
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX120221\
  Data File : VX025452.D                                          
  Acq On    : 03 Dec 2021  01:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M4917‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 40   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\82X111721W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VX025452.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.246    22   26   45 rBV   206301    353575  65.49%   7.506%
  2   3.117   324  333  343 rVB3    5573     13936   2.58%   0.296%
  3   3.764   431  439  448 rVB3    3064      8224   1.52%   0.175%
  4   4.306   520  528  540 rVB4    3421      9257   1.71%   0.197%
  5   5.391   695  706  716 rBV2   64096    185249  34.31%   3.932%
 
  6   5.556   723  733  752 rVB   103038    300994  55.75%   6.390%
  7   5.958   789  799  809 rBV    66553    176361  32.66%   3.744%
  8   6.251   837  847  858 rVB     7920     24719   4.58%   0.525%
  9   6.763   921  931  942 rBV   166878    393322  72.85%   8.349%
 10   7.373  1020 1031 1042 rBV6    3519      9569   1.77%   0.203%
 
 11   7.988  1125 1132 1138 rVB2    7755     15583   2.89%   0.331%
 12   8.110  1145 1152 1161 rBV2   11197     26364   4.88%   0.560%
 13   8.653  1222 1241 1248 rBV   334300    539932 100.00%  11.462%
 14   8.958  1287 1291 1299 rVB     5889     10414   1.93%   0.221%
 15  10.055  1465 1471 1488 rBV   349489    460475  85.28%   9.775%
 
 16  10.195  1488 1494 1502 rVV   168864    214042  39.64%   4.544%
 17  10.305  1504 1512 1519 rVB    16439     22170   4.11%   0.471%
 18  10.647  1563 1568 1572 rBV     5529      7352   1.36%   0.156%
 19  10.964  1616 1620 1626 rBV    14309     17661   3.27%   0.375%
 20  11.079  1634 1639 1650 rBV   264402    348597  64.56%   7.400%
 
 21  11.177  1650 1655 1661 rVB3    3921      5608   1.04%   0.119%
 22  11.305  1671 1676 1683 rVB    39769     49354   9.14%   1.048%
 23  11.402  1683 1692 1697 rVV    13666     23111   4.28%   0.491%
 24  11.616  1722 1727 1734 rVB    31088     38898   7.20%   0.826%
 25  11.756  1744 1750 1756 rBV   320499    396147  73.37%   8.409%
 
 26  12.024  1789 1794 1801 rBV   353463    429440  79.54%   9.116%
 27  12.091  1801 1805 1809 rVB     8904     11181   2.07%   0.237%
 28  12.244  1824 1830 1838 rBV   124474    159357  29.51%   3.383%
 29  12.317  1838 1842 1851 rVB3   12753     22352   4.14%   0.474%
 30  12.415  1853 1858 1862 rVV2    7828     10579   1.96%   0.225%
 
 31  12.463  1862 1866 1872 rVB     9791     12299   2.28%   0.261%
 32  12.530  1872 1877 1879 rBV    16377     19764   3.66%   0.420%
 33  12.555  1879 1881 1886 rVV    12746     14441   2.67%   0.307%
 34  12.616  1886 1891 1894 rVV    27587     33419   6.19%   0.709%
 35  12.646  1894 1896 1901 rVV3    6742      8776   1.63%   0.186%
 
 36  12.701  1901 1905 1913 rVB2   21425     32778   6.07%   0.696%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX120221\
  Data File : VX025452.D                                          
  Acq On    : 03 Dec 2021  01:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M4917‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 40   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\82X111721W.M
  Title     : SW846 8260
 
 37  12.921  1934 1941 1945 rBV    18562     24057   4.46%   0.511%
 38  12.963  1945 1948 1954 rVB    31832     36579   6.77%   0.777%
 39  13.170  1978 1982 1986 rVB    17499     19955   3.70%   0.424%
 40  13.292  1998 2002 2007 rVB2   42707     55296  10.24%   1.174%
 
 41  13.427  2020 2024 2029 rVB2   12181     15885   2.94%   0.337%
 42  13.548  2040 2044 2046 rBV     4738      5812   1.08%   0.123%
 43  13.585  2046 2050 2056 rVB3    5390      9098   1.69%   0.193%
 44  13.664  2061 2063 2069 rVB3    4931      7198   1.33%   0.153%
 45  13.780  2076 2082 2089 rVB    64951     84579  15.66%   1.795%
 
 46  14.219  2148 2154 2159 rBV2    4659      7626   1.41%   0.162%
 47  14.780  2242 2246 2251 rBV    13785     17396   3.22%   0.369%
 48  15.115  2296 2301 2308 rBV    15698     21959   4.07%   0.466%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4710740
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX120221\
  Data File : VX025452.D                                          
  Acq On    : 03 Dec 2021  01:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M4917‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X111721W.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\VX120221\
  Data File : VX025452.D                                          
  Acq On    : 03 Dec 2021  01:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M4917‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X111721W.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  1.246   58.73 ug/l       353575   Pentafluorobenzene          5.556

