
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP020724\
  Data File : BP019599.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  18:07
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1366‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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_P\Methods\8270E‐BP013124.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
  Signal     : TIC: BP019599.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   5.481   399  407  415 rBV   964047   1468555  33.45%   4.194%
  2   7.075   669  678  693 rBV  1011449   1636441  37.28%   4.673%
  3   7.905   811  819  826 rBV   293211    469202  10.69%   1.340%
  4   9.069  1010 1017 1025 rBV   606232   1055710  24.05%   3.015%
  5  10.705  1287 1295 1301 rBV   373658    653180  14.88%   1.865%
 
  6  13.163  1706 1713 1726 rBV  1674255   2593318  59.08%   7.406%
  7  14.257  1893 1899 1909 rBV    72039    114339   2.60%   0.327%
  8  14.534  1939 1946 1953 rBV   614702    931716  21.23%   2.661%
  9  16.028  2192 2200 2211 rBV  1515607   2224771  50.68%   6.353%
 10  17.292  2408 2415 2419 rBV   777228   1181937  26.93%   3.375%
 
 11  17.334  2419 2422 2429 rVV   305885    418393   9.53%   1.195%
 12  17.422  2432 2437 2442 rVB   125269    186057   4.24%   0.531%
 13  18.157  2558 2562 2564 rBV    47241     60065   1.37%   0.172%
 14  18.192  2564 2568 2577 rVV2  261224    429242   9.78%   1.226%
 15  18.286  2577 2584 2588 rVV2   42688     89582   2.04%   0.256%
 
 16  18.345  2589 2594 2598 rVV2   97267    177710   4.05%   0.507%
 17  18.381  2598 2600 2606 rVB    43070     51559   1.17%   0.147%
 18  18.645  2642 2645 2649 rBV    38560     46794   1.07%   0.134%
 19  18.686  2649 2652 2658 rVB4   29747     45257   1.03%   0.129%
 20  19.045  2709 2713 2718 rBV2   55007     91962   2.09%   0.263%
 
 21  19.104  2718 2723 2726 rBV4   30407     55135   1.26%   0.157%
 22  19.181  2732 2736 2744 rBV2   45603     75611   1.72%   0.216%
 23  19.298  2751 2756 2764 rBV  1035351   1459580  33.25%   4.168%
 24  19.428  2775 2778 2786 rVB3   84994    149560   3.41%   0.427%
 25  19.569  2798 2802 2806 rVB2  163405    201560   4.59%   0.576%
 
 26  19.651  2812 2816 2825 rVB   949186   1304901  29.73%   3.726%
 27  19.728  2825 2829 2835 rVB3   47359     78832   1.80%   0.225%
 28  19.857  2843 2851 2863 rVB  3341474   4389707 100.00%  12.536%
 29  19.969  2865 2870 2877 rBV5   75052    180972   4.12%   0.517%
 30  20.104  2889 2893 2894 rBV3   51852     64736   1.47%   0.185%
 
 31  20.139  2895 2899 2903 rVB   171416    232640   5.30%   0.664%
 32  20.233  2912 2915 2919 rVB   117406    143151   3.26%   0.409%
 33  20.292  2919 2925 2929 rBV2   99741    167791   3.82%   0.479%
 34  20.428  2945 2948 2951 rVB    50808     55262   1.26%   0.158%
 35  20.475  2953 2956 2960 rVB    48987     62423   1.42%   0.178%
 
 36  20.622  2976 2981 2986 rBV   713780    901390  20.53%   2.574%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP020724\
  Data File : BP019599.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  18:07
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1366‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   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_P\Methods\8270E‐BP013124.M
  Title     : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION
 
 37  20.869  3020 3023 3029 rVB    82489    111420   2.54%   0.318%
 38  21.033  3049 3051 3054 rVB    98024     84110   1.92%   0.240%
 39  21.069  3054 3057 3060 rBV    89215     93949   2.14%   0.268%
 40  21.116  3060 3065 3069 rBV3  279815    415452   9.46%   1.186%
 
