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RESUME

L’Analyse du Cycle de Vie (ACV) est un outil qui évalue les impacts potentiels des émissions de
contaminants dans I’environnement tout au long du cycle de vie d’un produit, procédé ou service.
Les émissions de mélanges d’hydrocarbures, tels que les produits pétroliers, sont trés fréquentes
lors des activités industrielles (essence, diesel), particuliérement lors de déversements dans les
fleuves et les océans. Or, ce type de mélange n’est pas caractérisé lors de 1’Evaluation des
Impacts du Cycle de Vie (EICV), qui correspond 4 la troisiéme étape d’une ACV. Actuellement,
les facteurs de caractérisation (FC) considérés sont soit le plus faible et le plus élevé des
constituants du mélange a 1’étude, soit celui de substances supposées représentatives du mélange,
soit ceux issus du fractionnement du mélange ou encore les impacts des différents composés sont
additionnés. Les interactions pouvant exister entre les composés ne sont alors pas prises en
compte, car les FC considérés sont pour des substances seules et non résultants de tous les
constituants en présence. Il est alors important de développer des facteurs de caractérisation pour
des mélanges complexes d’hydrocarbures afin de pouvoir évaluer, en ACV, les impacts potentiels

de ces derniers sur les écosystémes aquatiques.

Ce projet porte sur le cas de I’huile de traitement des poteaux de bois sans pentachlorophénol, qui
est un mélange d’hydrocarbures issu des processus de distillation de I’industrie pétrolicre.
L’objectif principal de la recherche est de développer des FC pour la catégorie d’impact
écotoxicité aquatique pour des mélanges organiques complexes, dont les constituants présentent
un mode d’action toxique commun, et pour lesquels les facteurs de sort (FF) ont été calculés pour
différents compartiments environnementaux. Des FF ont été déterminés expérimentalement afin
de prendre en compte les interactions entre co-contaminants. Ces FC expérimentaux ont alors été
comparés avec les FC obtenus a partir du calcul des FF en utilisant différentes méthodes
théoriques de regroupement des substances de propriétés et de devenir similaires dans

I’environnement.

L’hypothése de recherche de cette étude est : « Dans un contexte d’EICV et pour la catégorie
écotoxicité aquatique, les facteurs de caractérisation (FC) théoriques pour un mélange complexe
d’hydrocarbures, développés en utilisant les propriétés des principales fractions du mélange, ont
des valeurs qui ne sont pas significativement différentes des FC obtenus a partir de mesures

expérimentales, qui prennent en compte les interactions pouvant exister entre co-contaminants. »
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Comme les hydrocarbures pétroliers constituent des mélanges dont les constituants possédent un
mode d’action toxique commun, 1’huile utilisée pour le traitement des poteaux de bois a été
choisie pour ce projet. Il a fallu, dans un premier temps, déterminer des méthodes permettant de
calculer des FC pour des mélanges complexes. La composition de I’huile de traitement de
poteaux, qui a été utilisée dans le cadre de ce projet, devait alors étre déterminée. Les analyses
expérimentales qui auraient permis de le faire sont coliteuses, encore en développement et peu
utilisées. Les constituants du mélange a 1’étude ont donc ¢été estimés a partir d’'une base de
données d’hydrocarbures et en prenant en compte la plage d’ébullition de I’huile a poteaux
(199°C — 350°C). Une revue de littérature sur le traitement des mélanges complexes en terme de
calcul de sort ou d’analyse de risque a permis de mettre en évidence deux méthodes développées
en dehors du contexte de I’ACV: la Hydrocarbon Block Method (méthode HBM) et la méthode
du Total Petroleum Hydrocarbon Working Group (TPHWG). Ces deux méthodes permettent de
regrouper les substances ayant des propriétés et des comportements dans l’environnement
similaires et donc de calculer de fagon plus pertinente le facteur de sort des mélanges
d’hydrocarbures. La méthode HBM considére la température d’ébullition des composés ainsi que
leur structure chimique alors que la méthode du TPHWG utilise leur nombre de carbone
équivalent (ECN) en plus de leur groupe chimique. Ces méthodes ont permis ensuite de regrouper
les constituants potentiels en plusieurs fractions. Les fractions issues des travaux du TPHWG et
leurs propriétés ont été directement appliquées. La méthode a ensuite été affinée afin d’étre plus
représentative des constituants potentiels du mélange étudié. Dans un second temps, les FC
théoriques et d’autres expérimentaux ont été calculés et comparés. Afin d’effectuer les calculs de
ces facteurs, il a fallu définir les différentes propriétés physico-chimiques des constituants
potentiels ainsi que celle des groupes de composés formés grace a la méthode du TPHWG. Ceci a
été réalisé en utilisant la ‘CONCAWE Library’ une base de données qui regroupe plus de 1500
hydrocarbures et leurs propriétés. Certaines propriétés (masse molaire, coefficient de partition
carbone organique-eau, coefficient de partition octanol-eau, solubilité aqueuse, pression de
vapeur, donnée de toxicit¢é ECsy, constante de Henry) des fractions définies par le TPHWG
¢taient disponibles dans leur rapport. Les constantes de dégradation dans 1’air, I’eau, les
sédiments et le sol sont des valeurs par défaut provenant du modele USEtox. Les propriétés pour
les fractions affinées, adaptées pour les constituants de cette étude, ont été calculées a 1’aide de

corrélations, développées pour chaque classe chimique dans le cadre de ce travail de recherche, et
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du nombre de carbone équivalent moyen de chacune des fractions. Ensuite, les propriétés des
fractions selon la méthode HBM n’avaient pas a étre déterminées car les FC pour chaque bloc se
calculaient directement a partir de ceux des substances potentiellement présentes dans 1’huile.
Enfin, les propriétés du mélange ¢tudié (constante de dégradation, coefficient de partition,
pression de vapeur, solubilit¢é aqueuse) ont ét¢ mesurées en laboratoire. Ces mesures
expérimentales pour I’huile de traitement dans son ensemble permettent de prendre en compte les
interactions qui peuvent exister au sein du mélange. Des FC expérimentaux ont alors pu étre
calculés. Une fois toutes les propriétés bien définies, le minimum, le maximum et la moyenne
géométrique des différentes propriétés ont été déterminés pour les composés potentiels et pour
les fractions selon le TPHWG. Les valeurs ont ensuite été comparées aux propriétés du mélange a
I’étude. Les FC, et par conséquent les facteurs de sort (FF) et facteurs d’effet (EF), pour
I’écotoxicité aquatique ont été calculés en utilisant la version 1.01 du modele USEtox. Des FF,
EF et FC écotoxicologiques ont alors été¢ obtenus pour 1) chacun des composés potentiels, 2)
chacune des fractions selon la méthode HBM, 3) chacune des fractions originelles du TPHWG
telles que données dans leur étude, 4) les fractions du TPHWG affinées et 5) I’huile de traitement
des poteaux dans son ensemble. Les facteurs selon la méthode HBM ont été calculés en prenant
pour chaque bloc la moyenne arithmétique des FF, EF et FC des substances les composant.
Ensuite, le minimum, le maximum et la moyenne géométrique étaient déterminés pour les calculs
1, 2, 3 et 4, puis étaient comparés entre eux et aux facteurs expérimentaux obtenus pour 1’huile.
Enfin, la détermination des propriétés, requises pour les calculs, constituant une étape clé du
projet, une analyse de sensibilité a été réalisée afin de savoir lesquelles avaient le plus d’influence

sur les résultats finaux.

Six cent soixante-dix sept constituants potentiels de 1’huile ont été identifiés. Ils ont permis de
former 13 fractions originelles des travaux du TPHWG, 18 fractions adaptées selon la méthode
du TPHWG (quatre classes chimiques et huit plages d’ECN) et également 18 autres fractions
selon la méthode HBM (quatre classes chimiques et cinq plages d’ébullition). De manicre
générale, les propriétés mesurées expérimentalement étaient ¢loignées de celles provenant de la
littérature. Les propriétés de 1’huile comme composé seul étaient soit inférieures de un a trois
ordres de grandeur soit supérieures de deux ou trois ordres de grandeur par rapport a la moyenne
géométrique de celles des constituants potentiels et des fractions selon la méthode du TPHWG,

sauf pour la masse molaire, le coefficient de partition octanol-eau et la constante de dégradation
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dans I’eau. Les valeurs des propriétés étaient cependant incluses dans I’intervalle de valeurs
formé par le minimum et le maximum pour chacune des propriétés. Ensuite, les FF, EF et FC
dans 1’eau douce ont été comparés pour les méthodes de calcul 1, 2, 3, 4 et 5, pour une émission
en polluants dans I’air urbain puis sur une échelle continentale dans I’air rural, I’eau douce, 1’eau
de mer, le sol naturel et le sol agricole. Les résultats montrent que les plages de FF, EF et FC
obtenues par les méthodes de fractionnement sont plus petites que celles des composés potentiels.
En effet, les fractions permettent de diminuer la variabilité des facteurs obtenus de un a trois
ordres de grandeur comparativement aux constituants potentiels. De maniére générale, les FF
expérimentaux de I’huile de traitement dans I’eau douce sont plus élevés que ceux obtenus par les
méthodes théoriques, alors que I’EF de I’huile de traitement est proche des EF théoriques (ordre

52 10" PAF.m’/kg). Par exemple, pour une émission dans le sol naturel le

de grandeur de 10
FF expérimental est de I’ordre de 10° jours (j) alors que les FF théoriques sont de I’ordre de 10°
% . Le FC, qui est le résultat de la multiplication du FF avec I’EF, est alors plus élevé pour
I’huile (107 PAF.m’ j/kg pour une émission dans 1’eau douce) que pour les composés potentiels
(10" PAF.m’.j/kg pour une émission dans I’eau douce). Les facteurs les plus élevés sont

observés pour une émission dans 1’eau douce.

L’analyse de sensibilité des propriétés a mis en évidence celles qui doivent étre déterminées avec
attention. La valeur de toxicit¢ mise en entrée de USEtox (ECsg), le coefficient de partition
octanol-eau, la constante de Henry et la constante de dégradation dans I’air étaient les parametres
ayant le plus d’influence sur les facteurs finaux. Un changement de leur valeur de plus et moins
50% entrainait de fortes variations des FF, EF et FC calculés (d’environ 30% a 200%). Les
données de ECsy dépendent fortement du Koy, qui est issu d’algorithmes théoriques et non de
mesures expérimentales. La constante de dégradation dans I’air est une valeur par défaut du
modele USEtox. Elle n’est donc pas représentative du mélange a 1I’étude, mais influe sur les

résultats obtenus.

Des FC ont alors été obtenus pour le mélange qu’est I’huile de traitement de poteaux. Les
méthodes théoriques semblent sous-estimer les facteurs issus de mesures expérimentales qui
prennent en compte les interactions potentielles entre co-contaminants. En effet, pour une
émission dans 1’eau douce les FF et FC théoriques sont en général inférieurs aux expérimentaux

+02

de deux ordres de grandeur (10 ). Cependant, les FC expérimentaux se trouvent dans les plages

des FC obtenus avec les méthodes théoriques et ne sont pas trés éloignés des moyennes
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géométriques. Les méthodes issues de la littérature fournissent donc une bonne approximation

des FC pour des mélanges complexes d’hydrocarbures et peuvent é&tre utilisées afin de

caractériser ce type de polluant dans les ACV.

Les FC obtenus se trouvent dans la plage de FC pour la méthode qui prend en compte le
minimum et le maximum des FC des composés du mélange, mais sont bien plus élevés que ceux

¢tablis lorsque le mélange est assimilé a une seule fraction.

Les méthodes théoriques (HBM, TPHWG) peuvent cependant étre améliorées. Des analyses en
laboratoire afin de développer des fractions expérimentales et plus de propriétés, dont la toxicité,
pour les différents composés permettraient d’aboutir a une méthode plus adapté a ce type de

polluant.

Les FC développés dans cette étude permettent alors de caractériser de maniére plus réaliste les

impacts potentiels de tels produits, comme par exemple lors d’un déversement de pétrole.



ABSTRACT

Life Cycle Assessment (LCA) is a tool used to assess the potential impacts of contaminant

emissions to the environment over the whole life cycle of a product, process or service.

Hydrocarbon mixtures, such as petroleum products, are frequently emitted to the environment
because of industrial activities (gasoline, diesel), particularly when considering oil spill in rivers
and oceans. This type of mixture is not characterized in Life Cycle Impact Assessment (LCIA),
which corresponds to the third phase of a LCA. Currently, the characterization factors (CFs)
considered are either the lowest and the highest of the mixture constituents or the most
representative substance one or obtained by fractioning the mixture or finally the impacts of the
different constituents are summed. Potential interactions between components are then not taken
into account, as the considered CFs are for single substances and not the result of all the
components taken together. Consequently, it is important to develop characterization factors for
hydrocarbon complex mixtures in order to be able to evaluate, in LCA, the potential impacts of

those products on aquatic ecosystems.

This project is based on the case of the pole-treating oil without pentachlorophenol, which is a
hydrocarbon mixture from distillation processes in the petroleum industry. The principal research
objective is to develop CFs for the aquatic ecotoxicity impact category for organic complex
mixtures, whose constituents have a common toxic mode of action, and for which fate factors
(FF) have been calculated for several environmental compartments. Some FFs were determined
by taking into account the interactions between co-contaminants. Those experimental CFs were
then compared with others obtained from FFs calculated by using different theoretical methods,

which group substances having similar properties and fate in the environment.

The research hypothesis of this study is: “In a LCIA context and for the aquatic ecotoxicity
category, the hydrocarbon complex mixture theoretical characterization factors (CFs), developed
by using the mixture principal fraction properties, have values which are nit significantly
different compared to the CF obtained from experimental measurements, which take into account

potential interactions between co-contaminants.”

As petroleum hydrocarbons form mixtures whose constituents have a common toxic mode of

action, the pole-treating oil was chosen. Firstly, methods had to be determined in order to
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calculate CFs for complex mixtures. The composition of the pole-treating oil, which was used in
this project, had then to be determined. Experimental analyses, which could have been used to do
it, are expensive, still in development and rarely used. The studied mixture constituents were
consequently assumed by using a database containing hydrocarbons and the boiling point range
of the pole-treating oil (199°C — 350°C). A literature review on the consideration of the complex
mixtures in fate calculation and risk analysis highlighted two methods developed outside the
LCA context: the Hydrocarbon Block Method (HBM) and the Total Petroleum Hydrocarbon
Criteria Working Group (TPHWG) method. These two methods make it possible to group
substances which have similar properties and behaviour in the environment and then to calculate
more accurately hydrocarbon mixture fate factor. The HBM considers the component boiling
point and their chemical class while the TPHWG method uses their equivalent carbon number
(ECN) as well as their chemical group. The pole-treating oil potential constituents were then
grouped into several fractions by using the HBM and TPHWG methods. The original fractions
from the TPHWG work and their properties were directly applied. The method was then refined
in order to be more representative of the studied mixture potential constituents. After that, the
theoretical CFs and experimental ones were calculated and compared. In order to calculate those
factors, the physical-chemical properties had to be defined for the potential constituents as well as
for the fractions formed by using the TPHWG method. This was performed by using the
CONCWE Library, a database which contains more than 1500 hydrocarbons and their properties.
Some properties (molecular weight, organic carbon-water partition coefficient, octanol-water
partition coefficient, water solubility, vapor pressure, toxicity data ECsy, Henry law constant) of
the original fractions of the TPHWG work were available in their report. The degradation
constant in the air, water, sediments and soil are default values from the USEtox model. The
refined fraction properties, adapted for the constituents of this study, were calculated by using
correlations, which were developed for each chemical classes used in this research work, and the
average equivalent carbon number of each fraction. Then, the fraction properties according to the
HBM were not required, as the CF for each fraction was calculated directly from the pole-treating
oil potential constituent ones. Finally, the properties of the studied mixture as a whole component
(degradation constant, partition coefficient, vapor pressure, water solubility) were measured in
laboratory. These oil experimental measurements make it possible to take into account the

potential interactions between co-contaminants within the mixture. Experimental CFs could then
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be calculated. Once all the properties were defined, the minimum, the maximum and the
geometric mean of the different properties were determined for each potential constituents and
TPHWG refined fractions. The values were then compared to the studied mixture properties. The
CFs, and consequently the fate factors (FFs) and effect factors (EFs), for the aquatic ecotoxicity
category were calculated by using the model USEtox version 1.01. Ecotoxicological FFs, EFs
and CFs were then obtained for 1) each potential constituents, 2) each fractions according to the
HBM, 3) each original fractions from the TPHWG as given in their study, 4) each TPHWG
refined fractions and 5) the pole-treating oil as a whole component. The factors according to the
HBM were calculated by taking for each fraction the arithmetic mean of the FFs, EFs and CFs of
the substances contained in it. After that, the minimum, the maximum and the geometric mean
were determined for the calculations 1, 2, 3 and 4, and were compared with each other and with
the oil experimental ones. Finally, as the definition of the properties required for the calculations
is a key part of the project, a sensitivity analysis was conducted in order to determine to which

ones the final results are sensitive.

Six hundred and seventy seven pole-treating oil potential constituents were identified. They lead
to the formation of 13 original TPHWG fractions, 18 refined ones according to the TPHWG
method (four chemical classes and eight ECN ranges) and 18 fractions according to the HBM
(four chemical classes and five boiling point ranges). Generally, the properties experimentally
measured were different from the ones from literature. The properties of the oil as a whole
component were either lower (one to three orders of magnitude) or higher (one or two orders of
magnitude) than the potential constituent and TPHWG fraction geometric mean ones, except for
the molecular weight, the octanol-water partition coefficient and the degradation constant in
water. However, the property values were included in the value range created by the minimum
and the maximum for each property. Then, the FFs, EFs and CFs in freshwater were compared
for the calculations 1, 2, 3, 4 and 5 for a pollutant emission to urban air and then on a continental
scale to rural air, freshwater, seawater, natural soil and agricultural soil. The results show that the
FF, EF and CF ranges obtained by using the fractioning methods are smaller than the potential
constituent ones. As a matter of fact, fractions reduce the obtained factor variability from one to
three order of magnitude compared to the potential components. Generally, the pole-treating oil
experimental FFs in freshwater are higher than those obtained by using the theoretical methods,

while the pole-treating oil EF is close to the theoretical ones (order of magnitude of 107> — 107
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PAF.m’/kg). As an example, for an emission to natural soil the experimental FF is about 10
days (d) while the theoretical FFs are about 10™ d. The CF, which is the result of the
multiplication of the FF by the EF, is consequently higher for the oil (10" PAF.m’.d/kg for an
emission to freshwater) than the potential components (10> PAF.m’.d/kg for an emission to

freshwater). The highest factors are observed for an emission to freshwater.

The sensitivity analysis of the properties underlined those which have to be defines cautiously.
The toxicity data used as input in USEtox (ECs), the octanol-water partition coefficient, the
Henry law constant and the degradation constant in the air are the parameters which influences
the most the final factors. A change in their value of more and less 50% leaded to high FF, EF
and CF variations (approximately 30% to 200%). The ECs, data strongly depend on K, which
is the result of theoretical algorithms and experimental measurements. The degradation constant
in the air is a default value taken in the USEtox model. Consequently, it is not representative of

the studied mixture, but has an influence on the obtained results.

CFs were also calculated for the pole-treating oil mixture. The theoretical methods seem to
underestimate the factors obtained from experimental measurements, which take into account
potential interactions between co-contaminants. As a matter of fact, for an emission to freshwater
theoretical FFs and CFs are generally lower than the experimental ones of two orders of

magnitude (107

). However, the experimental CFs are contained within the CF ranges obtained
by using the theoretical methods and are close to the geometric means. Consequently, the
methods taken from literature give a good approximation of the CFs for hydrocarbon complex

mixtures and can be used in order to characterize this type of pollutant in LCA studies.

The obtained CFs are included within the CF range for the method which takes into account the
mixture constituent CF minimum and maximum, but are higher than those evaluated when the
mixture is simplified to a single fraction. The theoretical methods can be improved. Laboratory
analyses in order to develop experimental fractions and more properties, such as the toxicity, for

the different compounds would lead to a method more suitable for this type of pollutant.

The CFs developed in this study can be used in order to characterize in a more realistic way the

potential impacts of such products, as for oil spill for example.
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CHAPITRE1 INTRODUCTION

1.1 Contexte et problématique de I’étude

Les mélanges complexes de polluants organiques sont trés présents dans 1’environnement. Ils
peuvent étre de source naturelle, comme par exemple le gaz naturel (Enbridge, 2007; Ressources
naturelles Canada, 2008), mais sont en grande partie de source anthropique. L’industrie pétroliére
tient une grande place dans notre société. Le diesel, I’essence ou encore le kéroséne sont des
produits issus de la distillation du pétrole brut (Bélorgeot, 2010; Masterton & Slowinski, 1977),

qui font partie intégrante de 1’activité humaine.

Les dommages liés aux écosystémes aquatiques et terrestres (pollution des sols, des eaux et de
I’air) par les mélanges de polluants issus de I’activité a la fois humaine et industrielle sont
nombreux : marées noires (Dumas, 2010; Rogel et al., 2003), fuites de réservoirs de pétrole,

rejets d’usine.

L’Analyse du Cycle de Vie (ACV) permet d’évaluer les impacts potentiels sur les écosystémes
d’une émission de polluant dans 1’environnement (ISO, 2006a; Jolliet et al., 2005). Cet outil est
trés intéressant dans la mesure ou il considére 1I’ensemble des extractions et rejets sur I’ensemble
du cycle de vie (de I’extraction des matiéres premicres a la fin de vie) d’un produit, procédé ou
service. Les aires de protection généralement considérées sont la qualité des écosystémes, la santé
humaine ou encore les ressources naturelles. Le développement de I’ACV, qui est une méthode
encore récente, est important afin de rendre les résultats de ces études plus robustes et
représentatifs de la réalité. Les différents polluants émis a I’environnement et leur comportement

doivent donc étre modélisés de maniére réaliste et fiable.

Les mélanges complexes de composés organiques sont encore mal modélisés dans les études
ACV actuellement réalisées (Cadotte et al., 2007; Sanscartier et al., 2010). Ce type de
contaminants constitue un réel défi quant a sa caractérisation et sa prise en compte dans les
¢tudes. La variabilit¢ d’un mélange a un autre et les différentes interactions qui peuvent exister

entre co-contaminants rendent la tache difficile.

La forte présence de ces mélanges et le role qu’ils jouent dans les dommages causés aux

¢cosystemes mettent bien en évidence I’importance de mieux considérer ces polluants en ACV.
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Leur modélisation permettrait par exemple de comparer de maniére plus réaliste plusieurs

techniques de réhabilitation de sites contaminés (Toffoletto ez al., 2005).

1.2 Hypothese de recherche

L’hypothése de recherche ayant guidé les travaux de ce projet de recherche est la

suivante :

« Dans un contexte d’Evaluation des Impacts du Cycle de Vie (EICV) et pour la catégorie
écotoxicité aquatique, les facteurs de caractérisation (FC) théoriques pour un mélange complexe
d’hydrocarbures, développés en utilisant les propriétés des principales fractions du mélange, ont
des valeurs qui se rapprochent du FC obtenu a partir de mesures expérimentales, qui prennent

en compte les interactions pouvant exister entre co-contaminants. »

1.3 Objectifs du projet de recherche

L’objectif principal de ce projet, afin de répondre a I’hypotheése de recherche, est de développer
des FC pour la catégorie d’impact écotoxicit¢ aquatique pour des mélanges organiques
complexes, dont les constituants présentent un mode d’action toxique commun, et pour lesquels

les facteurs de sort (FF) ont été calculés pour différents compartiments environnementaux.
Afin de remplir cet objectif, différentes sous-étapes étaient nécessaires :

- Développer des FF, et par conséquent des FC, expérimentaux qui prennent en compte les

interactions potentielles entre co-contaminants

- Développer des FC a partir de méthodes de regroupement de composés issues de la

littérature

- Confronter les résultats théoriques et expérimentaux (FF, EF et FC)

1.4 Contenu du mémoire

Ce mémoire est constitué de différentes parties permettant de remplir chacun des objectifs
mentionnés a la section 1.3. Le projet de recherche a conduit a la rédaction d’un article

scientifique, qui a ¢été soumis au journal Environmental Toxicology and Chemistry. Ce



manuscript constitue une partie centrale de ce projet et est présenté dans une section a part

entiere.

Tout d’abord, une revue de littérature est présentée afin de définir le contexte de 1’analyse du
cycle de vie (ACV), préciser les limites de cet outil, puis détailler la problématique des mélanges
complexes au sein de I’ACV (Chapitre 2). Ensuite, la méthodologie (Chapitre 3) mise en place
pour répondre aux deux premiers sous-objectifs mentionnés précédemment est expliquée. Le
choix du mélange d’hydrocarbures a I’étude est expliqué, les mesures expérimentales détaillées et
les principales méthodes de fractionnement définies. Les calculs de facteurs de caractérisations
(FC), facteurs de sort (FF) et facteurs d’effet (EF) réalisés y sont également détaillés. Le Chapitre
4 est constitué¢ de D’article soumis pour publication. Les principaux résultats sont présentés,
décrits et discutés. Le chapitre suivant apporte des résultats supplémentaires qui ne sont pas
présentés dans 1’article. 11 illustre les FF obtenus pour d’autres compartiments de réception que
celui de ’eau douce, qui est étudié¢ pour I’écotoxicité aquatique dont il est question dans ces
travaux. Le Chapitre 6 consiste en la discussion des résultats obtenus en reprenant et en
complétant les points abordés dans I’article. Les limites de 1’étude y sont notamment abordées.

Enfin, une conclusion et des recommandations sont faites (Chapitre 7).



CHAPITRE 2 REVUE DE LITTERATURE

Cette revue de littérature fait état des développements et des lacunes qui existent dans le domaine
de I’évaluation de I’impact écotoxicité aquatique des mélanges d’hydrocarbures pétroliers dans
un contexte d’Analyse du Cycle de Vie (ACV). L’ACYV et ses limites sont présentées ainsi que la
catégoric d’impact écotoxicité aquatique dans laquelle s’inscrit cette étude. Ensuite, la
problématique des mélanges complexes est expliquée, ainsi que les méthodes de regroupement
d’hydrocarbures développées en dehors de I’ACV pour une meilleure prise en compte des
mélanges pétroliers. Enfin une conclusion de cette revue est faite afin de récapituler les manques

présents en ACV vis-a-vis des mélanges complexes organiques.

2.1 L’Analyse du Cycle de Vie (ACYV)

2.1.1 Définition de I’Analyse du Cycle de Vie

L’Analyse du Cycle de Vie (ACV) permet d’évaluer tous les impacts environnementaux
potentiels associés aux différentes étapes du cycle de vie d’un produit, d’un service ou d’un
procédé (adapté de (ISO, 2006a) et (Jolliet, et al., 2005)). Les phases considérées dans le cycle de
vie d’un produit, d’un service ou d’un procédé sont: ’extraction des matieres premicres, la
production, la distribution, 1’utilisation et la fin de vie (¢limination des déchets ou recyclage)

(Figure 2-1).
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Figure 2-1: Différentes étapes du cycle de vie d'un produit, service ou procédé

Ce type d’outil permet d’identifier les améliorations possibles en termes d’efficacité
environnementale, de développer de nouveaux produits, d’aider a la décision et de comparer deux

produits, services ou procédés (ISO, 2006a, 2006b; Jolliet, et al., 2005).

2.1.2 Méthodologie de I’Analyse du Cycle de Vie

La réalisation d’une Analyse du Cycle de Vie (ACV) se décompose selon ISO (ISO, 2006a,
2006b) en quatre principales phases : la définition des objectifs et du champ de 1’étude, la phase
d’inventaire, la phase d’évaluation des impacts et la phase d’interprétation. Cette derniére étape

s’effectue tout au long de I’étude, comme I’illustre la Figure 2-2.
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Figure 2-2 : Etapes constituant une analyse de cycle de vie (Adapté de ISO, 2006a)

Les différentes parties de ’ACV vont étre a présent détaillées en mettant 1’emphase sur
1’Evaluation des Impacts du Cycle de Vie. En effet, c’est dans cette phase de I’ACV que s’inscrit
le projet a I’étude.

2.1.2.1 Définition des objectifs et du champ de I’étude

Cette premicre phase pose le probléme et les caractéristiques de 1’étude, ainsi que son but et le

public vis¢ (ISO, 2006a; Jolliet, et al., 2005).

Le champ de I’étude doit étre clairement défini. Cela permet alors de s’assurer que le contenu de
I’étude et son niveau de détail sont cohérents avec 1’objectif fixé et permet de répondre a celui-ci.

La définition du champ de 1’étude doit définir les éléments suivants :
* Les fonctions du ou des systémes de produit a I’étude.

* L’unité fonctionnelle (UF) : Elle représente la quantification de la fonction précédemment

définie.

* Le systéme de produit : Il comprend tous les processus ¢lémentaires constituant le cycle

de vie du ou des produits a 1’étude.



* Les frontiéres du systéme : Cette étape consiste a choisir quel niveau de détail va étre

considéré pour le systéme a I’étude.

» Le choix des catégories d’impact, de la méthode d’Evaluation des Impacts du Cycle de
Vie (EICV) et d’interprétation. En choisissant la méthode d’EICV, les impacts considérés

lors de la troisiéme étape de I’ACV sont fixés.

* Les hypothéses : Toutes les hypothéses posées et les simplifications réalisées lors de

I’étude doivent étre clairement énoncées et justifiées.

* La qualité des données: Cette spécification va permettre de se rendre compte de la

fiabilité des résultats.

* Le type de revue critique : Interne ou externe, elle permet de vérifier et d’attester que les
méthodes ont bien été appliquées et que les données utilisées sont cohérentes vis-a-vis de

I’objectif fixé.

L’ACYV est une méthode itérative. En effet, il est possible d’obtenir des informations nouvelles ou
différentes tout au long de 1’étude. Le champ de 1’étude peut alors étre modifié en fonction de ces

nouvelles informations (Jolliet, et al., 2005).

2.1.2.2 Inventaire du cycle de vie (ICV)

Cette deuxiéme phase de I’ACV consiste a recueillir des données et a quantifier les flux

¢lémentaires (entrants et sortants) traversant le systéme de produit.

La collecte de données est une tache fastidieuse. Afin d’améliorer les recherches, des bases de
données existent. Les données recueillies directement aupres de 1’entreprise ou du client sont des
données primaires et constituent la meilleure information. Les informations prises dans les bases

de données constituent des données secondaires et plus approximatives.

Préalablement aux calculs d’inventaire, les données doivent étre vérifiées et validées (ISO,
2006b). Les calculs réalisés lors de I’'ICV correspondent a la quantification des flux élémentaires
(émissions dans 1’air, I’eau et le sol et des extractions de ressources naturelles) et flux
économiques (échanges entre les processus élémentaires) apparaissant dans le cycle de vie du ou
des produits a 1’étude. Les données recueillies doivent étre rattachées aux processus élémentaires

puis a I'unité fonctionnelle (Jolliet, et al., 2005).



2.1.2.3 Evaluation des Impacts du Cycle de Vie (EICV)

L’Evaluation des Impacts du Cycle de Vie (EICV) constitue I’étape d’une ACV qui sera étudiée
dans le cadre du projet. Les ressources extraites et les émissions dans 1’eau, ’air et le sol des
substances considérées ont été quantifiées lors de la phase précédente (paragraphe 2.1.2.2).
L’EICV permet I’interprétation d’un point de vue environnemental des résultats de la phase
d’inventaire et consiste a modéliser les différents mécanismes environnementaux décrivant le
parcours d’une substance de son émission jusqu’a son impact final. C’est ce que 1’on appelle la
chaine de cause a effet. Les résultats bruts de I’'ICV ne sont pas directement comparables, car
leurs unités différent (kgCO,, kgCH,). L’EICV va alors permettre de comparer ces résultats en
les regroupant dans des catégories d’impacts qui ont chacune leur propre unité. Afin de pouvoir
relier les résultats de I'ICV aux dommages finaux provoqués par les émissions de polluants,

différentes étapes doivent étre réalisées.

Selon ISO, il existe des étapes obligatoires et facultatives. Le présent projet s’inscrivant dans une
des étapes obligatoires, elles vont étre détaillées par la suite, tandis que les étapes facultatives ne

seront que brievement abordées.

2.1.2.3.1 Etapes obligatoires

La réalisation d’une EICV se compose obligatoirement du choix des catégories d’impact, de la

classification et de la caractérisation.

2.1.2.3.1.1 Choix des catégories d’impact, des indicateurs de catégorie et des modeles de caractérisation

Cette étape consiste a choisir les catégories d’impact les plus cohérentes avec les objectifs et le
champ de 1’étude. Les indicateurs de catégorie, qui sont une représentation quantifiable des
catégories d’impact, et les modeles de caractérisation sont alors aussi sélectionnés. Des exemples
de catégories d’impact retrouvées en ACV sont : la toxicité humaine, la déplétion de la couche
d’ozone, ’acidification aquatique, le réchauffement climatique, ainsi que I’écotoxicité aquatique
qui est au ceeur du projet de recherche. Un indicateur de catégorie peut se situer a n’importe quel
endroit dans la chaine de cause a effet, entre les résultats d’inventaire et les impacts finaux. Le

Tableau 2-1 illustre par un exemple les termes précédemment utilisés.



Tableau 2-1: Illustration de termes utilisés (ISO, 2006b)

Terme Exemple
Catégorie d’impact Changement climatique
Résultats de I’inventaire Quantité d’un gaz a effet de serre par unité
fonctionnelle
Modele de caractérisation Modele de base sur 100 ans ¢élaboré par le

Groupe  d’Experts  Environnemental  sur

I’Evolution du Climat

Indicateur de catégorie Forgage radiatif infrarouge (W.m?)

Facteur de caractérisation Potentiel de réchauffement global (GWPq) pour

chaque gaz a effet de serre (kg ¢€quivalents

COy/kg gaz)
Résultat d’indicateur de catégorie kg d’équivalents CO, par unité fonctionnelle
Impacts finaux par catégorie Récifs coralliens, foréts, récoltes

Chacune des catégories d’impact doit avoir des impacts finaux identifi¢s, des indicateurs de
catégorie définis pour chaque impact final, des résultats de I'ICV affectés aux différentes

catégories d’impact selon les indicateurs et un modéele et des facteurs de caractérisation.

2.1.2.3.1.2 Classification

Les différentes émissions et extractions des substances, étudiées lors de 1’inventaire, sont
affectées aux catégories d’impacts précédemment sélectionnées selon les problemes
environnementaux sur lesquels elles influent. Certaines émissions et extraction peuvent apparaitre

dans plusieurs catégories.

2.1.2.3.1.3 Caractérisation
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Cette étape de I’EICV consiste a évaluer la contribution des émissions ou extractions (résultats
d’inventaire) a une catégorie d’impact environnemental. Chaque catégorie d’impact posseéde une
unité qui lui est propre. Le modele de caractérisation précédemment choisi permet de modéliser
les différents mécanismes environnementaux de la chaine de cause a effet, pour chacune des
catégories d’impact, a I’aide d’indicateurs de catégorie et de facteurs de caractérisation (FC).
L’importance relative de I’impact de chaque émission ou extraction sur les catégories
sélectionnées est alors évaluée. Les différentes catégories d’impact utilisées en EICV sont

illustrées a la Figure 2-3.

Catégories d’impact Catégories d’impact
g p g p

intermédiaires dommages

Toxicité humaine
Effets respiratoires Santé Humaine

Radiation ionisante

éplétion de la couche d’ozone"

; o LoD 0alits des cosysté
ualité des écosystémes
Résultats Oxydation photochimique v

cv Ecotoxicité aquatique

Ecotoxicité terrestre
cidification aquatiqu Changements climatiques
Eutrophisation aquatiq

Occupation des terres
Réchauffement climatique £3sources
Energie non renouvelable

Extraction minérale

Figure 2-3: Les différentes catégories d'impact: intermédiaires et dommages (Adapté de Jolliet et

al., 2003)

Il existe deux types de catégorie d’impact : problémes (midpoint) et dommages (endpoint). Les
catégories midpoint font appel a des FC orientés problémes et se situent n’importe ou sur la
chaine de cause a effet. Les catégories endpoint utilisent des FC orientés dommages et se situent
en bout de la voie d’impact. La caractérisation orientée dommages consiste a agréger les résultats
orientés problémes afin d’évaluer leur contribution aux catégories endpoint telles que la santé

humaine, la qualité des écosystémes, les ressources ou encore les changements climatiques.
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Les calculs réalisés avec les FC sont détaillés a la section 2.2.

L’approche aboutissant aux catégories d’impact dommages permet une meilleure compréhension
des résultats par le grand public. Cependant, 1’agrégation de résultats entraine une perte
d’information et des incertitudes plus grandes. L’approche problémes est plus pertinente d’un
point de vue environnemental, car les mécanismes environnementaux sont représentés de maniere
plus précise. En revanche, I’interprétation est plus complexe et moins accessible au grand public

au niveau midpoint.

2.1.2.3.2 Etapes facultatives

La normalisation consiste a calculer I’importance relative d’un indicateur de catégorie par rapport
a une valeur de référence, qui n’est pas toujours la méme selon les études. Cette étape est
nécessaire pour réaliser le regroupement (classification des catégories d’impact) et la
pondération. Cette derniére étape consiste a utiliser des facteurs de pondération, qui dépendent
des valeurs sociales, politiques et éthiques données aux catégories d’impact, afin d’obtenir un

score unique (Finnveden, 1997; Finnveden et al., 2002).

2.1.2.3.3 Limites de I'EICV

L’EICV présente plusieurs limites. En effet, elle ne prend en compte que les impacts
environnementaux choisis lors des objectifs et du champ de I’étude. De plus, elle ne permet pas
toujours de mettre en évidence des différences entre les résultats des catégories d’impact lors de
la comparaison de deux produits, procédés ou services. Ce phénomeéne peut s’expliquer par le fait
que les modeles de caractérisation, les analyses d’incertitude et de sensibilité présentent eux aussi
des limites. Toutes les décisions prises lors de la définition des frontieres du systeme et les
incertitudes des données récoltées peuvent également influer sur la difficulté de tirer des

conclusions.

L’EICV prend trés rarement en compte certains aspects de I’écotoxicité (Hauschild &
Pennington, 2002). Les changements spatiaux et temporels des écosystémes ne sont pas pris en
compte. De plus, les co-dépendances entre espéces d’un écosystéme ne sont pas non plus
considérées. La bioaccumulation des substances polluantes d’un maillon de la chaine alimentaire
a un autre n’est pas non plus prise en compte. Enfin, en EICV les concentrations présentes en

bruit de fond sont trés peu connues.
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Enfin, peu données expérimentales ne sont a ce jour disponibles pour déterminer des indicateurs
écotoxicologiques pour des espéces terrestre afin de modéliser 1’écotoxicité terrestre (Rosenbaum
et al., 2008). Plus d’informations existent pour 1’écotoxicité aquatique. Cette catégorie d’impact
est modélisée, mais elle présente encore des lacunes, notamment en ce qui concerne les mélanges
complexes d’hydrocarbures. En effet, pour une émission de ce type de polluant dans I’eau
(fleuve, riviere), I’air ou encore les sols les données, qui permettent de déterminer I’effet et le sort
environnemental de ces produits, manquent et par conséquent les facteurs de caractérisation ne

sont pas disponibles.

2.1.2.4 Interprétation des résultats

Cette quatrieme étape de I’ACV consiste a analyser les résultats obtenus lors des précédentes
étapes et d’émettre des conclusions par rapport aux objectifs et au champ de 1’é¢tude fixés. Si
plusieurs produits ou services sont a 1’étude, c’est lors de cette phase qu’une comparaison sera
effectuée. Les limites de 1’étude réalisée sont aussi mises en évidence. La transparence de I’ACV
est alors essentielle. Les points sensibles sont identifiés (Heijungs et al., 1992) et la qualité et la
robustesse des résultats sont testées par 1’intermédiaire des analyses de sensibilité, les analyses
d’incertitude et les contrdles de qualité. La mauvaise caractérisation des impacts sur les

écosystemes aquatiques doit alors étre améliorée.

2.1.2.5 Les limites de PACV

L’ACYV présente plusieurs limites auxquelles il faut faire attention lors de la réalisation de ce type
d’étude. Tout d’abord, selon le niveau de détail et la disponibilit¢ des données, la phase
d’inventaire peut étre trés longue. Ensuite, si les régles de réalisation d’une ACV ne sont pas
appliquées, les résultats peuvent changer selon les hypothéses posées et la méthode d’EICV
choisie, ce qui les rend subjectifs. De plus, les résultats d’une ACV présentent pour le moment de
fortes incertitudes. Les aspects sociaux et économiques ne sont pas analysés et les dimensions

spatio-temporelles ne sont pas différenciées.

2.2 La catégorie d’impact écotoxicité aquatique

La catégorie d’impact écotoxicité aquatique, dont il est question dans ce projet, fait partie des

catégories d’impact de niveau problémes et aprés agrégation se retrouve dans la catégorie
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d’impact qualité des écosystemes au niveau dommages. La Figure 2-4 représente la chaine de

cause a effet pour la catégorie d’impact écotoxicité aquatique.

s N

Emission dans un compartiment de
I'environnement m

(. J
' )\
Fraction transférée au compartiment
Facteur de sort (FF) environnemental n
(. J
4 N\

Concentration intégrée dans le temps
dans le compartiment n

{

i Exposition des espéces - fraction
i prise

1
\

Facteur d’effet (EF) < Fractions des espéces
potentiellement affectées
A J
Dommages sur les écosystémes
(faune et flore) intégrés dans le
temps et dans I'espace

A J

Figure 2-4: Chaine de cause a effet pour la catégorie écotoxicité (Adapté de Hauschild &

Pennington, 2002; Jolliet, et al., 2003)

Le facteur de sort ou de devenir environnemental (FF) (j') et le facteur d’effet (EF) (PAF.m’/kg)

permettent de calculer le facteur de caractérisation (FC) (PAF.m” j/kg) selon I’équation (2.1).

Fciﬂl,n = EF‘in‘l %k FF‘in,ﬂ'L (2.1)

1 -
jour
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Ou n est le compartiment de 1’environnement qui regoit une certaine quantité de polluant émis et
m le compartiment d’émission de I’écosystéme. Le facteur de sort (FF) représente le devenir dans
I’environnement d’un contaminant et le facteur d’effet (EF) les effets négatifs ressentis par les
€cosysteémes suite a une exposition a une concentration de polluant. Le FC est ensuite utilisé pour

déterminer les scores d’impact a partir des résultats de I’'ICV (équation 2.2).

Score d'impact"”" = FC"" * M (2.2)

Ou i est la substance a I’étude, M la masse de substance dans le compartiment de réception n et m

le compartiment d’émission.

Les deux prochaines sous-sections présentent d’abord les différents modeles existants
actuellement pour caractériser les impacts sur les écosystémes aquatiques en ACV. Ensuite, pour
le modgele le plus pertinent et choisi pour le projet seront détaillées les méthodes de calcul du sort

et de I’effet (2.2.1 et 2.2.2).

2.2.1 Modgéles d’Evaluation des Impacts du Cycle de Vie (EICV) existants

La modélisation multimédia pour le calcul du FF est reconnue en EICV et utilisée par la majorité
des modeles. Ensuite, il existe quatre méthodes permettant de déterminer I’EF écotoxicologique.
Tout d’abord, la méthode de 1’espéce la plus sensible est basée sur des données de PNEC, qui
manquent de robustesse et de représentativité des écosystémes (Hauschild & Pennington, 2002).
Ensuite, la méthode de la HC5 utilise des courbes SSD” représentant statistiquement la variation
des effets négatifs (toxicité) sur un ensemble d’especes (Hauschild & Pennington, 2002; Payet,
2005). La mesure de la HC5 se base sur la NOEC® qui ne repose que sur une seule mesure & un
temps donné, ce qui rend la valeur peu fiable. La méthode combi-PAF, elle, s’appuie également

sur des courbes SSD mais la disponibilité¢ des données est un de ses gros points faibles (Payet,

? Species Sensivtivity Distribution

? No Observed Effect Concentration
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2005). Enfin, la méthode AMI* utilise la HC50gcso (Payet, 2004), qui représente la concentration

affectant 50% des espéces au-dela de leur ECs chronique.

A ce jour, il existe plusieurs modéles permettant de déterminer le sort et I’effet des contaminants
et par conséquent le calcul des FC. Dans la littérature, une étude récente a été menée sur sept
modéles d’EICV afin de déterminer quels étaient les modéles les plus pertinents et complets afin
de connaitre quels éléments clés et caractéristiques avaient le plus d’influence sur les résultats
d’un modéle d’EICV (Hauschild er al., 2008). Sept modéles ont été utilisés pour cette étude car
les experts qui les ont développés ont accepté d’y participer. Le présent projet est focalisé¢ sur
I’étude de la catégorie écotoxicité aquatique. Seuls trois des sept modeles cités seront alors
présentés ici : EDIP, Impact 2002, USES-LCA. En effet, les quatre autres mode¢les ne prennent
pas en compte ’écotoxicité aquatique (Brizio & Genon, 2005; Kuhn ef al., 2007; MacLeod et al.,
2001; Maddalena et al., 1995; McKone & Hertwich, 2001; McKone & Enoch, 2002; McKone &
MacLeod, 2003; Rosenbaum, et al., 2008). Les trois modeles cités (EDIP, Impact 2002, USES-
LCA) sont des modeles reconnus en EICV. Un autre modéle existant qui permet de déterminer le
sort et I’effet dans 1’eau douce existe dans la littérature : le modele TRACI. Cependant, celui-ci

utilise la PNEC. Il n’est donc pas considéré pour ce projet.

