
Table	S1.	Metabolites	identified	by	Chenomx	8.2.		
	

	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

Label 3-Hydroxybutyrate3-HydroxyisovalerateAcetate Acetone Alanine Arginine Asparagine Aspartate
1 TCG 0,02912 0,01708 0,07056 0,02072 1,53496 0,79408 0,31752 0,94332
2 TCG 0,02408 0,021 0,07056 0,01288 1,5862 0,91532 0,51408 1,085
3 TCG 0,01456 0,01708 0,02996 0,0308 0,18648 0,17556 0,17556 0,04928
4 TCG 0,06132 0,02436 0,23884 0,02688 2,01964 0,91616 0,43148 1,56772
5 TCG 0,02828 0,014 0,00812 0,00924 0,25088 0,1288 0,1288 0,161
6 TCG 0,0434 0,01932 0,23604 0,0112 1,9236 0,86828 0,47964 1,1466
7 TCG 0,0252 0,021 0,1834 0,01148 1,54056 0,77224 0,3402 1,09844
8 TCG 0,04032 0,02688 0,2716 1,00E-08 2,0342 1,18608 0,78148 1,40952
9 TCG 0,02093 0,014168 0,13685 0,011592 1,496012 0,59248 0,417956 1,111544

10 TCG 1,00E-08 0,01428 0,09072 0,01008 1,38096 0,65212 0,33432 0,89348
11 TCG 0,0378 0,00616 0,06636 0,0084 0,13748 0,02968 1,00E-08 0,021
14 TCG 0,0826 0,01932 0,13496 0,01344 1,36164 0,91392 0,4186 1,09284
15 TCG 1,00E-08 0,0224 0,04172 0,02492 0,83356 0,46648 0,2408 0,30128
16 TCG 1,00E-08 0,01764 0,0574 0,0084 0,7714 0,51268 0,30548 0,40124
17 TCG 1,00E-08 0,00616 0,01568 0,00168 0,28532 0,15204 0,0868 0,26376
101 Control 1,00E-08 0,01596 0,06244 0,0042 0,14924 0,0896 0,09044 1,00E-08
102 Control 1,00E-08 0,2464 0,10472 0,00588 0,119 0,04424 0,01372 1,00E-08
103 Control 1,00E-08 0,01596 0,04424 0,007 0,16632 0,06888 1,00E-08 0,0714
104 Control 1,00E-08 0,01232 0,04844 0,00448 0,07168 0,03556 1,00E-08 1,00E-08
105 Control 1,00E-08 0,0098 0,02716 0,00504 0,16324 0,10948 0,13608 1,00E-08
106 Control 1,00E-08 0,02128 0,01736 0,00728 0,14728 0,07868 1,00E-08 0,04088
107 Control 1,00E-08 0,01484 0,0378 0,0056 0,04564 0,05992 1,00E-08 1,00E-08
108 Control 1,00E-08 0,0056 0,03724 0,0112 0,10192 0,08288 0,05292 0,05124
109 Control 1,00E-08 0,0126 0,02716 0,00532 0,05964 0,03024 0,05796 0,04732
110 Control 1,00E-08 0,0056 0,0126 0,00812 0,0406 0,0196 0,01932 0,02716
111 Control 1,00E-08 0,00812 0,01792 0,0014 0,04788 0,04032 1,00E-08 1,00E-08
112 Control 1,00E-08 0,0084 0,04144 0,01008 0,09604 0,07504 1,00E-08 0,02996
113 Control 1,00E-08 0,00672 0,02884 0,00392 0,13636 0,06356 1,00E-08 0,03332
114 Control 1,00E-08 0,00756 0,04984 0,00252 0,03248 0,0238 1,00E-08 0,02296
115 Control 1,00E-08 0,00728 0,01652 0,00252 0,091 0,03612 1,00E-08 0,03052
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Aspartate Carnitine Choline Citrate Creatine Creatinine DihydroxyacetoneEthanol Ethanolamine Formate
0,94332 0,035 0,85148 1,00E-08 0,39032 0,105 0,05152 0,22596 0,6202 0,07588
1,085 0,09492 0,97244 1,00E-08 0,35952 0,08232 0,049 0,26544 0,76748 0,06888

0,04928 0,02828 0,10696 0,1484 0,02492 0,01204 1,00E-08 0,17192 0,02128 0,0756
1,56772 0,13076 1,799 1,00E-08 0,86016 0,10668 0,00952 0,1092 1,24264 0,10192
0,161 0,02632 0,0756 0,0098 0,02716 0,02016 0,01624 0,11508 0,06608 0,06328
1,1466 0,1008 0,40404 0,09548 0,31192 0,06104 0,02968 0,29596 0,5432 0,07672