 41  21.380  3103 3110 3114 rBV2 1232969   2516770  57.33%   7.187%
 42  21.422  3114 3117 3126 rVB   625720    842060  19.18%   2.405%
 43  21.539  3134 3137 3144 rBV2  134364    234432   5.34%   0.669%
 44  23.063  3390 3396 3402 rBV   654331   1653294  37.66%   4.721%
 45  23.245  3423 3427 3434 rVB   148909    253438   5.77%   0.724%
 
 46  23.586  3479 3485 3495 rVB   392329    823607  18.76%   2.352%
 47  23.686  3496 3502 3511 rBV   577995   1215285  27.68%   3.471%
 48  23.798  3514 3521 3527 rBV   612215   1305459  29.74%   3.728%
 49  26.310  3941 3948 3963 rVB2  331892   1085087  24.72%   3.099%
 50  27.080  4072 4079 4100 rVB2  262276    933721  21.27%   2.666%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    35017125
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP020724\
  Data File : BP019599.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  18:07
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1366‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP013124.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_P\Data\BP020724\
  Data File : BP019599.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  18:07
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1366‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP013124.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  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.192    7.26 ng         429242   Phenanthrene‐d10           17.292

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 n‐Hexadecanoic acid                 256 C16H32O2       000057‐10‐3 98
 2 Pentadecanoic acid                  242 C15H30O2       001002‐84‐2 87
 3 Tetradecanoic acid                  228 C14H28O2       000544‐63‐8 81
 4 Tridecanoic acid                    214 C13H26O2       000638‐53‐9 81
 5 Octadecanoic acid                   284 C18H36O2       000057‐11‐4 81

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2568 (18.192 min): BP019599.D\data.ms (-2564) (-)
73.0

213.2

143.0
281.9 356.7 453.0 546.5

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
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Abundance #143509: n-Hexadecanoic acid
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256.0
129.0

194.0
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5000
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Abundance #126199: Pentadecanoic acid
73.0

199.0

139.015.0

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

Abundance #109281: Tetradecanoic acid
73.0

228.0

143.0

18.00 18.50

m/z  73.00  100.00%

18.00 18.50

m/z  60.00   71.82%

18.00 18.50

m/z  43.10   67.63%

18.00 18.50

m/z  57.05   63.87%

18.00 18.50

m/z  55.10   60.93%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP020724\
  Data File : BP019599.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  18:07
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1366‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP013124.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  6

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 18.345    3.01 ng         177710   Phenanthrene‐d10           17.292

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 4H‐Cyclopenta[def]phenanthrene      190 C15H10         000203‐64‐5 81
 2 2,3,5,6‐Tetramethylterephthalald... 190 C12H14O2       007072‐01‐7 47
 3 6H‐Cyclobuta[jk]phenanthrene        190 C15H10         083469‐43‐6 45
 4 Methyl diselenide                   190 C2H6Se2        007101‐31‐7 43
 5 2,4(1H,3H)‐Pyrimidinedione, 5‐br... 190 C4H3BrN2O2     000051‐20‐7 38
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0

5000

m/z-->

Abundance Scan 2594 (18.345 min): BP019599.D\data.ms (-2589) (-)
190.1

94.5

267.1 354.937.9 489.1428.9 546.3
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0
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Abundance #64923: 4H-Cyclopenta[def]phenanthrene
190.0

94.0

31.0
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0
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m/z-->

Abundance #64636: 2,3,5,6-Tetramethylterephthalaldehyde
190.039.0

115.0

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550
0

5000

m/z-->

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

94.0

18.00 18.50

m/z 190.10  100.00%

18.00 18.50

m/z 189.10   98.20%

18.00 18.50

m/z 192.10   41.30%

18.00 18.50

m/z 191.10   36.50%

18.00 18.50

m/z 186.95   18.54%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP020724\
  Data File : BP019599.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  18:07
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1366‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP013124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  3  Hexanedioic acid, bis(2‐eth...  Concentration Rank  3

