
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044791.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  22:22
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1874‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   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_M\Methods\8270‐BM031324.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM044791.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   3.522    70   74   83 rBV    33717     55519   1.24%   0.145%
  2   5.293   368  375  385 rBV  2299848   3268762  73.19%   8.561%
  3   6.863   633  642  653 rBV  1979958   3205724  71.78%   8.396%
  4   7.681   773  781  788 rBV   621936    968278  21.68%   2.536%
  5   8.840   968  978  984 rBV  1181027   2071919  46.39%   5.427%
 
  6   8.881   984  985  993 rVB   114219    131371   2.94%   0.344%
  7  10.457  1246 1253 1268 rBV   662962   1186180  26.56%   3.107%
  8  12.945  1668 1676 1691 rBV  2383042   3727078  83.45%   9.762%
  9  14.210  1886 1891 1899 rBV2   47113     79285   1.78%   0.208%
 10  14.327  1903 1911 1918 rBV   839252   1276356  28.58%   3.343%
 
 11  14.392  1918 1922 1926 rVB2   33362     50782   1.14%   0.133%
 12  14.551  1942 1949 1956 rBV4   30367     74164   1.66%   0.194%
 13  15.827  2158 2166 2188 rBV  1827177   2757939  61.75%   7.223%
 14  17.086  2372 2380 2384 rBV   940642   1400965  31.37%   3.669%
 15  17.127  2384 2387 2394 rVV   438522    624716  13.99%   1.636%
 
 16  17.221  2398 2403 2408 rVB    70761    107031   2.40%   0.280%
 17  17.498  2442 2450 2458 rBV    39249     76570   1.71%   0.201%
 18  17.992  2530 2534 2543 rVB2  339531    558238  12.50%   1.462%
 19  18.157  2556 2562 2566 rBV2   80235    147231   3.30%   0.386%
 20  18.468  2611 2615 2619 rBV2   40587     56963   1.28%   0.149%
 
 21  18.515  2619 2623 2628 rVB2   52419     74032   1.66%   0.194%
 22  18.886  2681 2686 2689 rBV2   27471     48008   1.07%   0.126%
 23  19.033  2706 2711 2718 rBV2   30379     55959   1.25%   0.147%
 24  19.151  2725 2731 2740 rBV  1119127   1544289  34.58%   4.045%
 25  19.280  2750 2753 2761 rVB2  130307    183417   4.11%   0.480%
 
 26  19.515  2783 2793 2801 rBV   905465   1455557  32.59%   3.812%
 27  19.592  2802 2806 2812 rVB4   38212     57859   1.30%   0.152%
 28  19.727  2820 2829 2842 rBV  3633601   4466105 100.00%  11.697%
 29  19.845  2844 2849 2855 rVB4   46143    111637   2.50%   0.292%
 30  19.980  2867 2872 2873 rBV4   46276     69655   1.56%   0.182%
 
 31  20.015  2875 2878 2882 rVB   108608    135379   3.03%   0.355%
 32  20.115  2891 2895 2899 rBV    70067     85554   1.92%   0.224%
 33  20.168  2901 2904 2908 rVB2   51999     79394   1.78%   0.208%
 34  20.768  3002 3006 3010 rBV    68776     90967   2.04%   0.238%
 35  20.927  3030 3033 3037 rBV3   79971    100162   2.24%   0.262%
 
 36  20.968  3037 3040 3043 rBV    71306     81966   1.84%   0.215%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044791.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  22:22
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1874‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   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_M\Methods\8270‐BM031324.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  21.009  3043 3047 3053 rVV3  299038    424623   9.51%   1.112%
 38  21.280  3087 3093 3097 rVV2 1334550   2378467  53.26%   6.230%
 39  21.321  3097 3100 3108 rVB   550242    720531  16.13%   1.887%
 40  21.433  3117 3119 3122 rBV    73049     95550   2.14%   0.250%
 
 41  22.856  3356 3361 3366 rBV2  555903   1246237  27.90%   3.264%
 42  23.333  3438 3442 3452 rVB   290383    520942  11.66%   1.364%
 43  23.427  3454 3458 3466 rVB   388104    695163  15.57%   1.821%
 44  23.527  3469 3475 3481 rBV   873414   1633656  36.58%   4.279%
 
 
                        Sum of corrected areas:    38180180
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044791.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  22:22
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1874‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031324.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_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044791.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  22:22
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1874‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031324.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 17.992    7.97 ng         558238   Phenanthrene‐d10           17.086

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 95
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 93
 4 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 91
 5 Undecanoic acid                     186 C11H22O2       000112‐37‐8 80