Le Tableau 2-2 présente les avantages et limites des trois modéles précédemment cités, qui ont
été utilisés afin de développer un modeéle consensus (détaillé dans la suite de cette partie) pour la

caractérisation de 1’impact écotoxique.

* Assessment of the Mean Impact
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Tableau 2-2: Comparaison des méthodes d'Evaluation des Impacts du Cycle de Vie qui ont servi

a développer le modéle consensus USEtox (Adapté de De Koning ef al., 2002; Rosenbaum et al.;

Rosenbaum et al., 2007)

Modéle | Avantages

Inconvénients

Références

Impact
2002

- Calcul du sort : modélisation

multimédia

- Calcul du facteur d’effet:
méthode AMI (détaillée a la
section 2.2.2.2)

- Modg¢le pour I’Europe

- Pas de différentiation des

types de sols

(Pennington et al.,
2005; Rosenbaum, et
al., 2008)

3 Predicted No Effect Concentration
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et I’écotoxicité aquatique

- Ecotoxicité séparée en 5
catégories d’impact: eau
douce, sédiments d’eau
douce, milieu aquatique
marin, sédiments marins et

écotoxicité terrestre

Les modgeles cités dans le Tableau 2-2 ont été utilisés afin de développer un modéle « consensus »
appelé USEtox (Rosenbaum, et al., 2008) pour la caractérisation des impacts sur les écosystémes
aquatiques. Ce modele forme la base des recommandations faites par la « UNEP-SETAC Life
Cycle Inititative » pour 1’obtention de FC (Hauschild ef al., 2007; Hauschild, et al., 2008;
Rosenbaum, et al., 2008) et regroupe les mécanismes environnementaux des modeéles du Tableau
2-2 qui ont le plus d’influence sur I’évaluation des impacts et les harmonise. En effet, ces
modeles donnaient des résultats tres éloignés les uns des autres (plusieurs ordres de grandeur). Le
modele consensus qu’est USEtox a alors permis d’harmoniser ces résultats et de les rendre plus

robustes (Hauschild, et al., 2007; Hauschild, et al., 2008; Rosenbaum, et al., 2008).

Le modele USEtox utilise un modéle multimédia afin de déterminer le sort d’une substance et
utilise la méthode AMI (voir partie 2.2.2.2) pour le calcul du facteur d’effet écotoxique, et non
pas la PNEC. USEtox comporte deux échelles spatiales: continentale et globale. Elles
comportent chacune un compartiment air rural, eau douce, eau de mer, sol industriel et sol
agricole. L’échelle continentale comporte également un compartiment d’air urbain correspondant
a une densité de population plus élevée que celle des compartiments continental et global.
Cependant, USEtox ne modélise que les impacts dans 1’eau douce, ceux dans 1’océan sont mal

pris en compte. L’écotoxicité terrestre n’est pas non plus modélisée dans USEtox.

Pour la caractérisation de I’impact sur les écosystémes aquatiques, le facteur de caractérisation
calculé par le modele USEtox est exprimé en unités toxiques comparatives (CTUe) et permet de
donner une estimation des fractions d’espéce potentiellement affectées (PAF) intégrées sur le

temps et le volume par unité de masse de polluant émis (PAF.m’ j/kg) (Rosenbaum, ef al., 2008).
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2.2.2 Calcul des facteurs de sort et d’effet dans USEtox

2.2.2.1 Le facteur de sort (FF)

Dans USEtox, le sort est évalué de maniére similaire au modele Impact 2002, il utilise une
modélisation multimédia. Plusieurs compartiments d’émission et de réception sont
considérés selon une échelle continentale qui se trouve a I’intérieur d’une échelle globale. Les FC
pour la catégorie écotoxicité aquatique ne sont donnés que pour 1’échelle continentale. Les
différents compartiments de I’environnement considérés sont 1’air urbain, I’air rural, I’eau douce,
I’eau de mer, le sol naturel et le sol agricole (Rosenbaum, et al., 2008). Le facteur de sort (FF)
s’exprime en jour (j) et relie la masse se retrouvant dans un compartiment donné de
I’environnement (kg) a une émission de polluant dans I’environnement (kg/j). Il prend en compte
tous les transferts de contaminants entre les compartiments environnementaux ainsi que leur
transformation comme la dégradation par exemple (Hertwich et al., 2002; Rosenbaum, et al.,

2008).

2.2.2.2 Le facteur d’effet (EF) écotoxicologique

Le facteur d’effet (EF), pour la catégorie écotoxicité aquatique permet d’obtenir une
représentation du changement dans la fraction d’espéces Potentiellement Affectées (PAF) suite a
un changement dans la concentration en polluant (Huijbregts et al., 2010). Le calcul du EF se fait
alors a partir d’'une concentration et non pas d’une dose ce qui implique la prise en compte

implicite de I’exposition dans le facteur d’effet (PAF.m’/kg) (Jolliet, et al., 2003).

La méthode AMI est celle utilisée dans USEtox pour le facteur d’effet (EF). La HC50gcso est
calculée en prenant la moyenne géométrique des ECsy des espéces. L’EF s’exprime alors de la
maniére suivante (Payet, 2005; Rosenbaum, et al., 2008) :

0,5

F=—"— 23
HC50,, @3
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2.3 La problématique des mélanges complexes

L’ACYV est donc un outil cherchant a représenter les impacts potentiels d’un produit, service ou
procédé de la maniére la plus réaliste possible. L’EICV est I’étape permettant de quantifier ces
impacts potentiels et de les regrouper selon des catégories d’impact (problémes ou dommages).
Cependant, ’ACV et PEICV présentent des limites. Le présent projet vise a combler un manque
présent pour la caractérisation de I’impact sur 1’écosystéme aquatique des mélanges complexes
d’hydrocarbures pour lesquels des facteurs de caractérisation n’ont pas été développés par

manque de données. Les parties suivantes introduisent et présentent le probléme a 1’étude.

Les mélanges complexes et toute la difficulté qui est liée a leur étude sont ici définis, puis les

problémes rencontrés en EICV pour leur caractérisation sont introduits.
2.3.1 Les mélanges complexes organiques

2.3.1.1 Description d’un mélange complexe

Les composés chimiques sont rarement rejetés ou retrouvés seuls dans 1’environnement. Ils sont
le plus souvent en présence d’autres substances formant alors des mélanges complexes. L’air, les
biphényls polychlorés (BPC), I’essence ou encore les dioxines et furanes sont des exemples de ce
type de mélange (Foster et al., 2005; Kinerson, 1987). L appellation « mélange complexe » est
généralement utilisée pour désigner des combinaisons de plus de trois composés et dont la

composition est inconnue (Kortenkamp et al., 2009).

Selon les co-contaminants avec lesquels les composés sont en présence, leur évolution dans
I’environnement peut changer. Ce phénomeéne a, par exemple, été mis en évidence pour 1’huile de
préservation de poteaux de bois au pentachlorophénol (PCP). Le PCP est dissout dans I’huile et
contient des traces de dioxines et furannes. L’huile en elle-méme est un mélange d’hydrocarbures
issu de I’industrie pétroliere (Esso, 2003b). En 1’absence d’huile, les dioxines et furannes ont
tendance a rester a la surface du sol, alors que présentes dans le mélange, les dioxines et furannes

migrent verticalement dans le sol (Bulle, 2008; Bulle et al., 2008).

Les produits pétroliers, étudiés dans ce projet, sont des mélanges complexes composés
d’hydrocarbures. Leur composition chimique peut changer au cours du temps et selon leur

parcours dans I’environnement (Weisman, 1998), mais aussi en fonction de la source de pétrole
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brut et du procédé industriel utilisé pour les obtenir (Foster, et al., 2005; Potter & Simmons,
1998). Les propriétés physico-chimiques des hydrocarbures peuvent varier d’un composé a un
autre. De plus, selon le compartiment de 1I’environnement dans lequel ces substances sont émises
elles n’auront pas forcément le méme devenir environnemental (MacLeod et al., 2004; van de
Meent et al., 2009). En revanche, certains hydrocarbures posséde un méme mode d’action
toxique (King et al., 1996; MacLeod, et al., 2004), qui a déja été attribué aux produits pétroliers
et qui peut étre recommandé : la narcose (McGrath et al., 2004; McGrath et al., 2005), qui a déja
été utilisé par MacLeod et collaborateurs (2004) dans une étude sur le devenir environnemental
d’hydrocarbures pétroliers. Cependant, il est important de noter que certains hydrocarbures
comme le benzeéne et les hydrocarbures aromatiques polycycliques (HAP) peuvent se comporter
différemment et possédent plusieurs effets toxiques. En effet, des effets cancérigénes sont

¢galement observés pour ces derniers en plus de la narcose (USEPA, 2008).

2.3.1.2 Sources des mélanges pétroliers

Le pétrole est utilisé depuis plus d’un siecle. Il était au départ utilisé pour 1’éclairage avant
d’entrer en jeu dans la production énergétique au début du XXe siecle (Bélorgeot, 2010;
Perrodon, 2010). Les produits pétroliers sont également trés présents dans le monde industriel. La
distillation du pétrole brut conduit a différentes fractions d’hydrocarbures aux plages d’ébullition
différentes. Ces fractions ont alors chacune leur usage : gaz de chauffage, solvant industriel, fioul
pour véhicules, kéroséne pour avion, diesel, lubrifiant, asphalte pour les routes (Bélorgeot, 2010;
Masterton & Slowinski, 1977; USEPA, 1999). L’huile issue de ’industrie pétroliere, mélangée
au pentachlorophénol (PCP), a par exemple été utilisée pour préserver les poteaux de bois utilisés
au Canada et aux Etats-Unis pour les lignes téléphoniques ou encore électriques (Esso, 2003a;

Stinson, 1992).

2.3.2 Analyse des mélanges complexes

L’analyse des mélanges complexes de contaminants organiques permet de connaitre leur
composition. Cela peut étre nécessaire afin de réaliser une caractérisation pertinente et précise de
ces mélanges pour la réalisation d’études (Eckert & Vanek, 2005; Foster, et al, 2005).

Cependant, la complexité des mélanges d’hydrocarbures rend les analyses chromatographiques®

® Analyse sur colonne
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traditionnelles insuffisantes : GC (capillary gas chromatography) ou GC-MS (GC couplée a une
spectrométrie de masse) (Sutton et al., 2005; Ventura et al., 2008). En effet, des « pics » non
résolus appelés en anglais « Unresolved Complex Mixtures » (UCMs) et correspondant a des
« substances inconnues » (en réalit¢ une combinaison de constituants du mélange) sont visibles
de manicre prononcée ou en série sur les chromatogrammes (Gough & Rowland, 1990). La mise
en place de colonnes capillaires (GC) ne permettent donc pas de résoudre les UCMs (Ventura, et
al., 2008). La chromatographie bidimensionnelle en phase gazeuse (GCxGC) est une méthode en
développement et encore peu utilisée permettant de résoudre I’identité de ces composés inconnus
dans les analyses chromatographiques (Dalliige et al., 2003; Liu & Phillips, 1991; Ventura, et al.,
2008). Cette méthode a déja bien fonctionné lors de certaines études ayant pour but de séparer et
d’identifier des biomarqueurs dans des huiles brutes (Frysinger & Gaines, 2001) ou encore pour
identifier des UCMs dans des sédiments contaminés par ce méme type d’huile (Frysinger et al.,
2003; Reddy et al., 2002). Dans leur étude, Ventura et collaborateurs (2008) ont réussi a

identifier des composés dans du goudron alors que la traditionnelle GC-MS avait échoué.

La GCxGC consiste a relier deux colonnes capillaires, ayant des temps stationnaires différents,
par un modulateur. Ce modulateur créé des échantillons de substances a analyser lorsque
I’effluent sort de la premiére colonne avant d’entrer dans la deuxiéme. Ces échantillons sont
séparés dans la seconde colonne, permettant ainsi de mettre en évidence des composés qui ne
I’aurait pas été dans la premicre (Ryan & Marriott, 2003; Ventura, et al., 2008). Cette technique
peut par exemple s’appliquer pour 1’analyse d’échantillons pétrochimiques, de pesticides ou
encore pour des hydrocarbures aromatiques polycycliques (HAP) présents dans des sédiments

(Dalliige, et al., 2003).

Ce type d’analyse aurait pu s’appliquer dans le cadre de ce projet, mais son utilisation n’est pas
encore répandue. De plus, la composition des mélanges pétroliers étant variable d’un échantillon
a un autre, une telle analyse n’aurait pas pu faire 1’objet d’une généralisation. Pour finir, il ne
serait pas réaliste d’effectuer de telles analyses pour chaque étude ACV nécessitant la
caractérisation d’un mélange complexe. Il est donc essentiel d’arriver & mettre au point une
méthode de caractérisation des mélanges d’hydrocarbures pétroliers qui permette de s’affranchir

de ce type d’analyse.
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2.3.3 Les mélanges complexes en Evaluation des Impacts du Cycle de Vie

(EICV)

Les mélanges complexes sont mal caractérisés en EICV. En effet, il n’existe aucun FC dans les
méthodes EICV actuelles. Aucun impact n’est alors considéré pour les mélanges d’hydrocarbures

pétroliers lors d’une ACV par manque de FC.

Un autre probléme est que, de maniére générale, les interactions entre co-contaminants ne sont
pas prises en compte. Elles sont négligées pour de faibles doses ou tout simplement ignorées
(Hauschild & Pennington, 2002; Huijbregts, et al., 2000; Kinerson, 1987). Jusqu’a présent afin
d’évaluer les impacts potentiels associés a des émissions de tels mélanges, différentes méthodes

ont été proposées pour palier a cette absence de FC.

Tout d’abord, seuls les facteurs de caractérisation (FC) le plus élevé et le plus faible des
constituants du mélange sont considérés (Cadotte, 2005) . Dans cette étude, 1’étendue entre le
plus faible et le plus élevé des FC étaient de huit ordres de grandeur pour la catégorie écotoxicite
aquatique (1,6.10* et 5,3.10™ 2,4-Deq/kgemis). Cette approche présente I’avantage d’étre mise en
ceuvre facilement et de fournir une plage de FC. Cependant, elle posséde plusieurs inconvénients.
D’une part, la composition exacte du mélange doit étre connue afin de déterminer quels sont les
FC le plus faible et le plus élevé. D’autre part, elle ne fournit pas une distribution de tous les FC

des composés constituant le mélange.

Dans une autre approche mentionnée, les impacts des différentes substances du mélange, ayant
un méme mode d’action, sont additionnés afin d’obtenir I’impact du mélange. Cette hypothése est
celle faite par les toxicologues, et elle n’est pas vraiment applicable a I’EICV, ou les impacts
considérés vont au-dela de la simple étude des organismes (Bare et al., 1999). Cette méthode

¢galement la connaissance de la composition du mélange, qui est variable et difficile a obtenir.

Enfin, une autre méthode retrouvée dans la littérature est de considérer le mélange comme une ou
plusieurs substances supposées étre représentatives de celui-ci (Sanscartier, et al., 2010). Par
exemple, le CCME (Canadian Council of Ministers of the Environment, 2000) a établi quatre
fractions selon le nombre x de carbone C : C¢-C)y (fraction n°1), Cs;9-Ci¢ (fraction n°2), Cs16-Csa
(fraction n°3) et C-34-Cso (fraction n°4). Ces fractions sont basées sur le travail du Total

Petroleum Hydrocarbon Criteria Working Group (TPHWG) (Gustafson, et al., 1997), dont les
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méthodes sont expliquées plus en détail dans la suite de ce chapitre et appliquées dans ce projet.
Sanscartier et collaborateurs ont fractionné un mélange d’hydrocarbures selon les fractions du
CCME. Dans cette ¢étude, une seule fraction a été retenue (fraction n°2), car c’était la seul
susceptible de se volatiliser et de migrer hors du site contaminé au diesel. Le mélange a donc été

caractérisé en ne considérant qu’une partie des composés.

Enfin, les méthodes de Cadotte (Cadotte, et al., 2007), Bare et collaborateurs (1999) et
Sanscartier et collaborateurs (2010) ne prennent pas en compte les interactions pouvant exister
entre les constituants du mélange. Pourtant, tel que discuté précédemment (paragraphe 2.3.1.1),
en la présence de co-contaminants certaines substances peuvent voir leur devenir

environnemental et leur effet modifiés.

Un manque se fait donc actuellement ressentir quant a la caractérisation des impacts liés aux
mélanges complexes de contaminants organiques en EICV. Les interactions potentielles entre
polluants ne sont pas considérées dans les études réalisées. Les facteurs utilisés ne peuvent alors

pas étre représentatifs de la réalité.

2.4 Considération des mélanges complexes d’hydrocarbures hors du

contexte de ’ACV

Hors du contexte de ’ACV, des méthodes ont été développées afin de mieux évaluer le sort et
I’effet des mélanges dont les constituants ont des modes d’action similaires dans 1I’environnement
(Gustafson, et al., 1997; King, et al., 1996; MacLeod, et al., 2004; van de Meent, et al., 2009).
Une approche proposée par Foster et collaborateurs (2005) indique les étapes permettant de
déterminer le sort de mélanges complexes. Leur stratégie s’appuie sur ’exemple de 1’essence. Ils
suggerent de procéder selon différentes étapes : 1) détermination de la composition du mélange a
I’étude ainsi que sa variabilité; 2) regroupement des constituants du mélange selon un choix de
critéres justifié; 3) collecte ou calcul des propriétés et données pertinentes de chacun des groupes
et 4) évaluation du devenir environnemental de chacun des groupes. Les prochaines sous-sections

discutent des étapes de I’approche proposée par Foster et collaborateurs.
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2.4.1 Détermination de la composition du mélange

Tel que vu précédemment la premicre étape n’est pas forcément réalisable c’est pourquoi cette

derniére ne sera pas détaillée plus qu’elle ne I’a été a la sous-section 2.3.2.

2.4.2 Groupement des constituants d’un mélange

Pour la réalisation de cette étape, les composés présentant des similarités peuvent alors étre
regroupés entre eux lorsqu’ils possédent un mode d’action toxique commun afin de simplifier les
calculs de sort ou d’effet. Cet aspect est bien illustré dans 1’étude de cas faite par Macleod et
collaborateurs (2004) mentionnée plus haut. Deux méthodes de groupement d’hydrocarbures ont
été retenues dans la littérature pour le présent projet : la Hydrocarbon Block Method (HBM) et la
méthode du Total Petroleum Hydrocarbon Criteria Working Group (TPHWG). Ce sont les seules
méthodes de fractionnement trouvées a I’exception des fractions du CCME, qui sont elles-mémes

tirées des travaux du TPHWG.

2.4.2.1 La Hydrocarbon Block Method (HBM)

Une méthode de groupement a été développée par le groupe CONCAWE (CONservation of
Clean Air and Water in Europe) : la Hydrocarbon Block Method (HBM) (King, et al., 1996). La
HBM a été mise en place afin de déterminer la toxicité des mélanges d’hydrocarbures. Elle
consiste, lorsque la composition du mélange est connue, a regrouper les composés ayant des
propriétés physico-chimiques et écotoxicologiques proches. Les données de toxicité sont
calculées pour chacun des groupes puis additionnées proportionnellement pour obtenir celle du
mélange (King, et al., 1996). Cette méthode de fractionnement a été utilisée et adaptée par la
suite pour le développement de facteurs de sort dans 1I’environnement et de fractions prises pour
des mélanges d’hydrocarbures (van de Meent, 2008; van de Meent, et al., 2009). Dans leurs
travaux, van de Meent et collaborateurs utilisent une base de données contenant environ 1500
hydrocarbures et leurs propriétés physico-chimiques : la CONCAWE Library (Howard et al.,
2006). Des groupements selon la classe chimique des composés et leur température d’ébullition
ont ensuite été faits de sept maniéres différentes. Le Tableau 2-3 présente les différents types de
fractions mis en place par van de Meent et collaborateurs. Deux (aliphatiques et aromatiques) ou
douze (paraffines normales, iso-paraffines, n-cyclopentanes, n-cyclohexanes, mononaphténiques,

dinaphténiques, polynaphténiques, monoaromatiques, naphténiques monoaromatiques,
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diaromatiques, naphténiques diaromatiques et polyaromatiques) classes chimiques et trois a 31

plages d’ébullition peuvent étre considérées.

Tableau 2-3: Types de groupement établis par van de Meent et al (Adapté de van de Meent, et al.,
2009)

Numéro du type de
fractionnement Nombre de classes chimiques | Nombre de plage d’ébullition
1 2 3
2 2 7
3 2 13
4 2 31
5 12 3
6 12 7
7 12 13

Des calculs d’incertitude, par rapport au fait que les proportions massiques de chacune des
fractions au sein du mélange sont inconnues, ont mis en évidence que chacun des types de
groupements sont satisfaisants (van de Meent, et al., 2009). A titre d’exemple, le Tableau 2-4

illustre le type de fractionnement numéro 2 du Tableau 2-3.
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Tableau 2-4: Groupement selon 7 plages de température d'ébullition et 2 classes chimiques
(Adapté de van de Meent, et al., 2009)

Classes chimiques
Aliphatiques (nombre de Aromatiques (nombre de
Plages d’ébullition
composés) composés)

<69 1 1
69 — 126 18 1
126 — 174 58 13
174 -216 63 20
216 — 287 178 96
287 — 357 107 223

> 357 79 458

La HBM fournit donc une manicre de fractionner les mélanges d’hydrocarbures selon une de leur
propriéte.

La sous-section suivante (2.4.2.2) présente une autre fagon de procéder.

2.4.2.2 La méthode du Total Petroleum Hydrocarbon Criteria Working Group (TPHWG)

Les composés d’un mélange complexe peuvent étre regroupés selon la méthode développée par le
Total Petroleum Hydrocarbon Criteria Working Group (TPHWG) (Gustafson, ef al., 1997). Cette
technique consiste a regrouper des hydrocarbures selon leur comportement (sort) dans
I’environnement. En effet, ils proposent de déterminer des facteurs de lixiviation et de
volatilisation (LF et VF respectivement), dépendamment des caractéristiques du sol contaming.
Le LF illustre la tendance d’un polluant a migrer d’un sol contaminé vers les eaux souterraines
alors que le VF représente la capacité d’un contaminant & migrer du sol vers 1’air. Les composés
ayant des facteurs VF et LF proches sont alors rassemblés selon leur nombre de carbone

équivalent (ECN) et leur classe chimique. Un exemple est donné par la Figure 2-5.
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Figure 2-5: Exemple de la définition de groupements a partir du facteur de lixiviation (LF)

(Adapté de Gustafson et al., 1997).

Un graphique équivalent pour le VF a également été tracé par le TPHWG. A partir de ces deux
graphiques, des fractions ont pu étre établies. Chacun des graphiques (LF et VF) donnait les
mémes groupements. Un seul des deux facteurs peut alors étre utilisé pour la définition de

fractions. Les types de groupement obtenus par le TPHWG sont présentés au Tableau 2-5.

Tableau 2-5: Groupement de composés selon le nombre de carbone équivalent et la classe

chimique (Adapté de Gustafson, et al., 1997)

Classification Aliphatiques
Plage de nombre de carbone 5-6 >6-8 >8-10 >10-12 >12-16 >16-35
équivalent (ECN)
Classification Aromatiques

Plage de nombre de carbone Benzéne Toluéne >8-10 >10-12 >12-16 >16-21 | >21
équivalent (ECN) (6,5) (7,6) -35
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Ces résultats ne sont valables que pour le sol sélectionné par Gustafson et collaborateurs pour

leur étude. Les calculs du LF et VF dépendent de ces données de sol (équation (2.4)).

_ 2
LF_(0W+k*p +H*0 )*(1+L*6g‘”) 24
s TR 70 as %W
Les différentes variables sont :
- Ugw : vitesse d’écoulement de Darcy des eaux souterraines (cm/année)
- Qgw : épaisseur de la zone de mélange des eaux souterraines (cm)

- I:taux d’infiltration de I’eau a travers le sol (cm/année)

- W profondeur de la zone source paralléle a la direction d’écoulement de 1’eau

souterraine (cm)
- ps: masse volumique du sol (g/cm’)
- Bys : contenu en eau de la zone vadose du sol (cm’/cm’)
- ks : coefficient de partition sol-eau (cm’/g)
- H: constante de Henry (cm’/cm’)
- B, : contenu en air de la zone vadose du sol (cm’/cm’)

Le LF prend donc en compte la partition d’un composé entre le sol et ’eau en considerent toute

la composition du sol.

Il est a noter que ces méthodes sont utilisées pour les analyses de risque, telle que celle du
TPHWG, ou bien pour calculer des facteurs de sort et fractions prises dans le cas de la HBM,
dans un contexte d’analyse de risque. Elles n’ont pas encore été appliquées pour le calcul de
facteurs de caractérisation (FC) dans le cas d'une ACV. En revanche, elles fournissent un moyen
de réaliser des fractions afin de faciliter le calcul de sort pour des mélanges complexes aux

composés ayant des modes d’action similaires.



29
2.4.3 Détermination des propriétés physico-chimiques

Les différents groupements une fois établis, leurs propriétés physico-chimiques doivent étre
déterminées. Cette étape est essentielle au calcul du sort et de 1’effet et par conséquent du facteur
de caractérisation du mélange complexe. La méthode de la HBM ne nécessite pas de calcul de
propriété pour ses fractions car 1’agrégation en fraction se fait au niveau des facteurs (voir partie
2.5).

2.4.3.1 Labanque de données CONCAWE

Tel que dit précédemment (paragraphe 2.4.2.1), van de Meent et collaborateurs utilisent la
banque de données CONCAWE pour leurs travaux (van de Meent, et al., 2009). Cette base de

données regroupe les informations suivantes pour environ 1500 hydrocarbures :
- Point de fusion (°C)
- Point d’ébullition (°C)
- Coefficient de partition octanol-eau (K ) (adimensionnel)
- Constante de Henry (atm.m’/mol)
- Pression de vapeur (mmHg)
- Temps de demi-vie dans I’air (h)
- Temps de demi-vie dans I’eau (j)
- Temps de demi-vie dans les sédiments (j)
- Temps de demi-vie dans le sol (j)

Les propriétés de la banque de données CONCAWE proviennent du calculateur SPARC
(CONCAWE, 2007) (paragraphe 2.4.3.1.2). Van de Meent et collaborateurs (2009) utilisent
directement les propriétés de chacun des composés pour leur calcul. En effet, la fraction prise
d’un groupement est obtenue en prenant la moyenne arithmétique de la fraction prise de chacun

des constituants de celui-ci (van de Meent, 2010; van de Meent, et al., 2009).

I1 est & noter que toutes les données nécessaires au calcul des FC a 1’aide de 1’outil USEtox ne se
trouvent pas dans la banque de données CONCAWE. Ces données manquantes concernent les

données de toxicité (ECsg). Les coefficients de partition octanol-eau (K,y) de la base de données
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CONCAWE possédent des valeurs incohérentes (voir partie 2.4.3.1.2). Il faut donc connaitre les
méthodes qui permettent de déterminer les valeurs de ces propriétés selon d’autres algorithmes.
Les prochains paragraphes discutent de méthodes de la littérature ayant pour but le calcul de ces

propriétés manquantes.

2.4.3.1.1 Calcul de ECs

Les hydrocarbures agissent selon un méme mode d’action toxique qui est la narcose (King, et al.,
1996). La base de données CONCAWE ne fournit pas les données de toxicité (ECsg) requises par
USEtox pour le calcul du facteur de caractérisation (FC). Les travaux publiés par Veith et
collaborateurs (1990) sur la narcose permettent de déterminer des ECsy pour des hydrocarbures a
partir du coefficient de partition octanol/eau (Kow) des composés pour trois espéces : Fathead
minnow (Pimephales promelas), Guppy (Poecilia reticulata) et Daphnia magna. Une autre
méthode a été développée pour déterminer des données de ECs a partir du Koy, (Di Toro et al.,
2000; McGrath, et al., 2005). Les corrélations de ces publications permettent alors d’obtenir des
données d’écotoxicité supplémentaires pour la narcose. Il est ensuite possible de calculer la

donnée d’entrée de USEtox (moyenne du logarithme des ECso)(Huijbregts, et al., 2010).

Ce sont les seuls travaux qui ont été trouvés afin de développer des données d’écotoxicité pour la

narcose.

2.4.3.1.2 Coefficient de partition octanol-eau (K,,)

Il existe différentes méthodes afin de déterminer le coefficient de partition octanol-eau (Kow)

d’une substance.

Tout d’abord, un moyen de calculer le K, est d’utiliser le volume de van der Waals de la
substance dissoute et N, un nombre entier représentant les différents groupes polaires présents au
sein de la molécule (Edward, 1998). Cette méthode ne fonctionne pas toujours bien, di au fait
que I’entier N peut ne pas étre représentatif lorsque des groupes polaires sont trop proches les uns

des autres dans le composé.

Ensuite, des corrélations relient le facteur de biotransfert (BTF) d’un polluant a son K,y. Une
relation différente existe selon si le BTF est celui du beeuf, du lait ou de la végétation (Travis &
Arms, 1988). Ces corrélations développées dans les années 80 ont été améliorées afin de procurer

des résultats plus réalistes dans la modélisation multimédia (Rosenbaum et al., 2009). Ces
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nouvelles relations font appel a plusieurs données telles que le taux de digestion métabolique
dans I’intestin. Ces informations ne sont pas forcément accessibles pour tous les composés
d’intéreét.

I1 existe également plusieurs calculateurs permettant de déterminer le K, d’une substance. Les

deux les plus utilisés et accessibles gratuitement sont ceux de I'USEPA (United States

Environmental Protection Agency) (Arp et al., 2010) : EPI Suite et SPARC.

EPI Suite contient plusieurs programmes permettant de déterminer les propriétés physico-
chimiques d’une substance (USEPA). L’un d’entre eux, KOWWIN, permet d’estimer le logK,
d’un composé par une méthode de contribution de fragments d’atomes d’une molécule. Cette
démarche consiste a additionner les coefficients de contribution de tous les fragments d’atomes
de la structure moléculaire étudiée. Un facteur de correction peut étre utilisé pour des structures
complexes telles que les cycles présents dans les composés aromatiques (Meylan & Howard,

1995).

SPARC est un calculateur plus récent et beaucoup utilisé par les agences de modélisation ayant
besoin des propriétés physico-chimiques de différents composés (Hilal et al, 2007). A la
différence d’EPIWIN, SPARC permet de déterminer les données nécessaires au calcul de
partition dans des phases organiques biologiques, industrielles ou encore environnementales. De
plus, les propriétés accessibles dans SPARC sont beaucoup plus nombreuses que celles
d’EPIWIN (Arp, et al., 2010). Ce calculateur se base strictement sur la structure moléculaire afin
de déterminer les propriétés physico-chimiques d’une substance. Ses calculs se font a partir de
I’activité pour une dilution infinie (extrapolation permettant de réduire la concentration d’un
soluté a zéro (Dohrman)) de la molécule d’intérét dans différentes phases liquides (Hilal et al.,

2003). Les calculs du K,y se font selon 1’équation (2.5):
logkK,, =logy, —logy, +logR, 2:5)

Ou vy, représente 1’activité a une dilution infinie dans I’eau, y, ’activité a une dilution infinie
dans I’octanol (adimensionnelles) et Ry, le rapport des molécularités des phases eau et octanol

(adimensionnel).

Certains résultats de LogK,, obtenus par les calculateurs EPISuite et SPARC ont des valeurs

¢tonnamment ¢€levées (jusqu’a logK,w=14,42 pour le 2.4,6,10,14-pentamethyl-2-decalin)
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comparées au critére pour les substances toxiques et persistantes (logKoy > 5) (Barra, 2007) et
aux K, des dioxines et furanes qui sont connus pour leurs valeurs extrémes (logK,y de 6,10 a
8,78) (Gouvernement du Canada, 1990). Les valeurs de K,y trouvées par SPARC ne paraissent
alors pas réalistes. De plus, le détail des calculs appliqués par SPARC publié par Hilal et
collaborateurs (2004) semble présenter des erreurs (annexe de la publication). Les mémes

résultats n’ont pas pu étre retrouvés pour le logK,,, donné en exemple dans leur annexe.

Une derniére méthode afin de calculer le logK,, d’une substance est d’utiliser les équations

suivantes :
logK, =logk, —0,21 (2.6)

Ou K, est le coefficient de partition du carbone organique du sol (adimensionnel) et K,y le

coefficient de partition entre 1’octanol et ’eau (adimensionnel).

logK, =-0,62*log$ (mg/L)+3,95 2.7)

oc

Ou S, correspond a la solubilité aqueuse. L’équation (2.6) a été développée par Karickhoff et
collaborateurs pour des composés hydrophobes (Karickhoff et al., 1979) et 1’équation (2.7) par

Hasset et Banwart pour des substances organiques (Hassett & Banwart, 1989).

Une autre corrélation entre le K, et le Koy a été¢ mise en place par Karickhoff (Karickhoff, 1981),
dont les résultats ne différent pas significativement de I’équation (2.6). Karickhoff et
collaborateurs ont également développé une relation liant Sy, et le K, pour les composés
hydrophobes (Karickhoff, et al., 1979), dont les résultats obtenus sont identiques a ceux obtenus

par I’équation (2.7).

D’apres les différents avantages et inconvénients discutés dans cette sous-section, le calcul du
Kow et du K, selon les équations (2.6) et (2.7) semble le plus approprié. En effet, la méthode qui
prend en compte le volume de van der Waals présente des dysfonctionnements et celle qui repose
sur les BTF fait face a un manque de données. De plus, les calculateurs présentés fournissent des

résultats irréalistes.



2.4.3.2 Les fractions selon la méthode du TPHWG

Tout d’abord, une application directe des fractions originelles du TPHWG utilise uniquement les
propriétés développées dans leurs travaux pour un certain nombre d’hydrocarbures (Gustafson, et

al., 1997). Ensuite, une application plus détaillée de leur méthode implique le développement de

corrélations.

Le TPHWG calcule ces propriétés pour chacune des fractions a 1’aide du nombre de carbone
équivalent (ECN) (Gustafson, et al., 1997). En effet, des corrélations sont déterminées pour les
différentes propriétés recherchées (solubilité aqueuse, température d’ébullition, pression de
vapeur, constante de Henry, coefficient de partition K,). Chacune des propriétés donne lieu a un

graphique représentant la propriété d’intérét en fonction du nombre de carbone équivalent. La

Figure 2-6 illustre I’exemple de la solubilité aqueuse :

Solubilité aqueuse Sw (mg/L)

Figure 2-6: : Exemple du développement de corrélation pour déterminer les propriétés des
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Des corrélations peuvent alors étre définies pour chaque classe chimique afin de calculer les
propriétés de chaque fraction constituée. Dans 1’é¢tude du TPHWG, la solubilité aqueuse peut par
exemple étre déterminée pour les aromatiques par la relation suivante : log;o Sy, = -0,21*ECN +
3,7. Le calcul de la propriété d’intérét est ensuite effectué en prenant I’ECN moyen de la fraction.
Le méme raisonnement est appliqué pour toutes les propriétés qu’il est nécessaire de déterminer.
Cette approche est privilégié¢e par le TPHWG car si la définition des fractions change il ne sera
pas nécessaire de recalculer ou de refaire la moyenne des propriétés pour tous les composés de

chaque groupe.

Enfin, I’application de la HBM requiert seulement les propriétés de chacun des composés du
mélange. En effet, le calcul du sort se fait directement a partir du sort des constituants a

I’intérieur de chaque fraction, en prenant leur moyenne arithmétique.

2.5 Calcul du sort environnemental pour les fractions établies selon

la HBM

Van de Meent et collaborateurs (2009) ont mis en place une méthode de calcul du facteurs de
devenir environnemental pour les fractions établies en suivant la HBM. Le facteur de devenir
environnemental d’une fraction est calculé en prenant la moyenne arithmétique des facteurs de

chacun des constituants de la fraction.

1 . )
Facteur devenir environnemental, = — E Facteur devenir environnemental (1.8)
n4“ :

J j

Ou n représente le nombre de composés j dans la fraction 1.

2.6 Conclusion de la revue de littérature

L’ACYV est un bon outil afin d’évaluer les impacts potentiels liés a I’émission de contaminants.
Cependant, la catégorie d’impact écotoxicité aquatique présente un gros manque quant a la
modélisation des impacts pour des mélanges d’hydrocarbures, comme par exemple pour un

déversement de produits pétroliers dans un fleuve. Ce type de polluant est pourtant trés présent au
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sein de ’activité industrielle de notre société. Les dommages sur les écosystémes aquatiques sont

toutefois mal considérés.

Afin d’améliorer la robustesse et la représentativité¢ des études ACV il est alors important de
mieux prendre en compte les mélanges complexes d’hydrocarbures. Les approches actuellement
appliquées en ACV afin de remédier aux manques de FC pour des mélanges pétroliers ne
prennent pas en compte les différentes interactions entre co-contaminants et nécessitent la
connaissance de la composition précise du mélange a 1’étude. Il est alors intéressant de confronter
les méthodes théoriques actuelles (constituants séparément, minimum et maximum des composés
du mélange, fractionnement du mélange) a des facteurs issus de mesures expérimentales afin de
combler les lacunes présentes en EICV. Une telle comparaison permet alors de mettre en
perspective des facteurs tenant compte des interactions et d’autres ne les considérant pas afin de
déterminer la pertinence des approches théoriques existantes. Les deux méthodes de
fractionnement ressortant de cette revue de littérature sont la HBM et la méthode du TPHWG,

qui ont été développées en-dehors du contexte de ’ACV.

L’outil USEtox apparait comme le mode¢le le plus pertinent a ce jour afin de calculer les FC, et
par conséquent les FF et EF, car ¢’est un modele consensus et utilise le modeéle le plus pertinent

pour le calcul du EF.

Le chapitre suivant présente alors la problématique du présent projet, les hypothéses posées et les

objectifs réalisés afin de répondre au probléme posé.
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CHAPITRE3 METHODOLOGIE

Ce chapitre présente la méthodologie mise en place pour répondre aux objectifs de ce projet. 1l
est important de préciser que ce travail est réalisé en prenant le cas de I’huile de traitement de
poteau (CAS 68921-07-3), qui est un mélange complexe d’hydrocarbures issu des procédés de
distillation de I’industrie pétroliére (Esso, 2003b). La justification d’un tel choix et les détails de
la partie 3.1 sont précisés dans la partie « Material and Methods » du Chapitre 4 de ce mémoire.
Ce chapitre présente donc comment des facteurs de caractérisation (FC) pour des mélanges
organiques complexes d’hydrocarbures pétroliers ont été développés pour la catégorie écotoxicite

aquatique.

3.1 Développement méthodologique pour le calcul de facteurs de
caractérisation pour I’écotoxicité aquatique pour des mélanges

d’hydrocarbures

Cette partie décrit les différentes étapes nécessaires pour 1’obtention des FC pour 1’écotoxicité
aquatique pour des mélanges d’hydrocarbures. La méthode utilisée pour la détermination de la
composition potentielle de 1’huile de traitement des poteaux en bois est d’abord expliquée.
Ensuite, la définition de fractions de composés et des propriétés nécessaires au calcul de I’impact
est détaillée. Enfin, les méthodes de calcul et de comparaison des FF, facteurs d’effet (EF) et FC

ainsi que les étapes effectuées pour la réalisation des analyses de sensibilité sont présentées.

3.1.1 Détermination des constituants potentiels de I’huile de traitement des

poteaux

La composition réelle de I’huile de traitement des poteaux est inconnue. Le but étant de
développer une méthodologie applicable a I’ACV, une analyse précise du mélange a I’étude ne
serait pas réaliste, car sa composition est trés variable d’un échantillon a un autre (cf Chapitre 2).
La composition précise de I’huile n’a donc pas été déterminée expérimentalement par des
analyses mais a été estimée a partir de la littérature en utilisant la base de données ‘CONCAWE".

Tous les hydrocarbures de cette base de données qui ont une température d’ébullition comprise
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dans la plage d’ébullition de I’huile de traitement (199°C a 350°C, (Esso, 2003b)) sont supposés

étre potentiellement présents dans le mélange.

3.1.2 Définition de fractions

Les constituants potentiels de 1’huile ont ensuite ét¢ regroupés en différentes fractions selon les

méthodes HBM et du TPHWG.

Selon la méthode HBM et en se basant sur les travaux de van de Meent et collaborateurs, dix-huit
groupes de composés ont été définis selon quatre classes chimiques (aliphatiques, aromatiques,
composés soufrés, oléfines) et cinq plages d’ébullition (van de Meent, et al, 2009). Quatre
classes chimiques ont été sélectionnées, car la base de données CONCAWE sépare les

hydrocarbures selon ces classes. Il a donc été décidé de les conserver pour 1’étude.

La méthode du TPHWG regroupe les composés possédant des LF proches (Gustafson, et al.,
1997). Les fractions originelles du TPHWG, qui sont définies dans leur rapport, ont été utilisées
telles quelles puis adaptés au mélange a 1’étude dans le présent projet. Un LF a alors été calculé
pour chacun des composés potentiels de 1’huile de traitement, dans le cadre du projet de

recherche. Les facteurs obtenus ont ensuite été tracés en fonction de leur ECN (Figure 3-1).
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Facteur de lixiviation (LF)
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Figure 3-1: Représentation du LF en fonction des ECN pour tous les constituants potentiels de

I'huile de traitement

En observant les nuages de points, il est choisi de regrouper tous les composés qui ont des LF
proches compris entre deux ordres de grandeur (10™). Pour I’huile étudiée, dix-huit fractions ont

finalement été définies selon quatre classes chimiques et huit plages d’ECN.

3.1.3 Détermination des propriétés nécessaires au calcul de I’'impact

Une fois les composés potentiels et les fractions définies, leurs propriétés physico-chimiques, qui
sont nécessaires aux calculs des FC, EF et FF, ainsi que celles de I’huile de traitement ont du étre

déterminées.



39

3.1.3.1 Propriétés physico-chimiques requises pour le calcul des FC

Les FC pour la catégorie écotoxicité aquatique sont calculés avec la version 1.01 du mode¢le
USEtox (Rosenbaum, et al., 2008). Toutes les entrées nécessaires pour ces calculs sont précisées

dans la section « Material and methods » du Chapitre 4.

3.1.3.2 Propriétés des constituants potentiels de I’huile de traitement

Les propriétés de chaque constituant potentiel du mélange a 1’é¢tude ont directement été prises
dans la base de données CONCAWE, sauf les coefficients de partition octanol-eau (K,y) et les
données de toxicité (ECsp). Les propriétés de certains composés ont ensuite pu &tre comparées
aux valeurs fournies par le TPHWG dans leur rapport (Gustafson, et al., 1997). Les Koy ont été
recalculés selon les équations (4.1) et (4.2) du Chapitre 2. Tel que discuté dans la revue de
littérature, les travaux de Veith et Broderius (1990) ont été utilisés pour déterminer les ECsg. Ces
travaux ont permis de développer des corrélations en supposant, comme effet commun a tous les

hydrocarbures, la narcose (Tableau 3-1).

Tableau 3-1: Corrélations pour la détermination des données de toxicité: ECsy (Veith &

Broderius, 1990)

Fathead minnow
log EC,, = -0,0047 * (logK ,,,)* +0,0127 * (logK )’

(Pimephales 5
+0,503* (logK )" —3,8447*logK ,, +2,9845

promelas)

Guppy (Poecilia | log ECy, = -0,86*logK  —111

reticulata)

Daphnia magna logEC,, = -091*logK A —126

ECso (concentration pour laquelle 50% de la population d’espéce est affectée) représente la
donnée de toxicité en mmol/L et K,y le coefficient de partition octanol-eau qui est

adimensionnel.

Les relations permettant d’obtenir la ECsg a partir du K, de Di Toro et collaborateurs (2000) et
McGrath et collaborateurs (2005) ont également été utilisées (équation (3.1)).
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log EC, = -0,945 *1log(K,, ) + Ac, +1og(C)) (3.1)

ow

Ac; (adimensionnel) représente un facteur de correction selon la classe chimique et C'L
(mmol/kgocianol) « species-specific critical target lipid body burdens ». Les composés aliphatiques
et aromatiques ont un facteur de correction de 0 et les Hydrocarbures Aromatiques Polycyclique
(HAP) de -0,263. Le C*_ dépend de I’espéce : 61,7 mmol/kg pour Oncorhyncus mykiss, 111
mmol/kg pour Daphnia magna et 46,8 mmol/kg pour Selenastrum capricomutum (McGrath, et

al., 2005).

3.1.3.3 Propriétés des fractions des méthodes HBM et du TPHWG

Selon la méthode HBM, les propriétés physico-chimiques des constituants potentiels de 1’huile de
traitement sont utilisées directement pour les calculs, étant donné que 1’agrégation pour les
fractions se fait une fois les facteurs déterminés (Table 4-2) (van de Meent, et al., 2009). Les
propriétés des fractions originelles du TPHWG ont été directement prises dans leur rapport
(Gustafson, et al., 1997) afin d’effectuer les calculs. En revanche, les propriétés des différents
groupements adaptés de la méthode du TPHWG doivent étre déterminées afin de pouvoir calculer
les FF, EF et FC. Des corrélations reliant la propriété recherchée a I’ECN ont alors été
développées pour chaque classe chimique utilisée (aliphatique, aromatique, composé soufré et
oléfine) (Gustafson, et al., 1997). Tous les graphiques correspondants sont présentés a 1’annexe 1
de ce mémoire. Afin d’effectuer le calcul de chacune des propriétés de chaque fraction, la valeur
moyenne des ECN des substances composant les groupements est déterminée et remplacée dans

les corrélations.

