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Figure S1. Network analysis overview. Networks are built using Partial Correlation. The first network (“disease‐control” 

network) is learned from disease profiles and control profiles. A second network composed of only control (“control‐only” 

network). A third network is composed of control profiles and disease excluding one patient at a time (“Disease‐minus‐

one” network). This third network is built iteratively to cover all the patients. A final pruning stage subtracts edges from 

the disease‐control network  that are also  found either  in A)  the  control‐only network, outputting  the disease‐specific 

network B) “Disease‐minus‐one” specific network or C) Patient‐specific network. 



   

 

 

Figure S2. Spearman correlations between samples. 
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Figure S3. Boxplots of previously reported metabolites. 
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Figure S4. Heatmap of Spearman correlations of previously reported metabolites. 
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Figure S5. Heatmap of Spearman correlations of newly reported metabolites. 
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Figure S6. Intra‐group (GBM) variation. A) Histogram distribution of coefficient of variation in brain and plasma (Colored 

according  to matrice). B) Histogram distribution of coefficient of variation  in brain and plasma  (Colored according  to 

biochemical classes). C) Coefficient of variation of the 10 lipids correlated between plasma and brain samples. 



   

 

 

Figure S7. Heatmap of Spearman correlations between all significant metabolites. 

O
rn

ith
in

e
H

e
xad

e
ce

n
o

ylca
rn

itin
e

b
lo

o
d

_
circ_

D
N

A
L

ysin
e

to
tal D

M
A

A
s

ym
m

etric d
im

eth
ylarg

in
in

e
A

s
p

a
rtate

C
itru

llin
e

V
alin

e
L

eu
cin

e
T

etrad
eca

d
ien

ylc
arn

itin
e

D
o

d
ece

n
o

ylc
arn

itin
e

D
o

d
eca

n
o

ylc
arn

itin
e

D
e

ce
n

o
ylca

rn
itin

e
A

c
etylca

rn
itin

e
M

eth
io

n
in

e su
lfo

xid
e

D
e

ca
d

ie
n

ylcarn
itin

e
A

c
etylo

rn
ith

in
e

P
ro

lin
e

H
e

xe
n

o
ylc

arn
itin

e
V

alerylc
arn

itin
e

a
lp

h
a−

A
m

in
o

ad
ip

ic
 ac

id
P

h
en

ylalan
in

e
B

u
te

n
ylc

arn
itin

e
P

ro
p

io
n

ylca
rn

itin
e

C
a

rn
itin

e
k

i67
_p

erce
n

t
p

o
sto

p
erative

_
karn

o
fsky

tra
n

s
−

4−
H

yd
ro

x
yp

ro
lin

e

P
C

 a
a C

38
:6

P
C

 a
a C

40
:6

P
C

 a
a C

36
:0

P
C

 a
e C

40
:6

P
