
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV082724\
  Data File : VV037110.D                                          
  Acq On    : 28 Aug 2024  00:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P3693‐15
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 1   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\SFAMVLM082624WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VV037110.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.172    35   41   63 rBV    73114    154770   6.85%   0.896%
  2   1.278    68   74   89 rVB   252355    279208  12.36%   1.616%
  3   1.532   146  153  172 rVB   236825    279770  12.38%   1.619%
  4   2.056   308  316  330 rVB   482541    687935  30.45%   3.982%
  5   3.477   756  758  760 rVB3    1022       362   0.02%   0.002%
 
  6   3.503   763  766  767 rBV3     913       561   0.02%   0.003%
  7   3.715   830  832  835 rBV4    1018       623   0.03%   0.004%
  8   3.799   848  858  894 rBV   150259    428595  18.97%   2.481%
  9   4.243   983  996 1023 rVB   359683    891072  39.44%   5.158%
 10   4.497  1072 1075 1079 rBV5    1641      1442   0.06%   0.008%
 
 11   4.667  1126 1128 1130 rBV2    1078       597   0.03%   0.003%
 12   4.741  1149 1151 1152 rBV2     722       284   0.01%   0.002%
 13   4.805  1169 1171 1173 rBV3     538       275   0.01%   0.002%
 14   4.950  1199 1216 1247 rBV2  902808   2259280 100.00%  13.078%
 15   5.529  1385 1396 1425 rBV   729505   1504191  66.58%   8.707%
 
 16   5.985  1526 1538 1565 rBV   502538   1026744  45.45%   5.943%
 17   6.320  1638 1642 1644 rBV5    1669      1174   0.05%   0.007%
 18   6.410  1668 1670 1672 rBV3    1242       689   0.03%   0.004%
 19   6.535  1706 1709 1712 rBV4     923       701   0.03%   0.004%
 20   6.786  1785 1787 1790 rBV3    1120       719   0.03%   0.004%
 
 21   6.866  1810 1812 1814 rBV3     592       197   0.01%   0.001%
 22   6.911  1814 1826 1849 rBV   236298    456584  20.21%   2.643%
 23   7.239  1916 1928 1958 rBV  1007845   1780607  78.81%  10.307%
 24   7.551  2016 2025 2051 rBV   155781    289580  12.82%   1.676%
 25   7.937  2143 2145 2146 rBV2    1267       626   0.03%   0.004%
 
 26   8.027  2164 2173 2219 rBV   416110    852986  37.75%   4.938%
 27   8.779  2397 2407 2434 rBV  1126144   1832217  81.10%  10.606%
 28   9.426  2606 2608 2610 rBV2     909       468   0.02%   0.003%
 29   9.442  2610 2613 2618 rVB5    1537      1460   0.06%   0.008%
 30   9.496  2627 2630 2633 rBV4    1390       920   0.04%   0.005%
 
 31   9.532  2639 2641 2642 rBV      983       371   0.02%   0.002%
 32   9.580  2654 2656 2658 rBV3     961       611   0.03%   0.004%
 33   9.622  2667 2669 2673 rVB4     540       290   0.01%   0.002%
 34   9.654  2673 2679 2684 rBV8    1204      1651   0.07%   0.010%
 35   9.683  2686 2688 2692 rVB4    1441       806   0.04%   0.005%
 
 36   9.744  2704 2707 2713 rBV6    1551      1234   0.05%   0.007%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV082724\
  Data File : VV037110.D                                          
  Acq On    : 28 Aug 2024  00:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P3693‐15
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 1   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\SFAMVLM082624WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   9.802  2723 2725 2726 rBV2    1602       739   0.03%   0.004%
 38   9.847  2735 2739 2742 rBV6    1344      1276   0.06%   0.007%
 39   9.898  2751 2755 2759 rBV7    1547      1321   0.06%   0.008%
 40   9.959  2772 2774 2778 rVB4    1018       579   0.03%   0.003%
 