3.1.3.4 Données expérimentales de I’huile de traitement

Les propriétés de I’huile de traitement de poteaux proviennent de mesures expérimentales en
laboratoire. Les protocoles de mesure du coefficient de partition sol-eau (Ksy), de la solubilité
aqueuse (S, ), de la pression de vapeur (Py,,) et de la constante de dégradation dans les sols
(kgegsor) se trouvent dans la partie « Material and Methods » du Chapitre 4. Le Kiw a été
déterminé a partir du K, en utilisant la teneur en carbone organique du sol (f,;) selon les
équations (4.1) et (4.2). La masse molaire du mélange a été estimée par la moyenne des toutes les
masses molaires (MW) des constituants potentiels, alors que la constante de Henry (Ky) a été

calculée avec la Py, selon I’équation (4.8). Les valeurs par défaut du modele USEtox ont été
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utilisées pour la détermination des constantes de dégradation dans 1’air (kgega), I’eau (kgegw) et les

sédiments (Kdegsed)-

3.1.4 Calcul et comparaison des FF, EF et FC pour I’écotoxicité aquatique

Toutes les propriétés précédemment déterminées ont ensuite été entrées dans le modeles USEtox
afin de calculer les FF, EF et FC pour: 1) chacun des constituants potentiels de 1’huile de
traitement en utilisant les données de la base de donnée CONCAWE, 2) chacune des fractions
selon la méthode HBM en prenant la moyenne arithmétique des FC des composés potentiels
formant chacune des fractions (Table 4-2), 3) chacune des fractions originelles du TPHWG et
leurs propriétés issues de leur rapport, 4) chacun des groupements adaptés de la méthode du
TPHWG en utilisant les résultats des corrélations et 5) pour I’huile de traitement comme un seul
composé avec les données expérimentales. Ce projet de recherche se concentre sur la catégorie
d’impact écotoxicité aquatique. Dans USEtox, la matrice de sort est multipliée par celle
représentant 1’effet. Or, le seul compartiment d’émission pour lequel il existe un EF est 1’eau
douce continentale. Dans un premier temps 1’effort a donc été concentré sur le sort dans le

compartiment de réception de 1’eau douce.

Les FC selon la méthode HBM ont été obtenus directement par la moyenne arithmétique des FC
des composés au sein de chaque fraction et non pas par la multiplication de la moyenne
arithmétique du sort et de celle de I’effet. Ces deux derniéres ont été utilisées a des fins de
comparaison. Le maximum, le minimum et la moyenne géométrique des facteurs obtenus par les
calculs 1, 2, 3 et 4 ont été comparés entre eux et aux facteurs expérimentaux de 1’huile de

traitement (calcul 5).

La moyenne géométrique est privilégiée car les FC obtenus semblent suivre une loi log normale

(annexe 2).

Des FF ont été également obtenus pour tous les compartiments de réception, en plus de I’eau
douce, et d’émission.

3.1.5 Analyse de sensibilité

Une variation de plus et moins 50% a été appliquée a chacune des propriétés (MW, K., Kow, Ky,
p ppliq prop

Pyap, Sws ECs0, Kdega, Kdegw, Kdegsed, Kdegsol) afin de déterminer son influence sur les résultats.



42

CHAPITRE 4 DEVELOPPEMENT METHODOLOGIQUE POUR LE
CALCUL DE FACTEURS DE CARACTERISATION POUR
L’ECOTOXICITE AQUATIQUE POUR DES MELANGES
D’HYDROCARBURES EN ACV

4.1 Présentation de ’article

Ce chapitre présente le manuscript intitulé: “Methodological development for aquatic
ecotoxicological characterization factor calculation for hydrocarbon mixtures in life cycle
assessment”, soumis au journal Environmental Toxicology and Chemistry en Novembre 2010.
Cet article présente le développement méthodologique pour le calcul de facteurs de

caractérisation pour 1’écotoxicité aquatique pour des mélanges d’hydrocarbures en ACV.

Ce manuscript a été rédigé en collaboration avec Cécile Bulle (Ecole Polytechnique de Montréal)

et Louise Deschénes (Ecole Polytechnique de Montréal).

4.2 Methodological development for aquatic ecotoxicological
characterization factor calculation for hydrocarbon mixtures in

life cycle assessment

4.2.1 Abstract

Most pollutants are released into the environment in the presence of co-contaminants, creating
complex mixtures. Current life cycle assessment (LCA) methods do not include characterization
factors (CFs) to evaluate the potential impacts of the complex organic mixture on aquatic
ecosystems. This study aims to develop new CFs for a specific petroleum mixture within the
context of an LCA. Petroleum products are an example of mixtures whose constituents have a
common toxic mode of action: the narcosis effect. CFs were calculated for each potential
constituent of a specific petroleum mixture. They were also evaluated for different fractions
developed by using the hydrocarbon block (HBM) and Total Petroleum Hydrocarbon Criteria
Working Group (TPHWG) methods as well as for the mixture itself by using experimental

property measurements and estimations. The Ky, Sw, Kdegsoit and Pyap, were measured while the
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MW, Ku, Kow, Koc, Kdegair, Kdegwater a0d Kdegsediment Were estimated from the measurements or data
available in the literature. The highest CFs in freshwater were obtained for an emission to
freshwater (10 PAF.m’.d/kg). Experimental CFs are, on average, two orders of magnitude
(10") higher than the theoretical ones obtained from the literature. Even if the theoretical CFs are
slightly lower than the experimental ones, the CFs developed from literature methods are good

approximations for characterizing petroleum mixtures in LCA.

Key words: Life cycle assessment, petroleum products, characterization factor.

4.2.2 Introduction

Contaminants are rarely released independently into the environment. Most are emitted in the
presence of other substances, and these substances can then interact as complex mixtures

(Kinerson, 1987). These co-contaminants can influence each other’s fate and effect.

The characterization of the ecotoxicological impacts of complex mixtures is a significant
challenge in life cycle assessment (LCA), which aims to assess the potential impacts of a product,
process or service throughout its life cycle, from the extraction of raw materials to its end of life
(Jolliet et al., 2005). An LCA study is made up of four stages: goal and scope definition, life
cycle inventory, life cycle impact assessment (LCIA) and interpretation (Organisation
Internationale de Normalisation, 2006). LCIA is a crucial phase, since it assesses potential
environmental impacts by modelling each pollutant route from its emission to its final impact (the
cause-effect chain). Characterization factors (CFs) are used to obtain the potential impacts
associated with each contaminant emission. The quantities of contaminants released into the
environment during the life cycle are multiplied by these CFs to obtain an impact score for
different impact categories such as climate change, human toxicity or ecotoxicity (Jolliet, et al.,
2005). For the ecotoxic impact category, the CF is calculated by multiplying the fate factor (FF)

by the effect factor (EF) for a given emission and receiving environmental compartments.

Current LCIA methods cannot assess the impacts of complex mixtures, and no CFs were
developed for such contaminants (Cadotte et al., 2007; Sanscartier et al., 2010). For example,
when diesel or any other petroleum product is emitted into the environment during the life cycle

of a product, conventional LCIA methods do not account for any impacts. The first important
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issue regarding such mixtures is the variability of their constituent physico-chemical properties,
which influence their environmental behaviour (van de Meent et al., 2009). However, some
petroleum hydrocarbons may have similar modes of action in the environment and may present
comparable properties (King et al., 1996). Another issue regarding petroleum hydrocarbon
mixtures is the variability in their composition depending on their sources and the industrial
processes required to produce them (Canadian Council of Ministers of the Environment, 2000;
Foster et al., 2005). To assess the exact composition of these mixtures, analyses such as GCxGC
(comprehensive two-dimensional gas chromatography) can be used. GCxGC consists in gas
chromatography that combines two columns, with the second column allowing for the
decomposition of unresolved peaks from the first (Dalliige et al., 2003; Ventura et al., 2008).
However, seeing as such analytical tools are uncommon, little data is available on petroleum
hydrocarbon mixture composition. This lack of information combined with composition

variability must be accounted for when developing CFs for these mixtures.

In light of the lack of CFs for petroleum mixtures, approaches were advanced to include the
impacts in certain LCA studies. Bare ef al. detailed the option of assessing the impacts of each
individual constituent of the mixture and adding them in order to determine the final impact (Bare
et al., 1999). This method has several drawbacks, including the fact that the exact composition of
the mixture must be known even though the information is difficult to obtain and variable. It does
not seem realistic to carry out a complete analysis of a mixture each time a CF is required for an
LCA study. Another drawback is the fact that the approach does not account for interactions
between compounds since it considers the behaviour of each component separately. In a
comparative LCA study, Cadotte et al., used the highest and lowest CFs of the individual
constituents of diesel to determine the potential impact range of the mixture (Cadotte, et al.,
2007). This approach has the advantage of being easily implemented and providing a CF range.
However, it does not indicate any CF distributions. The exact constituents of the product (but not
their distribution) must also be known to determine the highest and the lowest compound CFs.
Finally, Sanscartier et al. proposed to fraction the mixture into the four groups recommended in
the CCME standards for analyzing petroleum hydrocarbons using hydrocarbon equivalent carbon
numbers (ECN) (Canadian Council of Ministers of the Environment, 2000; Sanscartier, et al.,
2010). These recommended fractions are based on the findings of the Total Petroleum

Hydrocarbon Criteria Working Group (TPHWG) (Edwards et al., 1997; Gustafson et al., 1997).
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The fractions are defined in ECN as follows: F1: 6<ECN<10, F2: 10<ECN<16, F3: 16<ECN<34,
F4: ECN>34. Aliphatic and aromatic sub-fractions are handled separately. Then, the properties of
each fraction, as defined by the TPHWG, are used to perform the assessment. Sanscartier et al.
considered only the fraction F2, since it was the most likely to volatilize and migrate off-site in a
diesel-contaminated site. This method still does not take the interactions between co-
contaminants into account. In addition, the mixture was simplified to one fraction (F2), which is

not representative of the actual product.

Outside the field, several fractioning methods have been developed for risk assessment but have
yet to be applied in LCA. They rely on the similarities in physico-chemical properties and,
consequently, in environmental behaviour, of certain components. Two of these methods were
found to be applicable in the context of an LCIA: the hydrocarbon block method (HBM) (King,
et al., 1996), which fractions substances according to their chemical structures (aliphatic,
aromatic) and their boiling points, and the TPHWG method (Gustafson, et al., 1997), which bases
grouping on the chemical structures (aliphatic, aromatic) and ECN of the components.
Calculation principles are provided to define hydrocarbon fractions and calculate their fate and

effect in the environment.

This study aims to develop new CFs for a specific petroleum mixture within the context of an
LCA by using the aforementioned methodologies from the literature. To do so, each potential
mixture constituent CF was determined (as mentioned by Bare et al.). Then, the minimum and
maximum of these CFs were assessed (as done by Cadotte et al.). The HBM approach was used
to define fractions for the studied mixture. The original fractions of the TPHWG as defined in its
study (Gustafson, et al., 1997) were also applied, and the TPHWG method was then refined and
adapted to the compounds in this study. None of the approaches take the interactions between the
mixture components into account. Consequently, the study also aims to calculate an
“experimental CF” obtained from physico-chemical data laboratory measurements for the studied
petroleum mixture and compare it with the results from the theoretical methods. The purpose is to
recommend a way of handling CFs for petroleum mixtures within the context of an LCA. A
sensitivity analysis was also conducted to determine the properties that must be defined carefully

because of their influence on the calculation results.
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4.2.3 Materials and methods

4.2.3.1 Choice of petroleum mixture

This work pertains to pole-treating oil (CAS 68921-07-3), which is a hydrocarbon mixture from
petroleum industry distillation processes (Esso, 2003). The mixture was obtained from Stella
Jones (Delson, Canada) and is manufactured by ESSO. It is a good example of a petroleum
mixture of an unknown specific composition. Certain experimental physico-chemical data (e.g.
water solubility, partition coefficients, half life in soil) was available for the mixture (Bulle et al.,

2008) and completed for this study.

4.2.3.2 Determination of the potential constituents of the pole-treating oil

As is the case for many petroleum products, the actual composition of pole-treating oil is
unknown. Seeing as the purpose is to develop a methodology applicable in LCA, the real
composition of the mixture was not measured but assumed using the CONCAWE library, which
is the largest and most complete hydrocarbon library available and contains physico-chemical
properties for approximately 1500 hydrocarbon compounds (Howard et al., 2006; Redman,
2009; van de Meent, et al., 2009). These properties were not measured but estimated using the
SPARC calculator (Arp et al., 2010; Hilal et al., 2003; Redman, 2009). Because pole-treating oil
is a petroleum distillate obtained with a boiling point (BP) range between 199°C and 350°C
(Esso, 2003), all of the components from the CONCAWE library with a BP within this range
were assumed to be potentially present in the studied mixture. The composition of pole-treating
oil has never been assessed before. The most similar complex mixture is probably fuel oil #2
(CAS 68476-30-2), for which some analytical data are available in the literature (Gustafson, et
al., 1997). However, the composition of pole-treating oil may differ slightly from fuel oil #2
seeing as the physico-chemical properties reported in their material safety data sheets are not

exactly the same (annex 3 - S1 in the supporting information document).

4.2.3.3 Fraction definition

The potential constituents of the pole-treating oil were fractioned using the HBM and TPHWG

methods.
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Different fraction resolutions can be used to apply the HBM: two (aliphatic and aromatic) to
twelve (normal paraffins, iso-paraffins, n-cyclopentanes, n-cyclohexanes, mononaphtenics,
dinaphtenics, polynaphtenics, monoaromatics, naphthenic monoaromatics, diaromatics,
naphthenic diaromatics and polyaromatics) chemical classes and seven to thirty-one boiling point
(BP) ranges (van de Meent, et al., 2009). Based on uncertainty analyses, van de Meent et al.
concluded that all of the proposed blocking schemes are suitable (van de Meent, et al., 2009).
Based on their fractioning schemes, four chemical classes and five BP ranges were used and
eighteen blocks were determined. Four chemical classes were selected because the CONCAWE
library distinguishes the components as aliphatics, aromatics, olefins and sulfur compounds. It
was decided that these classes would be kept for the purposes of this study. The thirteen boiling
point ranges from van de Meent et al. (van de Meent, et al., 2009) were used — eight of them

were empty since no potential pole-treating oil constituents had a boiling point in their ranges.

The TPHWG method fractions the components according to their chemical structures and ECN
by considering their behaviour in the environment using a leaching factor (LF)
(mg/Lmo/mg/kgsoi) (Gustafson, ef al., 1997). This factor consists in the individual quantification
of a chemical’s ability to leach from soil to groundwater, resulting from the application of a
simple-screening-level partitioning model based on the ASTM Standard Guide for Risk-Based
Corrective Action Applied at Petroleum Release Sites (RBCA) (ASTM, 1995). The LF depends
on soil characteristics. In the TPHWG study of petroleum hydrocarbon mixtures, the LF ranges
from 107 to 10" mg/Lino/mg/kgs.; for aliphatics and 10 to 107 mg/Lipno/mg/kgsi for aromatics
(Gustafson, et al., 1997). The thirteen TPHWG fractions as defined in the group’s work were
applied first (Gustafson, et al., 1997). Then, the method was refined and adapted in order to be
coherent with the studied potential components. In this study, an LF was calculated for each

potential constituent of the pole-treating oil and plotted based on ECN (Figure 4-1).
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Figure 4-1: Diagram of the leaching factor (LF) based on the equivalent carbon number (ECN) to
define the fraction according to the TPHWG method

In this paper, the LFs of the potential pole-treating oil constituents range from 10" to 107
mg/Lmo/mg/kgei. Components with an LF within two orders of magnitude were grouped
together in a fraction. The same HBM chemical classes were used since the CONCAWE library
separates hydrocarbons into aliphatics, aromatics, sulfur compounds and olefins. Furthermore,
Figure 4-1 indicates that all olefins and sulphur components have respective LFs within a range
of two orders of magnitude, validating the decision to make two separate groups for olefins and
sulphur compounds. Finally, potential pole-treating oil constituents were grouped according to
four chemical classes (aliphatics, aromatics, olefins and sulfur compounds) and eight ECN ranges
(see Table 4-1), except for olefins and sulfur compounds, which form two distinct fractions. In

total eighteen fractions were obtained.



Table 4-1: Distribution of the assumed constituents within each determined fraction

Component distribution in each fraction

HBM TPHWG refined

TPHWG (13 fractions)
(18 fractions) (18 fractions)

AL AR AL AR S OL
BP?

ECN | Component | ECN | Component | ECN | Component | ECN | Component | Component | Component
ranges | AL’ | AR® | S | OL®

ranges nb ranges | nb ranges | nb ranges | nb nb nb
(°O)
<216 |32 |9 2 |9 5-6 0 5-7 0 11-14 | 76 10-12 | 15
216-

117 |42 |4 |17 [>6-8 |0 >7-8 |0 14-17 | 124 12-14 | 74 37 37

254
254. 61 53 4 |11 -8 - 0 -8 - 2 17-18 | 15 14-16 | 77




a: Boiling Point b: Aliphatic ¢: Aromatic d: Sulfur compounds e: Olefins f: Number



51

4.2.3.4 Determination of the properties required for impact assessment

4.2.3.4.1 Properties needed to calculate the CFs

Freshwater aquatic ecotoxicological characterization factors (CFs) were calculated using USEtox
model version 1.01 (Rosenbaum et al., 2008), which requires the following input data to
determine a compound FF and, consequently, a CF: molar weight (MW), octanol-water
partitioning coefficient (K,y), water solubility (Sy), Henry’s Law constant (H), organic carbon-
water partitioning coefficient (Ko.), vapour pressure (Py,p) and half-lives in air, water, sediment
and soil. Seeing as the AMI method is used in USEtox to calculate the EFs (Payet, 2005;
Rosenbaum, et al., 2008), ECs toxicity values (the concentration at which 50% of the population
of a specific species is affected) are required as an input to determine the HC50gcso (the

geometric mean of the ECsy).

4.2.3.4.2 Potential pole-treating oil constituents

The properties of the potential pole-treating oil constituents needed to calculate the FF with
USEtox were taken from the CONCAWE library. For some potential constituents, certain
properties were compared with empirical ones in literature reported by the TPHWG (Gustafson,
et al., 1997). It was noted that some K, values from the CONCAWE library were surprisingly
high (up to around logK,w=14 for the 2,4,6,10,14-pentamethyl-2-decalin for example) when
compared to both TPHWG values and the regulatory criteria for persistent toxic substances (PTS)
(logKow > 5) (Barra, 2007). This was also the case when compared to K,y values for compounds
known to be extremely hydrophobic such as dioxins and furans (logK,w between 6 and 9) (Bulle,
2008; Mackay et al., 1992; Marple et al., 1986). In addition, calculated logK,, above 6 were
stated as possibly overestimated (Lyman et al., 1990), those above 7 could be considered as
suspect and estimated or measured, and logK,,, above 8 were to be used cautiously (Mackay et
al., 1993). Properties in the CONCAWE library are calculated with the SPARC calculator (Arp,
et al., 2010; Hilal, et al., 2003). The algorithm used to calculate K., comes from Hilal et al.,
which uses a correlation based on activities at infinite dilution (Hilal et al., 2004). The correlation
used for the logK,,, is not clear, and there seems to be discrepancies between the calculations in
the appendix and the main text. Following the steps described in the paper, it was impossible to

find the same logK,, given as an example in the appendix. For these various reasons, K, values
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from the CONCAWE library were deemed unreliable. To obtain more realistic values, Koy (L/kg)
were recalculated with the organic carbon-water partitioning coefficient (K,.) (L/kg) according to

the following equations:

logkK,. =logK,h -0.21 4.1)

oc

logk, =-0.62*logS, (mg/L)+395 (4.2)

Equation (4.1) developed by Karickhoff et al. (Karickhoff et al., 1979) seems relevant for this
study seeing as it was developed for hydrophobic compounds. Equation (4.2) was proposed by
Hassett and Banwart for organic chemicals (Hassett & Banwart, 1989). Another correlation
between the K, and the K, was defined by Karickhoff (Karickhoff, 1981), whose results do not
differ significantly from those from equation (4.1) . Karickhoff ef al. also developed another
correlation between the Sy, with the K, for hydrophobic pollutants (Karickhoff, et al., 1979),
which yielded results similar to those from equation (4.2). New calculations of logK,y using the
two equations led to more realistic values (logK,y between 2,7 and 9,59) than CONCAWE
library values (logK, between 3,03 and 13,58). These new values were therefore used for this

study.

The toxicity data needed in USEtox are not available in the CONCAWE library, and a literature
review was therefore carried out to find appropriate figures. All hydrocarbon compounds were
deemed to have the same toxic mode of action: narcosis, as established previously in a study by
MacLeod et al. (King, et al., 1996; MacLeod et al., 2004). However, it should be noted that this
assumption has certain limits since some hydrocarbons present in pole-treating oil (e.g.
polycyclic aromatic hydrocarbons (PAHs)) are also carcinogens (wWww.epa.gov, access in
September 2010) and combine several modes of action. Veith et al. developed empirical
correlations for three species (Pimephales promelas, Poecilia reticulata and Daphnia magna)
between K,y and ECs for petroleum hydrocarbon compound narcosis (Veith & Broderius, 1990).
ECsy values were determined using these correlations (equations (4.3), (4.4), (4.5)). The

following correlations were calculated from the diagrams available in the Veith ef al. study.
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log EC, = -0.0047 * (logK,,)* +0.0127 * (logKow)®  (4-3)

ow

+0,503* (logK,,)* — 3.8447 *logK ,, +2.9845
logEC,, =-0.86*logK, 6 —1.11 (4.4)

log EC,, = -091*1ogK,, —1.26 (4.5)

ECsy is the toxicity data in mmol/L and K, is the octanol-water partition coefficient
(adimensional). Equation (4.3) is for the Pimephales promelas, equation (4.4) for Poecilia

reticulata and equation (4.5) for Daphnia magna.

Another relationship linking the ECs to the K,y was illustrated by McGrath et al. and Di Toro et
al. for petroleum products (Di Toro et al., 2000; McGrath ef al., 2005). The correlation described

in their papers (equation (4.6)) was therefore used to calculate more ECs, data.

log ECy, = -0.945*10gK,, + Ac, +logC,  (4.6)

Where Ac; (adimensional) and C*. (mmol/kgyctanol) represents a class correction factor and the
species-specific critical target lipid body burdens, respectively. Aliphatics and aromatics have a
class correction factor of 0, and the polycyclic aromatic hydrocarbons (PAHs) have a class
correction factor of -0.263. C*. depending on the species: 61.7 mmol/kg for the Oncorhynchus
mykiss, 111 mmol/kg for the Daphnia magna and 46.8 mmol/kg for the Selenastrum
capricomutum (McGrath, et al., 2005).

4.2.3.4.3 The HBM and TPHWG methods

With regards to the HBM method, the properties previously determined for each potential
constituent were used directly because the aggregation into fractions only occurs at the CF level.

All of the steps in the calculations performed in this study are presented in Table 4-2.



Table 4-2: Method differences in CF determination

HBM

TPHWG

TPHWG refined

Definition of the
fraction

properties

- No property calculations

- Direct use of the potential

constituent properties

- Taken from the
TPHWG report

(volume 3)

- Development of
correlations between each
property and the

equivalent carbon number

(ECN)

- Use of the correlations
and the average ECN of
each fraction to define the

block property

CF calculation

1
CF,=—%* »CF,

n: number of constituents in

- USEtox 1.01 with
the properties

previously defined

- USEtox 1.01 with the
properties previously

calculated

1
FF, ==+ FF,

n: number of constituents in

the fraction 1

j compounds within the group

the fraction i - Multiplying the FF | - Multiplying the FF and
and the EF the EF
j:  compounds within the
group i
FF calculation USEtox 1.01 USEtox 1.01
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EF calculation

1
EF,=—* Y EF,
J
n "
J
n: number of constituents in

the fraction 1

j: compounds within the

group i

USEtox 1.01

USEtox 1.01
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For the direct application of the TPHWG fractions, the properties of each fraction were taken

from the TPHWG report (Gustafson, et al., 1997). For the refined TPHWG fractions, properties

needed to be calculated to represent the behaviour of each fraction. To do so, a correlation was

established for each property needed as input data in USEtox between the considered property

and the ECN for each chemical class. For example, Figure 4-2 shows the correlations between

water solubility and ECN for the four chemical classes occurring in pole-treating oil in this work.
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Figure 4-2: Correlations developed for the calculation of the water solubility of the fractions from

the TPHWG method

Once this correlation is established for a given property, the average ECN of the potential pole-
treating oil constituents classified in each fraction is determined. It is then used to apply the
correlation and determine the corresponding value of the property for each fraction. This value
does not correspond to any specific constituent of the fraction but rather represents the

environmental behaviour of all of them.

4.2.3.4.4 Experimental data for pole-treating oil

Finally, the properties of the pole-treating oil as a whole component were measured in the

laboratory.

The partition coefficient for oil between soil and water (Ksy) was determined experimentally
using the ASTM Standard Method D 5285-92 (ASTM, 1997) with sandy soil (0.38% (w/w) total
organic carbon content, pH of 7 and 4.1% (w/w) water content). The K,,, was determined from
the Ky, knowing the organic carbon content of the soil (fo., % (W/w)) and using equations (4.1)

and (4.7).

K, (L/kg) = f, (% (wIw)*K, (L/kg) (4.7)
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Where K, is the organic carbon-water partition coefficient. Equation (4.7) was developed by

Karickhoff et al. (Karickhoff, 1981).

Sw was determined according to the Standard Test Method for Measurements of Aqueous
Solubility E1148-02 replacing centrifugation by decantation (ASTM, 2004; Bulle, et al., 2008),
and P,,, was measured according to the ASTM standard method E1194-07 (ASTM International
Standards WorldWide). The biodegradation kinetic constant in soil was also measured in the
laboratory (Bulle, et al., 2008) using a sandy soil (0.38% (w/w) total organic carbon content, pH
of 7 and 4.1% (w/w) water content). For all assays, the pole-treating oil concentrations in water
and soil were analyzed by gas chromatography using a Varian model C-3380 equipped with a
flame ionization detector, as per CEAEQ’s analytical method for petroleum hydrocarbons (C10-
C50) in water (CEAEQ, 2001). The oil MW was not measured but estimated by the geometric
mean of the potential constituents from the CONCAWE library. The Henry Law constant was
determined using Py, and Sy, (Equation (4.8)).
* MW

P
K, =”“‘”S—*10‘3 (4.8)

w

Where Ky (Pa.m’/mol) is the Henry Law constant, Pyap (Pa) the vapor pressure, MW (g/mol) the
molecular weight and Sy, (g/L) the water solubility.

Finally, the toxicity data for the pole-treating oil were evaluated using K, in the equations (4.3),
(4.4) and (4.5). No measurements were determined for the degradation constants in air, water or

sediment. The default values from USEtox model version 0.994 were used instead.

4.2.3.5 FFs, EFs and CFs: Calculation and comparison

The determined properties were then used in the USEtox model to calculate the FFs, EFs and CFs
for: 1) each of the potential pole-treating oil constituents, 2) each HBM fraction using the
arithmetic mean of the CFs of all of the potential components present in the fraction (see Table
4-2) (van de Meent, et al., 2009), 3) each TPHWG fraction based on the properties given in the
TPHWG work, 4) each TPHWG refined fraction using the fraction representative properties and

5) the oil as a whole component using experimental data.
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FFs and CFs were calculated for six different emission compartments: urban air, continental air,
freshwater, natural soil and agricultural soil. This study focuses on the aquatic ecotoxicity impact
category since USEtox only calculates the EF values for the freshwater emission compartment.

Thus, only the FFs in the freshwater receiving compartment of the FF matrix were relevant here.

The proportions of the different potential constituents and fractions were not used to weight the
arithmetic means. Seeing as they are not known, each fraction and constituent was given the same
weight. However, because the composition of the petroleum mixture is usually unknown and
variable from one sample to the next, the situation is quite representative of real life. It would not
necessarily be relevant to analyze a precise mixture composition to determine these proportions,
which would differ from one sample to the next. Moreover, it is important to evaluate how

reliably CFs can be estimated without knowing the composition of the mixture.

The HBM method was not meant to be used to determine FFs and EFs for each fraction.
However, for this study, FFs and EFs were needed for interpretation purposes. They were
calculated using the FF and EF arithmetic means for all of the potential constituents in each
fraction. However, CFs were obtained by following the original HBM method (using the
arithmetic mean of the CFs of the potential constituents) and not by multiplying the fraction FFs

and EFs.

The maximum, minimum and geometric mean of the factors obtained from the calculations 1, 2,
3 and 4 were compared to each other and to the experimental factors from the oil measurements
(calculation 5). The geometric mean was chosen since the CF distribution seemed to be log

normal.

4.2.3.6 Sensitivity analysis

Determining the different properties is a key part of CF evaluation in this paper. Because some
were estimated from correlations and then compared to experimental data, it was important to
determine which had the greater influence on the factors (FFs, EFs and CFs) obtained. To do so,
a sensitivity analysis was carried out. A change of plus and minus 50% was applied to each of the
physico-chemical properties used in the USEtox calculations. The variation percentage in the

results was then observed.
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4.2.4 Results and discussion

4.2.4.1 Determination of the potential pole-treating oil constituents and fraction definition

In keeping with the proposed methodology, 677 potential constituents were identified for pole-
treating oil. The list of these constituents is available in the supporting information document
(annex 4 - S2). Table 4-1 shows the fractions developed and the constituent distribution in each
fraction for both the HBM and TPHWG methods. It should be noted that certain fractions contain
over one hundred compounds while others count less than ten components. The potential

constituent distributions in the fractions are variable.

4.2.4.2 Determination of the required properties for impact assessment

All of the potential constituent and fraction properties (only TPHWG and refined TPHWG) are

available in the supporting information document (annex 4 - S2, annex 5 - S3 and annex 6 - S4).

The properties of thirty potential constituents out of the 677 were compared to the empirical and
calculated data from the TPHWG report. Most of the differences were observed for the logKo.
and the logK,y. The logK,, used in this study generally differed by one order of magnitude as
compared to the empirical ones reported in the TPHWG report. Some logK,,, values reported in
the TPHWG work were then estimated from algorithms. The calculated ones differ more from the
values used in this study. However, some estimated logK,, values from the TPHWG study are
also above 8 (as in the CONCAWE library) and should therefore be considered with caution
(Mackay, et al., 1993).

Table 4-3 shows the minimum, maximum and geometric means of the properties of 1) the
potential constituents of the pole-treating oil, 2) the original TPHWG fractions, 3) the refined
TPHWG fractions and 4) the experimental and estimated properties of the pole-treating oil.
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Table 4-3: Maximum, minimum and geometric mean of the potential constituent and fraction

properties and properties of the pole-treating oil

Max Min Geometric mean
MW (g/mol)
Potential components 4 21E+02 1,28E+02 2,10E+02
TPHWG method 2,70E+02 7,80E+01 1,39E+02
Refined TPHWG method | 3,97E+02 1,45E+02 2,47E+02
Oil 2,05E+02
Sw (mg/L)
Potential components 2,25E+02 1,73E-09 2,70E-02
TPHWG method 1,80E+03 2,50E-06 8,85E-01
Refined TPHWG method | 1,12E+01 4,67E-09 1,00E-03
Oil 1,43E+01
Koc (L/kg)
Potential components 2,42E+09 3,10E+02 8,37E+04
TPHWG method 6,31E+08 7,94E+01 1,96E+04
Refined TPHWG method | 1,30E+09 1,99E+03 8,30E+05
Oil 3,42E+04
Kow (-)
Potential components 3,23E+09 4,15E+02 1,12E+05
TPHWG method 8,44E+08 1,06E+02 2,62E+04




Refined TPHWG method | 1,74E+09 2,67E+03 8,62E+05
Oil 8,32E+04

ECso (mg/L)

Potential components 2,44E-01 5,30E-08 6,22E-03

TPHWG method 1,47E+00 5,03E-07 1,54E-02

Refined TPHWG method | 1,21E-01 1,84E-07 1,05E-03

Oil 4,49E-04

Ky (Pa.m*/mol)

Potential components 3,77E+07 1,50E-01 1,58E+04
TPHWG method 1,20E+07 1,62E+00 5,81E+03
Refined TPHWG method |2,03E+07 6,52E+00 1,75E+04
Oil 2,56E+02

Py (Pa)

Potential components 1,77E+02 2,65E-07 5,89E-01

TPHWG method 3,55E+04 4,46E-05 3,71E+01
Refined TPHWG method | 3,59E+01 2,39E-04 7,09E-02

Oil 1,75E+01

Kgega (Shl)

Potential components 3,51E-04 2,25E-06 1,53E-05

TPHWG method 3,52E-06 3,52E-06 3,52E-06
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Refined TPHWG method | 3,24E-04 9,38E-06 1,93E-05
Oil 3,52E-06

Kaegw (S-l)

Potential components 7,89E-06 1,54E-10 3,01E-07
TPHWG method 1,30E-07 1,30E-07 1,30E-07
Refined TPHWG method | 1,72E-06 1,81E-08 1,40E-07
Oil 1,30E-07

Kdegsea (57)

Potential components 1,97E-06 3,85E-11 7,52E-08
TPHWG method 6,58E-11 6,58E-11 6,58E-11
Refined TPHWG method |4,91E-07 5,18E-09 4,09E-08
Oil 6,58E-11

Kdegsoit (5™)

Potential components 7,89E-06 1,54E-10 3,01E-07
TPHWG method 6,58E-10 6,58E-10 6,58E-10
Refined TPHWG method | 1,72E-06 1,81E-08 1,40E-07
Oil 5,09E-08
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First, the properties taken directly from TPHWG work appear to be slightly outside the range of

those of the potential constituents (either lower or higher). Table 4-3 indicates that the mixture

properties, which are directly estimated from laboratory measurements, vary slightly as compared

to the geometric mean of the single component property. This is normal seeing as the distribution
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of the potential constituents is not known and potential interactions can occur between pole-
treating oil constituents. However, the oil properties are generally in the range of the
constituents’. The only two properties for which the measured oil data is significantly displaced
from the centre of the constituent distribution (and in both cases was close to the maximum
value) are Sy, and Py,,. Even if Raoult’s Law states that the solubility of a compound is lower
when the substance is in the presence of another (Santé Canada, 2006), this does not seem to be
the case here. This occurrence can be explained by the fact that the ASTM method was developed
to determine the individual substance S, and not a mixture. Consequently, the experimental
results could be distorted. In keeping with the CEAEQ’s methodology for hydrocarbon mixtures
analysis, GC-FID was used to determine oil concentration in water once solubilised using
standard pole-treating oil solutions. In doing so, the assumption is that the constituent distribution
in water is the same as in the standard reference solution. This, however, is not the case here. In
fact, during the experiment, the constituents of the oil were solubilised up to their individual Sy,
(or slightly under, as stated by Raoult’s Law). Consequently, the most soluble compounds
(dihydro-benzo(b)thiophene (2,25E+02 mg/L)) were solubilised to a higher extent than the less
soluble ones (2,4,6,10,14-pentamethyldodecyl-2-decalin (1,73E-09 mg/L)) as compared to the
original pole-treating oil. The shape of the chromatograph of the solubilised pole-treating oil is
then no longer the same as the original shape of the pole-treating oil chromatograph (the
reference standard solution). This phenomenon could explain the superiority of the oil Sy, as
compared to its potential constituents, mainly driven by the most soluble of them. Exactly the

same artefact explains a higher Py, than could be expected.

4.2.4.3 Fate factor (FF) comparison

The FFs obtained for continental freshwater as the receiving compartment as per the different

approaches are presented and compared in

Figure 4-3 for emissions to continental air, continental freshwater and continental natural soil.
Other FFs in continental freshwater as the receiving compartment for an emission to other
environmental compartments (urban air, seawater, agricultural soil) present similar results and

can be found in supporting information document (annex 7 - S5).



64

A B
1E+04 1E+04
E+H02 1E+02
1E L : % s
LE+00 1E+00 i
2 jE-02 T T * . SIE-02
B » =
= 1E-04 i = 1E-04
1E-06 i 1E-06
1E-08 i 1E-08
1E-10 i 1E-10
Potential HBM IPHWG IPHWG o1l Potential HBM IPHWG IPHWG Oil
components method method components method method
refined refined
Methods Methods
1E+04
1E+02
. 1E+00 T ¥
2 g0 % i ; x
= 1E-04 H
1E-06 :
1E-08 i
1E-10 :
Potential HBM IPHWG IPHWG Ol
components method method
refined
Methods

*Max AMin ~—Geometric mean

Figure 4-3: Fate factors (FFs) for three different emission compartments with continental
freshwater as the receiving compartment. The TPHWG method corresponds to the fractions
directly taken from TPHWG work, while the refined TPHWG method corresponds to the
fractions that were redefined by applying the entire TPHWG methodology to the study
constituents. A: Emission to continental air; B: Emission to continental freshwater and C:

Emission to continental natural soil.

First, the highest FFs are observed for a direct emission to continental freshwater because the
USEtox calculations do not consider any direct transfer from water to soil. Pollutants could leave

the freshwater compartment only via the air, and the potential oil constituents are not very

volatile.
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The FF ranges of the original TPHWG fractions directly taken from the TPHWG paper are, in
general, slightly outside the ranges of the other methods. This could be explained by the fact that
part of the components used in the TPHWG work to elaborate fractions and determine their
properties are not representative of pole-treating oil. Then, the experimental oil FF (FF) is

generally higher than the theoretical ones (

Figure 4-3 and annex 7 - S5), irrespective of the emission compartment. The significant
superiority of the oil S, and the slight inferiority of its K, and K, could explain this general
trend (Table 4-3). Even if there are some differences between the resulting factors, the methods
from the literature lead to reasonable FFs as compared to the experimental ones, with generally a
maximum of one order of magnitude between the FF, and the arithmetic mean of the theoretical

FF. As a matter of fact, the FF.,, is within the range of the theoretical ones.

4.2.4.4 Effect factor (EF) comparison

The EFs obtained for the potential constituents, HBM fractions, TPHWG fractions and refined
TPHWG fractions are presented in Figure 4-4.
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Figure 4-4: Effect factors (EFs) of the potential constituents and theoretical methods as
compared to the experimental CF of the oil. The TPHWG method corresponds to the fractions
directly taken from TPHWG work, while the refined TPHWG method corresponds to the
fractions that were redefined by applying the entire TPHWG methodology to the study

constituents.

The EF range of the original fractions from the TPHWG study is partly outside the ranges of the
potential constituents, the refined TPHWG fractions and the HBM fractions. The oil effect factor
(EFexp) 1s quite close to the EFs of the theoretical methods (Figure 4-4). Consequently, the
methods from the literature seem to adequately approximate the EF of the studied petroleum
mixture. However, it must be stated that the aquatic ecotoxic effects were estimated (and not
measured) using the same correlation for the pole-treating oil, its fractions and its potential
constituents. Consequently, the trend of the EF, depends directly on the K, whose values are
not completely reliable. EF estimation could be improved by using experimental values for the
ECso instead of theoretical calculations depending on K,y. This would show the potential
interactions between co-contaminants, but it is quite unrealistic to collect experimental data for
all 677 potential constituents and the pole-treating oil as a whole component. However,
experimental effect factors for pole-treating oil would be stronger and more reliable than those

found in this study.
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4.2.4.5 Characterization factor (CF) comparison

The CFs for an emission to continental air, freshwater and natural soil with freshwater as
receiving compartment are presented in Figure 4-5, while the results for the three other emission

compartments can be found in the supporting information (annex 8 - S6).
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Figure 4-5: Characterization factors (CFs) obtained for three different emission compartments
with continental freshwater as the receiving compartment. The TPHWG method corresponds to
the fractions directly taken from TPHWG work, while the refined TPHWG method corresponds
to the fractions that were redefined by applying the entire TPHWG methodology to the study
constituents. A: Emission to continental air; B: Emission to continental freshwater and C:

Emission to continental natural soil.
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First, the potential constituents and fraction CFs can vary, as is the case for the properties. The
highest CFs are observed for an emission to continental freshwater because of the high fate

factors (FFs) for the potential constituents and the fractioning methods (Figure 4-4 and

Figure 4-3). Similarly to what was observed for FF and EF, the TPHWG original fraction CF
range is either partly outside or much smaller than that of the potential constituents or fraction
CFs since it is not entirely representative of pole-treating oil. The refined fractions are more

representative of the contaminants studied as part of this paper.

The experimental CF (CF.y,) seems to be generally underestimated by the theoretical methods for
the six emission compartments studied. Because the CF is obtained by multiplying the EF and the
FF, the superiority of the CFy, is the result of the superiority of the FF.,. However, most of the
theoretical and experimental CFs differ by two orders of magnitude. Modelling uncertainty for
ecotoxicological CFs in an LCIA is considered to be of some two orders of magnitude
(Rosenbaum, et al., 2008). Consequently, pole-treating oil CFs are adequately approximated by
the methods from the literature that were applied in this study. The significant superiority of the
Sy and the slight inferiority of the Ky of the pole-treating oil once again explain this general
trend. A better estimation of the mixture S,, will probably lead to an experimental CF that is even

closer to the theoretical values.

If the results are compared to those in the literature, the CF., for an emission to soil (7,3.10+03
PAF.m’.d/kg) is included in the aquatic ecotoxicological CF range used by Cadotte et al. for
diesel emissions to soil (minimum: 2,91.10% PAF.m’ .d/kg, maximum: 9,65.10"% PAF.m’ .d/),

" PAF.m’.d/kg) is seven orders of magnitude higher

and the CF.y, for an emission to air (3,41.10
than the Sanscartier es al. aquatic ecotoxicological CF for an emission to air (2,6.10°"
PAF.m’.d/kg) — a significant difference. Cadotte et al.’s approach includes the CF.y,, which takes
potential contaminant interactions into account by taking the range of CFs of all the known
compounds present in diesel. However, their diesel CF variability is higher than the one obtained
in this study for the potential constituents of pole-treating oil, since their CF range (10 to 107
PAF.m’.d/kg) is wider than the CF range in this work (10" to 10** PAF.m>.d/kg). As compared

to the CFc, found in this study, Sanscartier et al.’s method largely underestimates the aquatic

ecosystems impact of a diesel emission into the air. This is probably due to the fact that only the
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most volatile fraction impact was chosen to represent the mixture’s impact, possibly leading to an

underestimation as compared to the result obtained using the other methods in this study.

The studied mixture could be made up of more or less constituents than what was assumed in this
study. The estimations of the proportions of the different components or fractions in the mixture
were considered to be beyond the scope of this paper since petroleum mixture composition is
very variable. However, in future work, the distributions of the components or fractions could be
determined to assess the extent to which a better estimation of oil composition would change the
estimation of the CFs. The uncertainty related to the lack of information on the exact composition

of the mixture would also be assessed.

Finally, this study focuses on a mixture in which constituents are quite similar, both in terms of
physico-chemical properties and toxic mode of action. However, other mixtures are present in the
environment and may be composed of substances that behave quite differently. For example, the
pole-treating oil in this study is usually used as a solvent for pentachlorophenol (PCP) to treat
wood poles under pressure. It is generally emitted into the environment with PCP, dioxins and
furans, which are technical PCP impurities. Dioxins and furans do not behave like the
hydrocarbons in the environment, and their fate can be influenced by hydrocarbon compounds.
This type of complex mixture constitutes another issue with regards to CF estimation and will be

the subject of further work.

4.2.4.6 Sensitivity analysis

The results of the sensitivity analysis are presented in Table 4-4 and indicate that the Ky has a

non-negligible influence on the final results of the calculations.

Table 4-4: Sensitivity analysis of the results depending on the properties values (Boxes in grey

represent the most sensitive parameters)

Property Property change | Result change (approximately)

CF FF EF

MW +50% 12% 11% 0%




-50% 19% 17% 0%
Sw +50% 0% 0% 0%
-50% 0% 0% 0%
Ko +50% 3% 0% 0%
-50% 10% 0% 0%
Kow +50% 0% 0% 0%
-50% 0% 0% 0%
ECs +50%
-50%
Ky +50%
-50%
Pop +50%
-50%
Kaega +50%
-50%
Kdegw +50% 21% 19% 0%
-50% 38% 30% 0%
Kdegsed +50% 0% 0% 0%
-50% 0% 0% 0%

70
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kdegSoil +50% 7% 7% 0%

-50% 9% 9% 0%

The Ky was determined using the Sy, (equation (4.8)), whose experimental determination was
discussed previously as being a possible source of overestimation. Because the experimental oil
Sy is an uncertain parameter and influent for FF and CF calculations, it will be important for

further work to find a better way of measuring it for a mixture.

The FFs and CFs that are obtained are also sensitive to changes in the ECsy value, which, in this
study, strongly depends on the K,y. The K,y is a property that is not well known, and its values
change based on the algorithm that is applied. An alternative to avoid the use of the K, would be
to use measured ECso value or to measure the K., itself. The results are also sensitive to the
degradation constant in the air. This value was defined based on a default value from USEtox.
Though the degradation constant is not representative of the studied mixture, it still has a non-
negligible influence on the factors that are obtained. Consequently, the Sy, Ko and degradation
constant in the air should be improved for more robust results. Experimental measurements
would be a good alternative, but would entail many measurements for the 677 potential

constituents.