C

 a
a C

38
:0

G
lu

tam
ate

S
M

 C
26

:1
P

C
 a

e C
40

:2
S

M
 (O

H
) C

16
:1

S
M

 C
18

:0
S

M
 C

24
:1

c
is−

4−
H

yd
ro

xyp
ro

lin
e

Tryp
to

p
h

an
P

C
 a

e C
34

:3
P

C
 a

e C
38

:4
lys

o
P

C
 a

 C
18

:2
P

C
 a

e C
38

:5
O

cta
d

e
cad

ie
n

ylcarn
itin

e
O

cta
d

e
cen

o
ylca

rn
itin

e
lys

o
P

C
 a

 C
20

:4
lys

o
P

C
 a

 C
17

:0
P

C
 a

a C
40

:3
P

C
 a

a C
42

:4
S

e
ro

to
n

in
P

C
 a

e C
38

:0
P

C
 a

e C
38

:6
P

C
 a

a C
42

:5
lys

o
P

C
 a

 C
18

:0
lys

o
P

C
 a

 C
16

:0
P

C
 a

a C
38

:4
P

C
 a

a C
38

:5

P
C

 a
a C

28
:1

P
C

 a
e C

38
:1

e
g

fr_
p

e
rcen

t
P

C
 a

e C
42

:1
P

C
 a

a C
34

:1
P

C
 a

a C
36

:1
P

C
 a

e C
34

:1
P

C
 a

a C
32

:1
P

C
 a

a C
30

:0
P

C
 a

a C
34

:4
lys

o
P

C
 a

 C
14

:0
P

C
 a

a C
36

:6
P

C
 a

a C
36

:5
lys

o
P

C
 a

 C
16

:1
P

C
 a

a C
32

:0
P

C
 a

e C
36

:0
P

C
 a

e C
34

:0
P

C
 a

e C
36

:1
P

C
 a

a C
40

:4
P

C
 a

e C
38

:3
lys

o
P

C
 a

 C
20

:3

p
53

_p
erce

n
t

T
h

re
o

n
in

e
A

rg
in

in
e

A
s

p
a

ra
g

in
e

lys
o

P
C

 a
 C

28
:0

S
M

 (O
H

) C
22

:2
S

M
 (O

H
) C

14
:1

tu
m

o
r_

m
ean

_
d

iam
eter_m

m
P

C
 a

e C
32

:1
P

C
 a

e C
32

:2
P

C
 a

e C
30

:0
P

C
 a

a C
32

:2
P

C
 a

a C
32

:3
P

u
tres

cin
e

P
C

 a
e C

40
:3

P
C

 a
e C

36
:2

P
C

 a
e C

42
:3

P
C

 a
a C

40
:2

P
C

 a
e C

44
:5

P
C

 a
e C

42
:5

P
C

 a
a C

42
:0

P
C

 a
a C

42
:1

S
M

 C
18

:1
S

M
 C

16
:1

G
lu

tam
in

e
S

M
 C

16
:0

H
e

xan
o

y
lc

a
rn

itin
e

P
C

 a
e C

38
:2

P
C

 a
a C

36
:2

P
C

 a
a C

34
:3

S
p

erm
in

e

Ornithine
Hexadecenoylcarnitine
blood_circ_DNA
Lysine
total DMA
Asymmetric dimethylarginine
Aspartate
Citrulline
Valine
Leucine
Tetradecadienylcarnitine
Dodecenoylcarnitine
Dodecanoylcarnitine
Decenoylcarnitine
Acetylcarnitine
Methionine sulfoxide
Decadienylcarnitine
Acetylornithine
Proline
Hexenoylcarnitine
Valerylcarnitine
alpha−Aminoadipic acid
Phenylalanine
Butenylcarnitine
Propionylcarnitine
Carnitine
ki67_percent
postoperative_karnofsky
trans−4−Hydroxyproline

PC aa C38:6
PC aa C40:6
PC aa C36:0
PC ae C40:6
PC aa C38:0
Glutamate
SM C26:1
PC ae C40:2
SM (OH) C16:1
SM C18:0
SM C24:1

cis−4−Hydroxyproline
Tryptophan
PC ae C34:3
PC ae C38:4
lysoPC a C18:2
PC ae C38:5
Octadecadienylcarnitine
Octadecenoylcarnitine
lysoPC a C20:4
lysoPC a C17:0
PC aa C40:3
PC aa C42:4
Serotonin
PC ae C38:0
PC ae C38:6
PC aa C42:5
lysoPC a C18:0
lysoPC a C16:0
PC aa C38:4
PC aa C38:5

