
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM071322\
  Data File : BM035801.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2022  19:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3687‐03
  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‐BM071322.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BM035801.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   4.998   318  325  333 rBV2   61328    124439   1.11%   0.141%
  2   5.469   398  405  413 rBV  5345138   7391578  66.02%   8.395%
  3   7.075   669  678  686 rBV  4991793   7572171  67.63%   8.600%
  4   7.910   812  820  826 rBV  1136113   1746097  15.59%   1.983%
  5   9.075  1011 1018 1028 rBV  3050009   4852437  43.34%   5.511%
 
  6  10.716  1289 1297 1303 rBV  1508644   2508984  22.41%   2.850%
  7  13.174  1708 1715 1722 rBV  6942229  10002856  89.34%  11.361%
  8  14.268  1895 1901 1908 rBV   104086    176063   1.57%   0.200%
  9  14.545  1940 1948 1954 rBV  2176140   3120312  27.87%   3.544%
 10  16.027  2193 2200 2208 rBV  5571122   7718941  68.94%   8.767%
 
 11  17.280  2407 2413 2417 rBV  2448257   3467126  30.97%   3.938%
 12  17.321  2417 2420 2427 rVB  1045124   1587784  14.18%   1.803%
 13  17.409  2432 2435 2441 rVB   230493    345721   3.09%   0.393%
 14  17.680  2474 2481 2485 rBV4  144742    323625   2.89%   0.368%
 15  17.962  2526 2529 2533 rBV   119883    144688   1.29%   0.164%
 
 16  18.156  2558 2562 2564 rBV   175499    252329   2.25%   0.287%
 17  18.186  2564 2567 2576 rVB2  649809   1189076  10.62%   1.350%
 18  18.350  2590 2595 2599 rBV2  259912    441195   3.94%   0.501%
 19  18.386  2599 2601 2607 rVB   141430    174097   1.55%   0.198%
 20  18.656  2644 2647 2651 rBV   142331    183353   1.64%   0.208%
 
 21  18.692  2651 2653 2659 rVB   145773    185632   1.66%   0.211%
 22  19.045  2710 2713 2715 rBV   108876    135377   1.21%   0.154%
 23  19.074  2715 2718 2722 rVB   152961    201871   1.80%   0.229%
 24  19.139  2725 2729 2732 rVB3  356497    435229   3.89%   0.494%
 25  19.333  2757 2762 2767 rBV  2438317   3270973  29.21%   3.715%
 
 26  19.462  2781 2784 2791 rVB3  273740    420952   3.76%   0.478%
 27  19.668  2815 2819 2820 rBV   341725    436134   3.90%   0.495%
 28  19.697  2820 2824 2832 rVB  2211960   2897485  25.88%   3.291%
 29  19.903  2854 2859 2869 rVB  8919863  11196786 100.00%  12.717%
 30  20.680  2988 2991 2994 rVB   290212    305291   2.73%   0.347%
 
 31  21.180  3072 3076 3081 rBV3 1018010   1343494  12.00%   1.526%
 32  21.386  3108 3111 3115 rBV   720660    747888   6.68%   0.849%
 33  21.450  3116 3122 3126 rVV2 3136634   5654829  50.50%   6.422%
 34  21.491  3126 3129 3136 rVB  1271838   1817970  16.24%   2.065%
 35  23.115  3401 3405 3409 rBV   689516   1422724  12.71%   1.616%
 
 36  23.732  3506 3510 3517 rVB   689574   1177852  10.52%   1.338%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM071322\
  Data File : BM035801.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2022  19:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3687‐03
  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‐BM071322.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  23.838  3523 3528 3534 rBV2 1621133   3073823  27.45%   3.491%
 
 
                        Sum of corrected areas:    88047182
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM071322\
  Data File : BM035801.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2022  19:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3687‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM071322.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\BM071322\
  Data File : BM035801.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2022  19:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3687‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM071322.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.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.186    6.86 ng        1189080   Phenanthrene‐d10           17.280

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 99
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 3 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 81
 4 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 81
 5 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 76
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m/z-->

Abundance Scan 2567 (18.186 min): BM035801.D\data.ms (-2564) (-
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73.0

129.0 256.0

185.0

27.0
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Abundance #179089: Octadecanoic acid
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129.0
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27.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  60.00   84.94%