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 20.622    7.16 ng         901390   Chrysene‐d12               21.380

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Hexanedioic acid, bis(2‐ethylhex... 370 C22H42O4       000103‐23‐1 94
 2 Hexanedioic acid, dioctyl ester     370 C22H42O4       000123‐79‐5 92
 3 Adipic acid, 2‐ethylhexyl octyl ... 370 C22H42O4       1000324‐48‐6 91
 4 Adipic acid, 2‐ethylhexyl isobut... 314 C18H34O4       1010324‐48‐0 53
 5 Hexanedioic acid, mono(2‐ethylhe... 258 C14H26O4       004337‐65‐9 52
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m/z-->

Abundance Scan 2981 (20.622 min): BP019599.D\data.ms (-2976) (-)
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Abundance #279378: Hexanedioic acid, bis(2-ethylhexyl) ester
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Abundance #279237: Hexanedioic acid, dioctyl ester
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Abundance #279326: Adipic acid, 2-ethylhexyl octyl ester
129.0

241.0

57.0

299.0

20.50 21.00

m/z 129.00  100.00%

20.50 21.00

m/z  57.10   47.39%

20.50 21.00

m/z  55.10   35.49%

20.50 21.00

m/z  70.05   32.06%

20.50 21.00

m/z  71.10   31.84%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP020724\
  Data File : BP019599.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  18:07
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1366‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP013124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  4  1‐Tetracosene                   Concentration Rank  5

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 21.116    3.30 ng         415452   Chrysene‐d12               21.380

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Tetracosene                       336 C24H48         010192‐32‐2 95
 2 Heptadecyl heptafluorobutyrate      452 C21H35F7O2     959085‐66‐6 83
 3 Pentadecafluorooctanoic acid, oc... 666 C26H37F15O2    1000406‐04‐8 83
 4 Cyclohexadecane                     224 C16H32         000295‐65‐8 70
 5 2‐ Chloropropionic acid, hexadec... 332 C19H37ClO2     086711‐81‐1 70
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP020724\
  Data File : BP019599.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  18:07
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1366‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP013124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  5  Benzo[j]fluoranthene            Concentration Rank  4

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.245    3.88 ng         253438   Perylene‐d12               23.798

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 81
 2 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 76
 3 Benzo[j]fluoranthene                252 C20H12         000205‐82‐3 76
 4 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 76
 5 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 72
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP020724\
  Data File : BP019599.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  18:07
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1366‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP013124.M
  Quant Title  : ASP BNA STANDARDS FOR 5 POINT CALIBRATION

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

*********************************************************************
Peak Number  6  Perylene                        Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 23.586   12.62 ng         823607   Perylene‐d12               23.798

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Perylene                            252 C20H12         000198‐55‐0 95
 2 Benzo[k]fluoranthene                252 C20H12         000207‐08‐9 94
 3 Benzo[e]pyrene                      252 C20H12         000192‐97‐2 94
 4 Benzo[b]fluoranthene                252 C20H12         000205‐99‐2 91
 5 Benzo[a]pyrene                      252 C20H12         000050‐32‐8 90
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Data\BP020724\
  Data File : BP019599.D                                          
  Acq On    : 07 Feb 2024  18:07
  Operator  : MA/JU
  Sample    : P1366‐01
  Misc      :  
  ALS Vial  : 17   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\svoasrv\HPCHEM1\BNA_P\Methods\8270E‐BP013124.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 ...  18.192     7.3  ng     429242   4  17.292 1181940  20.0
4H‐Cyclopenta[d...  18.345     3.0  ng     177710   4  17.292 1181940  20.0
Hexanedioic aci...  20.622     7.2  ng     901390   5  21.380 2516770  20.0
1‐Tetracosene       21.116     3.3  ng     415452   5  21.380 2516770  20.0
Benzo[j]fluoran...  23.245     3.9  ng     253438   6  23.798 1305460  20.0
Perylene            23.586    12.6  ng     823607   6  23.798 1305460  20.0
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