4.2.5 Conclusion

Depending on the method (separated constituent geometric mean, fractioning methods or
experimental measurements), the results of this study are slightly different for the CFs, FFs and
EF. However, they lead to relatively similar factors because their geometric means are within the
usual model uncertainty range in terms of ecotoxicological impact assessment in LCIA.
Compared to the theoretical methods from the literature, experimental measurements aim to take
the potential interactions between the co-contaminants in the mixture into account and are
therefore supposed to be closer to reality. However, it was shown that these experimental CFs are
unreliable because of the analytical limitations in determining pole-treating oil properties.
Consequently, it is still difficult to definitely determine the most suitable theoretical calculations

to calculate CFs for complex mixtures. However, the methods applied in this paper yield similar
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results and, as such, can all be recommended as suitable preliminary approximations of petroleum
mixture CFs. The factor minimums and maximums, HBM fractions and refined TPHWG
fractions could be applied to characterize a complex petroleum hydrocarbon mixture in an LCA.
Even the original TPHWG fractions led to relevant results. This method has the advantage of
being the easiest to implement in order to calculate CFs for other petroleum mixtures for which
TPHWG fractions are already known. Thus, this relatively simple method seems complete
enough to provide a reliable first approximation to account for this type of complex hydrocarbon

mixture in LCIA instead of assuming a lack of impact in light of the lack of CFs.
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CHAPITRE 5 DEVELOPPEMENT DE FACTEURS DE SORT (FF)
POUR TOUS LES COMPARTIMENTS DE RECEPTION

Ce chapitre présente les facteurs de sort (FF) obtenus en plus de ceux présentés dans le Chapitre 4
(pour le compartiment eau douce). En effet, des FF ont été calculés pour chaque compartiment
d’émission et de réception soit pour I’air urbain, 1’air continental (rural), ’eau de mer, le sol

naturel et le sol agricole.

De manicre générale, les FF les plus élevés ont été obtenus pour une émission dans le
compartiment de réception considéré, par exemple le FF dans 1’air urbain pour une émission dans
I’air urbain. En effet, le modele USEtox implique que pour une émission dans un compartiment,
les polluants ont tendance a rester en majorité dans ce méme compartiment environnemental.
Dans les sections suivantes, la description des transferts directs et indirects provient des calculs

du modéle USEtox.

Les FF obtenus en utilisant les fractions originelles du TPHWG sortent un peu des plages
obtenues par les autres méthodes. Cela peut s’expliquer par le fait que les fractions du TPHWG
ne sont pas totalement représentatives du mélange a 1’é¢tude dans le présent projet. Cependant, les

résultats obtenus pour ces fractions restent proches de ceux des autres méthodes.

5.1 FF dans P’air urbain

Les FF de I’huile de traitement des poteaux de bois (FFc,) dans I’air urbain sont généralement
plus ¢élevés que ceux obtenus avec les méthodes théoriques (constituants potentiels, fractions
HBM, fraction TPHWG). La Figure 5-1 met en évidence cette supériorité, exceptée pour une
émission dans D’air urbain di aux calculs du modele USEtox (un polluant émis dans un
compartiment X tend a rester dans ce méme compartiment x). La pression de vapeur de 1’huile de

traitement est plus élevée (1,75.107"

Pa) que celles des composés potentiels (moyenne
géométrique = 5,89.10°' Pa). Le mélange a 1’étude aura donc plus tendance a se volatiliser et 4 se
retrouver dans ’air que les constituants potentiels. Le FF de I’huile est alors sous-estimé par les

méthodes théoriques.
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Figure 5-1: Représentation graphique des facteurs de sort (FF) pour le compartiment de réception

air urbain
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5.2 FF dans Pair continental (rural)

Les mémes observations que pour la partie 5.1 peuvent étre faites (Figure 5-2). Le FFey, est
supérieur aux valeurs obtenues par les méthodes théoriques a cause de la supériorité de la
pression de vapeur de I’huile. Cependant, les FF dans 1’air continental ont de manicre générale
des valeurs plus ¢élevées que dans 1’air urbain. Ce phénomeéne peut s’expliquer par I’absence de
transfert direct de polluants de 1’eau douce, I’eau de mer, le sol naturel et le sol agricole vers 1’air
urbain. Un composé ne peut atteindre 1’air urbain que par une émission directe dans ce
compartiment ou via l’air continental. De plus, il existe des transferts directs de chacun des

compartiments d’émission vers 1’air continental en plus des transferts indirects.
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Figure 5-2: Représentation graphique des facteurs de sort (FF) pour le compartiment de réception

air continental
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5.3 FF dans ’eau de mer

Les FFe, dans I’eau de mer sont supérieurs a ceux des méthodes théoriques (Figure 5-3). La

+01

solubilité aqueuse de I’huile (1,43.107" mg/L) est significativement supérieure a celle des

composés potentiels (moyenne géométrique = 2.7.10°* mg/L). L’huile a donc une plus forte

tendance a se retrouver dans I’eau que les constituants potentiels ou les fractions utilisées. De

+02

plus, la constante de Henry de ’huile de traitement est plus faible (2,56.107%* Pa.m’/mol) que

% Pa.m’/mol) et il

celles des constituants supposés de I’huile (moyenne géométrique = 1,58.10
n’existe pas de transfert direct de 1’eau vers le sol. Cela renforce alors le fait que le mélange

étudié se retrouve plus dans le compartiment eau.
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Figure 5-3: Représentation graphique des facteurs de sort (FF) pour le compartiment de réception

eau de mer
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5.4 FF dans le sol naturel et le sol agricole

Les FFc, sont encore une fois supérieurs a ceux obtenus par les méthodes théoriques (Figure
5-4). Les coefficients d’adsorption sur la matiére organique et de partition octanol-eau de I’huile
Kocnuie = 3,42.10™ L/kg, Kownile = 8,32.10™%) et des constituants potentiels (moyenne
géométrique Koc composes potenticls = 8,37.10" L/kg, moyenne géométrique Kow composé potenticls =
1,12.10™) ont des valeurs trés proches. Ensuite, il n’existe aucuns transferts directs de 1’eau, de
I’air urbain et du sol agricole vers le sol naturel. Les contaminants ne peuvent atteindre le
compartiment sol naturel que par I’intermédiaire de 1’air continental et donc par déposition. Or, la

pression de vapeur de I’huile est plus élevée (1,75.10™"

Pa) que celle de ses composés potentiels
(moyenne géométrique = 5,89.10°" Pa). L huile se retrouvera donc plus dans le sol naturel, ce qui

entraine un sort supérieur a celui des composés seuls.
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Figure 5-4: Représentation graphique des facteurs de sort (FF) pour le compartiment de réception

sol naturel
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Les observations et explications pour le sol agricole sont les mémes que pour le sol naturel

(Figure 5-5).
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Figure 5-5: Représentation graphique des facteurs de sort (FF) pour le compartiment de réception

sol agricole
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De maniére générale, le FF de I’huile de traitement des poteaux est légérement sous-estimé par
les méthodes théoriques (FFexp, > FFueoriques). De plus, les fractions originelles du TPHWG
conduisent a quelques facteurs sortant de la plage des FF des constituants potentiels et des autres
fractions mises en place. Cependant, chacune des méthodes issues de la littérature permet

d’obtenir des FF raisonnables comparativement aux facteurs expérimentaux.
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CHAPITRE 6 DISCUSSION GENERALE

Ce chapitre a pour but de préciser et compléter les points de discussion abordés dans le Chapitre
4 pour les résultats obtenus. Les points forts et les points faibles des méthodes et choix mis en
place sont alors discutés tout en proposant des améliorations possibles. L’objectif de développer
des FC pour I’huile de traitement des poteaux a bien été rempli. Les méthodes de la littérature
(composés potentiels, méthodes HBM et TPHWG) permettent de fournir des FF et des FC tout a
fait corrects pour une utilisation en ACV. Les calculs réalisés présentent tout de méme des points
critiquables. Ils ont été établis selon différentes étapes (Chapitre 3), au cours desquelles des choix

et des considérations ont été faits. Ces phases sont discutées dans la suite de cette section.

6.1 Détermination des constituants potentiels

La base de données CONCAWE permet de déterminer une composition potentielle du mélange a
I’étude a partir de ses caractéristiques et propriétés physico-chimiques, comme la température
d’ébullition, sans effectuer d’analyses en laboratoire. Cependant, la composition réelle de I’huile
de traitement peut contenir plus ou moins de constituants que les 677 utilisés dans ce projet. De
plus, les proportions de chacun des composés au sein du mélange ne sont pas connues. La
distribution des constituants au sein de 1’huile n’a donc pas été utilisée. En effet, le manque de
données lié aux mélanges complexes ne permet pas d’utiliser leur composition réelle lors d’une
ACV. Ces lacunes peuvent s’expliquer, d’une part, par la complexité des analyses expérimentales
et leur rare utilisation a ce jour (Dalliige, et al., 2003; Ventura, et al., 2008) et, d’autre part, par la
variabilité des mélanges d’un échantillon a un autre (Potter & Simmons, 1998; van de Meent, et
al., 2009; Weisman, 1998). La composition d’un mélange est trés variable, il n’aurait alors pas
été trés pertinent d’appliquer ces proportions. Cependant, dans le futur, elles pourraient étre
appliquées pour vérifier la validité des résultats obtenus. Cela constituerait une analyse de
sensibilité supplémentaire afin de déterminer si la connaissance des proportions des constituants

du mélange changerait les résultats obtenus.

Malgré les points faibles mis en évidence, il est souvent nécessaire de connaitre la composition
d’un mélange afin de réaliser un fractionnement de ses composés pour leur étude (Foster, ef al.,
2005). Cependant, cela peut ne pas étre le cas lorsque les fractions originelles du TPHWG sont

utilisées, par exemple.
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Enfin, un mélange dont la composition était inconnue a été choisi afin de réaliser ce projet de
recherche. Cette décision a ¢été prise car dans la réalit¢ lors de I’étude de mélanges
d’hydrocarbures, la composition du produit est rarement connue. De plus, il n’a pas été trouvé
dans la littérature de mélange de polluants rencontré dans des cas de contamination réelle et dont
la composition était connue et donnée. Il fallait donc réussir a réaliser ces travaux en étant
confronté a cette problématique ainsi qu’au manque de données associé. Cependant, il pourrait
étre intéressant d’utiliser un mélange constitu¢ en laboratoire dont chaque composé est ajouté en
quantité¢ connue afin de déterminer 1’influence de la connaissance des constituants et de leur

distribution sur les résultats finaux.

6.2 Définition des fractions

La définition de fractions permet de prendre en compte le comportement des contaminants
présents dans un mélange organique complexe, au lieu de ne considérer que certaines substances
dites les plus représentatives ou correspondant aux facteurs minimum et maximum (Cadotte, et
al., 2007, Sanscartier, et al., 2010). En effet, la définition de groupements nécessite les propriétés
des composés a I’étude, qui sont ensuite utilisées pour les calculs. Ces derniers sont par ailleurs
simplifiés par 1’utilisation de fractions. En effet, le regroupement de contaminants qui possédent
des caractéristiques similaires permet de réduire la complexité et la quantité de calculs a effectuer
(677 a 18 dans le cas de ce projet). De plus, la mise en place de fractions permettent d’éviter une
analyse précise du mélange, des plages d’ECN ou de température d’ébullition peuvent étre

suffisantes.

Les méthodes de fractionnement présentent, cependant, des points faibles tant d’un point de vue
général qu’au sein de ce projet de recherche. Dans un premier temps, méme si le comportement
de chacun des constituants est pris en compte, les interactions pouvant exister entre contaminants
ne sont pas représentées dans ces calculs théoriques. Ensuite, les fractions définies selon la
méthode du TPHWG peuvent étre critiquables. En effet, les fractions originelles du TPHWG ne
sont pas complétement représentatives de 1’huile a poteaux, car elles considérent des composés
qui peuvent ne pas étre présents dans le mélange étudié. De plus, les constituants potentiels qui
avaient une valeur de LF rapprochée, a I’intérieur de deux ordres de grandeurs, étaient regroupés
alors que la méthode du TPHWG préconisait de les regrouper selon des valeurs de LF

rapprochées a un ordre de grandeur pres (Gustafson, et al., 1997). Les nuages de point tracés, qui
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peuvent étre observés sur la figure obtenue (Figure 3-1) pour ce projet, ne permettaient pas

d’appliquer ce critére, il a donc été adapté.

Enfin, des fractions expérimentales pourraient étre développées afin d’améliorer les faiblesses

précédemment soulevées.

6.3 Calcul des propriétés

Le calcul des propriétés nécessaires au calcul des FC présente également des forces et des

faiblesses.

Tout d’abord, les mesures expérimentales de certaines propriétés physico-chimiques de 1’huile de
traitement de poteaux prennent en compte les interactions pouvant exister au sein du mélange.
Cela permet alors de combler les lacunes quant a la considération des influences entre co-
contaminants. En revanche, les méthodes ASTM peuvent induire un biais dans les résultats, car
elles ont ¢été¢ développées pour des mesures sur des substances seules et non pas en présence
d’autres composés. La mesure de la solubilité aqueuse est, notamment, représentative des
constituants de I’huile de traitement les plus solubles, qui vont se retrouver préférentiellement
dans ’eau. Une mesure plus adaptée aux mélanges rendrait les résultats plus robustes et encore
plus représentatifs de la réalité. Le méme raisonnement peut étre appliqué a la pression de vapeur.
Ensuite, certaines propriétés utilisées pour les facteurs expérimentaux ne sont pas représentatives
du mélange : la masse molaire (MW) et les constantes de biodégradation (kdeg) dans 1’air, I’eau
et les sédiments. En effet, la MW est la moyenne de celles des constituants potentiels du mélange
et les kdeg dans I’air, I’eau et les sédiments sont des valeurs par défaut du modele USEtox. Une
mesure expérimentale de ces paramétres pourrait alors améliorer les facteurs déterminés dans

cette étude et les rendre plus pertinents.

Ensuite, un des avantages des propriétés physico-chimiques utilisées dans ce projet est qu’elles
permettent d’évaluer les FF et FC sans effectuer la mesure expérimentale des onze propriétés
nécessaires pour les 677 constituants potentiels. Cela serait effectivement trés long et cotliteux.
Néanmoins certaines propriétés, qui ont été déterminées a partir de la littérature, sont critiquables.
Les données de toxicité ont été calculées avec le Kqy. Or, celui-ci a dii étre de nouveau calculé
pour les constituants potentiels au cours de ces travaux de recherche. Les valeurs obtenues sont

certes plus réalistes que celles de la base de données CONCAWE, mais elles ne sont pas
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totalement robustes. Dans tous les cas, une mesure expérimentale directement de la toxicité, au
moins pour [’huile de traitement des poteaux, améliorerait la fiabilit¢ des résultats
comparativement aux corrélations théoriques. D’autres données présentant des faiblesses sont les
constantes de dégradation dans I’air, I’eau et les sédiments. En effet, celles-ci sont des valeurs par
défaut prises dans le modéle USEtox. Elles sont calculées par le modéle lorsqu’elles ne sont pas
fournies en entrée. Les valeurs utilisées permettent tout de méme de combler le manque de

données existant.

L’hypothése faite quant au mode d’action toxique qui est commun a tous les hydrocarbures (la
narcose) est aussi a nuancer. En effet, tel que mentionné dans I’article (Chapitre 4), certains
hydrocarbures comme les HAP et le benzene cumulent plusieurs effets, cancérigenes (USEPA,
2008), en plus de la narcose. Cela pourrait alors influer sur les fractions définies et les calculs

effectués.

Enfin, le développement des corrélations pour le calcul des propriétés selon la méthode du
TPHWG permet d’éviter de tout recalculer si les fractions sont modifiées (Gustafson, et al.,
1997). Cependant, certaines corrélations mises en place sont mauvaises (R* < 0,5 par exemple).
Des fractions plus fines pourraient étre développées en utilisant les propriétés des constituants.
Des groupes de composés se détachent effectivement bien (droites de points) sur les graphiques
des différentes propriétés en fonction des ECN (annexe 1). Les corrélations seraient alors

meilleures.

6.4 Calculs des FC et FF

Les résultats obtenus montrent que les fractions développées permettent de réduire la variabilité

des FC (Figure 4-5 et annex 8) mais aussi des FF obtenus (

Figure 4-3 et annex 7, Figure 5-1, Figure 5-2, Figure 5-3, Figure 5-4, Figure 5-5). Toutefois, les
facteurs trouvés par chacune des méthodes théoriques varient de plusieurs ordres de grandeurs
entre le minimum et le maximum. De plus, tel que dit précédemment, les proportions de chacun
des constituants ou chacune des fractions ne sont pas connues. Le calcul des FF, EF et FC n’est
alors pas pondéré en fonction de la fréquence d’apparition des différents constituants au sein du
mélange. Cependant, la différence entre les FC théoriques et expérimentaux reste en moyenne de

deux ordres de grandeurs, ce qui ne représente pas une différence significative par rapport a la
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grande variation des FC (environ 12 ordres de grandeurs) des composés organiques qui peuvent

étre retrouvés dans les ACV (Rosenbaum, et al., 2008).

Des FF ont ét¢ développés pour tous les compartiments de réception et d’émission. Des FC pour
les mélanges organiques complexes pourraient alors étre développés pour les autres catégories
d’impact comme 1’écotoxicité terrestre lorsque les données de toxicité pour le calcul du EF seront
disponibles. Toutefois, les calculs effectués par le modele USEtox présentent des limites.
Certains coefficients de transfert entre compartiments environnementaux, tel que celui de I’eau
vers le sol, sont nuls. De plus, ’eau de mer est modélisée comme un évier, ce qui n’est pas

totalement représentatif de la réalité.

Un dernier aspect a noter est que les FC sont ici calculés pour un mélange donné a un temps
donné. Or, les mélanges d’hydrocarbures changent dans le temps et dans 1’espace. Les constantes
de biodégradation prennent en compte la dégradation des contaminants au cours du temps, mais
d’autres phénomenes, tels que la dégradation d’un composé en sous-composé€s, ne sont pas pris
en compte. Il pourrait alors €tre intéressant de considérer cette variabilité et de voir a quel point

cela influerait sur les résultats.
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CHAPITRE7 CONCLUSION ET RECOMMANDATIONS

Les travaux de recherche de ce projet fournissent des résultats importants pour 1’évaluation des
impacts des mélanges complexes d’hydrocarbures sur les écosystémes aquatiques. En effet, ce
type de contaminant n’est pas caractérisé en ACV lorsqu’il est question d’évaluer les dommages
pouvant €tre causés aux €cosystémes suite a un déversement pétrolier ou encore pour comparer

des méthodes de réhabilitation de sols contaminés.

L’objectif principal de ce projet a permis d’obtenir des facteurs de caractérisation (FC) pour
évaluer les impacts potentiels sur les écosystémes aquatiques des mélanges pétroliers, dont les
constituants, qui sont les hydrocarbures, possédent un mode d’action toxique commun. Des
facteurs de sort (FF) ont également été obtenus pour différents compartiments environnementaux.
Les sous-objectifs ont permis de développer et de confronter des facteurs expérimentaux, qui
prennent en compte les interactions potentielles du mélange, et des facteurs théoriques déterminés
a partir de méthodes de la littérature. Il a alors ét¢ montré que les facteurs (FF, FC) calculés de
manicre théorique conduisent a des résultats assez similaires aux facteurs issus de mesures
expérimentales. Les méthodes théoriques appliquées peuvent donc étre utilisées dans le contexte
de ’ACV afin de définir des FC pour des mélanges complexes d’hydrocarbures. L’objectif
principal et les sous-objectifs sont alors remplis et I’hypothése de recherche validée. Le type de
contaminant étudié¢ dans ce projet peut alors a présent étre caractérisé pour la catégorie
ecotoxicité aquatique lors des études ACV incluant une émission de mélange d’hydrocarbure

dans 1’environnement.

La réalisation de ces travaux améne des recommandations quant a la prise en compte des
mélanges complexes d’hydrocarbures en ACV. Les méthodes (HBM, TPHWG) utilisées dans le
cadre de ce projet devraient étre utilisées afin de développer des FC pour les mélanges pétroliers
et les intégrer dans les études ACV. Les impacts potentiels de ces polluants seraient alors évalués
au lieu de ne pas étre considérés ou mal représentés. Ensuite, 1’amélioration des mesures
expérimentales (solubilité aqueuse) et la mesure de propriétés supplémentaires (ECsg)
permettraient d’obtenir de meilleurs résultats et certainement de valider définitivement les
approches présentées dans ce projet de recherche. Enfin, il faudra ensuite étudier les cas des
mélanges organiques complexes dont les constituants se comportent de maniére totalement

différente dans I’environnement. Par exemple, 1’huile de traitement de poteau au
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pentachlorophénol (PCP), les dioxines et furannes contenues dans le PCP ont des comportements
environnementaux différents des hydrocarbures et leur devenir environnemental est modifi¢ par
la présence de ces hydrocarbures. Il faudra alors prendre en compte et modéliser ces phénomeénes
pour développer une autre approche pour le calcul de FC pour cet autre type de mélange

complexe.
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ANNEX 3 - S1 - Comparison of the properties of fuel oil no.
2 and pole-treating oil [1, 2]

Fuel no.2 Pole-treating oil
Viscosity 1,3 ¢St (1,3 mm%/s) at 40°C — 11 ¢St | 3,20 cSt at 40°C

(11 mm?*/s) at 40°C
Boiling point 150°C (302°F) — 370°C (698°F) 199 to 350°C
Evaporation rate <1 (1=n-butylacetate) <1 (1=n-butylacetate)
Water solubility negligible negligible
Freezing / pour point -4°C (25°F) - -39°C (-38°F) -21°C ASTM D97
Vapor pressure [N/D at 20°C] 4 kPa (30 mmHg) at | <1 kPa at 38°C

38°C
Density 0,82 -0,9 0,92 g/cc at 15°C

[1] Esso, "Imperial Oil, Material Safety Datasheet," 2003.

[2] Amerada Hess Corporation, "Material safety data sheet - N°2 fuel oil," 2001.
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ANNEX 4 - S2 - The 677 potential constituents of oil and

their properties

Name ECN MW Sw Koc Kow ECSO KH Pvap kdegA kdegW kdegSed kdegSoil
Ly/kg | Ly/Lo Pa.m’

g/mol | mg/L | o ct mg/L | /mol |Pa s s s s
n- 1,10E+ | 1,56E | 4,40E | 2,58E | 3,45E | 1,16E | 1,96E | 5,49E | 6,60E | 7,95E | 1,99E- | 7,95E-
Undecane |01 +02 | -03 +05 | +05 -04 +05 | +01 -06 -07 07 07
n- 1,20E+ | 1,70E | 3,70E | 2,87E | 3,84E | 1,17E | 8,35E | 1,80E | 7,10E | 6,82E | 1,71E- | 6,82E-
Dodecane |01 +02 |-03 +05 | +05 -04 +05 | +01 -06 -07 07 07
n- 1,30E+ | 1,84E | 4,70E | 2,47E | 3,31E | 1,40E | 2,92E | 7,44E | 8,00E | 5,86E | 1,46E- | 5,86E-
Tridecane |01 +02 |[-03 +05 |+05 |-04 +05 | +00 |-06 -07 07 07

n-
Tetradeca |1,40E+ | 1,98E | 2,20E | 3,96E | 5,30E | 1,08E | 9,32E | 1,55E | 9,60E | 5,02E | 1,26E- | 5,02E-

ne 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 | +00 |-06 -07 07 07

n-
Pentadeca | 1,50E+ |2,12E | 7,60E | 3,19E | 4,27E | 2,10E | 1,28E | 4,57E | 1,11E | 4,31E | 1,08E- | 4,31E-

ne 01 +02 |-05 +06 |[+06 |-05 +06 | -01 -05 -07 07 07

n-
Hexadecan | 1,60E+ | 2,26E | 9,00E | 6,89E | 9,22E | §,18E | 4,79E | 1,91E | 1,25E | 3,70E | 9,25E- | 3,70E-

e 01 +02 |-04 +05 |[+05 |-05 +04 | -01 -05 -07 08 07

n-
Heptadeca | 1,70E+ | 2,40E | 2,94E | 1,38E | 1,85E | 4,99E | 3,90E | 3,04E | 1,05E | 3,18E | 7,94E- | 3,18E-

ne 01 +02 |-04 +06 |[+06 |-05 +06 | -02 -05 -07 08 07

n- 1,80E+ | 2,54E | 6,00E | 2,13E | 2,84E | 2,15E | 5,19E | 4,55E | 1,12E | 2,73E | 6,81E- | 2,73E-




Octadecan | 01 +02 [-03 [+05 [+05 [-04 [+06 [-02 [-05 [-07 o8 07

¢

n_

Nonadeca | 1,90E+ |2,69E |2,97E | 5,71E | 7,64E | 1,49E | 6,88E | 6,53E | 1,19E | 2,34E | 5,85E- | 2,34E-

ne 01 +02 |05 |+06 |+06 |-05 |+06 |-03 |-05 |-07 |08 07
2,00E+ |2,83E | 1,90F | 4,34E | 5,80E | 1,44E | 9,14E | 6,16E | 1,26E | 2,01E | 5,02E- |2,01E-

n-Eicosane | 01 +02 |03 |+05 |+05 |-04 |+06 |-04 |-05 |-07 |08 07

2-

Methylund | 1,20E+ | 1,70E | 9,74E | 3,78E | 5,05E | 4,57E | 9,47E | 9,29E | 6,96E | 7,64E | 1,91E- | 7,64E-

ecane 01 +02 |02 |+04 |+04 |-04 |+05 |+01 |-06 |-07 |07 07

3-

Methylund | 1,20E+ | 1,70E | 9,74E | 3,78E | 5,05E | 4,57E | 9,47E | 9,29E | 7,11E | 7,64E | 1,91E- | 7,64E-

ecane 01 +02 |02 |+04 |+04 |-04 |+05 |+01 |-06 |-07 |07 07

2-

Methyldod | 1,30E+ | 1,84E | 3,17E | 7,57E | 1,01E | 3,12E | 1,26E | 3,61E | 7,67E | 6,55E | 1,64E- | 6,55E-

ecane 01 +02 |02 |+04 |+05 |-04 |+06 |+01 |-06 |-07 |07 07

3-

Methyldod | 1,30E+ | 1,84E | 3,17E | 7,57E | 1,01E | 3,12E | 1,26E | 3,61E | 7,81E | 6,55E | 1,64E- | 6,55E-

ecane 01 +02 |02 |+04 |+05 |-04 |+06 |+01 |-06 |-07 |07 07

2-

Methyltrid | 1,40E+ | 1,98E | 1,03E | 1,52E | 2,04E | 2,11E | 1,67E | 1,44E | 8,38E | 5,63E | 1,41E- | 5,63E-

ecane 01 +02 |02 |+05 |+05 |-04 |+06 |+01 |-06 |-07 |07 07

3-

Methyltrid | 1,40E+ | 1,98E | 1,03E | 1,52E | 2,04E | 2,11E | 1,67E | 1,44E | 8,52E | 5,63E | 1,41E- | 5,63E-

ecane 01 +02 |02 |+05 |+05 |-04 |+06 |+01 |-06 |-07 |07 07
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2-

Methyltetr | 1,50E+ | 2,12E | 3,31E | 3,07E | 4,11E | 1,39E | 2,22E | 5,81E | 9,08E | 4,83E | 1,21E- | 4,83E-
adecane 01 +02 -03 +05 +05 -04 +06 | +00 -06 -07 07 07

3-

Methyltetr | 1,50E+ | 2,12E | 3,31E | 3,07E | 4,11E | 1,39E | 2,22E | 5,81E | 9,23E | 4,83E | 1,21E- | 4,83E-
adecane 01 +02 -03 +05 +05 -04 +06 | +00 -06 -07 07 07

2-

Ethyldeca | 1,20E+ | 1,70E | 9,74E | 3,78E | 5,05E | 4,57E | 9,47E | 9,29E | 7,11E | 7,64E | 1,91E- | 7,64E-
ne 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +05 | +01 -06 -07 07 07

3-

Ethyldeca | 1,20E+ | 1,70E | 9,74E | 3,78E | 5,05E | 4,57E | 9,47E | 9,29E | 7,31E | 7,64E | 1,91E- | 7,64E-
ne 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +05 | +01 -06 -07 07 07

2-

Ethylunde | 1,30E+ | 1,84E | 3,17E | 7,57E | 1,01E | 3,12E | 1,26E | 3,61E | 7,81E | 6,55E | 1,64E- | 6,55E-
cane 01 +02  |-02 +04 | +05 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07

3-

Ethylunde | 1,30E+ | 1,84E | 3,17E | 7,57E | 1,01E | 3,12E | 1,26E | 3,61E | 8,02E | 6,55E | 1,64E- | 6,55E-
cane 01 +02  |-02 +04 | +05 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07

2-

Ethyldode | 1,40E+ | 1,98E | 1,03E | 1,52E | 2,04E | 2,11E | 1,67E | 1,44E | 8,52E | 5,63E | 1,41E- | 5,63E-
cane 01 +02  |-02 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07

3-

Ethyldode | 1,40E+ | 1,98E | 1,03E | 1,52E | 2,04E | 2,11E | 1,67E | 1,44E | 8,73E | 5,63E | 1,41E- | 5,63E-
cane 01 +02  |-02 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07

2-

Ethyltride | 1,50E+ | 2,12E | 3,31E | 3,07E | 4,11E | 1,39E | 2,22E | 5,81E | 9,23E | 4,83E | 1,21E- | 4,83E-
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cane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +00 |-06 -07 07 07

3-

Ethyltride | 1,50E+ | 2,12E | 3,31E | 3,07E | 4,11E | 1,39E | 2,22E | 5,81E | 9,43E | 4,83E | 1,21E- | 4,83E-
cane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +00 |-06 -07 07 07

2-

Ethyltetra | 1,60E+ | 2,26E | 1,06E | 6,22E | 8,32E | 8,84E | 2,94E | 2,43E | 9,93E | 4,14E | 1,04E- | 4,14E-
decane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-05 +06 | +00 |-06 -07 07 07

3-

Ethyltetra | 1,60E+ | 2,26E | 1,06E | 6,22E | 8,32E | 8,84E | 2,94E | 2,43E | 1,01E | 4,14E | 1,04E- | 4,14E-
decane 01 +02 -03 +05 +05 -05 +06 | +00 -05 -07 07 07
2,6-

Dimethyld | 1,20E+ | 1,70E | 1,13E | 3,45E | 4,62E | 4,85E | 9,47E | 1,65E | 7,10E | 6,63E | 1,66E- | 6,63E-
ecane 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+02 |-06 -07 07 07
2,6-

Dimethylu | 1,30E+ | 1,84E | 3,67E | 6,92E | 9,26E | 3,31E | 1,26E | 6,37E | 7,81E | 5,69E | 1,42E- | 5,69E-
ndecane 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,6-

Dimethyld | 1,40E+ | 1,98E | 1,19E | 1,39E | 1,86E | 2,24E | 1,67E | 2,49E | 8,52E | 4,89E | 1,22E- | 4,89E-
odecane 01 +02 -02 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,6-

Dimethyltr | 1,50E+ | 2,12E | 3,83E | 2,81E | 3,76E | 1,48E | 2,22E | 1,00E | 9,22E | 4,19E | 1,05E- | 4,19E-
idecane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,3-

Dimethyld | 1,20E+ | 1,70E | 1,13E | 3,45E | 4,62E | 4,85E | 9,47E | 1,65E | 7,10E | 6,63E | 1,66E- | 6,63E-
ecane 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+02 |-06 -07 07 07
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2,3-

Dimethylu | 1,30E+ | 1,84E | 3,67E | 6,92E | 9,26E | 3,31E | 1,26E | 6,37E | 7,81E | 5,69E | 1,42E- | 5,69E-
ndecane 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,3-

Dimethyld | 1,40E+ | 1,98E | 1,19E | 1,39E | 1,86E | 2,24E | 1,67E | 2,49E | 8,52E | 4,89E | 1,22E- | 4,89E-
odecane 01 +02 -02 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,3-

Dimethyltr | 1,50E+ | 2,12E | 3,83E | 2,81E | 3,76E | 1,48E | 2,22E | 1,00E | 9,22E | 4,19E | 1,05E- | 4,19E-
idecane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,4-

Dimethylu | 1,30E+ | 1,84E | 3,67E | 6,92E | 9,26E | 3,31E | 1,26E | 6,37E | 7,81E | 5,69E | 1,42E- | 5,69E-
ndecane 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,4-

Dimethyld | 1,40E+ | 1,98E | 1,19E | 1,39E | 1,86E | 2,24E | 1,67E | 2,49E | 8,52E | 4,89E | 1,22E- | 4,89E-
odecane 01 +02 -02 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,4-

Dimethyltr | 1,50E+ | 2,12E | 3,83E | 2,81E | 3,76E | 1,48E | 2,22E | 1,00E | 9,22E | 4,19E | 1,05E- | 4,19E-
idecane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,5-

Dimethyld | 1,20E+ | 1,70E | 1,13E | 3,45E | 4,62E | 4,85E | 9,47E | 1,65E | 7,10E | 6,63E | 1,66E- | 6,63E-
ecane 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+02 |-06 -07 07 07
2,5-

Dimethylu | 1,30E+ | 1,84E | 3,67E | 6,92E | 9,26E | 3,31E | 1,26E | 6,37E | 7,81E | 5,69E | 1,42E- | 5,69E-
ndecane 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,5-

Dimethyld | 1,40E+ | 1,98E | 1,19E | 1,39E | 1,86E | 2,24E | 1,67E | 2,49E | 8,52E | 4,89E | 1,22E- | 4,89E-
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odecane 01 +02 -02 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,5-

Dimethyltr | 1,50E+ | 2,12E | 3,83E | 2,81E | 3,76E | 1,48E | 2,22E | 1,00E | 9,22E | 4,19E | 1,05E- | 4,19E-
idecane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,6-

Diethyloct | 1,20E+ | 1,70E | 1,13E | 3,45E | 4,62E | 4,85E | 9,47E | 1,65E | 7,45E | 6,63E | 1,66E- | 6,63E-
ane 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+02 |-06 -07 07 07
2,6-

Diethylnon | 1,30E+ | 1,84E | 3,67E | 6,92E | 9,26E | 3,31E | 1,26E | 6,37E | 8,16E | 5,69E | 1,42E- | 5,69E-
ane 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,6-

Diethyldec | 1,40E+ | 1,98E | 1,19E | 1,39E | 1,86E | 2,24E | 1,67E | 2,49E | 8,86E | 4,89E | 1,22E- | 4,89E-
ane 01 +02  |-02 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,6-

Dipropylh | 1,30E+ | 1,84E | 3,67E | 6,92E | 9,26E | 3,31E | 1,26E | 6,37E | 7,95E | 5,69E | 1,42E- | 5,69E-
eptane 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,6-

Dipropylo | 1,40E+ | 1,98E | 1,19E | 1,39E | 1,86E | 2,24E | 1,67E | 2,49E | 8,86E | 4,89E | 1,22E- | 4,89E-
ctane 01 +02  |-02 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,4-

Diethylnon | 1,30E+ | 1,84E | 3,67E | 6,92E | 9,26E | 3,31E | 1,26E | 6,37E | 8,16E | 5,69E | 1,42E- | 5,69E-
ane 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,4-

Diethyldec | 1,40E+ | 1,98E | 1,19E | 1,39E | 1,86E | 2,24E | 1,67E | 2,49E | 8,86E | 4,89E | 1,22E- | 4,89E-
ane 01 +02  |-02 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
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2,4-

Dipropylh | 1,30E+ | 1,84E | 3,67E | 6,92E | 9,26E | 3,31E | 1,26E | 6,37E | 8,16E | 5,69E | 1,42E- | 5,69E-
eptane 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,4-

Dipropylo | 1,40E+ | 1,98E | 1,19E | 1,39E | 1,86E | 2,24E | 1,67E | 2,49E | 8,86E | 4,89E | 1,22E- | 4,89E-
ctane 01 +02  |-02 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,6,10-

Trimethyl | 1,40E+ | 1,98E | 1,37E | 1,27E | 1,70E | 2,38E | 1,67E | 4,39E | 8,51E | 4,24E | 1,06E- | 4,24E-
undecane |01 +02 -02 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,6,10-

Trimethyl | 1,50E+ | 2,12E | 4,42E | 2,57E | 3,44E | 1,57E | 2,22E | 1,73E | 9,36E | 3,64E | 9,10E- | 3,64E-
dodecane |01 +02 -03 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 08 07
2,6,10-

Trimethylt | 1,60E+ | 2,26E | 1,42E | 5,20E | 6,96E | 1,01E | 2,94E | 6,99E | 1,01E | 3,12E | 7,81E- | 3,12E-
ridecane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +00 |-05 -07 08 07
2,4,10-

Trimethyl | 1,40E+ | 1,98E | 1,37E | 1,27E | 1,70E | 2,38E | 1,67E | 4,39E | 8,51E | 4,24E | 1,06E- | 4,24E-
undecane |01 +02 -02 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,4,10-

Trimethyl | 1,50E+ | 2,12E | 4,42E | 2,57E | 3,44E | 1,57E | 2,22E | 1,73E | 9,36E | 3,64E | 9,10E- | 3,64E-
dodecane |01 +02 -03 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 08 07
2,4,10-

Trimethylt | 1,60E+ | 2,26E | 1,42E | 5,20E | 6,96E | 1,01E | 2,94E | 6,99E | 1,01E | 3,12E | 7,81E- | 3,12E-
ridecane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +00 |-05 -07 08 07
2,4,8-

Trimethyl | 1,40E+ | 1,98E | 1,37E | 1,27E | 1,70E | 2,38E | 1,67E | 4,39E | 8,65E | 4,24E | 1,06E- | 4,24E-
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undecane |01 +02 -02 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,4,8-

Trimethyl | 1,50E+ | 2,12E | 4,42E | 2,57E | 3,44E | 1,57E | 2,22E | 1,73E | 9,36E | 3,64E | 9,10E- | 3,64E-
dodecane |01 +02 -03 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 08 07
2,4,8-

Trimethylt | 1,60E+ | 2,26E | 1,42E | 5,20E | 6,96E | 1,01E | 2,94E | 6,99E | 1,01E | 3,12E | 7,81E- | 3,12E-
ridecane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +00 |-05 -07 08 07
2,4,6-

Trimethyl | 1,40E+ | 1,98E | 1,37E | 1,27E | 1,70E | 2,38E | 1,67E | 4,39E | 8,65E | 4,24E | 1,06E- | 4,24E-
undecane |01 +02 -02 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,4,6-

Trimethyl | 1,50E+ | 2,12E | 4,42E | 2,57E | 3,44E | 1,57E | 2,22E | 1,73E | 9,36E | 3,64E | 9,10E- | 3,64E-
dodecane |01 +02 -03 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 08 07
2,4,6-

Trimethylt | 1,60E+ | 2,26E | 1,42E | 5,20E | 6,96E | 1,01E | 2,94E | 6,99E | 1,01E | 3,12E | 7,81E- | 3,12E-
ridecane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +00 |-05 -07 08 07
2,3,4-

Trimethyl | 1,40E+ | 1,98E | 1,37E | 1,27E | 1,70E | 2,38E | 1,67E | 4,39E | 8,65E | 4,24E | 1,06E- | 4,24E-
undecane |01 +02 -02 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,3,4-

Trimethyl | 1,50E+ | 2,12E | 4,42E | 2,57E | 3,44E | 1,57E | 2,22E | 1,73E | 9,36E | 3,64E | 9,10E- | 3,64E-
dodecane |01 +02 -03 +05 +05 -04 +06 | +01 -06 -07 08 07
2,3,4-

Trimethylt | 1,60E+ | 2,26E | 1,42E | 5,20E | 6,96E | 1,01E | 2,94E | 6,99E | 1,01E | 3,12E | 7,81E- | 3,12E-
ridecane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 |+00 |-05 -07 08 07
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2,3,5-
Trimethyl | 1,40E+ | 1,98E | 1,37E | 1,27E | 1,70E | 2,38E | 1,67E | 4,39E | 8,65E | 4,24E | 1,06E- | 4,24E-
undecane |01 +02 | -02 +05 | +05 -04 +06 | +01 -06 -07 07 07
2,3,5-
Trimethyl | 1,50E+ | 2,12E | 4,42E | 2,57E | 3,44E | 1,57E | 2,22E | 1,73E | 9,36E | 3,64E | 9,10E- | 3,64E-
dodecane |01 +02 | -03 +05 | +05 -04 +06 | +01 -06 -07 08 07
2,3,5-
Trimethylt | 1,60E+ | 2,26E | 1,42E | 5,20E | 6,96E | 1,01E | 2,94E | 6,99E | 1,01E | 3,12E | 7,81E- | 3,12E-
ridecane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +00 |-05 -07 08 07
2,3,4,5-
Tetrameth | 1,40E+ | 1,98E | 1,59E | 1,16E | 1,56E | 2,52E | 1,67E | 7,75E | 8,79E | 3,68E | 9,21E- | 3,68E-
yldecane 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +06 | +01 |-06 -07 08 07
2,4,6,8-
Tetrameth | 1,40E+ | 1,98E | 1,59E | 1,16E | 1,56E | 2,52E | 1,67E | 7,75E | 8,79E | 3,68E | 9,21E- | 3,68E-
yldecane 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +06 | +01 |-06 -07 08 07
2,4,6,8-
Tetrameth
ylundecan | 1,50E+ |2,12E | 5,11E | 2,35E | 3,14E | 1,68E | 2,22E | 3,03E | 9,50E | 3,16E | 7,90E- | 3,16E-
e 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -06 -07 08 07
2,4,6,10-
Tetrameth
yldodecan | 1,50E+ |2,12E | 5,11E | 2,35E | 3,14E | 1,68E | 2,22E | 3,03E | 9,36E | 3,16E | 7,90E- | 3,16E-
e 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -06 -07 08 07
2,4,6,8-

1,60E+ | 2,26E | 1,64E | 4,75E | 6,36E | 1,08E | 2,94E | 1,21E | 1,02E | 2,71E | 6,78E- | 2,71E-
Tetrameth

01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -05 -07 08 07

yldodecan
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2,4,6,10-

Tetrameth

yldodecan | 1,50E+ |2,26E | 1,64E | 4,75E | 6,36E | 1,08E | 2,94E | 1,21E | 1,02E | 2,71E | 6,78E- | 2,71E-
e 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -05 -07 08 07
2,4,6,8,10-

Pentameth

ylundecan | 1,60E+ |2,26E | 1,89E | 4,35E | 5,81E | 1,15E | 2,94E | 2,09E | 1,02E | 2,36E | 5,89E- | 2,36E-
e 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -05 -07 08 07

2-

Methylpen | 1,60E+ | 2,26E | 1,06E | 6,22E | 8,32E | 8,84E | 2,94E | 2,43E | 9,79E | 4,14E | 1,04E- | 4,14E-
tadecane 01 +02 -03 +05 +05 -05 +06 | +00 -06 -07 07 07
2,2,44,5,5,

7,7-

Octamethy | 1,60E+ | 2,26E | 2,20E | 3,96E | 5,29E | 1,24E | 2,94E | 5,24E | 2,25E | 3,57E | 8,92E- | 3,57E-
loctane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +06 | +01 -06 -08 09 08

2-

Methylhex | 1,70E+ | 2,40E | 3,40E | 1,26E | 1,69E | 5,37E | 3,90E | 1,10E | 1,05E | 3,56E | 8,89E- | 3,56E-
adecane 01 +02 -04 +06 | +06 -05 +06 | +00 -05 -07 08 07

3-

Methylhex | 1,70E+ | 2,40E | 3,40E | 1,26E | 1,69E | 5,37E | 3,90E | 1,10E | 1,06E | 3,56E | 8,89E- | 3,56E-
adecane 01 +02 -04 +06 | +06 -05 +06 | +00 -05 -07 08 07
2,6,10-

Trimethylt | 1,70E+ | 2,40E | 4,53E | 1,05E | 1,41E | 6,22E | 3,90E | 2,89E | 1,08E | 2,68E | 6,70E- | 2,68E-
etradecane | 01 +02 -04 +06 | +06 -05 +06 | +00 -05 -07 08 07

2- 1,80E+ | 2,54E | 1,08E | 2,56E | 3,43E | 3,07E | 5,19E | 2,73E | 1,12E | 3,05E | 7,63E- | 3,05E-
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Methylhep | 01 +02 |-04 +06 | +06 |-05 +06 | -01 -05 -07 08 07

tadecane

3-

Methylhep | 1,80E+ | 2,54E | 1,08E | 2,56E | 3,43E | 3,07E | 5,19E | 5,12E | 1,13E | 3,05E | 7,63E- | 3,05E-

tadecane 01 +02 -04 +06 | +06 -05 +06 -01 -05 -07 08 07

2,6,10-

Trimethyl

pentadeca | 1,80E+ | 2,54E | 1,44E | 2,14E | 2,87E | 3,61E | 5,19E | 1,30E | 1,15E | 2,30E | 5,75E- | 2,30E-

ne 01 +02 |-04 +06 | +06 |-05 +06 | +00 |-05 -07 08 07

2-

Methyloct | 1,90E+ | 2,69E | 3,43E | 5,22E | 6,99E | 1,63E | 6,88E | 2,48E | 1,19E | 2,62E | 6,55E- | 2,62E-

adecane 01 +02 -05 +06 | +06 -05 +06 -01 -05 -07 08 07

3-

Methyloct | 1,90E+ | 2,69E | 3,43E | 5,22E | 6,99E | 1,63E | 6,88E | 2,48E | 1,21E | 2,62E | 6,55E- | 2,62E-

adecane 01 +02 -05 +06 | +06 -05 +06 -01 -05 -07 08 07
1,90E+ | 2,69E | 5,30E | 3,99E | 5,34E | 2,14E | 6,88E | 5,84E | 1,22E | 1,71E | 4,29E- | 1,71E-

