
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX072424\
  Data File : VX042498.D                                          
  Acq On    : 24 Jul 2024  01:45
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3327‐32
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 36   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_X\Method\SFAMXLM070324WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
  Signal     : TIC: VX042498.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.142     7    9   19 rVB     4855      7368   1.15%   0.149%
  2   1.240    22   25   40 rVB2   13966     22722   3.54%   0.460%
  3   1.368    43   46   57 rVV    62549     79581  12.39%   1.612%
  4   1.453    57   60   64 rVB     2216      2389   0.37%   0.048%
  5   1.648    88   92  102 rVB    50699     67288  10.47%   1.363%
 
  6   2.300   192  199  209 rBV   125698    199784  31.10%   4.046%
  7   2.392   209  214  224 rVB2    4021      9493   1.48%   0.192%
  8   2.690   261  263  264 rBV      292       195   0.03%   0.004%
  9   2.788   274  279  285 rBV2     958      1656   0.26%   0.034%
 10   2.947   299  305  313 rBV     2390      5800   0.90%   0.117%
 
 11   3.062   323  324  325 rVB      162        59   0.01%   0.001%
 12   3.087   325  328  333 rBV3     950      1375   0.21%   0.028%
 13   3.160   337  340  341 rBV       88        71   0.01%   0.001%
 14   3.300   361  363  364 rBV       97        57   0.01%   0.001%
 15   3.331   365  368  369 rBV      221       210   0.03%   0.004%
 
 16   3.501   395  396  399 rVB2     155       129   0.02%   0.003%
 17   3.532   399  401  402 rBV      161       101   0.02%   0.002%
 18   3.587   409  410  411 rBV      184        90   0.01%   0.002%
 19   3.605   411  413  415 rVV2     180       228   0.04%   0.005%
 20   3.654   419  421  422 rVB      159        93   0.01%   0.002%
 
 21   3.672   422  424  425 rBV      180       139   0.02%   0.003%
 22   3.800   443  445  447 rBV       65        44   0.01%   0.001%
 23   3.843   449  452  453 rBV      169       195   0.03%   0.004%
 24   3.861   453  455  457 rBV2     199       172   0.03%   0.003%
 25   3.916   461  464  466 rVB      100        93   0.01%   0.002%
 
 26   4.263   519  521  523 rBV2     146       152   0.02%   0.003%
 27   4.312   527  529  531 rBV2     138       102   0.02%   0.002%
 28   4.465   546  554  573 rBV2   55005    187158  29.13%   3.790%
 29   4.964   634  636  638 rBV      109        73   0.01%   0.001%
 30   5.056   640  651  667 rBV2   81664    253502  39.46%   5.134%
 
 31   5.446   713  715  716 rBV      159        91   0.01%   0.002%
 32   5.489   720  722  724 rVB      183        92   0.01%   0.002%
 33   5.629   744  745  747 rVB      117        77   0.01%   0.002%
 34   5.964   789  800  825 rBV2  215917    642443 100.00%  13.011%
 35   6.263   847  849  851 rVB      229       215   0.03%   0.004%
 
 36   6.373   866  867  872 rVB2     198       147   0.02%   0.003%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX072424\
  Data File : VX042498.D                                          
  Acq On    : 24 Jul 2024  01:45
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3327‐32
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 36   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_X\Method\SFAMXLM070324WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 37   6.580   900  901  903 rVB      172        88   0.01%   0.002%
 38   6.757   921  930  951 rBV   175033    424958  66.15%   8.606%
 39   7.123   982  990 1001 rBV   150344    336491  52.38%   6.815%
 40   7.305  1012 1020 1042 rVB   128347    288656  44.93%   5.846%
 
 41   7.629  1071 1073 1076 rBV2     116       140   0.02%   0.003%
 42   7.763  1093 1095 1098 rBV2     111       124   0.02%   0.003%
 43   7.824  1103 1105 1108 rBV2     125       175   0.03%   0.004%
 44   7.885  1114 1115 1116 rBV      126        50   0.01%   0.001%
 45   7.964  1123 1128 1131 rBV3     421       775   0.12%   0.016%
 
 46   8.324  1182 1187 1204 rBV    68251    114957  17.89%   2.328%
 47   8.525  1217 1220 1226 rBV4     308       663   0.10%   0.013%
 48   8.647  1234 1240 1251 rBV   297898    472591  73.56%   9.571%
 49   8.952  1285 1290 1306 rBV    48277     73030  11.37%   1.479%
 50   9.134  1317 1320 1321 rBV2     157       148   0.02%   0.003%
 
 51   9.275  1339 1343 1349 rBV3    2643      4086   0.64%   0.083%
 52   9.384  1356 1361 1379 rBV   194607    295207  45.95%   5.979%
 53   9.701  1411 1413 1417 rVB4     392       365   0.06%   0.007%
 54   9.787  1425 1427 1428 rBV      101        76   0.01%   0.002%
 55   9.823  1431 1433 1434 rBV      142        94   0.01%   0.002%
 
