
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX042221\
  Data File : VX021822.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2021  17:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2138‐22
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   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_X\Method\82X042021W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX021822.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.313    31   37   38 rBV    33431     52854   5.83%   1.076%
  2   5.464   706  718  731 rBV   100763    287107  31.68%   5.845%
  3   5.629   734  745  757 rVV   153598    427946  47.22%   8.712%
  4   6.031   799  811  822 rBV2   93754    245007  27.03%   4.988%
  5   6.830   932  942  955 rBV   254184    607656  67.04%  12.371%
 
  6   8.696  1241 1248 1264 rBV   549385    861971  95.10%  17.549%
  7  10.092  1471 1477 1493 rVB   587474    827004  91.25%  16.837%
  8  11.116  1640 1645 1658 rVB   513899    679314  74.95%  13.830%
  9  12.061  1794 1800 1808 rBV   742893    906351 100.00%  18.452%
 10  13.579  2041 2049 2064 rVB     3608     16717   1.84%   0.340%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:     4911927
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX042221\
  Data File : VX021822.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2021  17:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2138‐22
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X042021W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX042221\
  Data File : VX021822.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2021  17:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2138‐22
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X042021W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

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

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.313    6.18 ug/l        52854   Pentafluorobenzene          5.629

 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 2‐Aminoethyl hydrogen sulfate       141 C2H7NO4S       000926‐39‐6 74
 4 2,4,6‐Triamino‐5‐pyrimidinyl hyd... 221 C4H7N5O4S      071552‐23‐3 9 
 5 S‐2‐[4‐Glutarimidobutylamino]eth... 324 C11H20N2O5S2   031701‐78‐7 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 37 (1.313 min): VX021822.D\data.ms (-31) (-)
64.0

40.0 91.1 207.1135.2

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #6178: Aminomethanesulfonic acid
64.0

42.0

111.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #357: Sulfur dioxide
64.0

32.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #18804: 2-Aminoethyl hydrogen sulfate
64.0

42.0 93.0

1.20 1.40 1.60

m/z  64.00  100.00%

1.20 1.40 1.60

m/z  48.00   47.73%

1.20 1.40 1.60

m/z  66.00    4.80%

1.20 1.40 1.60

m/z  50.00    4.31%

1.20 1.40 1.60

m/z  65.00    1.12%

82X042021W.M Mon Apr 26 16:54:13 2021                                                      Page: 3

Instrument :
MSVOA_X
ClientSampleId :
152140-FB-042021



                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX042221\
  Data File : VX021822.D                                          
  Acq On    : 22 Apr 2021  17:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M2138‐22
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 15   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X042021W.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Aminomethanesul...   1.313     6.2  ug/l    52854   1   5.629  427946  50.0
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