Pristane 01 +02 |-05 +06 | +06 |-05 +06 | -01 -05 -07 08 07

2-

Methylnon | 2,00E+ | 2,83E | 1,09E | 1,07E | 1,43E | 7,91E | 9,14E | 9,23E | 1,26E | 2,25E | 5,62E- | 2,25E-

adecane 01 +02 -05 +07 | +07 -06 +06 -02 -05 -07 08 07

3-

Methylnon | 2,00E+ | 2,83E | 1,09E | 1,07E | 1,43E | 7,91E | 9,14E | 9,23E | 1,28E | 2,25E | 5,62E- | 2,25E-

adecane 01 +02 -05 +07 | +07 -06 +06 -02 -05 -07 08 07

10-

Methylnon | 2,00E+ | 2,83E | 1,09E | 1,07E | 1,43E | 7,91E | 9,14E | 9,23E | 1,28E | 2,25E | 5,62E- | 2,25E-

adecane 01 +02 -05 +07 | +07 -06 +06 -02 -05 -07 08 07
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2,00E+ | 2,83E | 1,68E | 8,14E | 1,09E | 1,07E | 9,14E | 4,44E | 1,30E | 1,47E | 3,68E- | 1,47E-
Phytane 01 +02 | -05 +06 | +07 |-05 +06 | -01 -05 -07 08 07
2,6,11,15-
Tetrameth
ylhexadeca | 2,00E+ | 2,83E | 1,68E | 8,14E | 1,09E | 1,07E | 9,14E | 4,44E | 1,29E | 1,47E | 3,68E- | 1 ,47E-
ne 01 +02 | -05 +06 | +07 |-05 +06 |-01 -05 -07 08 07
2-
Methyleico | 2,10E+ | 2,97E | 3,43E | 2,18E | 2,91E | 3,45E | 1,22E | 3,88E | 1,33E | 1,93E | 4,82E- | 1,93E-
sane 01 +02 |-06 |+07 |+07 |-06 |+07 |-02 -05 -07 08 07
2,6,10,14-
Tetrameth
ylheptadec | 2,10E+ | 2,97E | 5,30E | 1,66E | 2,23E | 4,86E | 1,22E | 2,16E | 1,37E | 1,26E | 3,16E- | 1,26E-
ane 01 +02 |-06 |+07 |+07 |-06 |+07 |-01 -05 -07 08 07
2,6,10,14-
Tetrameth
yloctadeca | 2,20E+ | 3,11E | 1,67E | 3,40E | 4,55E | 1,96E | 1,61E | 1,10E | 1,44E | 1,08E | 2,71E- | 1,08E-
ne 01 +02 |-06 |+07 |+07 |-06 |+07 |-01 -05 -07 08 07
2,6,10,14-
Tetrameth
ylnonadec |2,30E+ |3,25E | 5,25E | 6,97E | 9,33E | 6,89E | 2,14E | 5,53E | 1,52E | 9,30E | 2,33E- | 9,30E-
ane 01 +02 | -07 +07 |+07 |-07 |[+07 |[-02 -05 -08 08 08
2,6,10,14,1
8-
Pentameth
ylnonadec |240E+ |3,39E | 1,91E | 1,31E | 1,75E | 2,44E | 2,84E | 4,55E | 1,59E | 6,93E | 1,73E- | 6,93E-
ane 01 +02 | -07 +08 |+08 |-07 |[+07 [-02 -05 -08 08 08
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2,6,10,14,1

8-

Pentameth | 2,50E+ | 3,53E | 5,97E | 2,68E | 3,59E | 6,30E | 3,77E | 2,01E | 1,67E | 5,95E | 1,49E- | 5,95E-
yleicosane |01 +02 |-08 +08 |+08 |-08 +07 | -02 -05 -08 08 08
2,2,4,4,6,8,

8-

heptameth | 1,2E+0 | 1,70E | 2,19E | 3,97E | 5,32E | 9,26E | 2,94E | 3,61E | 6,15E | 5,93E | 1,48E- | 5,93E-
ylnonane |1 +02 |-03 +05 |[+05 |-05 +06 |+01 |-06 -08 08 08

n-

Heptylcycel | 1,20E+ | 1,68E | 1,24E | 3,25E | 4,35E | 4,99E | 1,42E | 3,77E | 7,16E | 5,38E | 1,35E- | 5,38E-
opentane |01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 +05 |[+01 |-06 -07 07 07
n-

Octylcyclo | 1,30E+ | 1,82E | 4,05E | 6,51E | 8,71E | 3,41E | 1,87E | 1,49E | 7,86E | 4,62E | 1,15E- | 4,62E-
pentane 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-06 -07 07 07
n-

Nonylcyclo | 1,40E+ | 1,96E | 1,31E | 1,31E | 1,75E | 2,31E | 2,49E | 6,05E | 8,57E | 3,96E | 9,90E- | 3,96E-
pentane 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +05 | +00 |-06 -07 08 07
n-

Decylcyclo | 1,50E+ | 2,10E | 4,23E | 2,64E | 3,53E | 1,53E | 3,31E | 1,31E | 9,27E | 3,40E | 8,50E- | 3,40E-
pentane 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 | +00 |-06 -07 08 07
n-

Undecyley | 1,60E+ |2,24E | 1,36E | 5,34E | 7,15E | 9,82E | 4,40E | 5,84E | 9,98E | 2,92E | 7,30E- |2,92E-
clopentane | 01 +02 |[-03 +05 |+05 |-05 +05 | -01 -06 -07 08 07
iso-

Heptylcycel | 1,20E+ | 1,68E | 1,44E | 2,97E | 3,97E | 5,30E | 1,42E | 6,65E | 7,15E | 4,67E | 1,17E- | 4,67E-
opentane |01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 | +01 |-06 -07 07 07

125



iso-

Octyleycelo | 1,30E+ | 1,82E | 4,68E | 5,95E | 7,96E | 3,62E | 1,87E | 2,60E | 7,86E | 4,01E | 1,00E- |4,01E-

pentane 01 +02  |-02 +04 |+04 |-04 +05 |[+01 |-06 -07 07 07

iso-

Nonylcyclo | 1,40E+ | 1,96E | 1,52E | 1,20E | 1,60E | 2,45E | 2,49E | 1,04E | 8,56E | 3,44E | 8,60E- | 3,44E-

pentane 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +05 | +01 |-06 -07 08 07

iso-

Decylcyclo | 1,50E+ | 2,10E | 4,89E | 2,41E | 3,23E | 1,63E | 3,31E | 4,25E | 9,27E | 2,95E | 7,38E- | 2,95E-

pentane 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 | +00 |-06 -07 08 07

iso-

Undecyley | 1,60E+ |2,24E | 1,57E | 4,88E | 6,53E | 1,05E | 4,40E | 1,79E | 9,98E | 2,53E | 6,33E- | 2,53E-

clopentane | 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 | +00 |-06 -07 08 07

2-

Methylhex

ylcyclopen | 1,20E+ | 1,68E | 1,44E | 2,97E | 3,97E | 5,30E | 1,42E | 6,65E | 7,29E | 4,67E | 1,17E- | 4,67E-

tane 01 +02 | -01 +04 |+04 |-04 +05 |[+01 |-06 -07 07 07

2-

Methylhep

tyleyclope | 1,30E+ | 1,82E | 4,68E | 5,95E | 7,96E | 3,62E | 1,87E | 2,60E | 8,00E | 4,01E | 1,00E- | 4,01E-

ntane 01 +02  |-02 +04 |+04 |-04 +05 |[+01 |-06 -07 07 07

2-

Methyloct

ylcyclopen | 1,40E+ | 1,96E | 1,52E | 1,20E | 1,60E | 2,45E | 2,49E | 1,04E | 8,71E | 3,44E | 8,60E- | 3,44E-

tane 01 +02  |-02 +05 |[+05 |-04 +05 |[+01 |-06 -07 08 07

’ 1,50E+ | 2,10E | 4,89E | 2,41E | 3,23E | 1,63E | 3,31E | 4,25E | 9,41E | 2,95E | 7,38E- | 2,95E-
01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 | +00 |-06 -07 08 07

Methylnon
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ylcyclopen
tane
2-
Methyldec
ylcyclopen | 1,60E+ | 224E | 1,57E | 4,88E | 6,53E | 1,05E | 4,40E | 1,79E | 1,01E | 2,53E | 6,33E- | 2,53E-
tane 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 |+00 |-05 -07 08 07
n-
Hexylceyclo | 1,20E+ | 1,68E | 1,24E | 3,25E | 4,35E | 4,99E | 1,42E | 1,52E | 8,82E | 5,11E | 1,28E- | 5,11E-
hexane 01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 +05 |+01 |-06 -07 07 07
n-
Phenyleyel | 1,20E+ | 1,60E | 5,33E | 3,16E | 4,23E | 2,47E | 1,09E | 5,32E | 7,31E | 1,74E | 4,34E- | 1,74E-
ohexane 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +03 | +00 |-06 -07 08 07
n-
Heptylcyel | 1,30E+ | 1,82E | 4,05E | 6,51E | 8,71E | 3,41E | 1,87E | 5,33E | 9,53E | 4,38E | 1,10E- | 4,38E-
ohexane 01 +02  |-02 +04 |+04 |-04 +05 | +00 |-06 -07 07 07
n-
Octylcyclo | 1,40E+ | 1,96E | 1,31E | 1,31E | 1,75E | 2,31E | 2,49E | 1,22E | 1,02E | 3,76E | 9,41E- | 3,76E-
hexane 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +05 |+00 |-05 -07 08 07
n-
Nonyleyclo | 1,50E+ | 2,10E | 4,23E | 2,64E | 3,53E | 1,53E | 3,31E | 3,31E | 1,09E | 3,23E | 8,07E- | 3,23E-
hexane 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 |-01 -05 -07 08 07
n-
Decyleyclo | 1,60E+ |2,24E | 1,36E | 5,34E | 7,15E | 9,82E | 4,40E | 1,37E | 1,16E | 2,77E | 6,93E- | 2,77E-
hexane 01 +02 |[-03 +05 |+05 |-05 +05 |-01 -05 -07 08 07
. 1,20E+ | 1,68E | 1,44E | 2,97E | 3,97E | 5,30E | 1,42E | 6,09E | 8,82E | 4,44E | 1,11E- | 4,44E-
iso-

01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 +05 |+01 |-06 -07 07 07

Hexylcyclo
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hexane

iso-

Heptylcyel | 1,30E+ | 1,82E | 4,68E | 5,95E | 7,96E | 3,62E | 1,87E | 2,39E | 9,52E | 3,81E | 9,52E- | 3,81E-
ohexane 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +05 | +01 -06 -07 08 07
iso-

Octylcycelo | 1,40E+ | 1,96E | 1,52E | 1,20E | 1,60E | 2,45E | 2,49E | 9,57E | 1,02E | 3,27E | 8,17E- | 3,27E-
hexane 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +05 |+00 |-05 -07 08 07
iso-

Nonyleyclo | 1,50E+ | 2,10E | 4,89E | 2,41E | 3,23E | 1,63E | 3,31E | 3,92E | 1,09E | 2,80E | 7,01E- | 2,80E-
hexane 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 |+00 |-05 -07 08 07
iso-

Decyleyclo | 1,60E+ |2,24E | 1,57E | 4,88E | 6,53E | 1,05E | 4,40E | 1,65E | 1,16E | 2,41E | 6,02E- | 2,41E-
hexane 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 |+00 |-05 -07 08 07

1-

Methylpen

tylcyclope | 1,20E+ | 1,68E | 1,44E | 2,97E | 3,97E | 5,30E | 1,42E | 6,09E | 8,96E | 4,44E | 1,11E- | 4,44E-
ntane 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 | +01 -06 -07 07 07

1-

Methylhex

ylcyclohex | 1,30E+ | 1,82E | 4,68E | 5,95E | 7,96E | 3,62E | 1,87E | 2,39E | 9,67E | 3,81E | 9,52E- | 3,81E-
ane 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +05 | +01 -06 -07 08 07

1-

Methylhep

tylcyclohe | 1,40E+ | 1,96E | 1,52E | 1,20E | 1,60E | 2,45E | 2,49E | 9,57E | 1,04E | 3,27E | 8,17E- | 3,27E-
xane 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +05 |+00 |-05 -07 08 07

1- 1,50E+ | 2,10E | 4,89E | 2,41E | 3,23E | 1,63E | 3,31E | 3,92E | 1,11E | 2,80E | 7,01E- | 2,80E-
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Methyloct | 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 | +00 |-05 -07 08 07
ylcyclohex

ane

1-

Methylnon

ylcyclohex | 1,60E+ | 2,24E | 1,57E | 4,88E | 6,53E | 1,05E | 4,40E | 1,65E | 1,18E | 2,41E | 6,02E- | 2,41E-
ane 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 | +00 |-05 -07 08 07
2-

Methylpen

tyleyclope | 1,20E+ | 1,68E | 1,44E | 2,97E | 3,97E | 5,30E | 1,42E | 6,09E | 8,96E | 4,44E | 1,11E- | 4,44E-
ntane 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-06 -07 07 07
2-

Methylhex

ylcyclohex | 1,30E+ | 1,82E | 4,68E | 5,95E | 7,96E | 3,62E | 1,87E | 2,39E | 9,67E | 3,81E | 9,52E- | 3,81E-
ane 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-06 -07 08 07
2-

Methylhep

tyleyclohe | 1,40E+ | 1,96E | 1,52E | 1,20E | 1,60E | 2,45E | 2,49E | 9,57E | 1,04E | 3,27E | §,17E- | 3,27E-
xane 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +05 | +00 |-05 -07 08 07
2-

Methyloct

ylcyclohex | 1,50E+ | 2,10E | 4,89E | 2,41E | 3,23E | 1,63E | 3,31E | 3,92E | 1,11E | 2,80E | 7,01E- | 2,80E-
ane 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 | +00 |-05 -07 08 07
2-

Methylnon

ylcyclohex | 1,60E+ | 2,24E | 1,57E | 4,88E | 6,53E | 1,05E | 4,40E | 1,65E | 1,18E | 2,41E | 6,02E- | 2,41E-
ane 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 | +00 |-05 -07 08 07
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3-

Methylpen

tyleyclope | 1,20E+ | 1,68E | 1,44E | 2,97E | 3,97E | 5,30E | 1,42E | 6,09E | 8,96E | 4,44E | 1,11E- | 4,44E-

ntane 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-06 -07 07 07

3-

Methylhex

ylcyclohex | 1,30E+ | 1,82E | 4,68E | 5,95E | 7,96E | 3,62E | 1,87E | 2,39E | 9,67E | 3,81E | 9,52E- | 3,81E-

ane 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-06 -07 08 07

3-

Methylhep

tyleyclohe | 1,40E+ | 1,96E | 1,52E | 1,20E | 1,60E | 2,45E | 2,49E | 9,57E | 1,04E | 3,27E | §,17E- | 3,27E-

xane 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +05 | +00 |-05 -07 08 07

3-

Methyloct

ylcyclohex | 1,50E+ | 2,10E | 4,89E | 2,41E | 3,23E | 1,63E | 3,31E | 3,92E | 1,11E | 2,80E | 7,01E- | 2,80E-

ane 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 | +00 |-05 -07 08 07

3-

Methylnon

ylcyclohex | 1,60E+ | 2,24E | 1,57E | 4,88E | 6,53E | 1,05E | 4,40E | 1,65E | 1,18E | 2,41E | 6,02E- | 2,41E-

ane 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 | +00 |-05 -07 08 07

4-

Methylhex

ylcyclohex | 1,30E+ | 1,82E | 4,68E | 5,95E | 7,96E | 3,62E | 1,87E | 2,39E | 9,67E | 3,81E | 9,52E- | 3,81E-

ane 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-06 -07 08 07

4-

Methylhep 1,40E+ | 1,96E | 1,52E | 1,20E | 1,60E | 2,45E | 2,49E | 9,57E | 1,04E | 3,27E | 8,17E- | 3,27E-
01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +05 | +00 |-05 -07 08 07

tylcyclohe
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xane
4-

Methyloct

ylcyclohex | 1,50E+ | 2,10E | 4,89E | 2,41E | 3,23E | 1,63E | 3,31E | 3,92E | 1,11E | 2,80E | 7,01E- | 2,80E-
ane 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 |[+00 |-05 -07 08 07
4-

Methylnon

ylcyclohex | 1,60E+ | 2,24E | 1,57E | 4,88E | 6,53E | 1,05E | 4,40E | 1,65E | 1,18E | 2,41E | 6,02E- | 2,41E-
ane 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 |[+00 |-05 -07 08 07
5-

Methylhep

tylcyclohe | 1,40E+ | 1,96E | 1,52E | 1,20E | 1,60E | 2,45E | 2,49E | 9,57E | 1,04E | 3,27E | 8,17E- | 3,27E-
xane 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +05 |[+00 |-05 -07 08 07
5-

Methyloct

ylcyclohex | 1,50E+ | 2,10E | 4,89E | 2,41E | 3,23E | 1,63E | 3,31E | 3,92E | 1,11E | 2,80E | 7,01E- | 2,80E-
ane 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 |[+00 |-05 -07 08 07

5-

Methylnon

ylcyclohex | 1,60E+ | 2,24E | 1,57E | 4,88E | 6,53E | 1,05E | 4,40E | 1,65E | 1,18E | 2,41E | 6,02E- | 2,41E-
ane 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 |[+00 |-05 -07 08 07

6-

Methyloct

ylcyclohex | 1,50E+ | 2,10E | 4,89E | 2,41E | 3,23E | 1,63E | 3,31E | 3,92E | 1,11E | 2,80E | 7,01E- | 2,80E-
ane 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 |[+00 |-05 -07 08 07

6-

Methylnon | 1,60E+ | 2,24E | 1,57E | 4,88E | 6,53E | 1,05E | 4,40E | 1,65E | 1,18E | 2,41E | 6,02E- | 2,41E-
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ylcyclohex | 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |[+00 |-05 -07 08 07

ane

7-

Methylnon

ylcyclohex | 1,60E+ | 2,24E | 1,57E | 4,88E | 6,53E | 1,05E | 4,40E | 1,65E | 1,18E | 2,41E | 6,02E- | 2,41E-
ane 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |[+00 |-05 -07 08 07
2,4-

Dimethylp

entylcyclo | 1,30E+ | 1,82E | 5,41E | 5,44E | 7,28E | 3,84E | 1,87E | 4,20E | 9,66E | 3,31E | 8,27E- | 3,31E-
pentane 01 +02 |-02 +04 |+04 |-04 +05 |[+01 |-06 -07 08 07
2,4-

Dimethylh

exyleycloh | 1,40E+ | 1,96E | 1,75E | 1,09E | 1,46E | 2,60E | 2,49E | 1,65E | 1,05E | 2,84E | 7,09E- | 2,84E-
exane 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +05 |[+01 |-05 -07 08 07
2,4-

Dimethylh

eptylcyclo | 1,50E+ | 2,10E | 5,65E | 2,21E | 2,95E | 1,73E | 3,31E | 6,69E | 1,12E | 2,44E | 6,09E- | 2,44E-
hexane 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |[+00 |-05 -07 08 07
2,4-

Dimethylo

ctylcyclohe | 1,60E+ | 2,24E | 1,81E | 4,46E | 5,97E | 1,12E | 4,40E | 2,77E | 1,19E | 2,09E | 5,23E- | 2,09E-
xane 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |[+00 |-05 -07 08 07
2,4-

Dimethyln

onylcycloh | 1,70E+ | 2,38E | 5,80E | 9,05E | 1,21E | 6,97E | 5,83E | 1,25E | 1,26E | 1,79E | 4,48E- | 1,79E-
exane 01 +02 |-04 +05 |[+06 |-05 +05 |[+00 |-05 -07 08 07
1,2,3,4- 1,40E+ | 1,96E | 2,03E | 1,00E | 1,34E | 2,76E | 2,49E | 1,22E | 1,13E | 1,78E | 4,45E- | 1,78E-
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Tetraethyl | 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 +05 |+01 |-05 -06 07 06
cyclohexan

e

1,2,3,5-

Tetraethyl

cyclohexan | 1,40E+ | 1,96E | 2,03E | 1,00E | 1,34E | 2,76E | 2,49E | 1,22E | 1,13E | 1,78E | 4,45E- | 1,78E-
e 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 +05 |+01 |-05 -06 07 06
1-Methyl-

2-

pentyleyel | 1,20E+ | 1,68E | 1,44E | 2,97E | 3,97E | 5,30E | 1,42E | 4,53E | 8,96E | 8,57E | 2,14E- | 8,57E-
ohexane 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-06 -07 07 07
1-Methyl-

3-

pentyleyel | 1,20E+ | 1,68E | 1,44E | 2,97E | 3,97E | 5,30E | 1,42E | 4,53E | 8,96E | 8,57E | 2,14E- | 8,57E-
ohexane 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-06 -07 07 07
1-Methyl-

4-

pentyleyel | 1,20E+ | 1,68E | 1,44E | 2,97E | 3,97E | 5,30E | 1,42E | 4,53E | 8,96E | 8,57E | 2,14E- | 8,57E-
ohexane 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-06 -07 07 07
1-Methyl-

2-

hexylcyclo | 1,30E+ | 1,82E | 4,68E | 5,95E | 7,96E | 3,62E | 1,87E | 1,79E | 9,67E | 7,36E | 1,84E- | 7,36E-
hexane 01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-06 -07 07 07
1-Methyl-

3-

hexylcyclo | 1,30E+ | 1,82E | 4,68E | 5,95E | 7,96E | 3,62E | 1,87E | 1,79E | 9,67E | 7,36E | 1,84E- | 7,36E-
hexane 01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-06 -07 07 07
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1-Methyl-

4-

hexylcyclo | 1,30E+ | 1,82E | 4,68E | 5,95E | 7,96E | 3,62E | 1,87E | 1,79E | 9,67E | 7,36E | 1,84E- | 7,36E-
hexane 01 +02 | -02 +04 |+04 |-04 |+05 |[+01 |[-06 -07 07 07
1-Methyl-

2-

heptyleyel | 1,40E+ | 1,96E | 1,52E | 1,20E | 1,60E | 2,45E | 2,49E | 7,23E | 1,04E | 6,32E | 1,58E- | 6,32E-
ohexane 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 |[+05 |[+00 [-05 -07 07 07
1-Methyl-

3-

heptylcyel | 1,40E+ | 1,96E | 1,52E | 1,20E | 1,60E | 2,45E | 2,49E | 7,23E | 1,04E | 6,32E | 1,58E- | 6,32E-
ohexane 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 |[+05 |[+00 [-05 -07 07 07
1-Methyl-

4-

heptylceyel | 1,40E+ | 1,96E | 1,52E | 1,20E | 1,60E | 2,45E | 2,49E | 7,23E | 1,04E | 6,32E | 1,58E- | 6,32E-
ohexane 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 |[+05 |[+00 [-05 -07 07 07

1-

cyclohexyl

4,8

dimethyl 1,70E+ | 2,38E | 5,80E | 9,05E | 1,21E | 6,97E | 5,83E | 1,25E | 1,25E | 1,79E | 4,48E- | 1,79E-
nonane 01 +02 | -04 +05 |+06 |-05 +05 | +00 |-05 -07 08 07

1-

cyclohexyl

4,8

dimethyl 1,80E+ | 2,52E | 1,85E | 1,84E | 2,46E | 4,10E | 7,74E | S,41E | 1,33E | 1,54E | 3,85E- | 1,54E-
decane 01 +02 | -04 +06 | +06 |-05 +05 |-01 -05 -07 08 07

1- 1,90E+ | 2,67E | 5,87E | 3,74E | 5,01E | 2,26E | 1,02E | 2,77E | 1,40E | 1,32E | 3,30E- | 1,32E-
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cyclohexyl |01 +02 | -05 +06 | +06 |-05 +06 | -01 -05 -07 08 07

4,8

dimethyl

undecane

1-

cyclohexyl

4,8

dimethyl |2,00E+ |2,81E | 1,86E | 7,64E | 1,02E | 1,14E | 1,37E | 1,28E | 1,48E | 1,13E | 2,83E- | 1,13E-

dodecane |01 +02 |-05 +06 |[+07 |-05 +06 | -01 -05 -07 08 07

1-

cyclohexyl

4,8

dimethyl |2,10E+ |2,95E | 5,88E | 1,56E | 2,09E | 5,23E | 1,81E | 5,35E | 1,55E | 9,73E | 2,43E- | 9,73E-

tridecane |01 +02 | -06 +07 |+07 |-06 |+06 |[-02 -05 -08 08 08

1-

cyclohexyl

4,8,12

trimethyl | 2,20E+ | 3,09E | 2,14E | 2,92E | 3,90E | 2,42E | 2,40E | 4,43E | 1,62E | 7,25E | 1,81E- | 7,25E-

tridecane |01 +02 | -06 +07 |+07 |-06 |+06 |[-02 -05 -08 08 08

1-

cyclohexyl

4,8,12

trimethyl

tetradecan | 2,30E+ | 3,23E | 6,74E | 5,98E | 8,00E | 8,76E | 3,19E | 1,92E | 1,70E | 6,22E | 1,56E- | 6,22E-

e 01 +02 | -07 +07 |+07 |-07 +06 | -02 -05 -08 08 08

1-

cyclohexyl 2,40E+ | 3,37E | 2,12E | 1,23E | 1,64E | 2,73E | 4,23E | 8,31E | 1,77E | 5,34E | 1,34E- | 5,34E-
01 +02 | -07 +08 |+08 |-07 +06 | -03 -05 -08 08 08

4,8,12
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trimethyl
pentadeca

ne

1,5-
Dimethyl-
1-(3,7-
dimethylh
eptyl)cyclo

hexane

1,70E+

01

2,52E

+02

2,14E

-04

1,68E

+06

2,25E

+06

4,43E

-05

7,74E

+05

5,67E

-01

1,35E

-05

4,99E

-07

1,25E-

07

4,99E-

07

1,5-
Dimethyl-
1-(3,7-
dimethyloc
tyl)cyclohe

xane

1,80E+

01

2,52E

+02

2,47E

-04

1,54E

+06

2,06E

+06

4,78E

-05

7,74E

+05

8,99E

-01

1,35E

-05

4,34E

-07

1,08E-

07

4,34E-

07

1,5-
Dimethyl-
1-(3,7-
dimethyln
onyl)cyclo

hexane

1,90E+

01

2,67E

+02

7,84E

-05

3,13E

+06

4,19E

+06

2,68E

-05

1,02E

+06

4,21E

-01

1,43E

-05

3,72E

-07

9,30E-

08

3,72E-

07

1,5-
Dimethyl-
1-(3,7-
dimethyld
ecyl)cycloh

exane

2,00E+

01

2,81E

+02

2,48E

-05

6,38E

+06

8,54E

+06

1,38E

-05

1,37E

+06

2,07E

-01

1,50E

-05

3,19E

-07

7,98E-

08

3,19E-

07

1,5-

2,10E+

2,95E

7,85E

1,30E

1,75E

6,50E

1,81E

9,15E

1,57E

2,74E

6,85E-

2,74E-
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Dimethyl-
1-(3,7-

dimethylu
ndecyl)cyc

lohexane

01

+02

-06

+07

+07

-06

+06

-02

-05

-07

08

07

1,5-
Dimethyl-
1-(3,7-
dimethyld
odecyl)cyel

ohexane

2,20E+

01

3,09E

+02

2,47E

-06

2,67E

+07

3,57E

+07

2,73E

-06

2,40E

+06

3,88E

-02

1,64E

-05

2,35E

-07

5,88E-

08

2,35E-

07

1,5-
Dimethyl-
1-(3,7,11-
trimethyld
odecyl)cycl

ohexane

2,30E+

01

3,23E

+02

8,99E

-07

5,00E

+07

6,68E

+07

1,16E

-06

3,19E

+06

321E

-02

1,71E

-05

1,75E

-07

4,38E-

08

1,75E-

07

1,5-
Dimethyl-
1-(3,7,11-
trimethylt
ridecyl)cyc

lohexane

2,40E+

01

3,37E

+02

2,82E

-07

1,02E

+08

1,37E

+08

3,75E

-07

423E

+06

1,40E

-02

1,80E

-05

1,50E

-07

3,76E-

08

1,50E-

07

1,5-
Dimethyl-
1-(3,7,11-
trimethylt

etradecyl)c

2,50E+

01

3,51E

+02

8,85E

-08

2,10E

+08

2,81E

+08

1,03E

-07

5,63E

+06

6,04E

-03

1,87E

-05

1,29E

-07

3,23E-

08

1,29E-

07
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yclohexane

1,5-

Dimethyl-

1-(3,7,11-

trimethylp

entadecyl)

cyclohexan | 2,60E+ | 3,65E | 2,77E | 4,32E | 5,78E | 2,33E | 7,47E | 2,36E | 1,94E | 1,11E | 2,77E- | 1,11E-
e 01 +02 |-08 +08 |[+08 |-08 +06 |-03 -05 -07 08 07
n-

Undecyley | 1,70E+ | 2,38E | 4,34E | 1,08E | 1,45E | 6,04E | 5,83E | 4,75E | 1,24E | 2,38E | 5,95E- | 2,38E-
clohexane |01 +02 |[-04 +06 |+06 |-05 +05 |-01 -05 -07 08 07
n-

Dodecyley | 1,80E+ |2,52E | 1,38E | 2,20E | 2,94E | 3,50E | 7,74E | 9,81E | 1,31E | 2,04E | 5,10E- | 2,04E-
clohexane |01 +02 |[-04 +06 |+06 |-05 +05 |[-02 -05 -07 08 07
n-

Tridecyley | 1,90E+ | 2,67E | 4,40E | 4,48E | 5,99E | 1,89E | 1,02E | 1,22E | 1,38E | 1,75E | 4,38E- | 1,75E-
clohexane |01 +02 |[-05 +06 |+06 |-05 +06 |-03 -05 -07 08 07
n-

Tetradecyl

cyclohexan | 2,00E+ | 2,81E | 1,39E | 9,14E | 1,22E | 9,36E | 1,37E | 2,17E | 1,45E | 1,50E | 3,76E- | 1,50E-
e 01 +02 |-05 +06 |+07 |-06 +06 |-02 -05 -07 08 07
n-

Pentadecyl

cyclohexan | 2,10E+ | 2,95E | 4,40E | 1,87E | 2,50E | 4,18E | 1,81E | 4,61E | 1,52E | 1,29E | 3,23E- | 1,29E-
e 01 +02 |-06 +07 |+07 |-06 +06 |-05 -05 -07 08 07
n-

Dodecylcy | 1,70E+ |2,38E | 4,34E | 1,08E | 1,45E | 6,04E | 5,83E | 4,84E | 1,07E | 2,50E | 6,26E- | 2,50E-
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clopentane | 01 +02 |[-04 +06 |+06 |-05 +05 | -01 -05 -07 08 07
n-

Tridecyley | 1,80E+ | 2,52E | 1,38E | 2,20E | 2,94E | 3,50E | 7,74E | 1,87E | 1,14E | 2,15E | 5,37E- | 2,15E-
clopentane | 01 +02 |[-04 +06 |+06 |-05 +05 | -01 -05 -07 08 07
n-

Tetradecyl

cyclopenta | 1,90E+ | 2,67E | 4,40E | 4,48E | 5,99E | 1,89E | 1,02E | 7,51E | 1,21E | 1,84E | 4,61E- | 1,84E-
ne 01 +02 |-05 +06 |[+06 |-05 +06 |-02 -05 -07 08 07
n-

Pentadecyl

cyclopenta | 2,00E+ | 2,81E | 1,39E | 9,14E | 1,22E | 9,36E | 1,37E | 3,13E | 1,28E | 1,58E | 3,96E- | 1,58E-
ne 01 +02 |-05 +06 |+07 |-06 +06 |-02 -05 -07 08 07
n-

Hexadecyl

cyclopenta | 2,10E+ | 2,95E | 4,40E | 1,87E | 2,50E | 4,18E | 1,81E | 1,16E | 1,35E | 1,36E | 3,40E- | 1,36E-
ne 01 +02 |-06 +07 |+07 |-06 +06 |-02 -05 -07 08 07

2-

Ethyldecal | 1,20E+ | 1,66E | 8,12E | 1,01E | 1,36E | 1,09E | 6,24E | 3,55E | 1,10E | 1,45E | 3,62E- | 1,45E-
in 01 +02 | -01 +04 |[+04 |-03 +04 |[+01 |-05 -07 08 07
2-n-

Propyldec | 1,30E+ | 1,80E | 2,65E | 2,03E | 2,72E | 7,32E | 8,28E | 1,41E | 1,17E | 1,24E | 3,10E- | 1,24E-
alin 01 +02 | -01 +04 |+04 |-04 +04 |[+01 |-05 -07 08 07
2-n-

Butyldecal | 1,40E+ | 1,94E | 8,59E | 4,08E | 5,46E | 4,95E | 1,10E | 5,72E | 1,24E | 1,07E | 2,66E- | 1,07E-
in 01 +02  |-02 +04 |+04 |-04 +05 |[+00 |-05 -07 08 07
2-n- 1,50E+ | 2,08E | 2,77E | 8,23E | 1,10E | 3,34E | 1,46E | 2,39E | 1,31E | 9,14E | 2,29E- | 9,14E-
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Pentyldeca | 01 +02 | -02 +04 | +05 -04 +05 | +00 |-05 -08 08 08

lin

2-n-

Hexyldecal | 1,60E+ |2,22E | §,91E | 1,66E | 2,23E | 2,22E | 1,93E | 1,09E | 1,38E | 7,85E | 1,96E- | 7,85E-
in 01 +02 | -03 +05 | +05 -04 +05 | +00 |-05 -08 08 08
2-n-

Heptyldec | 1,70E+ |2,36E | 2,85E | 3,37E | 4,51E | 1,45E | 2,57E | 4,15E | 1,46E | 6,74E | 1,68E- | 6,74E-
alin 01 +02 |-03 +05 | +05 -04 +05 -01 -05 -08 08 08

2-

Isopropyld | 1,30E+ | 1,80E | 3,06E | 1,86E | 2,48E | 7,78E | 8,28E | 2,45E | 1,17E | 1,08E | 2,70E- | 1,08E-
ecalin 01 +02 | -01 +04 | +04 |-04 +04 | +01 -05 -07 08 07

2-

Isobutylde | 1,40E+ | 1,94E | 9,93E | 3,73E | 4,99E | 5,25E | 1,10E | 9,83E | 1,24E | 9,25E | 2,31E- | 9,25E-
calin 01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 +05 | +00 |-05 -08 08 08

2-

Isopentyld | 1,50E+ |2,08E | 3,20E | 7,53E | 1,01E | 3,54E | 1,46E | 4,03E | 1,31E | 7,94E | 1,99E- | 7,94E-
ecalin 01 +02 | -02 +04 | +05 -04 +05 | +00 |-05 -08 08 08

2-

Isohexylde | 1,60E+ |2,22E | 1,03E | 1,52E | 2,04E | 2,36E | 1,93E | 1,69E | 1,38E | 6,82E | 1,70E- | 6,82E-
calin 01 +02 | -02 +05 | +05 -04 +05 | +00 |-05 -08 08 08

2-

Isoheptyld | 1,70E+ |2,36E | 3,29E | 3,08E | 4,13E | 1,54E | 2,57E | 7,97E | 1,45E | 5,85E | 1,46E- | 5,85E-
ecalin 01 +02 | -03 +05 | +05 -04 +05 -01 -05 -08 08 08
2,3-

Dimethyld | 1,20E+ | 1,66E | 9,38E | 9,27E | 1,24E | 1,16E | 6,24E | 4,67E | 1,10E | 2,43E | 6,07E- | 2,43E-
ecalin 01 +02 | -01 +03 | +04 |-03 +04 | +01 -05 -07 08 07
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2,4-
Dimethyld | 1,20E+ | 1,66E | 9,38E | 9.27E | 1,24E | 1,16E | 6,24E | 4,67E | 1,10E | 2,43E | 6,07E- | 2,43E-
ecalin 01 +02 |01 |+03 |+04 |-03 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,5-

Dimethyld | 1,20E+ | 1,66E | 9,38E | 9.27E | 1,24E | 1,16E | 6,24E | 4,67E | 1,10E | 2,43E | 6,07E- | 2,43E-
ecalin 01 +02 |01 |+03 |+04 |-03 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,6-

Dimethyld | 1,20E+ | 1,66E | 9,38E | 9.27E | 1,24E | 1,16E | 6,24E | 4,67E | 1,10E | 2,43E | 6,07E- | 2,43E-
ecalin 01 +02 |01 |+03 |+04 |-03 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,7-

Dimethyld | 1,20E+ | 1,66E | 9,38E | 9.27E | 1,24E | 1,16E | 6,24E | 4,67E | 1,10E | 2,43E | 6,07E- | 2,43E-
ecalin 01 +02 |01 |+03 |+04 |-03 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,8-

Dimethyld | 1,20E+ | 1,66E | 9,38E | 9.27E | 1,24E | 1,16E | 6,24E | 4,67E | 1,10E | 2,43E | 6,07E- | 2,43E-
ecalin 01 +02 |01 |+03 |+04 |-03 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,3,4-

Trimethyl | 1,30E+ | 1,80E |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50E | 8,74E- | 3,50E-
decalin 01 +02 |01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,3,5-

Trimethyl | 1,30E+ | 1,80E |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50E | 8,74E- | 3,50E-
decalin 01 +02 |01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,3,6-

Trimethyl | 1,30E+ | 1,80E |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50E | 8,74E- | 3,50E-
decalin 01 +02 |01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,3,7-

Trimethyl | 1,30E+ | 1,80E |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50E | 8,74E- | 3,50E-
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decalin 01 +02 |01 [+04 [+04 [-04 [+04 [+01 |-05 |-07 ]o08 07
2,3,8-
Trimethyl | 1,30E+ | 1,80E |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50E | 8,74E- | 3,50E-
decalin 01 +02 |01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,4,5-
Trimethyl | 1,30E+ | 1,80E |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50E | 8,74E- | 3,50E-
decalin 01 +02 |01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,4,6-
Trimethyl | 1,30E+ | 1,80E |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50 | 8,74E- | 3,50E-
decalin 01 +02 |01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,4,7-
Trimethyl | 1,30E+ | 1,80 |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50 | 8,74E- | 3,50E-
decalin 01 +02 |01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,4,8-
Trimethyl | 1,30E+ | 1,80E |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50E | 8,74E- | 3,50E-
decalin 01 +02 |01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,5,6-
Trimethyl | 1,30E+ | 1,80 |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50 | 8,74E- | 3,50E-
decalin 01 +02 |01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,5,7-
Trimethyl | 1,30E+ | 1,80E |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50E | 8,74E- | 3,50E-
decalin 01 +02 |01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,5,8-
Trimethyl | 1,30E+ | 1,80E |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50E | 8,74E- | 3,50E-
decalin 01 +02 |01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
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2,6,7-

Trimethyl | 1,30E+ | 1,80E |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50E | 8,74E- | 3,50E-
decalin 01 +02 [-01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,6,8-

Trimethyl | 1,30E+ | 1,80 |3,54E | 1,70E | 2,27E | 8,27E | 8,28E | 2,40E | 1,18E | 3,50E | 8,74E- | 3,50E-
decalin 01 +02 [-01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,7,8-

Trimethyl | 1,30E+ | 1,80E |3,06E | 1,86E | 2,48E | 7,78E | 8,28E | 1,84E | 1,19E | 2,08E | 5,21E- | 2,08E-
decalin 01 +02 [-01 |+04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-05 |-07 |08 07
2,3,4,5-

Tetrameth | 1,40E+ | 1,94E | 1,33E | 3,12E | 4,17E | 5,92E | 1,10E | 1,25E | 1,26E | 5,04E | 1,26E- | 5,04E-
yldecalin |01 +02 |-01 |+04 |+04 [-04 |+05 |+01 |-05 [-07 |07 07
2,3,4,6-

Tetrameth | 1,40E+ | 1,94E | 1,33E | 3,12E | 4,17E | 5,92E | 1,10E | 1,25E | 1,26E | 5,04E | 1,26E- | 5,04E-
yldecalin |01 +02 |-01 |+04 |+04 [-04 |+05 |+01 |-05 [-07 |07 07
2,3,4,7-

Tetrameth | 1,40E+ | 1,94E | 1,33E | 3,12E | 4,17E | 5,92E | 1,10E | 1,25E | 1,26E | 5,04E | 1,26E- | 5,04E-
yldecalin |01 +02 |-01 |+04 |+04 [-04 |+05 |+01 |-05 [-07 |07 07
2,3,4,8-

Tetrameth | 1,40E+ | 1,94E | 1,33E | 3,12E | 4,17E | 5,92E | 1,10E | 1,25E | 1,26E | 5,04E | 1,26E- | 5,04E-
yldecalin |01 +02 |-01 |+04 |+04 [-04 |+05 |+01 |-05 [-07 |07 07
2,4,5,6-

Tetrameth | 1,40E+ | 1,94E | 1,33E | 3,12E | 4,17E | 5,92E | 1,10E | 1,25E | 1,26E | 5,04E | 1,26E- | 5,04E-
yldecalin |01 +02 [-01 |+04 |+04 [-04 |+05 |+01 |-05 [-07 |07 07
2,4,5,7-

Tetrameth | 1,40E+ | 1,94E | 1,33E | 3,12E | 4,17E | 5,92E | 1,10E | 1,25E | 1,26E | 5,04E | 1,26E- | 5,04E-
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yldecalin | 01 +02 [-01 |+04 |+04 |-04 [+05 |+01 [-05 [-07 |07 07
2,4,5,8-
Tetrameth | 1,40E+ | 1,94E | 1,33E | 3,12E | 4,17E | 5,92E | 1,10E | 1,25E | 1,26E | 5,04E | 1,26E- | 5,04E-
yldecalin |01 +02 [-01 |+04 |+04 [-04 |+05 |+01 |-05 [-07 |07 07
2,5,6,7-
Tetrameth | 1,40E+ | 1,94E | 1,33E | 3,12E | 4,17E | 5,92E | 1,10E | 1,25E | 1,26E | 5,04E | 1,26E- | 5,04E-
yldecalin |01 +02 [-01 |+04 |+04 [-04 |+05 |+01 |-05 [-07 |07 07
2,5,6,8-
Tetrameth | 1,40E+ | 1,94E | 1,33E | 3,12E | 4,17E | 5,92E | 1,10E | 1,25E | 1,26E | 5,04E | 1,26E- | 5,04E-
yldecalin |01 +02 |-01 |+04 |+04 [-04 |+05 |+01 |-05 [-07 |07 07
2,6,7,8-
Tetrameth | 1,40E+ | 1,94E | 1,33E | 3,12E | 4,17E | 5,92E | 1,10E | 1,25E | 1,26E | 5,04E | 1,26E- | 5,04E-
yldecalin |01 +02 |-01 |+04 |+04 [-04 |+05 |+01 |-05 [-07 |07 07
2,3,4,5,6-
Pentameth | 1,50E+ | 2,08E |4,94E | 5,75E | 7,70E | 4,23E | 1,46E | 6,59E | 1,35E | 7,25E | 1,81E- | 7,25E-
yldecalin |01 +02 [-02 |+04 |+04 [-04 |+05 |+00 |-05 [-07 |07 07
2,3,4,5,7-
Pentameth | 1,50E+ | 2,08E |4,94E | 5,75E | 7,70E | 4,23E | 1,46E | 6,59E | 1,35E | 7,25E | 1,81E- | 7,25E-
yldecalin |01 +02 [-02 |+04 |+04 [-04 |+05 |+00 |-05 [-07 |07 07
2,3,4,5,8-
Pentameth | 1,50E+ | 2,08E |4,94E | 5,75E | 7,70E | 4,23E | 1,46E | 6,59E | 1,35E | 7,25E | 1,81E- | 7,25E-
yldecalin |01 +02 [-02 |+04 |+04 [-04 |+05 |+00 |-05 [-07 |07 07
2,4,5,6,7-
Pentameth | 1,50E+ | 2,08E |4,94E | 5,75E | 7,70E | 4,23E | 1,46E | 6,59E | 1,35E | 7,25E | 1,81E- | 7,25E-
yldecalin |01 +02 [-02 |+04 |+04 [-04 |+05 |+00 |-05 [-07 |07 07
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2,4,5,6,8-

Pentameth | 1,50E+ | 2,08E | 4,94E | 5,75E | 7,70E | 4,23E | 1,46E | 6,59E | 1,35E | 7,25E | 1,81E- | 7,25E-
yldecalin | 01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 +05 |+00 |-05 -07 07 07
2,5,6,7,8-

Pentameth | 1,50E+ | 2,08E | 4,94E | 5,75E | 7,70E | 4,23E | 1,46E | 6,59E | 1,35E | 7,25E | 1,81E- | 7,25E-
yldecalin | 01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 +05 |+00 |-05 -07 07 07
2,3,4,5,6,7-

Hexameth | 1,60E+ |2,22E | 1,83E | 1,06E | 1,42E | 3,00E | 1,93E | 3,52E | 1,43E | 1,04E | 2,61E- | 1,04E-
yldecalin | 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 +05 |+00 |-05 -06 07 06
2,3,4,5,6,8-

Hexameth | 1,60E+ |2,22E | 1,83E | 1,06E | 1,42E | 3,00E | 1,93E | 3,52E | 1,43E | 1,04E | 2,61E- | 1,04E-
yldecalin | 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 +05 |+00 |-05 -06 07 06
2,3,4,5,7,8-