 41   9.982  2778 2781 2782 rBV4     558       327   0.01%   0.002%
 42  10.149  2821 2833 2854 rBV   670344   1057856  46.82%   6.123%
 43  10.294  2875 2878 2881 rBV4    1673       991   0.04%   0.006%
 44  10.432  2919 2921 2923 rBV3     662       267   0.01%   0.002%
 45  10.529  2949 2951 2953 rBV2    1505       774   0.03%   0.004%
 
 46  10.567  2961 2963 2964 rBV      748       313   0.01%   0.002%
 47  10.641  2984 2986 2987 rBV2     906       371   0.02%   0.002%
 48  10.664  2991 2993 2998 rVB6    1736       844   0.04%   0.005%
 49  10.744  3016 3018 3019 rBV2     812       254   0.01%   0.001%
 50  10.821  3041 3042 3045 rVB3     767       239   0.01%   0.001%
 
 51  10.834  3045 3046 3049 rBV3     551       226   0.01%   0.001%
 52  10.850  3049 3051 3052 rBV2    1186       539   0.02%   0.003%
 53  10.895  3063 3065 3069 rVB4     792       620   0.03%   0.004%
 54  10.927  3069 3075 3078 rBV7    1194      1331   0.06%   0.008%
 55  10.979  3087 3091 3100 rVB8    1849      2610   0.12%   0.015%
 
 56  11.014  3100 3102 3103 rBV2     463       223   0.01%   0.001%
 57  11.027  3105 3106 3107 rVV      880       215   0.01%   0.001%
 58  11.040  3107 3110 3116 rVB5    1385      1304   0.06%   0.008%
 59  11.181  3142 3154 3177 rBV  1139940   1818284  80.48%  10.525%
 60  11.554  3260 3270 3297 rBV  1040711   1635176  72.38%   9.465%
 
 61  12.149  3452 3455 3461 rBV5    1468      1404   0.06%   0.008%
 62  12.233  3479 3481 3485 rVB4    1253       756   0.03%   0.004%
 63  12.255  3485 3488 3490 rBV4    1642       873   0.04%   0.005%
 64  12.313  3503 3506 3509 rBV4    1277      1066   0.05%   0.006%
 65  12.551  3578 3580 3584 rBV3     694       458   0.02%   0.003%
 
 66  12.966  3705 3709 3710 rBV3    1426       817   0.04%   0.005%
 67  13.127  3758 3759 3762 rBV2    1068       602   0.03%   0.003%
 68  13.329  3820 3822 3826 rBV5    2246      1809   0.08%   0.010%
 69  13.464  3859 3864 3865 rBV4    1649      1486   0.07%   0.009%
 
 
                        Sum of corrected areas:    17275550
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV082724\
  Data File : VV037110.D                                          
  Acq On    : 28 Aug 2024  00:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P3693‐15
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM082624WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

  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_V\Data\VV082724\
  Data File : VV037110.D                                          
  Acq On    : 28 Aug 2024  00:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P3693‐15
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM082624WMA.M
  Quant Title  : VOC Analysis

  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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.172    5.14 ug/L       154770   1,4‐Difluorobenzene         5.529

 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 Sulfur dioxide                       64 O2S            007446‐09‐5 5 
 5 Aminomethanesulfonic acid           111 CH5NO3S        013881‐91‐9 4 

20 40 60 80 100 120 140 160
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 41 (1.172 min): VV037110.D\data.ms (-35) (-)
63.9

35.9

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  63.90  100.00%

1.20 1.40 1.60

m/z  47.85   51.44%

1.20 1.40 1.60

m/z  66.00    5.01%

1.20 1.40 1.60

m/z  50.00    2.07%

1.20 1.40 1.60

m/z  64.90    1.07%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Data\VV082724\
  Data File : VV037110.D                                          
  Acq On    : 28 Aug 2024  00:30
  Operator  : SY/MD
  Sample    : P3693‐15
  Misc      : 5.00mL/MSVOA_V/WATER
  ALS Vial  : 1   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_V\Method\SFAMVLM082624WMA.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       1.172     5.1  ug/L   154770   1   5.529 1504190  50.0
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