 56   9.976  1456 1458 1461 rVB      241       209   0.03%   0.004%
 57  10.055  1465 1471 1483 rBV   319084    436142  67.89%   8.833%
 58  10.195  1492 1494 1498 rVB3     528       669   0.10%   0.014%
 59  10.274  1505 1507 1508 rBV      174       142   0.02%   0.003%
 60  10.311  1508 1513 1519 rVB3     731      1125   0.18%   0.023%
 
 61  10.488  1540 1542 1543 rBV      108        61   0.01%   0.001%
 62  10.646  1565 1568 1572 rBV      337       466   0.07%   0.009%
 63  10.695  1575 1576 1577 rBV      141        58   0.01%   0.001%
 64  10.732  1581 1582 1583 rBV      140        59   0.01%   0.001%
 65  10.799  1590 1593 1594 rBV2     143       125   0.02%   0.003%
 
 66  10.902  1608 1610 1613 rBV2      91        95   0.01%   0.002%
 67  10.963  1618 1620 1623 rVV      177       187   0.03%   0.004%
 68  11.189  1652 1657 1668 rBV   236666    320020  49.81%   6.481%
 69  11.390  1688 1690 1693 rVB2     164       135   0.02%   0.003%
 70  11.457  1698 1701 1704 rVB      285       308   0.05%   0.006%
 
 71  11.634  1728 1730 1731 rBV2     150       102   0.02%   0.002%
 72  11.756  1749 1750 1753 rVB2     340       278   0.04%   0.006%
 73  11.841  1763 1764 1766 rVB      137        80   0.01%   0.002%
 74  11.866  1766 1768 1770 rBV      163        97   0.02%   0.002%
 75  11.975  1785 1786 1788 rBV2     296       178   0.03%   0.004%
 
 76  12.024  1788 1794 1805 rVV   247664    325778  50.71%   6.598%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX072424\
  Data File : VX042498.D                                          
  Acq On    : 24 Jul 2024  01:45
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3327‐32
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 36   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_X\Method\SFAMXLM070324WMA.M
  Title     : VOC Analysis
 
 77  12.219  1822 1826 1835 rVB     4155      6383   0.99%   0.129%
 78  12.317  1837 1842 1856 rBV   265341    345991  53.86%   7.007%
 79  12.603  1888 1889 1892 rBV      185       100   0.02%   0.002%
 80  12.652  1894 1897 1898 rBV      245       237   0.04%   0.005%
 
 81  12.878  1931 1934 1935 rBV2      93       115   0.02%   0.002%
 82  12.957  1945 1947 1948 rVB      150        75   0.01%   0.002%
 83  13.122  1972 1974 1976 rBV      307       290   0.05%   0.006%
 84  13.335  2007 2009 2012 rBB      111       106   0.02%   0.002%
 85  13.408  2019 2021 2022 rBV      131        64   0.01%   0.001%
 
 86  13.536  2040 2042 2044 rBV      132       109   0.02%   0.002%
 87  13.597  2050 2052 2053 rVB      199        97   0.02%   0.002%
 88  13.957  2109 2111 2117 rBV2     178       185   0.03%   0.004%
 89  14.127  2136 2139 2147 rVB3     674      1115   0.17%   0.023%
 90  14.182  2147 2148 2151 rBV2     260       251   0.04%   0.005%
 
 91  14.536  2205 2206 2207 rBV      195        96   0.01%   0.002%
 92  14.798  2247 2249 2251 rBV      237       216   0.03%   0.004%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4937802
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX072424\
  Data File : VX042498.D                                          
  Acq On    : 24 Jul 2024  01:45
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3327‐32
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 36   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\SFAMXLM070324WMA.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
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX072424\
  Data File : VX042498.D                                          
  Acq On    : 24 Jul 2024  01:45
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3327‐32
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 36   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\SFAMXLM070324WMA.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.240    2.67 ug/L        22722   1,4‐Difluorobenzene         6.757

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Sulfur dioxide                       64 O2S            007446‐09‐5 90
 2 Aminomethanesulfonic acid           111 CH5NO3S        013881‐91‐9 64
 3 Aminomethanesulfonic acid           111 CH5NO3S        013881‐91‐9 9 
 4 L‐Alanine, 3‐sulfo‐                 169 C3H7NO5S       000498‐40‐8 9 
 5 Ethene, 1,1‐difluoro‐                64 C2H2F2         000075‐38‐7 4 
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Abundance Scan 25 (1.240 min): VX042498.D\data.ms (-22) (-)
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48.0

32.016.0
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Abundance #6974: Aminomethanesulfonic acid
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48.0

17.0

32.0 96.0
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0
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Abundance #6976: Aminomethanesulfonic acid
64.0

48.0

81.0 94.0 111.0

1.20 1.40 1.60

m/z  63.95  100.00%

1.20 1.40 1.60

m/z  48.00   45.46%

1.20 1.40 1.60

m/z  65.90    4.37%

1.20 1.40 1.60

m/z  50.00    2.58%

1.20 1.40 1.60

m/z  65.00    0.92%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX072424\
  Data File : VX042498.D                                          
  Acq On    : 24 Jul 2024  01:45
  Operator  : JC/MD
  Sample    : P3327‐32
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 36   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\SFAMXLM070324WMA.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       1.240     2.7  ug/L    22722   1   6.757  424958  50.0
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