Hexameth | 1,60E+ |2,22E | 1,83E | 1,06E | 1,42E | 3,00E | 1,93E | 3,52E | 1,43E | 1,04E | 2,61E- | 1,04E-
yldecalin | 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 +05 |+00 |-05 -06 07 06
2,3,4,5,6,7,

8-

Heptamet | 1,70E+ |2,36E | 6,78E | 1,97E | 2,64E | 2,11E | 2,57E | 1,91E | 1,52E | 1,50E | 3,76E- | 1,50E-
hyldecalin |01 +02 | -03 +05 |+05 |-04 +05 |+00 |-05 -06 07 06
Octamethy | 1,80E+ | 2,50E | 2,50E | 3,66E | 4,90E | 1,45E | 3,41E | 1,01E | 1,60E | 2,17E | 5,42E- |2,17E-
Idecalin 01 +02 | -03 +05 |+05 |-04 +05 |+00 |-05 -06 07 06
isopropyl

hexaydroi | 1,20E+ | 1,66E | 9,38E | 9,27E | 1,24E | 1,16E | 6,24E | 6,83E | 8,95E | 1,32E | 3,31E- | 1,32E-
ndane 01 +02 |-01 +03 | +04 |-03 +04 |+01 |-06 -07 08 07
isopentyl

hexaydroi | 1,40E+ | 1,94E | 9,93E | 3,73E | 4,99E | 5,25E | 1,10E | 1,07E | 1,05E | 9,74E | 2,44E- | 9,74E-
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ndane 01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-05 -08 08 08

isoheptyl

hexahydro | 1,60E+ |2,22E | 1,03E | 1,52E | 2,04E | 2,36E | 1,93E | 1,83E | 1,19E | 7,18E | 1,79E- | 7,18E-

indane 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 +05 | +00 |-05 -08 08 08

2,6

dimethyl

heptyl

hexahydro | 1,80E+ | 2,50E | 1,21E | 5,73E | 7,66E | 1,04E | 3,41E | 6,32E | 1,33E | 4,59E | 1,15E- | 4,59E-

indane 01 +02 | -03 +05 |+05 |-04 +05 |-01 -05 -08 08 08

2,6

dimethyl

nonyll

hexahydro | 2,00E+ |2,79E | 1,22E | 2,38E | 3,18E | 3,60E | 6,02E | 1,02E | 1,49E | 3,38E | 8,45E- | 3,38E-

indane 01 +02 | -04 +06 | +06 |-05 +05 |-01 -05 -08 09 08

2,6,9

trimethyl

decyl

hexahydro |2,20E+ | 3,07E | 1,41E | 9,08E | 1,21E | 1,03E | 1,06E | 3,45E | 1,63E | 2,16E | 5,40E- |2,16E-

indane 01 +02 | -05 +06 | +07 |-05 +06 | -02 -05 -08 09 08

2,6,9

trimethyl

dodecyl

hexahydro |2,40E+ | 3,35E | 1,39E | 3,81E | 5,10E | 1,79E | 1,87E | 6,48E | 1,78E | 1,59E | 3,98E- | 1,59E-

indane 01 +02 | -06 +07 |+07 |-06 +06 | -03 -05 -08 09 08

2,6,9,12

tetramethy 2,60E+ | 3,63E | 1,58E | 1,47E | 1,97E | 2,11E | 3,29E | 2,29E | 1,93E | 1,02E | 2,55E- | 1,02E-
01 +02 | -07 +08 |+08 |-07 +06 | -03 -05 -08 09 08

1 tridecyl
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hexahydro

indane

2,4

dimethylp

entyl-2- 1,70E+ | 2,36E | 3,80E | 2,82E | 3,77E | 1,64E | 2,57E | 1,28E | 1,47E | 5,08E | 1,27E- | 5,08E-
decalin 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |[+00 |-05 -08 08 08
2,4

dimethylh

exyl-2- 1,80E+ | 2,50E | 1,21E | 5,73E | 7,66E | 1,04E | 3,41E | 5,89E | 1,55E | 4,36E | 1,09E- | 4,36E-
decalin 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |-01 -05 -08 08 08
2,4

dimethylh

eptyl-2- 1,90E+ | 2,64E | 3,85E | 1,17E | 1,56E | 6,30E | 4,53E | 2,52E | 1,62E | 3,74E | 9,35E- | 3,74E-
decalin 01 +02 |-04 +06 |[+06 |-05 +05 |-01 -05 -08 09 08
2,4

dimethyloc

tyl-2- 2,00E+ | 2,79E | 1,22E | 2,38E | 3,18E | 3,60E | 6,02E | 1,01E | 1,69E | 3,21E | 8§,03E- | 3,21E-
decalin 01 +02 |-04 +06 |[+06 |-05 +05 |-01 -05 -08 09 08
2,4,6

trimethylo

ctyl-2- 2,10E+ | 2,93E | 4,46E | 4,44E | 5,94E | 2,09E | 7,99E | 8,89E | 1,78E | 2,39E | 5,98E- | 2,39E-
decalin 01 +02 |-05 +06 |[+06 |-05 +05 |[-02 -05 -08 09 08
2,4,6

trimethyln

onyl-2- 2,20E+ |3,07E | 1,41E | 9,08E | 1,21E | 1,03E | 1,06E | 3,44E | 1,85E | 2,05E | 5,13E- | 2,05E-
decalin 01 +02 |-05 +06 |[+07 |-05 +06 |-02 -05 -08 09 08
2,4,6 2,30E+ | 3,21E | 4,43E | 1,86E | 2,49E | 4,57E | 1,41E | 1,49E | 1,92E | 1,76E | 4,41E- | 1,76E-
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trimethyld | 01 +02 | -06 +07 |+07 |-06 |+06 |[-02 -05 -08 09 08
ecyl-2-

decalin

2,4,6

trimethylu

ndecyl-2- | 2,40E+ |3,35E | 1,39E | 3,81E | 5,10E | 1,79E | 1,87E | 6,48E | 1,99E | 1,51E | 3,78E- | 1,51E-
decalin 01 +02 | -06 +07 |+07 [-06 |[+06 |-03 -05 -08 09 08
2,4,6

trimethyld

odecyl-2- | 2,50E+ |3,49E | 4,36E | 7,83E | 1,05E | 6,12E | 2,48E | 2,79E | 2,06E | 1,30E | 3,24E- | 1,30E-
decalin 01 +02 | -07 +07 |+08 |-07 +06 | -03 -05 -08 09 08
4,8

dimethyld

odecyl-2- | 2,40E+ |3,35E | 1,20E | 4,17E | 5,58E | 1,57E | 1,87E | 2,85E | 1,98E | 1,74E | 4,35E- | 1,74E-
decalin 01 +02 | -06 +07 |+07 [-06 |[+06 |-03 -05 -08 09 08
2,4,6,10,14

pentameth

ylundecyl- | 2,60E+ | 3,63E | 1,82E | 1,34E | 1,80E | 2,49E | 3,29E | 4,85E | 2,15E | 8,40E | 2,10E- | 8,40E-
2-decalin | 01 +02 | -07 +08 |+08 |-07 +06 | -03 -05 -09 09 09
2,4,6,10,14

pentameth

yldodecyl- |2,70E+ |3,07E | 1,41E | 9,08E | 1,21E | 1,03E | 1,06E | 3,45E | 1,63E | 2,16E | 5,40E- | 2,16E-
2-decalin | 01 +02 | -05 +06 | +07 |-05 +06 | -02 -05 -08 09 08
2,4,6,10,14

pentameth

yltridecyl- | 2,80E+ | 3,91E | 1,78E | 5,69E | 7,61E | 1,33E | 5,80E | 8,05E | 2,30E | 6,19E | 1,55E- | 6,19E-
2-decalin | 01 +02 | -08 +08 |+08 |-08 +06 | -04 -05 -09 09 09
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2,4,6,10

tetramethy

Itetradecyl | 2,90E+ | 4,05E | 5,54E | 1,17E | 1,57E | 2,23E | 7,71E | 3,41E | 2,37E | 5,31E | 1,33E- | 5,31E-
-2-decalin | 01 +02 |-09 +09 [+09 |-09 +06 |-04 -05 -09 09 09
2,4,6,10,14

pentameth

yldodecyl- | 2,70E+ | 4,19E | 1,73E | 2,42E | 3,23E | 2,96E | 1,02E | 1,43E | 2,44E | 4,56E | 1,14E- | 4,56E-
2-decalin | 01 +02 |-09 +09 [+09 |-10 +07 |-04 -05 -09 09 09

1- 1,10E+ | 1,54E | 3,43E | 1,73E | 2,31E | 6,98E | 1,50E | 6,57E | 2,70E | 1,00E | 2,50E- | 1,00E-
Undecene |01 +02 | -01 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-05 -06 07 06

1- 1,20E+ | 1,68E | 1,13E | 3,45E | 4,62E | 4,79E | 1,99E | 2,12E | 2,77E | 8,58E | 2,15E- | 8,58E-
Dodecene |01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-05 -07 07 07

1- 1,30E+ | 1,82E | 3,67E | 6,91E | 9,25E | 3,28E | 2,64E | 8,51E | 2,84E | 7,37E | 1,84E- | 7,37E-
Tridecene |01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +05 |[+00 |-05 -07 07 07

1-

Tetradece | 1,40E+ | 1,96E | 1,19E | 1,39E | 1,86E | 2,22E | 3,50E | 2,00E | 2,91E | 6,32E | 1,58E- | 6,32E-
ne 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +05 |[+00 |-05 -07 07 07

1-

Pentadece | 1,50E+ | 2,10E | 3,84E | 2,80E | 3,75E | 1,47E | 4,65E | 6,05E | 2,98E | 5,43E | 1,36E- | 5,43E-
ne 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |-01 -05 -07 07 07

2- 1,10E+ | 1,54E | 4,01E | 1,57E | 2,10E | 7,45E | 1,77E | 8,31E | 1,24E | 1,43E | 3,59E- | 1,43E-
Undecene |01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 | +01 |-04 -06 07 06

2- 1,20E+ | 1,68E | 1,32E | 3,14E | 4,19E | 5,11E | 2,35E | 3,93E | 1,25E | 1,23E | 3,08E- | 1,23E-
Dodecene |01 +02 | -01 +04 | +04 |-04 +05 | +01 |-04 -06 07 06

2- 1,30E+ | 1,82E | 4,29E | 6,28E | 8,40E | 3,49E | 3,12E | 1,56E | 1,25E | 1,06E | 2,64E- | 1,06E-
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Tridecene |01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-04 -06 07 06

2-

Tetradece | 1,40E+ | 1,96E | 1,39E | 1,26E | 1,69E | 2,36E | 4,13E | 6,31E | 1,26E | 9,07E | 2,27E- | 9,07E-
ne 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 +05 |+00 |-04 -07 07 07

2-

Pentadece | 1,50E+ |2,10E | 4,48E | 2,55E | 3,41E | 1,57E | 5,49E | 2,61E | 1,27E | 7,78E | 1,95E- | 7,78E-
ne 01 +02 | -03 +05 |+05 |-04 +05 |+00 |-04 -07 07 07
9-Methyl-

1- 1,20E+ | 1,68E | 1,30E | 3,15E | 4,22E | 5,09E | 1,99E | 9,99E | 2,79E | 7,46E | 1,86E- | 7,46E-
Undecene |01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-05 -07 07 07
10-Methyl-

1- 1,30E+ | 1,82E | 4,25E | 6,32E | 8,46E | 3,48E | 2,64E | 3,88E | 2,86E | 6,40E | 1,60E- | 6,40E-
Dodecene |01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-05 -07 07 07
11-Methyl-

1- 1,40E+ | 1,96E | 1,38E | 1,27E | 1,70E | 2,36E | 3,50E | 1,53E | 2,93E | 5,49E | 1,37E- | 5,49E-
Tridecene |01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 +05 |+01 |-05 -07 07 07
12-Methyl-

1-

Tetradece |1,50E+ |2,10E | 4,44E | 2,56E | 3,43E | 1,56E | 4,65E | 6,23E | 3,00E | 4,71E | 1,18E- | 4,71E-
ne 01 +02 | -03 +05 |+05 |-04 +05 | +00 |-05 -07 07 07
9-Methyl-

2- 1,20E+ | 1,68E | 1,52E | 2,87E | 3,83E | 5,42E | 2,35E | 6,95E | 1,25E | 1,07E | 2,67E- | 1,07E-
Undecene |01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-04 -06 07 06
10-Methyl-

2- 1,30E+ | 1,82E | 4,96E | 5,74E | 7,68E | 3,71E | 3,12E | 2,72E | 1,26E | 9,18E | 2,29E- | 9,18E-
Dodecene |01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-04 -07 07 07
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11-Methyl-

2- 1,40E+ | 1,96E | 1,61E | 1,15E | 1,54E | 2,51E | 4,13E | 1,08E | 1,26E | 7,87E | 1,97E- | 7,87E-
Tridecene |01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +05 |+01 |-04 -07 07 07
12-Methyl-

2-

Tetradece | 1,50E+ | 2,10E | 5,18E | 2,33E | 3,12E | 1,67E | 5,49E | 4,43E | 1,27E | 6,76E | 1,69E- | 6,76E-
ne 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |[+00 |-04 -07 07 07
8-Ethyl-1- | 1,20E+ | 1,68E | 1,30E | 3,15E | 4,22E | 5,09E | 1,99E | 9,99E | 2,81E | 7,46E | 1,86E- | 7,46E-
Decene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-05 -07 07 07
9-Ethyl-1- | 1,20E+ | 1,68E | 1,30E | 3,15E | 4,22E | 5,09E | 1,99E | 9,99E | 2,79E | 7,46E | 1,86E- | 7,46E-
Undecene |01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-05 -07 07 07
10-Ethyl-

1- 1,40E+ | 1,96E | 1,38E | 1,27E | 1,70E | 2,36E | 3,50E | 1,53E | 2,95E | 5,49E | 1,37E- | 5,49E-
Dodecene |01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +05 |+01 |-05 -07 07 07
11-Ethyl-

1- 1,50E+ | 2,10E | 4,44E | 2,56E | 3,43E | 1,56E | 4,65E | 6,23E | 3,02E | 4,71E | 1,18E- |4,71E-
Tridecene |01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 | +00 |-05 -07 07 07
12-Ethyl-

1-

Tetradece |1,60E+ |2,24E | 1,42E | 5,19E | 6,94E | 1,00E | 6,18E | 2,59E | 3,09E | 4,04E | 1,01E- | 4,04E-
ne 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 | +00 |-05 -07 07 07
8-Ethyl-2- | 1,20E+ | 1,68E | 1,52E | 2,87E | 3,83E | 5,42E | 2,35E | 6,95E | 1,25E | 1,07E | 2,67E- | 1,07E-
Decene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-04 -06 07 06
9-Ethyl-2- | 1,30E+ | 1,82E | 4,96E | 5,74E | 7,68E | 3,71E | 3,12E | 2,72E | 1,26E | 9,18E | 2,29E- | 9,18E-
Undecene |01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-04 -07 07 07
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10-Ethyl-

2- 1,40E+ | 1,96E | 1,61E | 1,15E | 1,54E | 2,51E | 4,13E | 1,08E | 1,27E | 7,87E | 1,97E- | 7,87E-

Dodecene |01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +05 |+01 |-04 -07 07 07

11-Ethyl-

2- 1,50E+ | 2,10E | 5,18E | 2,33E | 3,12E | 1,67E | 5,49E | 4,43E | 1,27E | 6,76E | 1,69E- | 6,76E-

Tridecene |01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |[+00 |-04 -07 07 07

5,8-

Dimethyl- | 1,20E+ | 1,68E | 1,51E | 2,88E | 3,86E | 5,40E | 1,99E | 1,77E | 2,80E | 6,48E | 1,62E- | 6,48E-

1-Decene |01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+02 |-05 -07 07 07

6,9-

Dimethyl-

1- 1,30E+ | 1,82E | 4,91E | 5,78E | 7,73E | 3,69E | 2,64E | 6,84E | 2,87E | 5,56E | 1,39E- | 5,56E-

Undecene |01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-05 -07 07 07

7,10-

Dimethyl-

1- 1,40E+ | 1,96E | 1,59E | 1,16E | 1,55E | 2,50E | 3,50E | 2,68E | 2,94E | 4,77E | 1,19E- | 4,77E-

Dodecene |01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +05 |+01 |-05 -07 07 07

8,11-

Dimethyl-

1- 1,50E+ | 2,10E | 5,13E | 2,34E | 3,14E | 1,66E | 4,65E | 1,07E | 3,01E | 4,09E | 1,02E- | 4,09E-

Tridecene |01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |+01 |-05 -07 07 07

5,8-

Dimethyl- | 1,20E+ | 1,68E | 1,76E | 2,62E | 3,51E | 5,76E | 2,35E | 1,23E | 1,25E | 9,29E | 2,32E- | 9,29E-

2-Decene | 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +05 |+02 |-04 -07 07 07

6.9 1,30E+ | 1,82E | 5,73E | 5,25E | 7,02E | 3,93E | 3,12E | 4,77E | 1,26E | 7,97E | 1,99E- | 7,97E-
01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +05 |+01 |-04 -07 07 07

Dimethyl-
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2-
Undecene
7,10-
Dimethyl-
2- 1,40E+ | 1,96E | 1,86E | 1,06E | 1,41E | 2,67E | 4,13E | 1,88E | 1,26E | 6,84E | 1,71E- | 6,84E-
Dodecene |01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +05 |+01 |-04 -07 07 07
8,11-
Dimethyl-
2- 1,50E+ | 2,10E | 5,98E | 2,13E | 2,85E | 1,78E | 5,49E | 7,57E | 1,27E | 5,87E | 1,47E- | 5,87E-
Tridecene |01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |[+00 |-04 -07 07 07
3,6,9-
Trimethyl-
2- 1,40E+ | 1,96E | 1,66E | 1,13E | 1,51E | 2,55E | 4,88E | 2,41E | 3,51E | 9,81E | 2,45E- | 9,81E-
Undecene |01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +05 |+01 |-04 -07 07 07
4,7,10-
Trimethyl-
2- 1,50E+ | 2,10E | 6,91E | 1,95E | 2,61E | 1,89E | 5,49E | 1,31E | 1,27E | 5,10E | 1,27E- | 5,10E-
Dodecene |01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |+01 |-04 -07 07 07
n-
Pentylbenz | 1,10E+ | 1,48E | 3,37E | 4,20E | 5,61E | 1,84E | 2,57E | 5,85E | 5,07E | 1,02E | 2,55E- | 1,02E-
ene 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +03 | +01 |-06 -06 07 06
n-
Hexylbenz | 1,20E+ | 1,62E | 9,02E | 9,50E | 1,27E | 1,11E | 2,90E | 1,61E | 5,77E | 8,76E | 2,19E- | 8,76E-
ene 01 +02 |-01 +03 | +04 |-03 +03 | +01 |-06 -07 07 07
1,30E+ | 1,76E | 4,47E | 1,47E | 1,96E | 8,92E | 1,53E | 4,13E | 6,48E | 7,52E | 1,88E- | 7,52E-
n-
01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +03 |[+00 |-06 -07 07 07

Heptylben
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zene

n-

Octylbenz | 1,40E+ | 1,90 | 6,60E | 4,81E | 6,43E | 4,35E | 4,35E | 1,51E | 7,19E | 6,45E | 1,61E- | 6,45E-
ene 01 +02 [-02 |+04 |+04 [-04 |+03 |+00 |-06 [-07 |07 07
n_

Nonylbenz | 1,50E+ | 2,04E |3,52E | 7,10E | 9,50E | 3,61E | 5,81E | 7,61E | 7,89E | 5,54E | 1,38E- | 5,54E-
ene 01 +02 [-02 |+04 |+04 [-04 |+03 |-01 |-06 [-07 |07 07
n-

Decylbenz | 1,60E+ |2,18E | 1,00E | 1,55E | 2,07E | 2,29E | 1,55E | 1,71E | 8,60E | 4,75E | 1,19E- | 4,75E-
ene 01 +02 [-02 |+05 |+05 |-04 |+04 |-01 |-06 [-07 |07 07
n_

Undecylbe | 1,70E+ | 2,32E | 3,30E | 3,08E | 4,12E | 1,52E | 1,02E | 3,23E | 9,31E | 4,08E | 1,02E- | 4,08E-
nzene 01 +02 [-03 |+05 |+05 |-04 |+04 |-02 |-06 |[-07 |07 07
n-

Dodecylbe | 1,80E+ | 2,46E | 1,00E | 1,55E | 2,07E | 2,59E | 1,36E | 6,81E | 1,00E | 3,50E | 8,75E- | 3,50E-
nzene 01 +02 [-02 |+05 |+05 |-04 |+04 |-03 |-05 |-07 |08 07
1,2,3,4,5-

Pentameth | 1,10E+ | 1,48E | 1,55E | 1,63E | 2,18E | 3,88E | 4,44E | 4,64E | 2,64E | 1,87E | 4,68E- | 1,87E-
ylbenzene |01 +02 |[+01 |+03 |+03 [-03 |+01 |+00 |-05 [-06 |07 06
1,2,3,4,5,6-

Hexameth | 1,20E+ | 1,62E |2,35E | 2,19E | 2,93E | 6,26E | 7,91E | 1,15E | 3,24E | 1,89E | 4,73E- | 1,89E-
ylbenzene |01 +02 |-01 |+04 |+04 [-04 |+01 |-01 |-05 |-06 |07 06
1,2,3-

Triethylbe | 1,20E+ | 1,62E | 2,90E | 4,60E | 6,16E | 1,88E | 1,71E | 1,06E | 8,99E | 1,35E | 3,38E- | 1,35E-
nzene 01 +02 [+00 |+03 |+03 [-03 |+03 |+01 |-06 |-06 |07 06
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1,2,4-

Triethylbe | 1,20E+ | 1,62E | 2,90E | 4,60E | 6,16E | 1,88E | 1,71E | 3,23E | 8,99E | 1,35E | 3,38E- | 1,35E-
nzene 01 +02 |[+00 |+03 |[+03 |-03 +03 | +01 -06 -06 07 06
1,2,5-

Triethylbe | 1,20E+ | 1,62E | 2,90E | 4,60E | 6,16E | 1,88E | 1,71E | 3,23E | 8,99E | 1,35E | 3,38E- | 1,35E-
nzene 01 +02 |[+00 |+03 |+03 |-03 +03 | +01 -06 -06 07 06
1,2,3,4-

Tetraethyl | 1,40E+ | 1,90E | 2,76E | 1,98E | 2,65E | 7,86E | 2,51E | 1,22E | 1,11E | 1,24E | 3,09E- | 1,24E-
benzene 01 +02 -01 +04 | +04 -04 +03 +00 -05 -06 07 06
1,2,3,5-

Tetraethyl | 1,40E+ | 1,90E | 2,76E | 1,98E | 2,65E | 7,86E | 2,51E | 1,22E | 2,04E | 1,24E | 3,09E- | 1,24E-
benzene 01 +02 -01 +04 | +04 -04 +03 +00 -05 -06 07 06
1,2,3,4,5-

Pentaethyl | 1,60E+ | 2,18E | 2,57E | 8,63E | 1,16E | 3,39E | 3,69E | 8,37E | 2,50E | 1,13E | 2,83E- | 1,13E-
benzene 01 +02 -02 +04 | +05 -04 +03 -01 -05 -06 07 06
1,2-

Dipropylb | 1,20E+ | 1,62E | 3,24E | 4,30E | 5,75E | 1,98E | 2,07E | 1,06E | 5,42E | 1,09E | 2,72E- | 1,09E-
enzene 01 +02 |[+00 |+03 |[+03 |-03 +03 | +01 -06 -06 07 06
1,3-

Dipropylb | 1,20E+ | 1,62E | 3,24E | 4,30E | 5,75E | 1,98E | 2,07E | 1,06E | 8,49E | 1,09E | 2,72E- | 1,09E-
enzene 01 +02 |[+00 |+03 |+03 |-03 +03 | +01 -06 -06 07 06
1,4-

Dipropylb | 1,20E+ | 1,62E | 3,24E | 4,30E | 5,75E | 1,98E | 2,07E | 1,06E | 5,42E | 1,09E | 2,72E- | 1,09E-
enzene 01 +02 |[+00 |+03 |[+03 |-03 +03 | +01 -06 -06 07 06
1,2,3-

Tripropyl | 1,50E+ |2,04E | 9,96E | 3,73E | 4,99E | 5,53E | 4,01E | 4,76E | 1,10E | 8,54E | 2,14E- | 8,54E-
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benzene 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -05 -07 07 07

1,2,4-

Tripropyl |1,50E+ |2,04E | 9,96E | 3,73E | 4,99E | 5,53E | 4,01E | 4,76E | 1,10E | 8,54E | 2,14E- | 8,54E-

benzene 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -05 -07 07 07

1,2,5-

Tripropyl |1,50E+ |2,04E | 9,96E | 3,73E | 4,99E | 5,53E | 4,01E | 4,76E | 1,10E | 8,54E | 2,14E- | 8,54E-

benzene 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -05 -07 07 07

1-Methyl-

2-

butylbenze | 1,10E+ | 1,48E | 9,83E | 2,16E | 2,89E | 3,08E | 1,56E | 2,81E | 5,11E | 1,20E | 3,01E- | 1,20E-

ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +03 | +01 |-06 -06 07 06

1-Methyl-

3-

butylbenze | 1,10E+ | 1,48E | 9,83E | 2,16E | 2,89E | 3,08E | 1,56E | 2,81E | 8,33E | 1,20E | 3,01E- | 1,20E-

ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +03 | +01 |-06 -06 07 06

1-Methyl-

4-

butylbenze | 1,10E+ | 1,48E | 9,83E | 2,16E | 2,89E | 3,08E | 1,56E | 2,81E | 5,11E | 1,20E | 3,01E- | 1,20E-

ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +03 | +01 |-06 -06 07 06

1-Methyl-

2-

pentylbenz | 1,20E+ | 1,62E | 3,24E | 4,30E | 5,75E | 1,98E | 2,07E | 1,06E | 5,81E | 1,03E | 2,58E- | 1,03E-

ene 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +03 | +01 |-06 -06 07 06

1-Methyl-

3 1,20E+ | 1,62E | 3,24E | 4,30E | 5,75E | 1,98E | 2,07E | 1,06E | 9,04E | 1,03E | 2,58E- | 1,03E-
01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +03 | +01 |-06 -06 07 06

pentylbenz
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ene

1-Methyl-

4-

pentylbenz | 1,20E+ | 1,62E | 3,24E | 4,30E | 5,75E | 1,98E | 2,07E | 1,06E | 5,81E | 1,03E | 2,58E- | 1,03E-
ene 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +03 | +01 |-06 -06 07 06
1-Methyl-

2-

hexylbenze | 1,30E+ | 1,76E | 1,06E | 8,60E | 1,15E | 1,30E | 2,75E | 4,11E | 6,52E | 8,86E | 2,22E- | §,86E-
ne 01 +02 |+00 |+03 |+04 |-03 +03 | +00 |-06 -07 07 07
1-Methyl-

3-

hexylbenze | 1,30E+ | 1,76E | 1,06E | 8,60E | 1,15E | 1,30E | 2,75E | 4,11E | 9,74E | 8,86E | 2,22E- | §,86E-
ne 01 +02 |+00 |+03 |+04 |-03 +03 | +00 |-06 -07 07 07
1-Methyl-

4-

hexylbenze | 1,30E+ | 1,76E | 1,06E | 8,60E | 1,15E | 1,30E | 2,75E | 4,11E | 6,52E | 8,86E | 2,22E- | §,86E-
ne 01 +02 |+00 |+03 |+04 |-03 +03 | +00 |-06 -07 07 07
1-Methyl-

2-

heptylbenz | 1,40E+ | 1,90E | 3,44E | 1,73E | 2,31E | 8,62E | 3,64E | 1,57E | 7,23E | 7,60E | 1,90E- | 7,60E-
ene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +03 | +00 |-06 -07 07 07
1-Methyl-

3-

heptylbenz | 1,40E+ | 1,90E | 3,44E | 1,73E | 2,31E | 8,62E | 3,64E | 1,57E | 1,05E | 7,60E | 1,90E- | 7,60E-
ene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +03 | +00 |-05 -07 07 07
1-Methyl-

4- 1,40E+ | 1,90E | 3,44E | 1,73E | 2,31E | 8,62E | 3,64E | 1,57E | 7,23E | 7,60E | 1,90E- | 7,60E-
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heptylbenz | 01 +02 | -01 +04 | +04 |-04 +03 |[+00 |-06 -07 07 07
ene

1-Methyl-

2-

octylbenze | 1,50E+ | 2,04E | 1,11E | 3,48E | 4,65E | 5,79E | 4,83E | 5,44E | 7,93E | 6,53E | 1,63E- | 6,53E-
ne 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -06 -07 07 07
1-Methyl-

3-

octylbenze | 1,50E+ | 2,04E | 1,11E | 3,48E | 4,65E | 5,79E | 4,83E | 5,44E | 1,12E | 6,53E | 1,63E- | 6,53E-
ne 01 +02 | -01 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -05 -07 07 07
1-Methyl-

4-

octylbenze | 1,50E+ | 2,04E | 1,11E | 3,48E | 4,65E | 5,79E | 4,83E | 5,44E | 7,93E | 6,53E | 1,63E- | 6,53E-
ne 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -06 -07 07 07
1-Methyl-

2-

nonylbenz | 1,60E+ | 2,18E | 3,58E | 7,03E | 9,40E | 3,88E | 6,41E | 1,95E | 8,64E | 5,60E | 1,40E- | 5,60E-
ene 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -06 -07 07 07
1-Methyl-

3-

nonylbenz | 1,60E+ | 2,18E | 3,58E | 7,03E | 9,40E | 3,88E | 6,41E | 1,95E | 1,19E | 5,60E | 1,40E- | 5,60E-
ene 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -05 -07 07 07
1-Methyl-

4-

nonylbenz | 1,60E+ | 2,18E | 3,58E | 7,03E | 9,40E | 3,88E | 6,41E | 1,95E | 8,64E | 5,60E | 1,40E- | 5,60E-
ene 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -06 -07 07 07
1-Methyl- | 1,70E+ |2,32E | 1,15E | 1,42E | 1,91E | 2,58E | 8,51E | 7,28E | 9,35E | 4,81E | 1,20E- | 4,81E-
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2- 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +03 |[-02 -06 -07 07 07
decylbenze

ne

1-Methyl-

3-

decylbenze | 1,70E+ | 2,32E | 1,15E | 1,42E | 1,91E | 2,58E | 8,51E | 7,28E | 1,26E | 4,81E | 1,20E- | 4,81E-
ne 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +03 |[-02 -05 -07 07 07
1-Methyl-

4-

decylbenze | 1,70E+ | 2,32E | 1,15E | 1,42E | 1,.91E | 2,58E | 8,51E | 7,28E | 9,35E | 4,81E | 1,20E- | 4,81E-
ne 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +03 |[-02 -06 -07 07 07
1-Ethyl-2-

propylben | 1,10E+ | 1,48E | 9,83E | 2,16E | 2,89E | 3,08E | 1,56E | 2,81E | 4,73E | 1,27E | 3,17E- | 1,27E-
Zene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +03 [+01 |-06 -06 07 06
1-Ethyl-3-

propylben | 1,10E+ | 1,48E | 9,83E | 2,16E | 2,89E | 3,08E | 1,56E | 2,81E | 7,80E | 1,27E | 3,17E- | 1,27E-
Zene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +03 [+01 |-06 -06 07 06
1-Ethyl-4-

propylben | 1,10E+ | 1,48E | 9,83E | 2,16E | 2,89E | 3,08E | 1,56E | 2,81E | 4,73E | 1,27E | 3,17E- | 1,27E-
Zene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +03 [+01 |-06 -06 07 06
1-Ethyl-2-

butylbenze | 1,20E+ | 1,62E | 3,24E | 4,30E | 5,75E | 1,98E | 2,07E | 1,06E | 5,44E | 1,09E | 2,72E- | 1,09E-
ne 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +03 [+01 |-06 -06 07 06
1-Ethyl-3-

butylbenze | 1,20E+ | 1,62E | 3,24E | 4,30E | 5,75E | 1,98E | 2,07E | 1,06E | 8,51E | 1,09E | 2,72E- | 1,09E-
ne 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +03 [+01 |-06 -06 07 06
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1-Ethyl-4-

butylbenze | 1,20E+ | 1,62E | 3,24E | 4,30E | 5,75E | 1,98E | 2,07E | 1,06E | 5,44E | 1,09E | 2,72E- | 1,09E-
ne 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +03 |+01 |-06 |-06 |07 06
1-Ethyl-2-

pentylbenz | 1,30E+ | 1,76E | 1,06E | 8,60E | 1,15E | 1,30E | 2,75E | 4,11E | 6,15E | 9,34E | 2,33E- | 9,34E-
ene 01 +02 |+00 |[+03 |+04 |-03 +03 | +00 |-06 |-07 07 07
1-Ethyl-3-

pentylbenz | 1,30E+ | 1,76E | 1,06E | 8,60E | 1,15E | 1,30E | 2,75E | 4,11E | 9,22E | 9,34E | 2,33E- | 9,34E-
ene 01 +02 |+00 |[+03 |+04 |-03 +03 | +00 |-06 |-07 07 07
1-Ethyl-4-

pentylbenz | 1,30E+ | 1,76E | 1,06E | 8,60E | 1,15E | 1,30E | 2,75E | 4,11E | 6,15E | 9,34E | 2,33E- | 9,34E-
ene 01 +02 |+00 |[+03 |+04 |-03 +03 | +00 |-06 |-07 07 07
1-Ethyl-2-

hexylbenze | 1,40E+ | 1,90E | 3,44E | 1,73E | 2,31E | 8,62E | 3,64E | 1,57E | 6,85E | 8,01E | 2,00E- | 8,01E-
ne 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 [+03 [+00 |-06 |-07 07 07
1-Ethyl-3-

hexylbenze | 1,40E+ | 1,90E | 3,44E | 1,73E | 2,31E | 8,62E | 3,64E | 1,57E | 9,92E | 8,01E | 2,00E- | 8,01E-
ne 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 [+03 [+00 |-06 |-07 07 07
1-Ethyl-4-

hexylbenze | 1,40E+ | 1,90E | 3,44E | 1,73E | 2,31E | 8,62E | 3,64E | 1,57E | 6,85E | 8,01E | 2,00E- | 8,01E-
ne 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 [+03 [+00 |-06 |-07 07 07
1-Ethyl-2-

heptylbenz | 1,50E+ |2,04E | 1,11E | 3,48E | 4,65E | 5,79E | 4,83E | 5,44E | 7,56E | 6,88E | 1,72E- | 6,88E-
ene 01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 |+03 |-01 -06 | -07 07 07
1-Ethyl-3-

heptylbenz | 1,50E+ | 2,04E | 1,11E | 3,48E | 4,65E | 5,79E | 4,83E | 5,44E | 1,06E | 6,88E | 1,72E- | 6,88E-

160



ene 01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 |+03 |-01 -05 -07 07 07
1-Ethyl-4-

heptylbenz | 1,50E+ |2,04E | 1,11E | 3,48E | 4,65E | 5,79E | 4,83E | 5,44E | 7,56E | 6,88E | 1,72E- | 6,88E-
ene 01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 |+03 |-01 -06 | -07 07 07
1-Ethyl-2-

octylbenze | 1,60E+ |2,18E | 3,58E | 7,03E | 9,40E | 3,88E | 6,41E | 1,95E | 8,27E | 5,90E | 1,48E- | 5,90E-
ne 01 +02 | -02 +04 |+04 |-04 |+03 |-01 -06 | -07 07 07
1-Ethyl-3-

octylbenze | 1,60E+ |2,18E | 3,58E | 7,03E | 9,40E | 3,88E | 6,41E | 1,95E | 1,13E | 5,90E | 1,48E- | 5,90E-
ne 01 +02 | -02 +04 |+04 |-04 |+03 |-01 -05 -07 07 07
1-Ethyl-4-

octylbenze | 1,60E+ |2,18E | 3,58E | 7,03E | 9,40E | 3,88E | 6,41E | 1,95E | 8,27E | 5,90E | 1,48E- | 5,90E-
ne 01 +02 | -02 +04 |+04 |-04 |+03 |-01 -06 | -07 07 07
1-Ethyl-2-

nonylbenz | 1,70E+ |2,32E | 1,15E | 1,42E | 1,91E | 2,58E | 8,51E | 7,28E | 8,97E | 5,06E | 1,27E- | 5,06E-
ene 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 |[+03 [-02 -06 | -07 07 07
1-Ethyl-3-

nonylbenz | 1,70E+ |2,32E | 1,15E | 1,42E | 1,91E | 2,58E | 8,51E | 7,28E | 1,20E | 5,06E | 1,27E- | 5,06E-
ene 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 |[+03 [-02 -05 -07 07 07
1-Ethyl-4-

nonylbenz | 1,70E+ |2,32E | 1,15E | 1,42E | 1,91E | 2,58E | 8,51E | 7,28E | 8,97E | 5,06E | 1,27E- | 5,06E-
ene 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 |[+03 [-02 -06 | -07 07 07
1,2-

Dipropylb | 1,20E+ | 1,62E | 3,24E | 4,30E | 5,75E | 1,98E | 2,07E | 1,06E | 5,42E | 1,09E | 2,72E- | 1,09E-
enzene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +03 |+01 |-06 |-06 |07 06
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1,3-
Dipropylb | 1,20E+ | 1,62E | 3,24E | 4,30E | 5,75E | 1,98E | 2,07E | 1,06E | 8,49E | 1,09E | 2,72E- | 1,09E-
enzene |01 +02 [+00 [+03 |+03 [-03 |+03 |+01 |-06 |-06 |07 06
1,4-

Dipropylb | 1,20E+ | 1,62E | 3,24E | 4,30E | 5,75E | 1,98E | 2,07E | 1,06E | 5,42E | 1,09E | 2,72E- | 1,09E-
enzene |01 +02 [+00 |+03 |+03 [-03 |+03 |+01 |-06 |-06 |07 06
1,2-

Dibutylbe | 1,40E+ | 1,90E | 3,44E | 1,73E | 2,31E | 8,62E | 3,64E | 1,57E | 6,83E | 8,01E | 2,00E- | 8,01E-
nzene 01 +02 |-01 |+04 |+04 |-04 |+03 |+00 |-06 |-07 |07 07
1,3-

Dibutylbe | 1,40E+ | 1,90E | 3,44E | 1,73E | 2,31E | 8,62E | 3,64E | 1,57E | 9,90E | 8,01E | 2,00E- | 8,01E-
nzene 01 +02 |-01 |+04 |+04 |-04 |+03 |+00 |-06 |-07 |07 07
1,4-

Dibutylbe | 1,40E+ | 1,90E | 3,44E | 1,73E | 2,31E | 8,62E | 3,64E | 1,57E | 6,83E | 8,01E | 2,00E- | 8,01E-
nzene 01 +02 |-01 |+04 |+04 |-04 |+03 |+00 |-06 |-07 |07 07
1,2-

Dipentylbe | 1,60E+ | 2,18E | 3,58E | 7,03E | 9,40E | 3,88E | 6,41E | 1,95E | 8,24E | 5,90E | 1,48E- | 5,90E-
nzene 01 +02 |-02 |+04 |+04 |-04 |+03 |-01 [-06 |-07 |07 07
1,3-

Dipentylbe | 1,60E+ | 2,18E | 3,58E | 7,03E | 9,40E | 3,88E | 6,41E | 1,95E | 1,13E | 5,90E | 1,48E- | 5,90E-
nzene 01 +02 |-02 |+04 |+04 |-04 |+03 |-01 [-05 |-07 |07 07
1,4-

Dipentylbe | 1,60E+ | 2,18E | 3,58E | 7,03E | 9,40E | 3,88E | 6,41E | 1,95E | 8,24E | 5,90E | 1,48E- | 5,90E-
nzene 01 +02 |-02 |+04 |+04 |-04 |+03 |-01 [-06 |-07 |07 07
1,2,3-

Tripropyl | 1,50E+ | 2,04E | 9,96 | 3,73E | 4,99E | 5,53E | 4,01E | 4,76E | 1,10E | 8,54E | 2,14E- | 8,54E-
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benzene 01 +02  |-02 +04 |+04 |-04 +03 | -01 -05 -07 07 07

1,2,4-

Tripropyl | 1,50E+ |2,04E | 9,96E | 3,73E | 4,99E | 5,53E | 4,01E | 4,76E | 1,10E | 8,54E | 2,14E- | 8,54E-

benzene 01 +02  |-02 +04 |+04 |-04 +03 | -01 -05 -07 07 07

1,2,5-

Tripropyl | 1,50E+ |2,04E | 9,96E | 3,73E | 4,99E | 5,53E | 4,01E | 4,76E | 1,10E | 8,54E | 2,14E- | 8,54E-

benzene 01 +02  |-02 +04 |+04 |-04 +03 | -01 -05 -07 07 07

1-benzyl

4.8

dimethyl 1,70E+ | 2,32E | 1,71E | 1,11E | 1,49E | 3,05E | 1,02E | 3,69E | 9,44E | 3,07E | 7,69E- | 3,07E-

nonane 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +04 | -01 -06 -07 08 07

1-benzyl

4.8

dimethyl 1,80E+ | 2,46E | 5,45E | 2,26E | 3,02E | 2,00E | 1,36E | 1,69E | 1,03E | 2,64E | 6,60E- | 2,64E-

decane 01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +04 | -01 -05 -07 08 07

1-benzyl

4.8

dimethyl 1,90E+ | 2,60E | 1,73E | 4,59E | 6,14E | 1,27E | 1,80E | 6,09E | 1,10E | 2,26E | 5,66E- | 2,26E-

undecane |01 +02 |-03 +05 |+05 |-04 +04 | -02 -05 -07 08 07

1-benzyl

4.8

dimethyl | 2,00E+ | 2,74E | 5,50E | 9,36E | 1,25E | 7,81E | 2,40E | 2,44E | 1,17E | 1,94E | 4,86E- | 1,94E-

dodecane |01 +02 |[-04 +05 |+06 |-05 +04  |-02 -05 -07 08 07

1-benzyl

48.12 2,20E+ | 3,03E | 6,34E | 3,57E | 4,78E | 2,68E | 4,22E | 8,28E | 1,31E | 1,24E | 3,11E- | 1,24E-
01 +02 |[-05 +06 |+06 |-05 +04 |-03 -05 -07 08 07

trimethyl
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tridecane

n-tridecyl | 1,90E+ | 2,60E | 2,10E | 1,70E | 2,27E | 4,53E | 1,80E | 1,69E | 1,07E | 3,00E | 7,51E- | 3,00E-
benzene 01 +02 |-04 +06 |[+06 |-05 +04 |-03 -05 -07 08 07
Tetrahydr

0-

phenanthr | 1,40E+ | 1,82E | 2,22E | 5,44E | 7,28E | 1,86E | 5,04E | 6,91E | 3,53E | 7,44E | 1,86E- | 7,44E-
ene 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |[-02 -05 -08 08 08
Methyl-

tetrahydro

phenanthr | 1,50E+ | 1,96E | 8,31E | 1,00E | 1,34E | 1,30E | 6,70E | 3,51E | 3,61E | 6,08E | 1,52E- | 6,08E-
ene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-03 +01 |-02 -05 -08 08 08
Ethyl-

tetrahydro

phenanthr | 1,60E+ | 2,10E | 2,68E | 2,02E | 2,70E | 8,58E | 8,88E | 1,37E | 3,70E | 9,19E | 2,30E- | 9,19E-
ene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +01 |-02 -05 -08 08 08
n-Propyl-

tetrahydro

phenanthr | 1,70E+ | 2,24E | 8,60E | 4,08E | 5,46E | 5,72E | 1,18E | 5,68E | 3,77E | 7,89E | 1,97E- | 7,89E-
ene 01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 +02 |-03 -05 -08 08 08
iso-Propyl-

tetrahydro

phenanthr | 1,70E+ | 2,24E | 9,93E | 3,73E | 4,99E | 6,06E | 1,18E | 1,06E | 3,77E | 6,85E | 1,71E- | 6,85E-
ene 01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 +02 | -02 -05 -08 08 08
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Octahydro | 1,80E+ | 2,36E | 1,56E | 2,82E | 3,77E | 7,70E | 6,91E | 1,68E | 3,91E | 2,40E | 6,00E- | 2,40E-

-chyrsene |01 +02 | -01 +04 |+04 |-04 +01 |-03 -05 -10 11 10

Methyl

octahydro- | 1,90E+ | 2,50E | 5,75E | 5,24E | 7,01E | 5,41E | 9,17E | 1,09E | 4,00E | 1,45E | 3,62E- | 1,45E-

chyrsene 01 +02  |-02 +04 | +04 | -04 +01 |-03 -05 -09 10 09
1,30E+ | 1,66E | 1,89E | 6,01E | 8,04E | 1,58E | 9,75E | 8,00E | 6,50E | 5,30E | 1,32E- | 5,30E-

Fluorene |01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +00 |[-02 -06 -07 07 07