 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 74
 3 L‐Alanine, 3‐sulfo‐                 169 C3H7NO5S       000498‐40‐8 9 
 4 Ethene, 1,1‐difluoro‐                64 C2H2F2         000075‐38‐7 4 
 5 Ethyl Chloride                       64 C2H5Cl         000075‐00‐3 3 

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance Scan 26 (1.246 min): VX025452.D\data.ms (-22) (-)
64.0

40.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #415: Sulfur dioxide
64.0

32.0

20 40 60 80 100 120 140 160

5000

m/z-->

Abundance #6974: Aminomethanesulfonic acid
64.0

17.0

42.0 96.0

20 40 60 80 100 120 140 160

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  64.00  100.00%

1.20 1.40 1.60

m/z  48.00   49.70%

1.20 1.40 1.60

m/z  66.00    4.81%

1.20 1.40 1.60

m/z  50.00    2.45%

1.20 1.40 1.60

m/z  65.00    0.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX120221\
  Data File : VX025452.D                                          
  Acq On    : 03 Dec 2021  01:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M4917‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X111721W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Indane                          Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.244   18.55 ug/l       159357   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Indane                              118 C9H10          000496‐11‐7 83
 2 Benzene, 2‐propenyl‐                118 C9H10          000300‐57‐2 83
 3 Benzene, cyclopropyl‐               118 C9H10          000873‐49‐4 74
 4 Deltacyclene                        118 C9H10          007785‐10‐6 68
 5 Tetracyclo[3.3.1.0(2,8).0(4,6)]‐... 118 C9H10          1000191‐13‐7 64

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140

5000

m/z-->

Abundance Scan 1830 (12.244 min): VX025452.D\data.ms (-1824) (-)
117.1

91.1
39.1 63.0 77.1 134.1

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140

5000

m/z-->

Abundance #10178: Indane
117.0

91.058.039.0 77.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140

5000

m/z-->

Abundance #10192: Benzene, 2-propenyl-
117.0

91.0

65.039.0

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140

5000

m/z-->

Abundance #10195: Benzene, cyclopropyl-
117.0

91.0

51.0 65.027.0

12.00 12.50

m/z 117.10  100.00%

12.00 12.50

m/z 118.10   54.13%

12.00 12.50

m/z 115.10   33.65%

12.00 12.50

m/z  91.10   16.10%

12.00 12.50

m/z 119.10   10.26%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX120221\
  Data File : VX025452.D                                          
  Acq On    : 03 Dec 2021  01:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M4917‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X111721W.M
  Quant Title  : SW846 8260

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

*********************************************************************
Peak Number  3  1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐me...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.292    6.44 ug/l        55296   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     12.024

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐5‐methyl‐    132 C10H12         000874‐35‐1 93
 2 Benzene, 1‐ethenyl‐4‐ethyl‐         132 C10H12         003454‐07‐7 86
 3 3‐Phenylbut‐1‐ene                   132 C10H12         000934‐10‐1 76
 4 Benzene, (1‐methyl‐1‐propenyl)‐,... 132 C10H12         000768‐00‐3 76
 5 1H‐Indene, 2,3‐dihydro‐4‐methyl‐    132 C10H12         000824‐22‐6 70

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance Scan 2002 (13.292 min): VX025452.D\data.ms (-1998) (-)
117.1

132.1

91.1
51.1

76.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance #16151: 1H-Indene, 2,3-dihydro-5-methyl-
117.0

132.0

91.039.0 65.0
24.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance #16128: Benzene, 1-ethenyl-4-ethyl-
117.0

132.0

91.0
51.027.0 74.0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100110120130140

5000

m/z-->

Abundance #16106: 3-Phenylbut-1-ene
117.0

132.091.0
39.0 65.0

13.00 13.50

m/z 117.10  100.00%

13.00 13.50

m/z 132.05   38.26%

13.00 13.50

m/z 119.10   38.09%

13.00 13.50

m/z 114.95   30.73%

13.00 13.50

m/z  91.10   18.42%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Data\VX120221\
  Data File : VX025452.D                                          
  Acq On    : 03 Dec 2021  01:19
  Operator  : JC/MD
  Sample    : M4917‐16
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_X/WATER
  ALS Vial  : 40   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_X\Method\82X111721W.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       1.246    58.7  ug/l   353575   1   5.556  300994  50.0
Indane              12.244    18.6  ug/l   159357   4  12.024  429440  50.0
1H‐Indene, 2,3‐...  13.292     6.4  ug/l    55296   4  12.024  429440  50.0
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