1,09844 0,19404 1,22892 1,00E-08 0,4326 0,47656 0,03948 0,36288 0,91476 0,07924
1,40952 0,21308 1,06036 1,00E-08 0,60228 0,0924 0,04032 0,20524 1,0948 0,0812
1,111544 0,098532 0,94024 0,05313 0,360318 0,052486 0,029624 0,605682 0,673624 0,079856
0,89348 0,07 0,83412 0,03668 0,26208 0,13748 0,00896 0,5054 0,37268 0,09632
0,021 0,00448 0,03584 1,00E-08 0,00504 0,00476 0,00168 0,4186 0,01708 0,09464

1,09284 0,0588 0,76412 0,03472 0,3248 0,07084 0,04872 0,41916 0,68124 0,05908
0,30128 0,0714 0,21896 1,00E-08 0,11144 0,10472 0,06328 0,26852 0,2086 0,18032
0,40124 0,028 0,20804 0,0364 0,15148 0,05712 0,02296 1,85892 0,1596 0,10528
0,26376 0,01708 0,18592 1,00E-08 0,12012 0,01036 0,0126 0,06048 0,18984 0,0266
1,00E-08 0,00644 0,08596 0,09492 0,26208 1,00E-08 1,00E-08 0,1918 1,00E-08 0,05964
1,00E-08 0,00616 0,0714 0,00392 0,014 0,00392 1,00E-08 0,28616 1,00E-08 0,0518
0,0714 0,00672 0,06356 0,14588 0,0042 0,00588 1,00E-08 0,20664 1,00E-08 0,07784

1,00E-08 0,00336 0,0518 0,09744 0,01484 0,0056 1,00E-08 0,19208 1,00E-08 1,00E-08
1,00E-08 0,00672 0,09492 0,06972 0,01904 0,01904 1,00E-08 0,14924 1,00E-08 0,06356
0,04088 0,00588 0,05096 0,07756 0,01876 0,0098 1,00E-08 0,18088 1,00E-08 0,05684
1,00E-08 0,00504 0,0392 0,1554 0,00616 0,01708 1,00E-08 0,2072 1,00E-08 0,06916
0,05124 0,00252 0,04788 0,07588 0,01568 0,02492 1,00E-08 0,20328 1,00E-08 0,07616
0,04732 0,00532 0,04368 0,06104 0,00476 0,02296 1,00E-08 0,17724 1,00E-08 0,07336
0,02716 0,00224 0,01876 0,0378 0,00252 0,00168 1,00E-08 0,1666 1,00E-08 0,02268
1,00E-08 0,00756 0,04004 0,063 0,01372 0,00308 1,00E-08 0,13916 1,00E-08 0,03276
0,02996 1,00E-08 0,04116 0,06048 0,01764 0,00532 1,00E-08 0,20496 1,00E-08 0,02968
0,03332 0,00952 0,09128 0,05936 0,02492 0,00476 1,00E-08 0,11004 1,00E-08 0,03556
0,02296 0,0028 0,03192 0,04256 0,00476 0,0056 1,00E-08 0,08764 1,00E-08 0,02408
0,03052 0,0056 0,0364 0,05544 0,01596 0,00364 1,00E-08 0,12096 1,00E-08 0,02968



	
Table	S1.	Continuation...		
	
	
	

	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

Formate Fumarate Glucose Glutamate Glutamine Glycylproline Glycine glycolate Histidine Hypoxanthine
0,07588 0,01876 0,9072 3,09624 0,97832 0,315 1,74748 1,00E-08 0,15008 0,47768
0,06888 0,01288 0,9044 4,34504 0,89152 1,00E-08 1,60104 1,00E-08 0,21112 0,34132
0,0756 1,00E-08 0,17696 0,1442 0,04732 1,00E-08 0,10052 1,00E-08 0,01708 0,042

0,10192 0,01176 0,26404 5,75456 0,70084 1,00E-08 2,81372 1,00E-08 0,21924 0,53536
0,06328 1,00E-08 0,34524 0,61516 0,18816 1,00E-08 0,34692 1,00E-08 0,042 0,08932
0,07672 0,01288 0,69244 2,36348 1,01892 1,00E-08 2,65104 0,08708 0,315 0,43064
0,07924 0,01204 0,57008 3,72204 0,68068 1,00E-08 2,02832 1,00E-08 0,18788 0,33936
0,0812 0,01344 1,1144 6,22552 1,88216 1,00E-08 2,22824 1,00E-08 1,00E-08 0,66164