Methylfluo | 1,40E+ | 1,80E | 5,41E | 1,30E | 1,75E | 9,89E | 1,87E | 5,31E | 7,82E | 3,32E | 8,29E- | 3,32E-

rene 01 +02 | -01 +04 |+04 |-04 +01 |[-02 -06 -07 08 07

Ethylfluor | 1,50E+ | 1,94E | 1,75E | 2,62E | 3,51E | 6,64E | 2,48E | 2,03E | 8,04E | 4,85E | 1,21E- | 4,85E-

ene 01 +02 | -01 +04 |+04 |-04 +01 |[-02 -06 -07 07 07

n-

Propylfluo | 1,60E+ | 2,08E | 5,66E | 5,29E | 7,07E | 4,47E | 3,29E | 8,07E | 8,72E | 4,16E | 1,04E- | 4,16E-

rene 01 +02  |-02 +04 |+04 |-04 +01 |-03 -06 -07 07 07

n-

Butylfluor | 1,70E+ | 2,22E | 1,82E | 1,07E | 1,43E | 2,99E | 4,38E | 3,36E | 9,43E | 3,57E | 8,93E- | 3,57E-

ene 01 +02  |-02 +05 |[+05 |-04 +01 |-03 -06 -07 08 07

iso-

Propylfluo | 1,60E+ | 2,08E | 6,54E | 4,83E | 6,47E | 4,74E | 3,29E | 1,53E | 8,40E | 2,26E | 5,66E- | 2,26E-

rene 01 +02  |-02 +04 |+04 |-04 +01 |[-02 -06 -07 08 07

iso-

Butylfluor | 1,70E+ | 2,22E | 2,10E | 9,77E | 1,31E | 3,18E | 4,38E | 6,27E | 9,43E | 3,10E | 7,75E- | 3,10E-

ene 01 +02  |-02 +04 |+05 |-04 +01 |-03 -06 -07 08 07

s 1,80E+ | 2,36E | 6,72E | 1,98E | 2,65E | 2,10E | 5,81E | 2,65E | 1,01E | 2,66E | 6,65E- | 2,66E-
01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +01 |-03 -05 -07 08 07

Pentylfluo
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rene

Acenaphth | 1,20E+ | 1,54E | 3,90E | 3,83E | 5,13E | 2,05E | 1,84E | 2,87E | 2,90E | 4,27E | 1,07E- | 4,27E-
ene 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 07 07
Methyl

acenaphth | 1,30E+ | 1,68E | 4,73E | 1,42E | 1,90E | 8,72E | 3,16E | 1,79E | 5,93E | 2,67E | 6,68E- | 2,67E-
ene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +01 |-01 -05 -07 08 07
Ethyl

acenaphth | 1,40E+ | 1,82E | 1,54E | 2,84E | 3,80E | 5,91E | 4,19E | 6,45E | 5,82E | 3,91E | 9,77E- | 3,91E-
ene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +01 |-02 -05 -07 08 07
n-Propyl

acenaphth | 1,50E+ | 1,96E | 5,00E | 5,71E | 7,64E | 4,00E | 5,56E | 2,43E | 5,89E | 3,36E | 8,39E- | 3,36E-
ene 01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 +01 |-02 -05 -07 08 07
n-Butyl

acenaphth | 1,60E+ | 2,10E | 1,61E | 1,15E | 1,54E | 2,69E | 7,38E | 9,56E | 5,96E | 2,88E | 7,20E- | 2,88E-
ene 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 +01 | -03 -05 -07 08 07
iso-Propyl

acenaphth | 1,50E+ | 1,96E | 5,77E | 5,22E | 6,99E | 4,25E | 5,56E | 4,79E | 5,71E | 1,83E | 4,56E- | 1,83E-
ene 01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 +01 |-02 -05 -07 08 07
iso-Butyl

acenaphth | 1,60E+ | 2,10E | 1,86E | 1,05E | 1,41E | 2,86E | 7,38E | 1,84E | 5,96E | 2,50E | 6,25E- | 2,50E-
ene 01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 +01 |-02 -05 -07 08 07
iso-Pentyl

acenaphth | 1,70E+ | 2,24E | 5,98E | 2,13E | 2,85E | 1,89E | 9,81E | 7,39E | 6,03E | 2,15E | 5,37E- | 2,15E-
ene 01 +02 | -03 +05 |+05 |-04 +01 | -03 -05 -07 08 07
iso-Hexyl | 1,80E+ |2,36E |2,99E | 3,27E | 4,38E | 1,48E | 2,53E | 2,79E | 2,25E | 1,13E | 2,82E- | I,13E-
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acenaphth | 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +01 |-03 -04 -07 08 07
ylene

hexahydro | 1,80E+ | 2,36E | 8,82E | 4,02E | 5,37E | 6,09E | 8,84E | 8,01E | 1,04E | 3,96E | 9,89E- | 3,96E-
terphenyl |01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +01 |-03 -05 -08 09 08
Methyl-

1,2,3,6,7,8

hexahydro | 1,70E+ | 2,22E | 6,84E | 1,96E | 2,62E | 1,99E | 3,60E | 3,11E | 1,04E | 4,09E | 1,02E- | 4,09E-
pyrene 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +01 |-03 -04 -09 09 09
Ethyl-

1,2,3,6,7,8

hexahydro | 1,80E+ | 2,36E | 2,19E | 3,97E | 5,32E | 1,29E | 4,77E | 1,35E | 1,04E | 8,36E | 2,09E- | 8,36E-
pyrene 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +01 |-03 -04 -10 10 10
tetrahydro

phenanthr | 1,40E+ | 1,82E | 2,22E | 5,44E | 7,28E | 1,86E | 5,04E | 6,91E | 3,53E | 7,44E | 1,86E- | 7,44E-
ene 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |[-02 -05 -08 08 08
methyl-

tetrahydro

phenanthr | 1,50E+ | 1,96E | 8,31E | 1,00E | 1,34E | 1,30E | 6,70E | 3,51E | 3,61E | 6,08E | 1,52E- | 6,08E-
ene 01 +02 |-01 +04 |+04 |-03 +01 |-02 -05 -08 08 08
ethylhepty

I-

tetrahydro

phenanthr | 1,60E+ | 2,10E | 2,68E | 2,02E | 2,70E | 8,58E | 8,88E | 1,37E | 3,70E | 9,19E | 2,30E- | 9,19E-
ene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +01 |-02 -05 -08 08 08
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propyl-

tetrahydro

phenanthr | 1,70E+ | 2,24E | 8,60E | 4,08E | 5,46E | 5,72E | 1,18E | 5,68E | 3,77E | 7,89E | 1,97E- | 7,89E-

ene 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +02 |-03 -05 -08 08 08

isopropyl-

tetrahydro

phenanthr | 1,70E+ | 2,24E | 9,93E | 3,73E | 4,99E | 6,06E | 1,18E | 1,06E | 3,77E | 6,85E | 1,71E- | 6,85E-

ene 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +02 | -02 -05 -08 08 08

butyl-

tetrahydro

phenanthr | 1,80E+ | 2,38E | 2,75E | 8§,27E | 1,11E | 3,81E | 1,57E | 2,41E | 3,84E | 6,77E | 1,69E- | 6,77E-

ene 01 +02 |-02 +04 |+05 |-04 +02 |-03 -05 -08 08 08

isobutyl-

tetrahydro

phenanthr | 1,80E+ | 2,38E | 3,18E | 7,57E | 1,01E | 4,04E | 1,57E | 4,45E | 3,86E | 5,88E | 1,47E- | 5,88E-

ene 01 +02 |-02 +04 |+05 |-04 +02 |-03 -05 -08 08 08

isopentyl-

tetrahydro

phenanthr | 1,90E+ | 2,52E | 1,01E | 1,54E | 2,06E | 2,66E | 2,08E | 1,89E | 3,93E | 5,05E | 1,26E- | 5,05E-

ene 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +02 |-03 -05 -08 08 08
1,20E+ | 1,54E | 6,94E | 2,68E | 3,59E | 2,70E | 3,12E | 1,19E | 3,60E | 2,59E | 6,47E- | 2,59E-

Biphenyl |01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 [+00 |-06 -07 08 07
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4-

Methylbip | 1,30E+ | 1,68E | 4,05E | 3,74E | 5,01E | 2,28E | 4,63E | 8,56E | 3,84E | 2,62E | 6,55E- | 2,62E-
henyl 01 +02 |+00 |[+03 |+03 -03 +01 -01 -06 -07 08 07
4-

Ethylbiphe | 1,40E+ | 1,82E | 4,31E | 3,60E | 4,82E | 2,54E | 6,14E | 1,24E | 4,31E | 2,37E | 5,92E- | 2,37E-
nyl 01 +02 |+00 |[+03 |+03 -03 +01 -01 -06 -07 08 07
4-

Propylbip | 1,50E+ | 1,96E | 1,40E | 7,24E | 9,69E | 1,63E | 8,15E | 4,73E | 4,99E | 2,03E | 5,08E- | 2,03E-
henyl 01 +02 |+00 |[+03 |+03 -03 +01 -02 -06 -07 08 07
4-

Butylbiphe | 1,60E+ | 2,10E | 4,51E | 1,46E | 1,96E | 1,07E | 1,08E | 1,88E | 5,70E | 1,74E | 4,36E- | 1,74E-
nyl 01 +02 | -01 +04 | +04 |-03 +02 | -02 -06 -07 08 07
4-iso-

Propylbip | 1,50E+ | 1,96E | 9,00E | 9,51E | 1,27E | 1,34E | 8,15E | 1,09E | 4,87E | 1,11E | 2,76E- | 1,11E-
henyl 01 +02 | -01 +03 | +04 |-03 +01 -01 -06 -07 08 07
4-iso-

Butylbiphe | 1,60E+ | 2,10E | 5,21E | 1,34E | 1,79E | 1,14E | 1,08E | 3,59E | 5,69E | 1,51E | 3,79E- | 1,51E-
nyl 01 +02 | -01 +04 | +04 |-03 +02 | -02 -06 -07 08 07
4-iso-

Pentylbiph | 1,70E+ |2,24E | 1,67E | 2,70E | 3,62E | 7,52E | 1,44E | 1,45E | 6,40E | 1,30E | 3,25E- | 1,30E-
enyl 01 +02 | -01 +04 | +04 |-04 +02 | -02 -06 -07 08 07
2,3-

Dimethyl 1,40E+ | 1,82E | 3,86E | 3,86E | 5,16E | 2,41E | 5,11E | 1,08E | 7,25E | 2,65E | 6,62E- | 2,65E-
biphenyl 01 +02 |+00 |[+03 |+03 -03 +01 -01 -06 -07 08 07
2.,4-

Dimethyl 1,40E+ | 1,82E | 3,86E | 3,86E | 5,16E | 2,41E | 5,11E | 1,08E | 6,58E | 2,65E | 6,62E- | 2,65E-
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biphenyl |01 +02 [+00 [+03 [+03 [-03 [+01 [-01 [-06 [-07 |08 07
2,34

Trimethyl | 1,50E+ | 1,96E | 1,12E | 8,31E | 1,11E | 1,48E | 5,63E | 3,56E | 8,54E | 2,68E | 6,70E- | 2,68E-
biphenyl |01 +02 |+00 |+03 |+04 |-03 |+01 |-02 |-06 |-07 |08 07
2,4,6-

Trimethyl | 1,50E+ | 1,96E | 1,12E | 8,31E | 1,11E | 1,48E | 5,63E | 3,56E | 1,43E | 2,68E | 6,70E- | 2,68E-
biphenyl |01 +02 |+00 |+03 |+04 |-03 |+01 |-02 |-05 |-07 |08 07
Ethyl 1,I0E+ | 1,46E | 1,45E | 1,70E | 2,28E | 3,69E | 6,86E | 2,39E | 5,50 | 3,41E | 8,53E- | 3,41E-
indan 01 +02 |[+01 |+03 |+03 [-03 |+02 |+01 |-06 |-06 |07 06
n-Propyl | 1,20E+ | 1,60E |4,77E | 3,38E | 4,53E | 2,34E | 9,11E | 9,04E | 6,21E | 2,93E | 7,32E- | 2,93E-
indan 01 +02 [+00 |+03 |+03 [-03 |+02 |+00 |-06 [-06 |07 06
n-Butyl 1,30E+ | 1,74E | 1,56E | 6,76E | 9,05E | 1,52E | 1,21E | 3,33E | 6,91E | 2,51E | 6,28E- | 2,51E-
indan 01 +02 [+00 |+03 |+03 [-03 |+03 |+00 |-06 |-06 |07 06
n-Pentyl | 1,40E+ | 1,88E |5,08E | 1,36E | 1,82E | 1,01E | 1,60E | 1,11E | 7,62E | 2,16E | 5,39E- | 2,16E-
indan 01 +02 [-01 |+04 |+04 [-03 |+03 |+00 |-06 |-06 |07 06
n-Hexyl | 1,50E+ |2,02E | 1,64E | 2,73E | 3,66E | 6,73E | 2,13E | 3,84E | 8,33E | 1,85E | 4,63E- | 1,85E-
indan 01 +02 |-01 |+04 |+04 [-04 |+03 |-01 |-06 |-06 |07 06
n-Heptyl | 1,60E+ |2,16E |5,28E | 5,52E | 7,38E | 4,51E | 2,83E | 1,37E | 9,03E | 1,59E | 3,97E- | 1,59E-
indan 01 +02 [-02 |+04 |+04 [-04 |+03 |-01 |-06 |-06 |07 06
n-Octyl 1,70E+ | 2,30E | 1,69E | 1,12E | 1,50E | 3,01E | 3,75E | 5,16E | 9,74E | 1,36E | 3,41E- | 1,36E-
indan 01 +02 |-02 |+05 |+05 |-04 |+03 |-02 |-06 |-06 |07 06
n-Nonyl | 1,80E+ |2,44E |5,40E | 2,27E | 3,04E | 1,98E | 4,98E | 2,01E | 1,04E | 1,17E | 2,92E- | 1,17E-
indan 01 +02 |-03 |+05 |+05 |-04 |+03 |-02 |-05 |-06 |07 06
n-Decyl 1,90E+ |2,58E | 1,72E | 4,61E | 6,17E | 1,26E | 6,61E | 8,27E | 1,12E | 1,00E | 2,51E- | 1,00E-
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indan 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 | -03 -05 -06 07 06
iso-Propyl | 1,20E+ | 1,60E | 5,51E | 3,09E | 4,14E | 2,51E | 9,11E | 1,61E | 6,20E | 2,54E | 6,35E- | 2,54E-
indan 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +02 | +01 |-06 -06 07 06
iso-Butyl | 1,30E+ | 1,74E | 1,80E | 6,18E | 8,27E | 1,62E | 1,21E | 6,19E | 6,91E | 2,18E | 5,45E- | 2,18E-
indan 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +03 | +00 |-06 -06 07 06
iso-Pentyl | 1,40E+ | 1,88E | 5,87E | 1,24E | 1,66E | 1,07E | 1,60E | 2,33E | 7,62E | 1,87E | 4,68E- | 1,87E-
indan 01 +02 | -01 +04 | +04 |-03 +03 | +00 |-06 -06 07 06
iso-Hexyl | 1,50E+ |2,02E | 1,90E | 2,50E | 3,34E | 7,14E | 2,13E | 7,92E | 8,32E | 1,61E | 4,02E- | 1,61E-
indan 01 +02 | -01 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -06 -06 07 06
iso-Heptyl | 1,60E+ | 2,16E | 6,10E | 5,05E | 6,75E | 4,79E | 2,83E | 2,79E | 9,03E | 1,38E | 3,45E- | 1,38E-
indan 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -06 -06 07 06
iso-Octyl | 1,70E+ |2,30E | 1,96E | 1,02E | 1,37E | 3,20E | 3,75E | 1,02E | 9,74E | 1,18E | 2,96E- | 1,18E-
indan 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +03 |-01 -06 -06 07 06
iso-Nonyl | 1,80E+ |2,44E | 6,24E | 2,07E | 2,78E | 2,10E | 4,98E | 3,88E | 1,04E | 1,02E | 2,54E- | 1,02E-
indan 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 | -02 -05 -06 07 06
iso-Decyl | 1,90E+ | 2,58E | 1,99E | 4,22E | 5,64E | 1,35E | 6,61E | 1,55E | 1,11E | 8,72E | 2,18E- | 8,72E-
indan 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 | -02 -05 -07 07 07
2-Methyl-

n-butyl 1,40E+ | 1,88E | 5,87E | 1,24E | 1,66E | 1,07E | 1,60E | 2,33E | 7,76E | 1,87E | 4,68E- | 1,87E-
indan 01 +02 |-01 +04 |+04 |-03 +03 | +00 |-06 -06 07 06
2-Methyl-

n-pentyl 1,50E+ | 2,02E | 1,90E | 2,50E | 3,34E | 7,14E | 2,13E | 7,92E | 8,46E | 1,61E | 4,02E- | 1,61E-
indan 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -06 -06 07 06
2-Methyl- | 1,60E+ | 2,16E | 6,10E | 5,05E | 6,75E | 4,79E | 2,83E | 2,79E | 9,17E | 1,38E | 3,45E- | 1,38E-
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n-hexyl 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -06 -06 07 06
indan

2-Methyl-

n-heptyl 1,70E+ | 2,30E | 1,96E | 1,02E | 1,37E | 3,20E | 3,75E | 1,02E | 9,88E | 1,18E | 2,96E- | 1,18E-
indan 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +03 |-01 -06 -06 07 06
2-Methyl-

n-octyl 1,80E+ | 2,44E | 6,24E | 2,07E | 2,78E | 2,10E | 4,98E | 3,88E | 1,06E | 1,02E | 2,54E- | 1,02E-
indan 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 |[-02 -05 -06 07 06
2-Methyl-

n-nonyl 1,90E+ | 2,58E | 1,99E | 4,22E | 5,64E | 1,35E | 6,61E | 1,55E | 1,13E | 8,72E | 2,18E- | 8,72E-
indan 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 |[-02 -05 -07 07 07
Tetralin

(tetrahydr

onaphthal | 1,00E+ | 1,32E | 4,70E | 8,19E | 1,10E | 6,24E | 1,38E | 491E | 1,72E | 5,48E | 1,37E- | 5,48E-
ene) 01 +02 |+01 |+02 |+03 |-03 +02 | +01 |-05 -06 06 06
Methyl 1,10E+ | 1,46E | 1,45E | 1,70E | 2,28E | 3,69E | 6,86E | 1,67E | 6,36E | 7,89E | 1,97E- | 7,89E-
tetralin 01 +02 |+01 |+03 |+03 |-03 +02 | +01 |-06 -06 06 06
Ethyl 1,20E+ | 1,60E | 4,77E | 3,38E | 4,53E | 2,34E | 9,11E | 8,03E | 7,27E | 6,77E | 1,69E- | 6,77E-
tetralin 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +02 [+00 |-06 -06 06 06
n-Propyl 1,30E+ | 1,74E | 1,56E | 6,76E | 9,05E | 1,52E | 1,21E | 3,16E | 7,98E | 5,81E | 1,45E- | 5,81E-
tetralin 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +03 |[+00 |-06 -06 06 06
n-Butyl 1,40E+ | 1,88E | 5,08E | 1,36E | 1,82E | 1,01E | 1,60E | 1,06E | 8,68E | 4,99E | 1,25E- | 4,99E-
tetralin 01 +02 |-01 +04 |+04 |-03 +03 |[+00 |-06 -06 06 06
n-Pentyl 1,50E+ | 2,02E | 1,64E | 2,73E | 3,66E | 6,73E | 2,13E | 3,67E | 9,39E | 4,28E | 1,07E- | 4,28E-
tetralin 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -06 -06 06 06
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n-Hexyl 1,60E+ | 2,16E | 5,28E | 5,52E | 7,38E | 4,51E | 2,83E | 1,32E | 1,01E | 3,67E | 9,18E- | 3,67E-
tetralin 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -05 -06 07 06
n-Heptyl 1,70E+ | 2,30E | 1,69E | 1,12E | 1,50E | 3,01E | 3,75E | 4,97E | 1,08E | 3,15E | 7,88E- | 3,15E-
tetralin 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +03 | -02 -05 -06 07 06
n-Octyl 1,80E+ | 2,44E | 5,40E | 2,27E | 3,04E | 1,98E | 4,98E | 1,96E | 1,15E | 2,71E | 6,76E- | 2,71E-
tetralin 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 | -02 -05 -06 07 06
n-Nonyl 1,90E+ | 2,58E | 1,72E | 4,61E | 6,17E | 1,26E | 6,61E | 8,05E | 1,22E | 2,32E | 5,81E- | 2,32E-
tetralin 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 | -03 -05 -06 07 06
iso-Propyl | 1,30E+ | 1,74E | 1,80E | 6,18E | 8,27E | 1,62E | 1,21E | 5,67E | 7,97E | 5,05E | 1,26E- | 5,05E-
tetralin 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +03 | +00 |-06 -06 06 06
iso-Butyl | 1,40E+ | 1,88E | 5,87E | 1,24E | 1,66E | 1,07E | 1,60E | 2,21E | 8,68E | 4,33E | 1,08E- | 4,33E-
tetralin 01 +02 |-01 +04 |+04 |-03 +03 | +00 |-06 -06 06 06
iso-Pentyl | 1,50E+ |2,02E | 1,90E | 2,50E | 3,34E | 7,14E | 2,13E | 7,53E | 9,39E | 3,72E | 9,29E- | 3,72E-
tetralin 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -06 -06 07 06
iso-Hexyl | 1,60E+ |2,16E | 6,10E | 5,05E | 6,75E | 4,79E | 2,83E | 2,65E | 1,01E | 3,19E | 7,97E- | 3,19E-
tetralin 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -05 -06 07 06
iso-Heptyl | 1,70E+ | 2,30E | 1,96E | 1,02E | 1,37E | 3,20E | 3,75E | 9,77E | 1,08E | 2,74E | 6,85E- | 2,74E-
tetralin 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +03 | -02 -05 -06 07 06
iso-Octyl | 1,80E+ | 2,44E | 6,24E | 2,07E | 2,78E | 2,10E | 4,98E | 3,75E | 1,15E | 2,35E | 5,87E- | 2,35E-
tetralin 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 | -02 -05 -06 07 06
iso-Nonyl | 1,90E+ |2,58E | 1,99E | 4,22E | 5,64E | 1,35E | 6,61E | 1,51E | 1,22E | 2,02E | 5,04E- | 2,02E-
tetralin 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 | -02 -05 -06 07 06

1,50E+ | 2,02E | 1,90E | 2,50E | 3,34E | 7,14E | 2,13E | 7,53E | 9,53E | 3,72E | 9,29E- | 3,72E-
2-Methyl-

01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -06 -06 07 06

n-butyl
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tetralin

2-Methyl-

n-pentyl 1,60E+ | 2,16E | 6,10E | 5,05E | 6,75E | 4,79E | 2,83E | 2,65E | 1,02E | 3,19E | 7,97E- | 3,19E-
tetralin 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +03 |-01 -05 -06 07 06
2-Methyl-

n-hexyl 1,70E+ | 2,30E | 1,96E | 1,02E | 1,37E | 3,20E | 3,75E | 9,77E | 1,09E | 2,74E | 6,85E- | 2,74E-
tetralin 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +03 | -02 -05 -06 07 06
2-Methyl-

n-heptyl 1,80E+ | 2,44E | 6,24E | 2,07E | 2,78E | 2,10E | 4,98E | 3,75E | 1,16E | 2,35E | 5,87E- | 2,35E-
tetralin 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 | -02 -05 -06 07 06
2-Methyl-

n-octyl 1,90E+ | 2,58E | 1,99E | 4,22E | 5,64E | 1,35E | 6,61E | 1,51E | 1,24E | 2,02E | 5,04E- | 2,02E-
tetralin 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 | -02 -05 -06 07 06
1,2-

Dimethyl | 1,20E+ | 1,60E | 5,51E | 3,09E | 4,14E | 2,51E | 9,11E | 1,09E | 7,02E | 3,69E | 9,21E- | 3,69E-
tetralin 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +02 | +01 |-06 -06 07 06
1,3-

Dimethyl | 1,20E+ | 1,60E | 5,51E | 3,09E | 4,14E | 2,51E | 9,11E | 1,09E | 7,02E | 3,69E | 9,21E- | 3,69E-
tetralin 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +02 | +01 |-06 -06 07 06
1,4-

Dimethyl | 1,20E+ | 1,60E | 5,51E | 3,09E | 4,14E | 2,51E | 9,11E | 1,28E | 6,75E | 1,19E | 2,99E- | 1,19E-
tetralin 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +02 | +01 |-06 -06 07 06
1,2,3-

Trimethyl | 1,30E+ | 1,74E | 2,08E | 5,65E | 7,56E | 1,73E | 1,21E | 5,55E | 7,87E | 5,31E | 1,33E- | 5,31E-
tetralin 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +03 |[+00 |-06 -06 06 06
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1,2,4-

Trimethyl |1,30E+ |1,74E | 2,08E | 5,65E | 7,56E | 1,73E | 1,21E | 5,55E | 7,60E | 1,72E | 4,30E- | 1,72E-
tetralin 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +03 | +00 |-06 -06 07 06
1,2,3,4-

Tetrameth | 1,40E+ | 1,88E | 7,83E | 1,04E | 1,39E | 1,21E | 1,60E | 2,85E | 8,44E | 2,48E | 6,19E- | 2,48E-
yl tetralin | 01 +02 |-01 +04 | +04 |-03 +03 | +00 |-06 -06 07 06
5,6-

Dimethyl | 1,20E+ | 1,60E | 3,31E | 4,24E | 5,68E | 1,97E | 6,29E | 2,87E | 1,21E | 5,61E | 1,40E- | 5,61E-
tetralin 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +02 | +00 |-05 -06 06 06
6,7-

Dimethyl | 1,20E+ | 1,60E | 3,31E | 4,24E | 5,68E | 1,97E | 6,29E | 3,27E | 1,21E | 5,61E | 1,40E- | 5,61E-
tetralin 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +02 | +00 |-05 -06 06 06
6,8-

Dimethyl | 1,20E+ | 1,60E | 3,31E | 4,24E | 5,68E | 1,97E | 6,29E | 5,39E | 2,28E | 5,61E | 1,40E- | 5,61E-
tetralin 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +02 | +00 |-05 -06 06 06
5,6,7-

Trimethyl | 1,30E+ | 1,74E | 9,70E | 9,08E | 1,22E | 1,23E | 6,94E | 1,52E | 2,74E | 5,67E | 1,42E- | 5,67E-
tetralin 01 +02 | -01 +03 | +04 |-03 +02 | +00 |-05 -06 06 06
5,6,7,8-

Tetrameth | 1,40E+ | 1,88E | 2,82E | 1,95E | 2,61E | 7,85E | 7,66E | 4,43E | 3,31E | 5,74E | 1,44E- | 5,74E-
yl tetralin | 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +02 |-01 -05 -06 06 06
1-methyl

5-

isopropyl | 1,30E+ | 1,88E | 5,25E | 1,33E | 1,78E | 1,02E | 1,34E | 1,95E | 1,15E | 3,37E | 8,43E- | 3,37E-
tetralin 01 +02 |-01 +04 | +04 |-03 +03 | +00 |-05 -06 07 06
1-methyl 1,40E+ | 1,88E | 4,55E | 1,45E | 1,94E | 9,60E | 1,34E | 9,25E | 1,20E | 6,20E | 1,55E- | 6,20E-
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S-n-propyl | 01 +02 | -01 +04 |+04 |-04 +03 |-01 -05 -06 06 06
tetralin

1-methyl

5-2

methylpro

pyl 1,50E+ | 2,02E | 1,70E | 2,68E | 3,58E | 6,82E | 1,77E | 6,60E | 1,27E | 4,62E | 1,15E- | 4,62E-
tetralin 01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 +03 |-01 -05 -06 06 06
1-methyl

5-2

methylbut | 1,60E+ | 2,16E | 5,47E | 5,40E | 7,23E | 4,58E | 2,35E | 2,32E | 1,35E | 3,96E | 9,91E- | 3,96E-
yl tetralin | 01 +02 |-02 +04 |+04 |-04 +03 |-01 -05 -06 07 06
1-methyl

5-2

methylpen | 1,70E+ | 2,30E | 1,75E | 1,09E | 1,46E | 3,05E | 3,12E | 8,51E | 1,42E | 3,40E | 8,50E- | 3,40E-
tyl tetralin | 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +03 |[-02 -05 -06 07 06
1-methyl

5-2

methylhex | 1,80E+ | 2,44E | 5,59E | 2,22E | 2,97E | 2,00E | 4,14E | 3,25E | 1,49E | 2,92E | 7,30E- | 2,92E-
yl tetralin | 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 |[-02 -05 -06 07 06
1-methyl

5-2

methylhep | 1,90E+ | 2,58E | 1,78E | 4,52E | 6,04E | 1,28E | 5,50E | 1,30E | 1,56E | 2,51E | 6,26E- | 2,51E-
tyl tetralin | 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 |[-02 -05 -06 07 06

2,4

dimethyloc | 2,00E+ | 2,72E | 7,28E | 7,86E | 1,05E | 8,89E | 8,78E | 1,17E | 1,32E | 1,50E | 3,76E- | 1,50E-
tyl tetralin | 01 +02 |-04 +05 |[+06 |-05 +03 |[-02 -05 -06 07 06
2,4,6 2,10E+ | 2,86E | 2,66E | 1,47E | 1,96E | 5,65E | 1,16E | 9,11E | 1,40E | 1,12E | 2,80E- | 1,12E-
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trimethylo | 01 +02 |-04 +06 |[+06 |-05 +04 |-03 -05 -06 07 06
ctyl

tetralin

2,4,6

trimethyln

onyl 2,20E+ | 3,01E | 8,41E | 3,00E | 4,01E | 3,14E | 1,55E | 3,89E | 1,48E | 9,61E | 2,40E- | 9,61E-
tetralin 01 +02 |-05 +06 |[+06 |-05 +04 |-03 -05 -07 07 07
2,4,6

trimethyld

ecyl 2,30E+ | 3,15E | 2,65E | 6,13E | 8,21E | 1,62E | 2,06E | 1,67E | 1,55E | 8,25E | 2,06E- | 8,25E-
tetralin 01 +02 |-05 +06 |[+06 |-05 +04 |-03 -05 -07 07 07
2,4,6,10

tetramethy

Idecyl 2,40E+ | 3,29E | 9,62E | 1,15E | 1,54E | 8,42E | 2,72E | 1,31E | 1,63E | 6,15E | 1,54E- | 6,15E-
tetralin 01 +02 | -06 +07 |+07 |-06 +04 |-03 -05 -07 07 07
2,4,6,10

tetramethy

lundecyl 2,50E+ | 3,43E | 3,02E | 2,36E | 3,15E | 3,58E | 3,62E | 5,55E | 1,70E | 5,28E | 1,32E- | 5,28E-
tetralin 01 +02 | -06 +07 |+07 |-06 +04 | -04 -05 -07 07 07

14

dimethylin | 1,10E+ | 1,46E | 1,30E | 1,82E | 2,44E | 3,49E | 5,70E | 2,39E | 9,53E | 4,02E | 1,01E- | 4,02E-
dane 01 +02 |[+01 |+03 |[+03 |-03 +02 | +01 |-06 -06 06 06
1-ethyl 4-

methylind | 1,20E+ | 1,60E | 4,27E | 3,62E | 4,85E | 2,22E | 7,57E | 9,04E | 1,03E | 3,45E | 8,63E- | 3,45E-
ane 01 +02 |[+00 |+03 |[+03 |-03 +02 [+00 |-05 -06 07 06

1,4 diethyl | 1,30E+ | 1,74E | 1,40E | 7,24E | 9,69E | 1,45E | 1,00E | 2,93E | 1,04E | 3,12E | 7,80E- | 3,12E-
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indane 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +03 | +00 |-05 -06 |07 06
1-ethyl 4-

propylylin | 1,40E+ | 1,88E | 4,55E | 1,45E | 1,94E | 9,60E | 1,34E | 9,73E | 1,11E | 2,68E | 6,70E- | 2,68E-
dane 01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 |+03 |-01 -05 -06 |07 06
1-ethyl 4-

butylindan | 1,50E+ | 2,02E | 1,47E | 2,93E | 3,91E | 6,43E | 1,77E | 3,35E | 1,18E | 2,30E | 5,75E- | 2,30E-
e 01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 |+03 |-01 -05 -06 |07 06
1-ethyl 4-

isopentylin | 1,60E+ | 2,16E | 5S,47E | 5,40E | 7,23E | 4,58E | 2,35E | 2,43E | 1,27E | 1,71E | 4,28E- | 1,71E-
dane 01 +02 | -02 +04 |+04 |-04 |+03 |-01 -05 -06 |07 06
1-ethyl 4-

2methypen | 1,70E+ | 2,30E | 1,75E | 1,09E | 1,46E | 3,05E | 3,12E | 8,84E | 1,34E | 1,47E | 3,68E- | 1,47E-
yllindane |01 +02 | -02 +05 |+05 |-04 |[+03 [-02 -05 -06 |07 06
1-ethyl 4-

2methylhe | 1,80E+ | 2,58E | 1,78E | 4,52E | 6,04E | 1,28E | 5,50E | 1,33E | 1,48E | 1,08E | 2,71E- | 1,08E-
xylindane |01 +02 | -03 +05 |+05 |-04 |[+03 [-02 -05 -06 |07 06
1-ethyl 4-

2methylhe | 1,90E+ |2,72E | 5,64E | 9,20E | 1,23E | 7,85E | 7,30E | 5,59E | 1,55E | 9,29E | 2,32E- | 9,29E-
ptylindane |01 +02 |-04 |[+05 |+06 |-05 +03 | -03 -05 -07 07 07
1-ethyl 4-

2methyoct | 2,00E+ |2,72E | 5,64E | 9,20E | 1,23E | 7,85E | 7,30E | 5,59E | 1,55E | 9,29E | 2,32E- | 9,29E-
yllindane |01 +02 |-04 |[+05 |+06 |-05 +03 | -03 -05 -07 07 07
1-ethyl 4-

2,6

dimethyloc | 2,10E+ | 2,86E | 2,06E | 1,72E | 2,30E | 4,94E | 9,69E | 4,37E | 1,63E | 6,93E | 1,73E- | 6,93E-
tylindane |01 +02 |-04 |[+06 |+06 |-05 +03 | -03 -05 -07 07 07
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Naphthale | 1,00E+ | 1,28E | 3,10E | 1,06E | 1,42E | 4,82E | 4,46E | 1,13E | 1,08E | 1,44E | 3,61E- | 1,44E-
ne 01 +02 |+01 +03 | +03 -03 +01 +01 -05 -06 07 06
2-
Methylnap | 1,10E+ | 1,42E | 2,46E | 1,22E | 1,64E | 4,73E | 5,25E | 7,33E | 2,62E | 9,03E | 2,26E- | 9,03E-
hthalene 01 +02 |+01 +03 | +03 -03 +01 +00 |-05 -07 07 07
2-
Ethylnaph | 1,20E+ | 1,56E | 8,01E | 2,45E | 3,28E | 2,93E | 5,45E | 4,21E | 2,74E | 1,32E | 3,30E- | 1,32E-
thalene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 -03 +01 +00 |-05 -06 07 06
2-
Propylnap | 1,30E+ | 1,70E | 5,96E | 2,95E | 3,94E | 2,77E | 1,03E | 4,41E | 2,81E | 1,13E | 2,83E- | 1,13E-
hthalene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 -03 +02 | -01 -05 -06 07 06
2-
Butylnaph | 1,40E+ | 1,84E | 1,94E | 5,91E | 7,90E | 1,77E | 1,38E | 3,97E | 2,88E | 9,72E | 2,43E- |9,72E-
thalene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 -03 +02 | -01 -05 -07 07 07
2-
Pentylnap | 1,50E+ | 1,98E | 6,29E | 1,19E | 1,59E | 1,16E | 1,82E | 5,92E | 2,95E | 8,35E | 2,09E- | 8,35E-
hthalene 01 +02 | -01 +04 | +04 |-03 +02 | -02 -05 -07 07 07
2-
Hexylnaph | 1,60E+ | 2,12E | 2,03E | 2,40E | 3,21E | 7,70E | 2,42E | 7,21E | 3,02E | 7,16E | 1,79E- | 7,16E-
thalene 01 +02 | -01 +04 | +04 |-04 +02 | -02 -05 -07 07 07
2-iso-
Propylnap | 1,30E+ | 1,70E | 6,89E | 2,69E | 3,61E | 2,97E | 1,03E | 6,91E | 2,68E | 6,17E | 1,54E- | 6,17E-
hthalene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 -03 +02 | -01 -05 -07 07 07
2 1,40E+ | 1,84E | 2,24E | 5,40E | 7,23E | 1,90E | 1,38E | 3,19E | 2,88E | 8,44E | 2,11E- | 8,44E-
-iso-

01 +02 |+00 |[+03 |+03 -03 +02 | -01 -05 -07 07 07

Butylnaph
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thalene

2-iso-

Pentylnap | 1,50E+ | 1,98E | 7,26E | 1,09E | 1,45E | 1,24E | 1,82E | 1,17E | 2,95E | 7,25E | 1,81E- | 7,25E-
hthalene 01 +02 |-01 +04 |+04 |-03 +02 | -01 -05 -07 07 07
2-iso-

Hexylnaph | 1,60E+ |2,12E | 2,34E | 2,19E | 2,93E | 8,18E | 2,42E | 4,45E | 3,02E | 6,22E | 1,55E- | 6,22E-
thalene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +02 | -02 -05 -07 07 07
2-iso-

Heptylnap | 1,70E+ |2,26E | 7,51E | 4,44E | 5,94E | 5,46E | 3,22E | 1,77E | 3,09E | 5,34E | 1,33E- | 5,34E-
hthalene 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +02 | -02 -05 -07 07 07
2-(2-

Methylbut

yDnaphtha | 1,50E+ | 1,98E | 7,26E | 1,09E | 1,45E | 1,24E | 1,82E | 1,17E | 2,96E | 7,25E | 1,81E- | 7,25E-
lene 01 +02 |-01 +04 |+04 |-03 +02 | -01 -05 -07 07 07
2-(2-

Methylpen

tyDnaphth | 1,60E+ | 2,12E | 2,34E | 2,19E | 2,93E | 8,18E | 2,42E | 4,45E | 3,03E | 6,22E | 1,55E- | 6,22E-
alene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +02 | -02 -05 -07 07 07
2-(2-

Methylhex

yDnaphtha | 1,70E+ | 2,26E | 7,51E | 4,44E | 5,94E | 5,46E | 3,22E | 1,77E | 3,10E | 5,34E | 1,33E- | 5,34E-
lene 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +02 | -02 -05 -07 07 07
2-(3-

Methylpen

tyDnaphth | 1,60E+ | 2,12E | 2,34E | 2,19E | 2,93E | 8,18E | 2,42E | 4,45E | 3,03E | 6,22E | 1,55E- | 6,22E-
alene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +02 | -02 -05 -07 07 07

180



2-(3-

Methylhex

yDnaphtha | 1,70E+ | 2,26E | 7,51E | 4,44E | 5,94E | 5,46E | 3,22E | 1,77E | 3,10E | 5,34E | 1,33E- | 5,34E-
lene 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +02 | -02 -05 -07 07 07
2-(4-

Methylhex

yDnaphtha | 1,70E+ | 2,26E | 7,51E | 4,44E | 5,94E | 5,46E | 3,22E | 1,77E | 3,10E | 5,34E | 1,33E- | 5,34E-
lene 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +02 | -02 -05 -07 07 07

1-

Methylnap | 1,10E+ | 1,42E | 2,50E | 1,21E | 1,62E | 4,77E | 5,21E | 8,93E | 2,65E | 9,03E | 2,26E- | 9,03E-
hthalene 01 +02 | +01 +03 |+03 |-03 +01 [+00 |-05 -07 07 07

1-

Ethylnaph | 1,20E+ | 1,56E | 1,07E | 2,05E | 2,74E | 3,39E | 6,94E | 6,96E | 2,74E | 1,32E | 3,30E- | 1,32E-
thalene 01 +02 | +01 +03 |+03 |-03 +01 [+00 |-05 -06 07 06

1-

Propylnap | 1,30E+ | 1,70E | 5,96E | 2,95E | 3,94E | 2,77E | 1,03E | 9,61E | 2,81E | 1,13E | 2,83E- | 1,13E-
hthalene 01 +02 |[+00 |+03 |[+03 |-03 +02 | -01 -05 -06 07 06

1-

Butylnaph | 1,40E+ | 1,84E | 1,94E | 5,91E | 7,90E | 1,77E | 1,38E | 4,59E | 2,88E | 9,72E | 2,43E- | 9,72E-
thalene 01 +02 |[+00 |+03 |[+03 |-03 +02 | -01 -05 -07 07 07

1-

Pentylnap | 1,50E+ | 1,98E | 6,29E | 1,19E | 1,59E | 1,16E | 1,82E | 5,92E | 2,95E | 8,35E | 2,09E- | 8,35E-
hthalene 01 +02 |-01 +04 |+04 |-03 +02 | -02 -05 -07 07 07

1-

Hexylnaph | 1,60E+ | 2,12E | 2,03E | 2,40E | 3,21E | 7,70E | 2,42E | 8,03E | 3,02E | 7,16E | 1,79E- | 7,16E-
thalene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +02 | -02 -05 -07 07 07
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1,2-

Dimethyln | 1,20E+ | 1,56E | 1,49E | 1,67E | 2,24E | 4,00E | 6,49E | 1,69E | 3,47E | 5,65E | 1,41E- | 5,65E-
aphthalene | 01 +02 |+01 |+03 |+03 |-03 +01 | +00 |-05 -07 07 07
2,3-

Dimethyln | 1,20E+ | 1,56E | 1,99E | 5,82E | 7,78E | 1,52E | 9,32E | 1,47E | 3,84E | 5,65E | 1,41E- | 5,65E-
aphthalene | 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 07 07
2,4-

Dimethyln | 1,20E+ | 1,56E | 8,00E | 2,46E | 3,29E | 2,93E | 6,49E | 3,09E | 3,47E | 5,65E | 1,41E- | 5,65E-
aphthalene | 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 | +00 |-05 -07 07 07
2,5-

Dimethyln | 1,20E+ | 1,56E | 1,15E | 1,96E | 2,62E | 3,51E | 6,49E | 1,95E | 3,47E | 5,65E | 1,41E- | 5,65E-
aphthalene | 01 +02 |+01 |+03 |+03 |-03 +01 | +00 |-05 -07 07 07
2,6-

Dimethyln | 1,20E+ | 1,56E | 2,00E | 5,80E | 7,76E | 1,53E | 6,49E | 7,57E | 3,47E | 5,65E | 1,41E- | 5,65E-
aphthalene | 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 07 07
2,7-

Dimethyln | 1,20E+ | 1,56E | 2,00E | 5,80E | 7,76E | 1,53E | 6,49E | 7,57E | 3,47E | 5,65E | 1,41E- | 5,65E-
aphthalene | 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 07 07
2,8-

Dimethyln | 1,20E+ | 1,56E | 1,15E | 1,96E | 2,62E | 3,51E | 6,49E | 1,95E | 3,47E | 5,65E | 1,41E- | 5,65E-
aphthalene | 01 +02 |+01 |+03 |+03 |-03 +01 | +00 |-05 -07 07 07
1,2,3-

Trimethyl

naphthale | 1,30E+ | 1,70E | 4,78E | 3,38E | 4,52E | 2,49E | 7,16E | 3,36E | 6,20E | 3,53E | 8,83E- | 3,53E-
ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 08 07
1,2,4- 1,30E+ | 1,70E | 4,78E | 3,38E | 4,52E | 2,49E | 7,16E | 3,37E | 6,20E | 3,53E | 8,83E- | 3,53E-
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Trimethyl |01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 08 07
naphthale

ne

1,2,5-

Trimethyl

naphthale | 1,30E+ | 1,70E | 4,78E | 3,38E | 4,52E | 2,49E | 7,16E | 5,41E | 6,20E | 3,53E | 8,83E- | 3,53E-
ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 08 07
2,3,4-

Trimethyl

naphthale | 1,30E+ | 1,70E | 4,78E | 3,38E | 4,52E | 2,49E | 7,16E | 3,36E | 6,20E | 3,53E | 8,83E- | 3,53E-
ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 08 07
2,3,5-

Trimethyl

naphthale | 1,30E+ | 1,70E | 4,78E | 3,38E | 4,52E | 2,49E | 7,16E | 3,36E | 6,20E | 3,53E | 8,83E- | 3,53E-
ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 08 07
2,3,6-

Trimethyl

naphthale | 1,30E+ | 1,70E | 1,70E | 6,41E | 8,58E | 1,54E | 7,16E | 3,36E | 6,20E | 3,53E | 8,83E- | 3,53E-
ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 08 07
2,3,7-

Trimethyl

naphthale | 1,30E+ | 1,70E | 1,70E | 6,41E | 8,58E | 1,54E | 7,16E | 3,36E | 6,20E | 3,53E | 8,83E- | 3,53E-
ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 08 07
2,3,8-

Trimethyl

naphthale | 1,30E+ | 1,70E | 4,78E | 3,38E | 4,52E | 2,49E | 7,16E | 3,36E | 6,20E | 3,53E | 8,83E- | 3,53E-
ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 08 07
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2,4,5-

Trimethyl

naphthale | 1,30E+ | 1,70E | 4,78E | 3,38E | 4,52E | 2,49E | 7,16E | 3,36E | 6,20E | 3,53E | 8,83E- | 3,53E-

ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 08 07

2,4,6-

Trimethyl

naphthale | 1,30E+ | 1,70E | 4,78E | 3,38E | 4,52E | 2,49E | 7,16E | 6,45E | 6,20E | 3,53E | 8,83E- | 3,53E-

ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 08 07

2,4,7-

Trimethyl

naphthale | 1,30E+ | 1,70E | 4,78E | 3,38E | 4,52E | 2,49E | 7,16E | 6,45E | 6,20E | 3,53E | 8,83E- | 3,53E-

ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 08 07

2,4,8-

Trimethyl

naphthale | 1,30E+ | 1,70E | 4,78E | 3,38E | 4,52E | 2,49E | 7,16E | 3,36E | 6,20E | 3,53E | 8,83E- | 3,53E-

ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 08 07

1,2,3,4-

Tetrameth

ylnaphthal | 1,40E+ | 1,84E | 1,39E | 7,26E | 9,71E | 1,53E | 7,90E | 1,04E | 1,00E | 2,21E | 5,52E- | 2,21E-

ene 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -04 -07 08 07

2,3,4,5-

Tetrameth

ylnaphthal | 1,40E+ | 1,84E | 1,39E | 7,26E | 9,71E | 1,53E | 7,90E | 1,04E | 1,00E | 2,21E | 5,52E- | 2,21E-

ene 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -04 -07 08 07

2,3,4,6-

Tetrameth 1,40E+ | 1,84E | 1,39E | 7,26E | 9,71E | 1,53E | 7,90E | 1,04E | 1,00E | 2,21E | 5,52E- | 2,21E-
01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -04 -07 08 07

ylnaphthal
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ene

2,3,4,7-
Tetrameth
ylnaphthal | 1,40E+ | 1,84E | 1,39E | 7,26E | 9,71E | 1,53E | 7,90E | 1,04E | 1,00E | 2,21E | 5,52E- | 2,21E-
ene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +01 | -01 -04 -07 08 07
2,3,4,8-
Tetrameth
ylnaphthal | 1,40E+ | 1,84E | 1,39E | 7,26E | 9,71E | 1,53E | 7,90E | 1,04E | 1,00E | 2,21E | 5,52E- | 2,21E-
ene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +01 | -01 -04 -07 08 07
6-n-Butyl-
2,3-
dimethyln | 1,5E+0 | 2,12E | 4,19E | 6,37E | 8,52E | 4,03E | 1,67E | 1,73E | 8,82E | 3,80E | 9,51E- | 3,80E-
aphthalene | 1 +02 |-02 +04 |+04 |-04 +02 | -02 -05 -07 08 07
2,3
Dimethy-
5(4methyl
pentyl)
naphthale | 1,7E+0 | 2,40E | 6,70E | 1,98E | 2,66E | 2,13E | 2,95E | 5,51E | 9,01E | 2,43E | 6,08E- | 2,43E-
ne 1 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +02 |-03 -05 -07 08 07
Acenaphth | 1,20E+ | 1,52E | 1,61E | 1,59E | 2,13E | 4,06E | 1,27E | 8,91E | 2,31E | 2,61E | 6,53E- | 2,61E-
ylene 01 +02 |+01 |[+03 |+03 |-03 +01 | -01 -04 -07 08 07
Methyl
acenaphth | 1,30E+ | 1,66E | 7,37E | 1,08E | 1,44E | 1,04E | 6,13E | 1,57E | 2,22E | 1,63E | 4,09E- | 1,63E-
ylene 01 +02 |-01 +04 |[+04 |-03 +00 |-01 -04 -07 08 07
Ethvl 1,40E+ | 1,80E | 2,41E | 2,16E | 2,88E | 7,03E | 8,13E | 5,71E | 2,22E | 2,39E | 5,98E- | 2,39E-

y

01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 +00 |[-02 -04 -07 08 07

acenaphth
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ylene

n-Propyl

acenaphth | 1,50E+ | 1,94E | 7,81E | 4,33E | 5,80E | 4,76E | 1,08E | 2,16E | 2,22E | 2,05E | 5,13E- | 2,05E-
ylene 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +01 |[-02 -04 -07 08 07
n-Butyl

acenaphth | 1,60E+ | 2,08E | 2,52E | 8,74E | 1,17E | 3,21E | 1,44E | 8,56E | 2,23E | 1,76E | 4,40E- | 1,76E-
ylene 01 +02 |-02 +04 |+05 |-04 +01 |-03 -04 -07 08 07
n-Pentyl

acenaphth | 1,70E+ | 2,22E | 8,09E | 1,77E | 2,36E | 2,13E | 1,90E | 4,25E | 2,24E | 1,51E | 3,78E- | 1,51E-
ylene 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +01 |-03 -04 -07 08 07
n-Hexyl

acenaphth | 1,80E+ | 2,36E | 2,59E | 3,58E | 4,79E | 1,39E | 2,53E | 1,84E | 2,25E | 1,30E | 3,24E- | 1,30E-
ylene 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +01 |-03 -04 -07 08 07
iso-Propyl

acenaphth | 1,50E+ | 1,94E | 9,02E | 3,96E | 5,30E | 5,05E | 1,08E | 4,25E | 2,22E | 1,12E | 2,79E- | 1,12E-
ylene 01 +02 |-02 +04 | +04 |-04 +01 |[-02 -04 -07 08 07
iso-Butyl

acenaphth | 1,60E+ | 2,08E | 2,91E | 7,99E | 1,07E | 3,40E | 1,44E | 1,64E | 2,23E | 1,53E | 3,82E- | 1,53E-
ylene 01 +02 |-02 +04 |+05 |-04 +01 |-02 -04 -07 08 07
iso-Pentyl

acenaphth | 1,70E+ | 2,22E | 9,35E | 1,62E | 2,16E | 2,27E | 1,90E | 6,63E | 2,24E | 1,31E | 3,28E- | 1,31E-
ylene 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +01 |-03 -04 -07 08 07
Phenanthr | 1,40E+ | 1,78E | 1,15E | 8,17E | 1,09E | 1,36E | 4,28E | 1,61E | 6,50E | 5,36E | 1,34E- | 5,36E-
ene 01 +02 |+00 |+03 |+04 |-03 +00 | -02 -06 -07 07 07
Anthracen | 1,40E+ | 1,78E | 4,34E | 6,23E | 8,34E | 3,43E | 5,63E | 3,56E | 2,00E | 6,52E | 1,63E- | 6,52E-
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e 01 +02 |-02 +04 |+04 |-04 +00 | -04 -05 -08 08 08
Hydro-
Phenanthr | 1,40E+ | 1,92E | 4,87E | 1,39E | 1,86E | 1,01E | 4,84E | 4,53E | 1,43E | 6,86E | 1,71E- | 6,86E-
ene 01 +02 | -01 +04 |[+04 |-03 +04 | +00 |-05 -08 08 08
Methyl-
hydro-
Phenanthr | 1,50E+ | 2,06E | 1,82E | 2,57E | 3,43E | 7,16E | 6,43E | 2,33E | 1,51E | 5,61E | 1,40E- | 5,61E-
ene 01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 +04 | +00 |-05 -08 08 08
Ethyl-
hydro-
Phenanthr | 1,60E+ | 2,20E | 5,84E | 5,19E | 6,94E | 4,79E | 8,54E | 8,44E | 1,60E | 8§,48E | 2,12E- | §,48E-
ene 01 +02 |-02 +04 |+04 |-04 +04 | -01 -05 -08 08 08
n-Propyl-
hydro-
Phenanthr | 1,70E+ | 2,34E | 1,87E | 1,05E | 1,41E | 3,19E | 1,13E | 3,16E | 1,67E | 7,28E | 1,82E- | 7,28E-
ene 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +05 |-01 -05 -08 08 08
n-Butyl-
hydro-
Phenanthr | 1,80E+ | 2,48E | 5,96E | 2,13E | 2,86E | 2,09E | 1,51E | 1,23E | 1,75E | 6,24E | 1,56E- | 6,24E-
ene 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |-01 -05 -08 08 08
n-Pentyl-
hydro-
Phenanthr | 1,90E+ | 2,62E | 1,90E | 4,34E | 5,81E | 1,34E | 2,00E | 4,99E | 1,82E | 5,36E | 1,34E- | 5,36E-
ene 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 | -02 -05 -08 08 08
n-Hexyl-
hvd 2,00E+ | 2,77E | 6,01E | 8,86E | 1,19E | 8,22E | 2,65E | 2,11E | 1,89E | 4,60E | 1,15E- | 4,60E-
ydro-

01 +02 |-04 +05 |[+06 |-05 +05 | -02 -05 -08 08 08

Phenanthr
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ene

iso-Propyl-

hydro-

Phenanthr | 1,70E+ | 2,34E | 2,16E | 9,61E | 1,29E | 3,39E | 1,13E | 7,43E | 1,67E | 6,32E | 1,58E- | 6,32E-
ene 01 +02 | -02 +04 |+05 |-04 |+05 |-01 -05 -08 08 08
iso-Butyl-

hydro-

Phenanthr | 1,80E+ | 2,48E | 6,89E | 1,95E | 2,61E | 2,23E | 1,51E | 2,80E | 1,75E | 5,42E | 1,36E- | 5,42E-
ene 01 +02 | -03 +05 |+05 |-04 |+05 |-01 -05 -08 08 08
iso-Pentyl-

hydro-

Phenanthr | 1,90E+ |2,62E | 2,19E | 3,97E | 5,31E | 1,43E | 2,00E | 9,36E | 1,82E | 4,65E | 1,16E- | 4,65E-
ene 01 +02 | -03 +05 |+05 |-04 |[+05 [-02 -05 -08 08 08
iso-Hexyl-

hydro-

Phenanthr | 2,00E+ | 2,77E | 6,94E | 8,10E | 1,08E | 8,82E | 2,65E | 3,87E | 1,89E | 3,99E | 9,98E- | 3,99E-
ene 01 +02 | -04 +05 |+06 |-05 +05 | -02 -05 -08 09 08
2-

methylhex

yl-hydro-

Phenanthr | 2,10E+ |291E | 2,20E | 1,65E | 2,21E | 5,17E | 3,53E | 1,67E | 1,97E | 3,43E | 8,57E- | 3,43E-
ene 01 +02 | -04 +06 | +06 |-05 +05 | -02 -05 -08 09 08
2-

methylhep

yl-hydro-

Phenanthr | 2,20E+ | 3,05E | 6,92E | 3,38E | 4,52E | 2,84E | 4,68E | 7,39E | 2,04E | 2,94E | 7,35E- |2,94E-
ene 01 +02 | -05 +06 | +06 |-05 +05 | -03 -05 -08 09 08
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2,6-

dimethylh

eptyl-

hydro-

Phenanthr | 2,30E+ | 3,19E | 2,52E | 6,33E | 8,47E | 1,59E | 6,21E | 5,87E | 2,11E | 2,19E | 5,48E- | 2,19E-
ene 01 +02 | -05 +06 | +06 |-05 +05 | -03 -05 -08 09 08
2,6-

dimethyloc

tyl-hydro-

Phenanthr | 2,40E+ | 3,33E | 7,91E | 1,30E | 1,74E | 7,39E | 8,24E | 2,59E | 2,20E | 1,88E | 4,70E- | 1,88E-
ene 01 +02 | -06 +07 |+07 [-06 |[+05 |-03 -05 -08 09 08
2,6-

dimethyln

onyl-

hydro-

Phenanthr | 2,50E+ |3,47E | 2,48E | 2,66E | 3,56E | 3,08E | 1,09E | 1,13E | 2,27E | 1,61E | 4,04E- | 1,61E-
ene 01 +02 | -06 +07 |+07 [-06 |[+06 |-03 -05 -08 09 08
2-methyl-

Adamanta | [,10E+ | 1,50E | 4,20E | 3,66E | 4,90E | 2,07E | 2,07E | 1,33E | 1,23E | 1,27E | 3,18E- | 1,27E-
ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +04 |+02 |-05 -07 08 07
2-ethyl-

Adamanta | 1,20E+ | 1,64E | 1,38E | 7,30E | 9,76E | 1,36E | 2,75E | 5,15E | 1,32E | 1,92E | 4,80E- | 1,92E-
ne 01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +04 |+01 |-05 -07 08 07
1,3,5-

Trimethyl

adamanta | 1,30E+ | 1,78E | 4,88E | 1,39E | 1,86E | 9,36E | 3,65E | 5,72E | 6,30E | 3,25E | 8,13E- | 3,25E-
ne 01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 |+04 |+01 |-06 -10 11 10
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Hydro- 1,80E+ | 2,46E | 3,38E | 7,27E | 9,73E | 4,28E | 6,64E | 4,05E | 1,93E | 1,18E | 2,96E- | I,18E-
Chrysene |01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +04 | -03 -05 -08 09 08
Methyl-

hydro- 1,90E+ | 2,60E | 1,24E | 1,35E | 1,81E | 3,00E | 8,81E | 4,53E | 2,02E | 7,14E | 1,79E- | 7,14E-
Chrysene |01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +04 | -02 -05 -08 08 08
Ethyl-

hydro- 2,00E+ | 2,74E | 3,94E | 2,76E | 3,69E | 1,94E | 1,16E | 1,92E | 2,11E | 1,46E | 3,66E- | 1,46E-
Chrysene |01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 | -02 -05 -08 09 08
n-Propyl-

hydro- 2,10E+ | 2,89E | 1,25E | 5,63E | 7,53E | 1,21E | 1,55E | 8,37E | 2,18E | 1,25E | 3,14E- | 1,25E-
Chrysene |01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 |-03 -05 -08 09 08
n-Butyl-

hydro- 2,20E+ | 3,03E | 3,94E | 1,15E | 1,54E | 7,29E | 2,07E | 3,68E | 2,25E | 1,08E | 2,69E- | 1,08E-
Chrysene |01 +02 |[-04 +06 |+06 |-05 +05 |-03 -05 -08 09 08
iso-Propyl-

hydro- 2,10E+ | 2,89E | 1,44E | 5,15E | 6,88E | 1,30E | 1,55E | 1,52E | 2,18E | 1,09E | 2,72E- | 1,09E-
Chrysene |01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +05 | -02 -05 -08 09 08
iso-Butyl-

hydro- 2,20E+ | 3,03E | 4,55E | 1,05E | 1,41E | 7,84E | 2,07E | 6,67E | 2,25E | 9,35E | 2,34E- | 9,35E-
Chrysene |01 +02 |[-04 +06 |+06 |-05 +05 |-03 -05 -09 09 09

2-

methylbut

yl-hydro- |2,30E+ |3,17E | 1,43E | 2,15E | 2,88E | 4,48E | 2,74E | 2,93E | 2,33E | 8,02E | 2,01E- | 8,02E-
Chrysene |01 +02 |[-04 +06 |+06 |-05 +05 |-03 -05 -09 09 09

2-

methylpen | 2,40E+ | 3,31E | 4,50E |4,41E | 591E | 2,38E | 3,64E | 1,28E | 2,40E | 6,89E | 1,72E- | 6,89E-
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tyl-hydro- |01 +02 |-05 +06 |[+06 |-05 +05 |-03 -05 -09 09 09
Chrysene
(Salpha)-
Androstan | 1,90E+ | 2,60E | 1,25E | 1,35E | 1,81E | 3,00E | 8,81E | 7,04E | 1,37E | 1,30E | 3,24E- | 1,30E-
e 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +04 |-02 -05 -08 09 08
(Sbeta)- 2,10E+ | 2,89E | 1,45E | 5,14E | 6,87E | 1,30E | 1,55E | 1,97E | 1,51E | 1,60E | 4,00E- | 1,60E-
Pregnane |01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +05 |[-02 -05 -08 09 08
Hydro- 2,20E+ | 3,01E | 2,24E | 3,92E | 5,24E | 1,65E | 9,09E | 2,59E | 2,43E | 1,82E | 4,54E- | 1,82E-
Picene 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +04 |-03 -05 -09 10 09
Methyl-
hydro- 2,30E+ | 3,15E | §,15E | 7,33E | 9,81E | 1,08E | 1,21E | 1,45E | 2,52E | 1,10E | 2,74E- | 1,10E-
Picene 01 +02 |-04 +05 |[+05 |-04 +05 |-03 -05 -08 09 08
Octahydro
phenanthr | 1,40E+ | 1,86E | 2,88E | 4,63E | 6,20E | 2,15E | 7,07E | 7,05E | 1,03E | 2,10E | 5,26E- | 2,10E-
ene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +02 | -01 -05 -08 09 08
Methyl-
octahydro-
phenanthr | 1,50E+ | 2,00E | 1,08E | 8,52E | 1,14E | 1,48E | 9,39E | 3,36E | 1,11E | 1,72E | 4,30E- | 1,72E-
ene 01 +02 |+00 |[+03 |+04 |-03 +02 | -01 -05 -08 09 08
Ethyl-
octahydro-
phenanthr | 1,60E+ | 2,14E | 3,46E | 1,72E | 2,30E | 9,73E | 1,25E | 1,21E | 1,21E | 2,60E | 6,50E- | 2,60E-
ene 01 +02 | -01 +04 |+04 |-04 +03 |-01 -05 -08 09 08
1,70E+ | 2,28E | 1,11E | 3,48E | 4,66E | 6,46E | 1,65E | 4,53E | 1,28E | 2,23E | 5,58E- | 2,23E-
n-Propyl-
01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 +03 |[-02 -05 -08 09 08

octahydro-
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phenanthr

ene

n-Butyl-

octahydro-

phenanthr | 1,80E+ | 2,42E | 3,55E | 7,07E | 9,46E | 4,30E | 2,20E | 1,77E | 1,35E | 1,91E | 4,79E- | 1,91E-
ene 01 +02  |-02 +04 |+04 |-04 +03 |[-02 -05 -08 09 08
n-Pentyl-

octahydro-

phenanthr | 1,90E+ | 2,56E | 1,13E | 1,44E | 1,92E | 2,83E | 2,92E | 7,29E | 1,42E | 1,64E | 4,11E- | 1,64E-
ene 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +03 |-03 -05 -08 09 08
n-Hexyl-

octahydro-

phenanthr | 2,00E+ | 2,70E | 3,58E | 2,93E | 3,92E | 1,83E | 3,87E | 3,09E | 1,49E | 1,41E | 3,53E- | 1,41E-
ene 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +03 |-03 -05 -08 09 08
n-Heptyl-

octahydro-

phenanthr | 2,10E+ | 2,84E | 1,13E | 5,97E | 7,99E | 1,15E | 5,14E | 1,32E | 1,56E | 1,21E | 3,03E- | 1,21E-
ene 01 +02 |[-03 +05 | +05 |-04 +03 |-03 -05 -08 09 08
iso-Propyl-

octahydro-

phenanthr | 1,70E+ | 2,28E | 1,28E | 3,18E | 4,26E | 6,86E | 1,65E | 8,93E | 1,28E | 1,94E | 4,84E- | 1,94E-
ene 01 +02 |-01 +04 |+04 |-04 +03 |[-02 -05 -08 09 08
iso-Butyl-

octahydro-

phenanthr | 1,80E+ | 2,42E | 4,10E | 6,46E | 8,65E | 4,56E | 2,20E | 3,41E | 1,35E | 1,66E | 4,16E- | 1,66E-
ene 01 +02  |-02 +04 |+04 |-04 +03 |[-02 -05 -08 09 08
iso-Pentyl- | 1,90E+ | 2,56E | 1,30E | 1,31E | 1,76E | 3,01E | 2,92E | 1,36E | 1,42E | 1,43E | 3,57E- | 1,43E-
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octahydro- | 01 +02  |-02 +05 | +05 |-04 +03 | -02 -05 -08 09 08
phenanthr

ene

iso-Hexyl-

octahydro-

phenanthr | 2,00E+ |2,70E | 4,14E | 2,68E | 3,58E | 1,95E | 3,87E | 5,72E | 1,49E | 1,22E | 3,06E- | 1,22E-
ene 01 +02 | -03 +05 |+05 [-04 |[+03 |[-03 -05 -08 09 08
iso-Heptyl-

octahydro-

phenanthr | 2,10E+ | 2,84E | 1,31E | 5,46E | 7,31E | 1,22E | 5,14E | 2,44E | 1,56E | 1,05E | 2,63E- | 1,05E-
ene 01 +02 | -03 +05 |+05 [-04 |[+03 |[-03 -05 -08 09 08
isohexyl-

octahydro-

phenanthr | 2,10E+ | 2,84E | 1,31E | 5,46E | 7,31E | 1,22E | 5,14E | 2,44E | 1,57E | 1,05E | 2,63E- | 1,05E-
ene 01 +02 | -03 +05 |+05 [-04 |[+03 |[-03 -05 -08 09 08
isoheptyl-

octahydro-

phenanthr | 2,20E+ | 2,99E | 4,14E | 1,12E | 1,49E | 7,37E | 6,83E | 1,03E | 1,64E | 9,02E | 2,26E- | 9,02E-
ene 01 +02 | -04 +06 | +06 |-05 +03 | -03 -05 -09 09 09
2,6-

dimethylh

eptyl-

octahydro-

phenanthr | 2,30E+ | 3,13E | 1,51E | 2,09E | 2,79E | 4,54E | 9,06E | 8,13E | 1,71E | 6,72E | 1,68E- | 6,72E-
ene 01 +02 | -04 +06 | +06 |-05 +03 | -04 -05 -09 09 09
bicyclohex | 1,80E+ |2,42E | 1,03E | 1,52E | 2,03E | 2,58E | 2,64E | 1,81E | 1,38E | 6,76E | 1,69E- | 6,76E-
yl-benzene | 01 +02 |-02 +05 |[+05 |-04 +03 |[-02 -05 -08 08 08
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methyl-

bicylohexy | 1,90E+ | 2,56E | 3,79E | 2,83E | 3,78E | 1,78E | 3,50E | 9,88E | 1,46E | 9,74E | 2,44E- | 9,74E-
I-benzene |01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 | -03 -05 -08 08 08
ethyl-

bicylohexy | 2,00E+ | 2,70E | 1,20E | 5,75E | 7,70E | 1,12E | 4,66E | 4,23E | 1,55E | 8,36E | 2,09E- | 8,36E-
I-benzene |01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 | -03 -05 -08 08 08
isopropyl-

bicylohexy | 2,10E+ | 2,84E | 4,40E | 1,07E | 1,44E | 7,25E | 6,18E | 3,32E | 1,62E | 6,23E | 1,56E- | 6,23E-
I-benzene |01 +02 |-04 +06 |[+06 |-05 +03 | -03 -05 -08 08 08
isobutyl-

bicylohexy | 2,20E+ | 2,99E | 1,39E | 2,19E | 2,93E | 4,15E | 8,21E | 1,41E | 1,69E | 5,35E | 1,34E- | 5,35E-
I-benzene |01 +02 |-04 +06 |[+06 |-05 +03 | -03 -05 -08 08 08
isopentyyl-

bicylohexy | 2,30E+ | 3,13E | 4,38E | 4,49E | 6,01E | 2,21E | 1,09E | 6,01E | 1,78E | 4,59E | 1,15E- | 4,59E-
I-benzene |01 +02 |-05 +06 |[+06 |-05 +04 | -04 -05 -08 08 08
Dodecahy

dro- 1,80E+ | 2,40E | 2,01E | 2,41E | 3,22E | 8,70E | 9,68E | 1,22E | 1,53E | 1,38E | 3,46E- | 1,38E-
Chrysene |01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +02 | -02 -05 -08 09 08
Methyl-

dodecahyd

ro- 1,90E+ | 2,54E | 7,41E | 4,48E | 5,99E | 6,10E | 1,29E | 6,60E | 1,62E | 8,36E | 2,09E- | 8,36E-
chyrsene 01 +02  |-02 +04 | +04 |-04 +03 | -03 -05 -08 08 08
Ethyl-

dodecahyd

ro- 2,00E+ | 2,68E | 2,35E | 9,11E | 1,22E | 4,02E | 1,71E | 2,80E | 1,71E | 1,71E | 4,28E- | 1,71E-
chyrsene 01 +02  |-02 +04 | +05 |-04 +03 | -03 -05 -08 09 08
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n-Propyl-
dodecahyd
ro- 2,10E+ | 2,82E | 7,45E | 1,86E | 2,49E | 2,62E | 2,27E | 1,19E | 1,78E | 1,47E | 3,67E- | 1,47E-
chyrsene 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 |-03 -05 -08 09 08
iso-Propyl-
dodecahyd
ro- 2,10E+ | 2,82E | 8,61E | 1,70E | 2,27E | 2,78E | 2,27E | 2,20E | 1,78E | 1,28E | 3,19E- | 1,28E-
chyrsene 01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 |-03 -05 -08 09 08
iso-Butyl-
dodecahyd
ro- 2,20E+ | 2,97E | 2,72E | 3,47E | 4,65E | 1,78E | 3,01E | 9,33E | 1,85E | 1,09E | 2,74E- | 1,09E-
chyrsene |01 +02 |-03 +05 |[+05 |-04 +03 |-04 -05 -08 09 08
Octahydro
benzo(b)th | 8,00E+ | 1,42E | 1,67E | 3,74E | 5,00E | 1,40E | 8,47E | 6,75E | 1,55E | 9,68E | 2,42E- | 9,68E-
iophene 00 +02 |+02 |[+02 |[+02 |-02 +01 |[+01 |-05 -08 08 08
Methyl
octahydro-
benzo(b)th | 9,00E+ | 1,56E | 6,37E | 6,79E | 9,08E | 8,74E | 1,12E | 3,33E | 1,63E | 1,39E | 3,49E- | 1,39E-
iophene 00 +02 |+01 |[+02 |+02 |-03 +02 [+01 |-05 -07 08 07
Ethyl
octahydro-
benzo(b)th | 1,00E+ | 1,70E | 2,09E | 1,35E | 1,81E | 5,20E | 1,49E | 1,25E | 1,72E | 1,20E | 2,99E- | 1,20E-
iophene 01 +02 |+01 |[+03 |+03 |-03 +02 [+01 |-05 -07 08 07
Propyl

1,10E+ | 1,84E | 6,80E | 2,72E | 3,63E | 3,20E | 1,99E | 3,85E | 1,79E | 1,03E | 2,57E- | 1,03E-
octahydro-

01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +02 [+00 |-05 -07 08 07

benzo(b)th
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iophene
Methyl
benzo(b)th | 9,00E+ | 1,48E | 7,37E | 6,19E | 8,29E | 9,01E | 3,19E | 2,35E | 3,92E | 2,70E | 6,75E- | 2,70E-
iophene 00 +02 |+01 |+02 |+02 |-03 +01 [+00 |-05 -07 08 07
Ethyl
benzo(b)th | 1,00E+ | 1,62E | 2,43E | 1,23E | 1,65E | 5,36E | 4,24E | 4,25E | 3,78E | 3,95E | 9,88E- | 3,95E-
iophene 01 +02 |+01 |+03 |+03 |-03 +01 |-01 -05 -07 08 07
Dihydro-
benzo(b)th | 8,00E+ | 1,36E | 2,25E | 3,10E | 4,15E | 1,60E | 7,74E | 1,96E | 1,09E | 1,12E | 2,81E- | 1,12E-
iophene 00 +02 |+02 |+02 |+02 |-02 +00 |+01 |-05 -07 08 07
Methyl
dihydro-
benzo(b)th | 9,00E+ | 1,50E | 6,69E | 6,58E | 8,81E | 8,63E | 8,54E | 6,23E | 1,27E | 1,14E | 2,84E- | 1,14E-
iophene 00 +02 |+01 |+02 |+02 |-03 +00 |[+00 |-05 -07 08 07
Ethyl
dihydro-
benzo(b)th | 1,00E+ | 1,64E | 2,20E | 1,31E | 1,75E | 5,15E | 1,13E | 1,99E | 1,31E | 1,03E | 2,57E- | 1,03E-
iophene 01 +02 |+01 |+03 |+03 |-03 +01 [+00 |-05 -07 08 07
Methyl
hexahydro
naphtho[2
1b]thiophe | 1,30E+ | 2,04E | 9,96E | 8,94E | 1,20E | 1,46E | 9,72E | 5,19E | 2,98E | 3,27E | 8,17E- | 3,27E-
ne 01 +02 |-01 +03 | +04 |-03 +00 | -02 -05 -08 09 08
Tetrahydr

1,20E+ | 1,88E | 2,95E | 4,56E | 6,10E | 2,20E | 2,74E | 3,00E | 4,80E | 4,03E | 1,01E- |4,03E-
0-

01 +02 |+00 |+03 |+03 |-03 +01 |[-02 -05 -08 08 08

naphtho[2
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1b]thiophe
ne
Methyl
tetrahydro
naphtho[2
1b]thiophe | 1,30E+ | 2,02E | 1,10E | 8,39E | 1,12E | 1,51E | 3,64E | 1,55E | 4,88E | 3,29E | 8,23E- | 3,29E-
ne 01 +02 |+00 |+03 |+04 |-03 +01 |[-02 -05 -08 09 08
Ethyl
tetrahydro
naphtho[2
1b]thiophe | 1,40E+ | 2,16E | 3,55E | 1,69E | 2,27E | 9,93E | 4,83E | 6,28E | 4,97E | 4,98E | 1,24E- | 4,98E-
ne 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +01 |-03 -05 -08 08 08
Naphtho|2
1b]thiophe | 1,20E+ | 1,84E | 5,30E | 1,32E | 1,77E | 1,00E | 2,83E | §,11E | 4,05E | 2,90E | 7,25E- | 2,90E-
ne 01 +02 |-01 +04 | +04 |-03 +00 |-03 -06 -07 08 07
Methyl
naphtho[2
1b]thiophe | 1,30E+ | 1,98E | 3,28E | 1,78E | 2,38E | 8,80E | 3,12E | 3,09E | 1,06E | 1,81E | 4,54E- | 1,81E-
ne 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +00 |-03 -05 -07 08 07
Ethyl
naphtho[2
1b]thiophe | 1,40E+ | 2,12E | 1,06E | 3,59E | 4,81E | 5,89E | 4,14E | 1,33E | 1,06E | 2,65E | 6,64E- | 2,65E-
ne 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +00 |-03 -05 -07 08 07
] 1,20E+ | 1,86E | 1,32E | 1,80E | 2,41E | 4,48E | 7,56E | 2,56E | 4,06E | 7,55E | 1,89E- | 7,55E-
Dihydro-

01 +02 |+01 |+03 |+03 |-03 -01 -02 -05 -08 08 08

naphtho[2
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1b]thiophe

ne

Methyl

dihydro-

naphtho[2

1b]thiophe | 1,30E+ | 2,00E | 3,81E | 3,89E | 5,20E | 2,63E | 8,34E | 1,08E | 7,02E | 4,72E | 1,18E- | 4,72E-

ne 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 -01 -02 -05 -08 08 08

4-

Thiacyclop

enta[def]p

henanthre | 1,40E+ |2,08E | 2,69E | 2,01E | 2,69E | 8,50E | 4,57E | 3,21E | 2,50E | 2,37E | 5,91E- |2,37E-

ne 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 -01 -04 -05 -07 08 07

Perhydro-

dibenzothi | 1,20E+ | 1,96E | 2,45E | 1,23E | 1,64E | 6,51E | 1,16E | 8,35E | 2,35E | 5,67E | 1,42E- | 5,67E-

ophene 01 +02 |+01 |[+03 |+03 |-03 +02 | -01 -05 -08 08 08

Methyl

perhydro-

dibenzothi | 1,30E+ |2,10E | 9,11E | 2,27E | 3,03E | 4,21E | 1,54E | 3,91E | 2,43E | 4,64E | 1,16E- | 4,64E-

ophene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +02 | -01 -05 -08 08 08

Ethyl

perhydro-

dibenzothi | 1,40E+ |2,24E | 2,93E | 4,58E | 6,13E | 2,61E | 2,05E | 1,37E | 2,52E | 7,01E | 1,75E- | 7,01E-

ophene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +02 | -01 -05 -08 08 08

Perhydro-

benzo[b]n

aphtho[12 1,60E+ | 2,50E | 1,69E | 6,43E | 8,61E | 2,27E | 1,59E | 1,56E | 2,85E | 9,78E | 2,45E- | 9,78E-
01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +02 | -02 -05 -09 09 09

d]thiophen
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Methyl

perhydro-

benzo[b]n

aphtho([12

d]thiophen | 1,70E+ | 2,64E | 6,21E | 1,20E | 1,60E | 1,54E | 2,11E | 8,32E | 2,93E | 5,91E | 1,48E- | 5,91E-
e 01 +02 |-01 +04 |+04 |-03 +02 |-03 -05 -08 08 08
Hexahydr

0-

dibenzothi | 1,20E+ | 1,90E | 8,70E | 2,33E | 3,12E | 3,72E | 1,06E | 2,36E | 1,87E | 2,13E | 5,33E- | 2,13E-
ophene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +01 | -01 -05 -08 09 08
Methyl

hexahydro

dibenzothi | 1,30E+ | 2,04E | 3,25E | 4,29E | 5,74E | 2,49E | 1,41E | 1,15E | 1,95E | 1,74E | 4,36E- | 1,74E-
ophene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +01 | -01 -05 -08 09 08
Ethyl

hexahydro

dibenzothi | 1,40E+ | 2,18E | 1,05E | 8,67E | 1,16E | 1,60E | 1,86E | 4,25E | 2,04E | 2,64E | 6,59E- | 2,64E-
ophene 01 +02 |+00 |[+03 |+04 |-03 +01 |[-02 -05 -08 09 08
Dibenzothi | 1,20E+ | 1,84E | 1,47E | 7,02E | 9,39E | 1,57E | 3,42E | 2,73E | 4,05E | 2,90E | 7,25E- | 2,90E-
ophene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +00 |[-02 -06 -07 08 07
Methyl

dibenzothi | 1,30E+ | 1,98E | 3,28E | 1,78E | 2,38E | 8,80E | 3,12E | 3,09E | 1,06E | 1,81E | 4,54E- | 1,81E-
ophene 01 +02 |-01 +04 | +04 |-04 +00 |-03 -05 -07 08 07
Ethyl 1,40E+ | 2,12E | 1,06E | 3,59E | 4,81E | 5,89E | 4,14E | 1,33E | 1,06E | 2,65E | 6,64E- | 2,65E-
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dibenzothi |01 +02 |-01 +04 |+04 [-04 |[+00 |-03 -05 -07 08 07

ophene

5-Phenyl-

benzo[b]th | 1,40E+ | 2,10E | 3,38E | 4,19E | 5,61E | 2,61E | 2,22E | 1,20E | 2,78E | 3,56E | 8,89E- | 3,56E-

iophene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +00 | -03 -05 -07 08 07

Decahydro

-1,9-

dithia- 1,10E+ | 2,14E | 1,23E | 1,88E | 2,51E | 4,99E | 7,02E | 1,00E | 6,65E | 3,83E | 9,56E- | 3,83E-

fluorene 01 +02 |+01 |[+03 |+03 |-03 -01 -01 -05 -08 09 08

Methyl

decahydro

-1,9-

dithia- 1,20E+ | 2,28E | 4,57E | 3,48E | 4,65E | 3,27E | 9,32E | 4,95E | 6,74E | 3,13E | 7,82E- | 3,13E-

fluorene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 -01 -02 -05 -08 09 08

Ethyl

decahydro

-1,9-

dithia- 1,30E+ | 2,42E | 1,46E | 7,05E | 9,44E | 2,05E | 1,24E | 1,88E | 6,83E | 4,73E | 1,18E- | 4,73E-

fluorene 01 +02 |+00 |[+03 |+03 |-03 +00 |-02 -05 -08 08 08

5,10-

Dithia-

indeno[21a | 1,40E+ | 2,40E | 8,12E | 4,23E | 5,66E | 5,98E | 1,50E | 2,67E | 2,50E | 3,50E | 8,75E- | 3,50E-

Jindene 01 +02 | -02 +04 | +04 |-04 -01 -05 -05 -07 08 07

Methyl

5,10-

dithia- 1,50E+ | 2,54E | 2,31E | 9,21E | 1,23E | 3,78E | 1,65E | 1,07E | 6,53E | 9,12E | 2,28E- | 9,12E-
01 +02 | -02 +04 |+05 |-04 -01 -05 -05 -07 07 07

indeno[21a
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Jindene

Ethyl 5,10-
dithia-
indeno[21a

Jindene

1,60E+

01

2,68E

+02

7,35E

-03

1,87E

+05

2,51E

+05

2,47E

-04

2,20E

-01

4,51E

-06

6,27E

-05

321E

-07

8,01E-

08

321E-

07

2-

methyoctyl

hexadecah
ydro-

picene

3,10E+

01

421E

+02

8,08E

-08

2,23E

+08

2,98E

+08

1,10E

-07

1,18E

+04

2,65E

-07

3,00E

-05

1,54E

-10

3,85E-

11

1,54E-

10
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ANNEXE 5 - S3 — The eighteen refined fractions obtained by applying the TPHWG

method and their properties obtained from correlations

Name MW Sw K. Kow ECs Ky Pyap Kgega Kgegw Kgegsea Kgegsol
g/mol mg/L Lw/kgoet | Lw/Loct mg/L Pa.m*/mol | Pa st st st st

AL_EC 11-14 1,76E+02 | 1,08E-01 | 3,53E+04 | 4,73E+04 | 1,42E-02 | 5,82E+04 | 3,59E+01 | 9,38E-06 | 5,13E-07 | 1,47E-07 | 5,13E-07
AL_EC 14-17 2,17E+02 | 4,51E-03 | 2,54E+05 | 3,40E+05 | 3,74E-03 | 1,85E+05 | 3,84E+00 | 1,14E-05 | 2,74E-07 | 7,84E-08 | 2,74E-07
AL_EC 17-18 2,45E+02 | 5,41E-04 | 9,45E+05 | 1,26E+06 | 1,42E-03 | 3,92E+05 | 8,66E-01 | 1,29E-05 | 1,81E-07 | 5,16E-08 | 1,81E-07
AL_EC 18-21 2,73E+02 | 6,49E-05 | 3,52E+06 | 4,71E+06 | 4,82E-04 | 8,20E+05 | 1,95E-01 | 1,46E-05 | 1,19E-07 | 3,40E-08 | 1,19E-07
AL_EC 21-23 3,08E+02 | 4,59E-06 | 1,82E+07 | 2,43E+07 | 9,78E-05 | 2,03E+06 | 3,03E-02 | 1,69E-05 | 7,05E-08 | 2,01E-08 | 7,05E-08
AL_EC 23-25 3,35E+02 | 5,51E-07 | 6,77E+07 | 9,06E+07 | 2,08E-05 | 4,16E+06 | 6,83E-03 | 1,89E-05 | 4,64E-08 | 1,33E-08 | 4,64E-08
AL_EC 25-27 3,63E+02 | 6,61E-08 | 2,52E+08 | 3,37E+08 | 3,25E-06 | 8,45E+06 | 1,54E-03 | 2,11E-05 | 3,06E-08 | 8,73E-09 | 3,06E-08
AL_EC 27-30 3,97E+02 | 4,67E-09 | 1,30E+09 | 1,74E+09 | 1,84E-07 | 2,03E+07 |2,39E-04 | 2,41E-05 | 1,81E-08 | 5,18E-09 | 1,81E-08




AR _EC 10-12 1,45E+02 | 1,12E+01 | 1,99E+03 | 2,67E+03 | 1,21E-01 | 7,81E+01 | 6,02E+00 | 1,30E-05 | 1,72E-06 | 4,91E-07 | 1,72E-06
AR _EC 12-14 1,73E+02 | 1,56E+00 | 6,78E+03 | 9,07E+03 | 5,17E-02 | 1,43E+02 | 1,28E+00 | 1,39E-05 | 8,76E-07 | 2,50E-07 | 8,76E-07
AR _EC 14-16 2,01E+02 | 2,16E-01 | 2,30E+04 | 3,08E+04 | 2,26E-02 | 2,55E+02 | 2,73E-01 | 1,49E-05 | 4,46E-07 | 1,28E-07 | 4,46E-07
AR _EC 16-18 2,29E+02 | 3,00E-02 | 7,83E+04 | 1,05E+05 | 9,94E-03 | 4,45E+02 | 5,83E-02 | 1,59E-05 | 2,28E-07 | 6,50E-08 | 2,28E-07
AR _EC 18-19 2,50E+02 | 6,83E-03 | 1,96E+05 | 2,62E+05 | 5,28E-03 | 6,70E+02 | 1,83E-02 | 1,67E-05 | 1,37E-07 | 3,92E-08 | 1,37E-07
AR _EC 19-22 2,79E+02 | 9,49E-04 | 6,67E+05 | 8,93E+05 | 2,17E-03 | 1,14E+03 | 3,89E-03 | 1,79E-05 | 6,99E-08 | 2,00E-08 | 6,99E-08
AR _EC 22-23 3,07E+02 | 1,32E-04 | 2,27E+06 | 3,04E+06 | 8,18E-04 | 1,93E+03 | 8,30E-04 | 1,91E-05 | 3,57E-08 | 1,02E-08 | 3,57E-08
AR_EC 23-25 3,28E+02 | 3,00E-05 | 5,68E+06 | 7,60E+06 | 3,62E-04 | 2,85E+03 | 2,60E-04 | 2,01E-05 | 2,15E-08 | 6,14E-09 | 2,15E-08
Sulfur compounds | 2,01E+02 | 1,05E+00 | 8,65E+03 | 1,16E+04 | 1,47E-03 | 6,52E+00 | 3,41E-02 | 2,60E-05 | 9,33E-08 | 4,02E-08 | 9,33E-08
Olefins 1,89E+02 | 2,63E-02 | 8,51E+04 | 1,14E+05 | 7,70E-03 | 1,30E+05 | 1,80E+01 | 3,24E-04 | 7,34E-07 | 2,10E-07 | 7,34E-07
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ANNEX 6 - S4 — The thirteen fractions directly taken from the TPHWG study and

their properties

Name MW Sw Koc Kow ECSO KH Pvap kdegA kdegW kdegSéd kdegSol
g/mol mg/L Lu/kgoct Luw/Loct mg/L Pa.m’/mol | Pa s s s s
AL _ECN_S5-6 8,10E+01 | 3,60E+01 | 7,94E+02 1,06E+03 1,54E-01 7,98E+04 | 3,55E+04 | 3,52E-06 1,30E-07 | 6,58E-11 6,58E-10

AL_ECN_>6-8 1,00E+02 | 5,40E+00 | 3,98E+03 | 5,33E+03 | 4,63E-02 1,18E+05 | 6,38E+03 | 3,52E-06 1,30E-07 | 6,58E-11 6,58E-10

AL_ECN_>8-10 1,30E+02 | 4,30E-01 | 3,16E+04 |4,23E+04 |1,14E-02 1,93E+05 | 6,38E+02 | 3,52E-06 1,30E-07 | 6,58E-11 6,58E-10

AL _ECN_>10-12 |1,60E+02 | 3,40E-02 | 2,51E+05 |3,36E+05 |2,77E-03 3,00E+05 | 6,38E+01 | 3,52E-06 1,30E-07 | 6,58E-11 6,58E-10

AL_ECN_>12-16 |2,00E+02 | 7,60E-04 |5,01E+06 |6,71E+06 |2,50E-04 1,28E+06 | 4,86E+00 | 3,52E-06 1,30E-07 | 6,58E-11 6,58E-10

AL_ECN_>16-21 |2,70E+02 | 2,50E-06 |6,31E+08 | 8,44E+08 |5,03E-07 1,20E+07 | 1,11E-01 3,52E-06 1,30E-07 | 6,58E-11 6,58E-10

AR_ECN_5-7 7,80E+01 | 1,80E+03 | 7,94E+01 1,06E+02 | 1,47E+00 |S5,71E+02 |1,32E+04 | 3,52E-06 1,30E-07 | 6,58E-11 6,58E-10

AR_ECN_>7-8 9,20E+01 | 5,20E+02 | 2,51E+02 | 3,36E+02 | 5,24E-01 6,81E+02 | 3,85E+03 | 3,52E-06 1,30E-07 | 6,58E-11 6,58E-10




AR_ECN_>8-10 |1,20E+02 | 6,50E+01 | 1,58E+03 | 2,12E+03 | 1,22E-01 1,18E+03 | 6,38E+02 | 3,52E-06 1,30E-07 | 6,58E-11 6,58E-10
AR_ECN_>10-12 |1,30E+02 | 2,50E+01 | 2,51E+03 | 3,36E+03 | 8,89E-02 3,32E+02 | 6,38E+01 | 3,52E-06 1,30E-07 | 6,58E-11 6,58E-10
AR_ECN_>12-16 |1,50E+02 | 5,80E+00 | 5,01E+03 | 6,71E+03 | 5,74E-02 1,26E+02 | 4,86E+00 | 3,52E-06 1,30E-07 | 6,58E-11 6,58E-10
AR_ECN_>16-21 |1,90E+02 | 6,50E-01 |1,58E+04 |2,12E+04 | 2,87E-02 3,26E+01 1,11E-01 3,52E-06 1,30E-07 | 6,58E-11 6,58E-10
AR_ECN_>21-35 |2,40E+02 | 6,60E-03 | 1,26E+05 | 1,68E+05 | 7,18E-03 1,62E+00 | 4,46E-05 3,52E-06 1,30E-07 | 6,58E-11 6,58E-10
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ANNEX 7 - S5 - The three other emission compartments for
the fate factors (FFs) with continental freshwater as the
receiving compartment are presented below.

The TPHWG method corresponds to the fractions taken directly from TPHWG work, while the
refined TPHWG method corresponds to the fractions that were redefined by applying the entire
TPHWG methodology to the study constituents. D: Emission to urban air; E: Emission to

continental seawater and F: Emission to continental agricultural soil.
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refined ined
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Methods
Methods
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FF (d)
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1E-06
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ANNEX 8 - S6 - The three other emission compartments for
the CFs results with continental freshwater as the receiving
compartment are presented below.

The TPHWG method corresponds to the fractions taken directly from TPHWG work, while the
refined TPHWG method corresponds to the fractions that were redefined by applying the entire
TPHWG methodology to the study constituents. D: Emission to urban air; E: Emission to

continental seawater and F: Emission to continental agricultural soil.
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