50 100 150 200 250 300 350

5000

m/z-->

Abundance Scan 2534 (17.992 min): BM044791.D\data.ms (-2530) (-
73.0

129.0

213.1
171.1 256.1

354.935.8
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Abundance #143508: n-Hexadecanoic acid
43.0

256.0

129.0
83.0 213.0

171.0
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Abundance #92069: Tridecanoic acid
73.0

129.0
29.0 171.0

214.0
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5000

m/z-->

Abundance #109279: Tetradecanoic acid
73.0

129.0

185.0
29.0

228.0

18.00

m/z  73.00  100.00%

18.00

m/z  59.95   91.44%

18.00

m/z  43.00   87.11%

18.00

m/z  41.00   72.56%

18.00

m/z  57.05   67.06%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044791.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  22:22
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1874‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031324.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  2  4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.157    2.10 ng         147231   Phenanthrene‐d10           17.086

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene      190 C15H10         000203‐64‐5 93
 2 6H‐Cyclobuta[jk]phenanthrene        190 C15H10         083469‐43‐6 64
 3 Methyl diselenide                   190 C2H6Se2        007101‐31‐7 46
 4 2,2'‐Bis(4,5‐dimethylimidazole)     190 C10H14N4       069286‐06‐2 42
 5 Methyl 2‐chloro‐5‐nitrothiophene... 221 C6H4ClNO4S     1000436‐96‐2 25

20 40 60 80 100120 140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance Scan 2562 (18.157 min): BM044791.D\data.ms (-2556) (-
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63.0 161.9126.9 281.9

20 40 60 80 100120 140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #64923: 4H-Cyclopenta[def]phenanthrene
190.0

94.0

63.0 162.0122.031.0

20 40 60 80 100120 140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #64922: 6H-Cyclobuta[jk]phenanthrene
189.0

94.0

20 40 60 80 100120 140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #64931: Methyl diselenide
190.0

93.0

160.0

29.0

18.00 18.50

m/z 190.00  100.00%

18.00 18.50

m/z 188.95   96.65%

18.00 18.50

m/z 192.00   38.46%

18.00 18.50

m/z 190.95   33.15%

18.00 18.50

m/z  94.40   26.63%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044791.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  22:22
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1874‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031324.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Cyclohexadecane                 Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.009    3.57 ng         424623   Chrysene‐d12               21.286

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexadecane                     224 C16H32         000295‐65‐8 96
 2 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 89
 3 Heneicosyl trifluoroacetate         408 C23H43F3O2     1000351‐76‐5 76
 4 Pentafluoropropionic acid, octad... 416 C21H37F5O2     959261‐25‐7 76
 5 Eicosyl trifluoroacetate            394 C22H41F3O2     1000351‐75‐2 76
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Abundance Scan 3047 (21.009 min): BM044791.D\data.ms (-3043) (-
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Abundance #104594: Cyclohexadecane
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125.0
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Abundance #348538: Pentadecafluorooctanoic acid, octadecyl ester
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125.0
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648.0369.0
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Abundance #306801: Heneicosyl trifluoroacetate
57.0

125.0

339.0266.0196.0

21.00

m/z  57.05  100.00%

21.00

m/z  43.00   85.13%

21.00

m/z  55.05   76.88%

21.00

m/z 226.00   68.55%

21.00

m/z  83.00   62.65%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044791.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  22:22
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1874‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031324.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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.333    6.38 ng         520942   Perylene‐d12               23.527

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 99
 2 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 98
 3 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 95
 4 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 95
 5 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 94
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Abundance Scan 3442 (23.333 min): BM044791.D\data.ms (-3438) (-
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Abundance #138552: Perylene
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Abundance #138563: Benzo[k]fluoranthene
252.0

126.0

200.074.0

23.00 23.50

m/z 252.10  100.00%

23.00 23.50

m/z 250.00   30.81%

23.00 23.50

m/z 253.00   21.89%

23.00 23.50

m/z 125.00   15.65%

23.00 23.50

m/z 125.90   13.06%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM032724\
  Data File : BM044791.D                                          
  Acq On    : 27 Mar 2024  22:22
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1874‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM031324.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 ...  17.992     8.0  ng     558238   4  17.086 1400970  20.0
4H‐Cyclopenta[d...  18.157     2.1  ng     147231   4  17.086 1400970  20.0
Cyclohexadecane     21.009     3.6  ng     424623   5  21.286 2378470  20.0
Benzo[e]pyrene      23.333     6.4  ng     520942   6  23.527 1633660  20.0
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