0,079856 0,01771 0,895804 3,894912 0,725788 1,00E-08 2,254 1,00E-08 0,242144 0,492338
0,09632 1,00E-08 0,21392 2,4234 0,13076 1,00E-08 1,68896 1,00E-08 0,16072 0,34216
0,09464 1,00E-08 0,02604 0,05824 0,02184 1,00E-08 0,1176 1,00E-08 0,00728 0,02688
0,05908 0,01176 0,82992 2,69696 0,57456 0,1428 2,06612 0,10248 0,26684 0,44772
0,18032 1,00E-08 0,75824 1,1732 0,40432 0,24528 0,81956 0,07616 0,08456 0,1064
0,10528 1,00E-08 1,00E-08 1,21856 0,69916 1,00E-08 0,924 1,00E-08 0,10388 0,12656
0,0266 1,00E-08 0,20832 0,83776 0,18872 1,00E-08 0,53368 1,00E-08 0,0574 0,13888

0,05964 1,00E-08 0,19068 0,133 0,0658 1,00E-08 0,29484 1,00E-08 1,00E-08 0,0266
0,0518 1,00E-08 1,00E-08 0,03976 0,04312 1,00E-08 0,11144 1,00E-08 0,0168 0,0224

0,07784 1,00E-08 1,00E-08 0,05208 0,13776 1,00E-08 0,17864 1,00E-08 0,02352 0,03136
1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08 0,02436 1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08
0,06356 1,00E-08 1,00E-08 0,13468 0,07952 1,00E-08 0,1204 1,00E-08 0,02044 0,0364
0,05684 1,00E-08 1,00E-08 0,09688 0,05684 1,00E-08 0,12684 1,00E-08 0,01708 0,02296
0,06916 1,00E-08 1,00E-08 0,04368 0,049 1,00E-08 0,09716 1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08
0,07616 1,00E-08 1,00E-08 0,0658 0,05908 1,00E-08 0,10892 1,00E-08 1,00E-08 0,02436
0,07336 1,00E-08 1,00E-08 0,06244 0,10136 1,00E-08 0,29316 1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08
0,02268 1,00E-08 1,00E-08 0,06132 0,02968 1,00E-08 0,0728 1,00E-08 0,01428 0,01428
0,03276 1,00E-08 1,00E-08 0,04564 0,04816 1,00E-08 0,0994 1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08
0,02968 1,00E-08 1,00E-08 0,09688 0,07 1,00E-08 0,06104 1,00E-08 1,00E-08 0,021
0,03556 1,00E-08 1,00E-08 0,16352 0,02268 1,00E-08 0,02912 1,00E-08 0,01624 0,03052
0,02408 1,00E-08 1,00E-08 0,02268 0,03192 1,00E-08 0,04312 1,00E-08 1,00E-08 0,007
0,02968 1,00E-08 1,00E-08 0,07336 0,0532 1,00E-08 0,07504 1,00E-08 1,00E-08 0,01876
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Hypoxanthine Isobutyrate Isoleucine Isopropanol Lactate Leucine Lysine Methanol L-methionine methylmalonate
0,47768 1,00E-08 0,29512 0,0042 3,47676 0,63896 1,1634 0,44912 0,2464 0,0056
0,34132 1,00E-08 0,35336 0,00392 6,0284 0,83188 1,12252 0,22652 0,29708 0,03136
0,042 1,00E-08 0,04088 0,00364 0,47712 0,10948 0,06468 0,60928 0,02268 1,00E-08

0,53536 1,00E-08 0,48468 1,00E-08 4,63232 1,05392 1,36696 0,22288 0,35504 0,03528
0,08932 1,00E-08 0,06664 1,00E-08 0,96012 0,1484 0,3542 0,48776 0,04088 1,00E-08
0,43064 1,00E-08 0,45276 0,00588 4,44304 1,16928 1,46832 0,09912 0,2884 0,03388
0,33936 1,00E-08 0,3584 1,00E-08 3,72176 0,79296 1,03488 0,71512 0,3066 0,0266
0,66164 1,00E-08 0,69048 0,01596 10,94156 1,48372 1,49156 0,23184 0,54516 1,00E-08
0,492338 1,00E-08 0,43148 0,027692 6,559784 0,906108 1,174334 0,099498 0,297528 0,126224
0,34216 1,00E-08 0,33264 0,25088 1,09508 0,91812 1,19084 0,11648 0,27524 0,0238
0,02688 1,00E-08 0,02492 2,33156 0,17276 0,05908 0,16296 0,049 0,0098 1,00E-08
0,44772 1,00E-08 0,37716 0,01708 3,54452 0,81648 1,14352 0,07616 0,28504 0,03948
0,1064 1,00E-08 0,31136 0,12964 1,86116 0,69944 0,63084 0,05964 0,22988 0,02492

