
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX080122\
  Data File : VX030321.D                                          
  Acq On    : 01 Aug 2022  14:44
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3861‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   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\82X072522W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX030321.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.240    18   25   36 rBV    46004     76005   5.73%   1.192%
  2   2.538   229  238  249 rBV    25336     49844   3.76%   0.782%
  3   2.941   297  304  315 rBV    16302     41138   3.10%   0.645%
  4   3.117   322  333  341 rBV3    8015     19768   1.49%   0.310%
  5   5.391   693  706  720 rBV2  147606    432917  32.64%   6.790%
 
  6   5.556   722  733  745 rVV   161616    456577  34.43%   7.161%
  7   5.958   790  799  813 rBV   175924    471870  35.58%   7.401%
  8   6.251   836  847  856 rBV3    9969     30747   2.32%   0.482%
  9   6.769   920  932  945 rBV   257624    629863  47.49%   9.879%
 10   7.989  1124 1132 1140 rVB2   14672     30754   2.32%   0.482%
 
 11   8.110  1145 1152 1162 rVB    15672     31455   2.37%   0.493%
 12   8.653  1232 1241 1249 rBV   840578   1326278 100.00%  20.802%
 13   9.244  1333 1338 1347 rVB     8708     14873   1.12%   0.233%
 14  10.055  1461 1471 1483 rBV   599615    836082  63.04%  13.113%
 15  11.086  1634 1640 1650 rBV   625606    816413  61.56%  12.805%
 
 16  12.024  1788 1794 1802 rVB   790613    948826  71.54%  14.882%
 17  12.244  1822 1830 1836 rBV    64951     86825   6.55%   1.362%
 18  13.780  2076 2082 2091 rBV    30878     52077   3.93%   0.817%
 19  16.328  2494 2500 2507 rVB3   12971     23522   1.77%   0.369%
 
 
                        Sum of corrected areas:     6375834
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX080122\
  Data File : VX030321.D                                          
  Acq On    : 01 Aug 2022  14:44
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3861‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X072522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  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_X\Data\VX080122\
  Data File : VX030321.D                                          
  Acq On    : 01 Aug 2022  14:44
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3861‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X072522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.240    8.32 ug/l        76005   Pentafluorobenzene          5.556

 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 Ethyl Chloride                       64 C2H5Cl         000075‐00‐3 3 
 5 Ethene, 1,1‐difluoro‐                64 C2H2F2         000075‐38‐7 3 
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX080122\
  Data File : VX030321.D                                          
  Acq On    : 01 Aug 2022  14:44
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3861‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X072522W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Isopropyl Alcohol               Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.538    5.46 ug/l        49844   Pentafluorobenzene          5.556

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 72
 2 2‐Pentanol, 4‐methyl‐               102 C6H14O         000108‐11‐2 9 
 3 2‐Pentanol                           88 C5H12O         006032‐29‐7 9 
 4 Propane, 2‐ethoxy‐                   88 C5H12O         000625‐54‐7 9 
 5 Hydrazine, 1,2‐dimethyl‐             60 C2H8N2         000540‐73‐8 9 
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2.20 2.40 2.60 2.80

m/z  39.00    5.28%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX080122\
  Data File : VX030321.D                                          
  Acq On    : 01 Aug 2022  14:44
  Operator  : JC/MD
  Sample    : N3861‐01
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 11   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X072522W.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  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     8.3  ug/l    76005   1   5.556  456577  50.0
Isopropyl Alcohol    2.538     5.5  ug/l    49844   1   5.556  456577  50.0
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