18.00 18.50

m/z  43.10   82.85%

18.00 18.50

m/z  55.10   65.87%

18.00 18.50

m/z  57.10   64.90%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM071322\
  Data File : BM035801.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2022  19:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3687‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM071322.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  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.351    2.55 ng         441195   Phenanthrene‐d10           17.280

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene      190 C15H10         000203‐64‐5 92
 2 6H‐Cyclobuta[jk]phenanthrene        190 C15H10         083469‐43‐6 58
 3 Phenanthrene, 2‐methyl‐             192 C15H12         002531‐84‐2 38
 4 Phenanthrene, 1‐methyl‐             192 C15H12         000832‐69‐9 30
 5 Phenanthrene, 4‐methyl‐             192 C15H12         000832‐64‐4 30
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Abundance Scan 2595 (18.350 min): BM035801.D\data.ms (-2590) (-
189.0

94.4

43.0 139.0 340.1275.0 387.2
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Abundance #64923: 4H-Cyclopenta[def]phenanthrene
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5000
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Abundance #64922: 6H-Cyclobuta[jk]phenanthrene
189.0

94.0

50 100 150 200 250 300 350 400
0

5000

m/z-->

Abundance #67040: Phenanthrene, 2-methyl-
192.0

96.0

51.0 139.0

18.00 18.50

m/z 189.00  100.00%

18.00 18.50

m/z 190.05   94.15%

18.00 18.50

m/z 192.10   70.09%

18.00 18.50

m/z 191.00   53.15%

18.00 18.50

m/z  94.40   29.34%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM071322\
  Data File : BM035801.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2022  19:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3687‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM071322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  9‐Octadecenoic acid (Z)‐, m...  Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 19.139    2.51 ng         435229   Phenanthrene‐d10           17.280

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 9‐Octadecenoic acid (Z)‐, methyl... 296 C19H36O2       000112‐62‐9 99
 2 6‐Octadecenoic acid, methyl este... 296 C19H36O2       002777‐58‐4 99
 3 8‐Octadecenoic acid, methyl ester   296 C19H36O2       002345‐29‐1 99
 4 8‐Octadecenoic acid, methyl este... 296 C19H36O2       026528‐50‐7 99
 5 9‐Octadecenoic acid, methyl este... 296 C19H36O2       001937‐62‐8 99
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Abundance Scan 2729 (19.139 min): BM035801.D\data.ms (-2725) (-
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Abundance #194440: 9-Octadecenoic acid (Z)-, methyl ester
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Abundance #194443: 6-Octadecenoic acid, methyl ester, (Z)-
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110.0

264.0180.0
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Abundance #194407: 8-Octadecenoic acid, methyl ester
55.0

264.0
110.0

180.0

19.00 19.50

m/z  55.10  100.00%

19.00 19.50

m/z  69.10   64.50%

19.00 19.50

m/z  41.05   59.59%

19.00 19.50

m/z  73.95   56.79%

19.00 19.50

m/z  83.10   52.31%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM071322\
  Data File : BM035801.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2022  19:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3687‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM071322.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  Cyclohexadecane                 Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.180    4.75 ng        1343490   Chrysene‐d12               21.456

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Cyclohexadecane                     224 C16H32         000295‐65‐8 98
 2 1‐Tetracosene                       336 C24H48         010192‐32‐2 98
 3 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 92
 4 Heptacos‐1‐ene                      378 C27H54         015306‐27‐1 89
 5 Nonacos‐1‐ene                       406 C29H58         018835‐35‐3 89
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Abundance #348538: Pentadecafluorooctanoic acid, octadecyl ester
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m/z  57.10  100.00%
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m/z  43.10   88.73%

21.00 21.50

m/z  55.10   85.00%

21.00 21.50

m/z  83.10   84.62%

21.00 21.50

m/z  97.10   73.67%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Data\BM071322\
  Data File : BM035801.D                                          
  Acq On    : 13 Jul 2022  19:25
  Operator  : CG/JU
  Sample    : N3687‐03
  Misc      :  
  ALS Vial  : 16   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_M\Methods\8270‐BM071322.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 ...  18.186     6.9  ng    1189080   4  17.280 3467130  20.0
4H‐Cyclopenta[d...  18.351     2.5  ng     441195   4  17.280 3467130  20.0
9‐Octadecenoic ...  19.139     2.5  ng     435229   4  17.280 3467130  20.0
Cyclohexadecane     21.180     4.8  ng    1343490   5  21.456 5654830  20.0
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