0,12656 1,00E-08 0,18368 1,00E-08 0,56252 0,46032 0,75684 1,00E-08 0,18396 0,01288
0,13888 1,00E-08 0,08036 1,00E-08 0,93156 0,1638 0,29708 0,01484 0,06944 0,0084
0,0266 1,00E-08 0,02352 1,00E-08 0,47404 0,049 0,1008 0,0182 0,01708 1,00E-08
0,0224 0,02324 0,01708 0,00672 0,28532 0,0434 0,08232 0,0518 0,01288 1,00E-08

0,03136 0,01008 0,03192 0,09408 0,8862 0,07056 0,19684 0,04088 0,01568 1,00E-08
1,00E-08 1,00E-08 0,0042 1,00E-08 0,30996 0,01148 1,00E-08 0,03612 0,00728 1,00E-08
0,0364 0,00336 0,02408 0,01092 0,48216 0,02408 0,09828 0,01736 0,021 1,00E-08

0,02296 1,00E-08 0,02268 0,00588 0,4732 0,0588 0,08428 0,01988 0,01932 1,00E-08
1,00E-08 0,00448 0,00532 0,00504 0,25704 0,01008 0,04284 0,01428 0,00392 1,00E-08
0,02436 1,00E-08 0,01904 0,00588 0,35336 0,03164 0,07448 0,01652 0,01148 1,00E-08
1,00E-08 1,00E-08 0,01148 0,00952 0,15568 0,02576 0,448 0,02296 0,0098 1,00E-08
0,01428 1,00E-08 0,01092 1,00E-08 0,16688 0,02184 0,056 0,01372 0,00644 1,00E-08
1,00E-08 1,00E-08 0,007 0,00644 0,2464 0,01876 0,02968 3,02596 0,00476 1,00E-08

0,021 0,01176 0,01652 1,00E-08 0,5124 0,01876 0,08652 0,3206 0,00728 1,00E-08
0,03052 0,00224 0,0168 0,00532 0,45836 0,04116 0,06216 0,01596 0,01036 1,00E-08
0,007 0,02968 0,00476 0,00532 0,14476 0,01204 0,01876 0,0546 0,00196 1,00E-08

0,01876 1,00E-08 0,01596 0,0042 0,1792 0,03192 0,05656 0,01148 0,01288 1,00E-08
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methylmalonateMyo-inositol O-phosphocholinePhenylalanine Proline Pyroglutamic-acidSerine Taurine Threonine Tryptophan
0,0056 0,76888 0,05152 0,09772 0,67116 0,25116 1,21548 1,25384 0,62356 0,04816

0,03136 1,11832 0,0714 0,39004 0,9618 0,38724 1,35884 1,38012 0,80836 0,0742
1,00E-08 0,2926 1,00E-08 0,03948 0,0672 1,00E-08 0,11872 0,1946 0,09548 0,01652
0,03528 0,86464 0,06776 0,3584 1,561 0,44464 1,43724 2,97136 0,78652 0,07784
1,00E-08 0,10808 0,02856 0,05488 0,12712 0,09324 0,30408 0,21784 0,16604 0,03892
0,03388 0,72576 0,03164 0,43988 1,11664 1,00E-08 1,89112 1,61224 0,81312 0,10136
0,0266 1,12196 0,05404 0,30184 0,95648 0,31024 1,26924 1,7612 0,735 0,0588

1,00E-08 2,5382 0,08596 0,53284 0,9996 1,00E-08 0,81256 2,42564 1,20456 0,12572
0,126224 0,927682 0,031556 0,380604 0,865214 1,00E-08 1,397802 1,217804 0,71001 0,074704
0,0238 0,56 0,0504 0,29792 0,9996 1,00E-08 1,03292 1,015 0,71876 0,0658

1,00E-08 0,02996 0,00224 0,01904 0,05012 1,00E-08 0,04228 0,02828 0,08484 1,00E-08
0,03948 0,77616 0,03612 0,34552 0,93324 1,00E-08 1,06372 1,06176 0,7728 0,07252
0,02492 0,21616 0,03472 0,23884 0,50596 1,00E-08 0,52164 0,53648 0,35532 0,0644
0,01288 0,17612 1,00E-08 0,16184 0,4102 1,00E-08 0,72436 0,3864 0,38164 0,02772
0,0084 0,2086 1,00E-08 0,07896 0,17528 1,00E-08 0,2632 0,2954 0,18088 0,01876

