
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF083023\
  Data File : BF135030.D                                          
  Acq On    : 31 Aug 2023  05:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4188‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   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:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF083023.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BF135030.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.004   493  496  504 rVB    40043     47773   1.86%   0.242%
  2   5.404   559  564  567 rBV  2503247   2390180  93.14%  12.084%
  3   6.410   730  735  738 rBV  2559393   2406880  93.79%  12.169%
  4   6.604   765  768  773 rBV    39082     35688   1.39%   0.180%
  5   6.769   793  796  800 rBV   928597    770147  30.01%   3.894%
 
  6   7.334   887  892  895 rBV  1710578   1503682  58.59%   7.602%
  7   8.051  1010 1014 1017 rBV  1233295   1004333  39.13%   5.078%
  8   9.128  1193 1197 1201 rBV  2930769   2566352 100.00%  12.975%
  9   9.245  1214 1217 1221 rBV    97891     91230   3.55%   0.461%
 10   9.810  1309 1313 1316 rBV  1117317    986598  38.44%   4.988%
 
 11  10.598  1443 1447 1451 rBV  1529166   1284553  50.05%   6.494%
 12  11.104  1530 1533 1538 rBV    39870     35055   1.37%   0.177%
 13  11.298  1562 1566 1569 rBV   922597    799508  31.15%   4.042%
 14  11.322  1569 1570 1574 rVV   139709     90488   3.53%   0.457%
 15  11.375  1577 1579 1583 rVB    35957     28704   1.12%   0.145%
 
 16  11.804  1649 1652 1654 rBV    36112     31056   1.21%   0.157%
 17  11.839  1654 1658 1663 rBV2  338814    306645  11.95%   1.550%
 18  11.916  1668 1671 1673 rBV    35388     30963   1.21%   0.157%
 19  12.516  1770 1773 1778 rBV   265593    263946  10.28%   1.334%
 20  12.627  1788 1792 1799 rBV5   78422    115163   4.49%   0.582%
 
 21  12.751  1806 1813 1816 rBV   260889    276108  10.76%   1.396%
 22  12.898  1834 1838 1842 rVB  1972394   1658785  64.64%   8.386%
 23  12.974  1845 1851 1854 rBV3   22252     36649   1.43%   0.185%
 24  13.080  1867 1869 1872 rVB    40142     34653   1.35%   0.175%
 25  13.145  1872 1880 1883 rBV2   41438     62425   2.43%   0.316%
 
 26  13.186  1883 1887 1889 rBV2   30645     34944   1.36%   0.177%
 27  13.486  1932 1938 1941 rBV2   37058     51922   2.02%   0.263%
 28  13.592  1954 1956 1960 rVB    29724     29320   1.14%   0.148%
 29  13.704  1970 1975 1977 rBV2   33836     45054   1.76%   0.228%
 30  13.816  1989 1994 2002 rBV2  150630    209096   8.15%   1.057%
 
 31  13.957  2011 2018 2021 rBV2  831750    925738  36.07%   4.680%
 32  13.980  2021 2022 2029 rVB   168579    129810   5.06%   0.656%
 33  14.133  2045 2048 2053 rBV2   37871     45830   1.79%   0.232%
 34  14.345  2082 2084 2088 rVB    31762     28627   1.12%   0.145%
 35  14.445  2098 2101 2103 rBV2   44082     48546   1.89%   0.245%
 
 36  14.733  2147 2150 2151 rBV2   29808     34295   1.34%   0.173%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF083023\
  Data File : BF135030.D                                          
  Acq On    : 31 Aug 2023  05:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4188‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   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:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF083023.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  14.998  2191 2195 2198 rBV   164026    237072   9.24%   1.199%
 38  15.104  2208 2213 2216 rVB2   37847     59489   2.32%   0.301%
 39  15.298  2242 2246 2252 rVB    85470    112386   4.38%   0.568%
 40  15.363  2252 2257 2263 rBV   122187    150839   5.88%   0.763%
 
 41  15.427  2263 2268 2272 rBV   492872    612688  23.87%   3.098%
 42  15.921  2348 2352 2357 rBV3   23556     37120   1.45%   0.188%
 43  16.898  2513 2518 2524 rBV3   44310     89046   3.47%   0.450%
 44  17.345  2590 2594 2599 rBV2   22637     39904   1.55%   0.202%
 
 
                        Sum of corrected areas:    19779290
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF083023\
  Data File : BF135030.D                                          
  Acq On    : 31 Aug 2023  05:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4188‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF083023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF083023\
  Data File : BF135030.D                                          
  Acq On    : 31 Aug 2023  05:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4188‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF083023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  1  n‐Hexadecanoic acid             Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 11.839    7.67 ng         306645   Phenanthrene‐d10           11.298

