   0.03%   0.003%
 
 81  12.001  3404 3409 3415 rBV2     216       216   0.03%   0.003%
 82  12.034  3416 3419 3425 rVB2     143       133   0.02%   0.002%
 83  12.487  3557 3560 3563 rBV      227       129   0.02%   0.002%
 84  12.603  3593 3596 3602 rBV2     151       138   0.02%   0.002%
 85  12.924  3692 3696 3702 rBV2     171       250   0.03%   0.003%
 
 86  13.564  3893 3895 3899 rVB2     175       113   0.01%   0.002%
 87  13.590  3899 3903 3907 rBV2     170       171   0.02%   0.002%
 88  13.776  3958 3961 3963 rBV      204       118   0.01%   0.002%
 89  13.988  4020 4027 4032 rBV3     458       659   0.08%   0.009%
 90  14.053  4043 4047 4051 rBV      244       288   0.03%   0.004%
 
 91  14.120  4065 4068 4073 rBV2     179       156   0.02%   0.002%
 92  14.172  4081 4084 4087 rBV3     228       148   0.02%   0.002%
 93  14.233  4102 4103 4107 rVB      233       132   0.02%   0.002%
 94  14.294  4119 4122 4125 rBV2     283       248   0.03%   0.003%
 95  14.316  4127 4129 4134 rVB2     364       223   0.03%   0.003%
 
 96  14.448  4166 4170 4173 rBV2     174       154   0.02%   0.002%
 97  14.773  4268 4271 4273 rBV2     317       195   0.02%   0.003%
 98  14.992  4333 4339 4343 rBV4     429       601   0.07%   0.008%
 99  15.181  4394 4398 4399 rBV2     469       303   0.04%   0.004%
100  15.474  4486 4489 4491 rBV2     388       287   0.03%   0.004%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     7355629
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV012224\
  Data File : VV033800.D                                          
  Acq On    : 22 Jan 2024  14:12
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P1189‐24
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM011024WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

1.20 1.40 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
0

50000

100000

150000

200000

250000

300000

350000

400000

Time-->

Abundance TIC: VV033800.D\data.ms

.085

 1.166

 1.282

 1.532

 2.060

 2.246 2.384 2.410 2.436 2.442 2.558 2.703 2.786 2.857 2.976 3.031 3.137 3.246  3.699 3.738

 3.812

 4.085 4.098

 4.249

 4.384 4.462 4.494 4.526 4.580 4.590 4.638 4.664 4.683 4.822

 4.957

 5.249 5.436

 5.532
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Abundance TIC: VV033800.D\data.ms
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 9.079 9.159 9.375  9.693 9.725
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Abundance TIC: VV033800.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV012224\
  Data File : VV033800.D                                          
  Acq On    : 22 Jan 2024  14:12
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P1189‐24
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM011024WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

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

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.166   19.73 ug/L       222250   1,4‐Difluorobenzene         5.532

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Sulfur dioxide                       64 O2S            007446‐09‐5 83
 2 Aminomethanesulfonic acid           111 CH5NO3S        013881‐91‐9 74
 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
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 39 (1.166 min): VV033800.D\data.ms (-32) (-)
63.9

39.9

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #415: Sulfur dioxide
64.0

32.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance #6974: Aminomethanesulfonic acid
64.0

17.0

42.0 96.0

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

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

44.0

16.0
93.0 143.0115.0 169.0

1.20 1.40 1.60

m/z  63.85  100.00%

1.20 1.40 1.60

m/z  47.85   54.25%

1.20 1.40 1.60

m/z  65.90    4.79%

1.20 1.40 1.60

m/z  49.90    2.46%

1.20 1.40 1.60

m/z  64.90    0.81%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV012224\
  Data File : VV033800.D                                          
  Acq On    : 22 Jan 2024  14:12
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P1189‐24
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM011024WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis
 
  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       1.166    19.7  ug/L   222250   1   5.532  563162  50.0
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