1,00E-08 0,24332 1,00E-08 0,2772 0,07952 1,00E-08 0,11256 0,0756 0,07112 1,00E-08
1,00E-08 0,17052 0,00728 0,04536 0,06552 1,00E-08 0,04704 0,03248 0,05208 1,00E-08
1,00E-08 0,18312 0,0056 0,03024 0,1022 1,00E-08 0,12796 0,09156 0,09268 1,00E-08
1,00E-08 0,12544 0,0224 1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08 0,02044 1,00E-08 1,00E-08
1,00E-08 0,20972 0,00728 0,0266 0,07784 1,00E-08 0,10584 0,04928 0,07364 1,00E-08
1,00E-08 0,08568 0,00504 0,03808 0,03808 1,00E-08 0,09632 0,04116 0,05964 1,00E-08
1,00E-08 0,08428 0,00336 0,01708 1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08 0,02632 0,02268 1,00E-08
1,00E-08 0,08344 0,00448 0,02044 0,07224 1,00E-08 0,04088 0,021 0,05068 1,00E-08
1,00E-08 0,11256 0,00364 0,021 0,10976 1,00E-08 1,00E-08 0,05432 0,03584 1,00E-08
1,00E-08 0,03724 0,0014 0,01008 0,03836 1,00E-08 0,02352 0,01036 1,00E-08 1,00E-08
1,00E-08 0,10276 0,00308 1,00E-08 0,02072 1,00E-08 0,04648 1,00E-08 0,02072 1,00E-08
1,00E-08 0,0882 0,00476 0,03388 0,04088 1,00E-08 0,0336 0,0252 0,05628 1,00E-08
1,00E-08 0,15232 0,00196 0,0182 0,07112 1,00E-08 0,06524 0,05908 0,04256 1,00E-08
1,00E-08 0,06104 0,00112 0,00616 0,00924 1,00E-08 0,02212 0,01204 0,01372 1,00E-08
1,00E-08 0,10472 0,0028 0,021 0,0518 1,00E-08 0,05376 0,01456 0,04256 1,00E-08
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Tryptophan Tyrosine Uracil Uridine Valine
0,04816 0,29848 0,25004 0,02632 0,54964
0,0742 0,36064 0,25676 0,03584 0,71176

0,01652 0,0434 1,00E-08 0,05656 0,08008
0,07784 0,38276 0,37744 0,1526 0,80332
0,03892 0,05768 0,0406 0,03332 0,1204
0,10136 0,41888 0,20468 0,0896 0,94136
0,0588 0,34804 0,21448 0,05488 0,6804

0,12572 0,48636 0,33796 0,07056 0,96264
0,074704 0,378994 0,228298 0,027048 0,830116
0,0658 0,3304 0,07 0,22624 0,6426

1,00E-08 0,02548 1,00E-08 0,06664 0,05376
0,07252 0,35952 0,20832 0,02884 0,71568
0,0644 0,25032 0,05264 0,22876 0,4816

0,02772 0,19124 0,08204 0,04536 0,3976
0,01876 0,07784 0,07476 1,00E-08 0,1456
1,00E-08 0,02016 1,00E-08 0,02436 0,0462
1,00E-08 0,02296 1,00E-08 0,02716 0,03332
1,00E-08 0,0294 1,00E-08 0,02884 0,06776
1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08 0,01792
1,00E-08 0,028 1,00E-08 0,035 0,04592
1,00E-08 0,02576 1,00E-08 0,01736 0,04844
1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08 0,0252 0,0098
1,00E-08 0,021 1,00E-08 0,01848 0,0392
1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08 0,01344 0,02772
1,00E-08 0,00868 1,00E-08 0,01064 0,00868
1,00E-08 1,00E-08 1,00E-08 0,2772 0,01708
1,00E-08 0,0196 1,00E-08 0,02016 0,03248
1,00E-08 0,01988 1,00E-08 0,0196 0,0392
1,00E-08 0,00504 1,00E-08 0,0084 0,01092
1,00E-08 0,01848 1,00E-08 0,02044 0,02968



	
	
Table	S2.	HiFSA	parameters	for	one	selected	GCTB	simple	
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Fig.	S1.		Simulated	HiFSA	and	experimental	1H	NMR	spectra	of	tissue	of	one	selected	GCTB.	
1-DSS	 (4,4-dimethyl-4-silapentane-1-sulfonic	 acid,	 2-valine,	 3-lactate,	 4-alanine,	 5-
glutamate,	6a-a-glucose	and	6b-b-glucose.		
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	



	
	
	
	

	
	
	
	
Fig.	S2.		PC-1	Loading	plots.	
	
	
	
	