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 89
 3 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 81
 5 Dodecanoic acid                     200 C12H24O2       000143‐07‐7 50

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1658 (11.839 min): BF135030.D\data.ms (-1654) (-)
73.043.0

129.1

213.2
157.1 185.1101.1 256.1

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #143510: n-Hexadecanoic acid
60.0

129.0

97.0 213.0 256.0157.0 185.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

43.0

129.0
228.0185.0

101.0 157.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260
0

5000

m/z-->

Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

199.0 242.0
101.0 157.0

15.0

11.50 12.00

m/z  73.00  100.00%

11.50 12.00

m/z  43.05   98.53%

11.50 12.00

m/z  59.95   83.26%

11.50 12.00

m/z  57.05   75.01%

11.50 12.00

m/z  55.05   67.02%

8270‐BF083023.M Thu Aug 31 14:01:25 2023                                                      Page: 4

Instrument :
BNA_F
ClientSampleId :
WC-4



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF083023\
  Data File : BF135030.D                                          
  Acq On    : 31 Aug 2023  05:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4188‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF083023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  Octadecanoic acid               Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 12.627    2.88 ng         115163   Phenanthrene‐d10           11.298

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 91
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 80
 4 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 74
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 64

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 1792 (12.627 min): BF135030.D\data.ms (-1788) (-)
43.0 73.0

129.1

185.1 241.1 284.1

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #179089: Octadecanoic acid
73.0

43.0

129.0

185.0 284.0241.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #126203: Pentadecanoic acid
73.043.0

129.0

242.0199.0

158.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280
0

5000

m/z-->

Abundance #109284: Tetradecanoic acid
73.0

129.0

43.0
185.0

228.0

12.50 13.00

m/z  43.00  100.00%

12.50 13.00

m/z  72.95   90.16%

12.50 13.00

m/z  57.00   82.91%

12.50 13.00

m/z  60.00   80.05%

12.50 13.00

m/z  55.00   71.57%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF083023\
  Data File : BF135030.D                                          
  Acq On    : 31 Aug 2023  05:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4188‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF083023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Pentadecafluorooctanoic aci...  Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.816    4.52 ng         209096   Chrysene‐d12               13.957

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 95
 2 Tricosyl trifluoroacetate           436 C25H47F3O2     1000351‐75‐1 91
 3 Ethanol, 2‐(tetradecyloxy)‐         258 C16H34O2       002136‐70‐1 91
 4 Tricosyl heptafluorobutyrate        536 C27H47F7O2     1000351‐83‐4 91
 5 Pentafluoropropionic acid, hepta... 402 C20H35F5O2     959218‐78‐1 90
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5000
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Abundance Scan 1994 (13.816 min): BF135030.D\data.ms (-1989) (-)
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Abundance #348538: Pentadecafluorooctanoic acid, octadecyl ester
57.0

252.0126.0 648.0369.0
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Abundance #320429: Tricosyl trifluoroacetate
57.0

139.0
367.0294.0210.0
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0

5000

m/z-->

Abundance #146039: Ethanol, 2-(tetradecyloxy)-
57.0

196.0126.0

13.50 14.00

m/z  57.00  100.00%

13.50 14.00

m/z  43.05   83.19%

13.50 14.00

m/z  55.05   60.80%

13.50 14.00

m/z  83.05   58.62%

13.50 14.00

m/z  69.10   53.60%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF083023\
  Data File : BF135030.D                                          
  Acq On    : 31 Aug 2023  05:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4188‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF083023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Benzo[e]pyrene                  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 15.298    3.67 ng         112386   Perylene‐d12               15.427

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 93
 2 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 93
 3 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 90
 4 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 87
 5 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 87
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Abundance Scan 2246 (15.298 min): BF135030.D\data.ms (-2242) (-)
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Abundance #138554: Benzo[e]pyrene
252.0

125.0
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Abundance #138552: Perylene
252.0

126.0

222.087.050.0 174.0
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0

5000
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Abundance #138562: Benzo[b]fluoranthene
252.0

126.0

222.087.0 174.039.0

15.00 15.50

m/z 252.10  100.00%

15.00 15.50
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Data\BF083023\
  Data File : BF135030.D                                          
  Acq On    : 31 Aug 2023  05:02
  Operator  : CG\JU
  Sample    : O4188‐10
  Misc      :  
  ALS Vial  : 18   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_F\Methods\8270‐BF083023.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
n‐Hexadecanoic ...  11.839     7.7  ng     306645   4  11.298  799508  20.0
Octadecanoic acid   12.627     2.9  ng     115163   4  11.298  799508  20.0
Pentadecafluoro...  13.816     4.5  ng     209096   5  13.957  925738  20.0
Benzo[e]pyrene      15.298     3.7  ng     112386   6  15.427  612688  20.0
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