PC aa C28:1
PC ae C38:1
egfr_percent
PC ae C42:1
PC aa C34:1
PC aa C36:1
PC ae C34:1
PC aa C32:1
PC aa C30:0
PC aa C34:4
lysoPC a C14:0
PC aa C36:6
PC aa C36:5
lysoPC a C16:1
PC aa C32:0
PC ae C36:0
PC ae C34:0
PC ae C36:1
PC aa C40:4
PC ae C38:3
lysoPC a C20:3

p53_percent
Threonine
Arginine
Asparagine
lysoPC a C28:0
SM (OH) C22:2
SM (OH) C14:1
tumor_mean_diameter_mm
PC ae C32:1
PC ae C32:2
PC ae C30:0
PC aa C32:2
PC aa C32:3
Putrescine
PC ae C40:3
PC ae C36:2
PC ae C42:3
PC aa C40:2
PC ae C44:5
PC ae C42:5
PC aa C42:0
PC aa C42:1
SM C18:1
SM C16:1
Glutamine
SM C16:0
Hexanoylcarnitine
PC ae C38:2
PC aa C36:2
PC aa C34:3
Spermine

class class

Clinical

Biogenic_amines

Phosphatidylcholine

Aminoacids

Sphingomyelins

Acylcarnitines

−0.5

0

0.5

1



   

 

 

Figure  S8. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_01).  The  signature  includes  18 

metabolites; 10 phosphatidylcholines, 5 sphingomyelin and 3 aminoacids. 



   

 

 

Figure  S9. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_02).  The  signature  includes  19 

metabolites; 11 phosphatidylcholines, 6 sphingomyelin, 1 aminoacid and 1 biogenic amine. 



   

 

 

Figure  S10. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_03).  The  signature  includes  18 

metabolites; 9 phosphatidylcholines, 3 sphingomyelin, 1 aminoacid and 3 biogenic amines. 



   

 

 

Figure  S11. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_04).  The  signature  includes  11 

metabolites; 6 phosphatidylcholines, 3 acylcarnitines and 2 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S12. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_05).  The  signature  includes  22 

metabolites; 14 phosphatidylcholines, 6 sphingomyelin, 1 aminoacid and 1 acylcarnitine. 



   

 

 

Figure  S13. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_06).  The  signature  includes  21 

metabolites; 16 phosphatidylcholines, 4 sphingomyelins and 1 aminoacid. 



   

 

 

Figure  S14. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_07).  The  signature  includes  24 

metabolites; 16 phosphatidylcholines, 6 sphingomyelins and 2 biogenic amines. 



   

 

 

Figure  S15. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_08).  The  signature  includes  19 

metabolites; 10 phosphatidylcholines, 4 sphingomyelins, 2 acylcarnitines, 2 biogenic amines and 1 aminoacid. 



   

 

 

Figure  S16. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_09).  The  signature  includes  19 

metabolites; 5 phosphatidylcholines, 7 aminoacids, 3 acylcarnitines, 3 biogenic amines and 1 sphingomyelin. 



   

 

 

Figure  S17. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_10).  The  signature  includes  17 

metabolites; 11 phosphatidylcholines, 3 aminoacids, 1 biogenic amine and 2 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S18. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_11).  The  signature  includes  17 

metabolites; 12 phosphatidylcholines, 1 aminoacid, and 4 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S19. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_12).  The  signature  includes  12 

metabolites; 8 phosphatidylcholines, 2 aminoacids, 1 biogenic amine and 2 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S20. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_13).  The  signature  includes  19 

metabolites; 11 phosphatidylcholines, 3 aminoacids, 3 acylcarnitines, 1 biogenic amine and 3 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S21. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_14).  The  signature  includes  11 

metabolites; 5 phosphatidylcholines, 3 aminoacids, 2 acylcarnitines and 1 biogenic amine. 



   

 

 

Figure  S22. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_15).  The  signature  includes  14 

metabolites; 8 phosphatidylcholines, 2 aminoacids, 1 acylcarnitine, 1 biogenic amine and 2 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S23. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_16).  The  signature  includes  13 

metabolites; 7 phosphatidylcholines, 2 aminoacids, 1 acylcarnitine and 3 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S24. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_17).  The  signature  includes  21 

metabolites; 13 phosphatidylcholines, 2 aminoacids, 1 biogenic amine and 5 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S25. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_18).  The  signature  includes  19 

metabolites; 11 phosphatidylcholines, 3 aminoacids, 2 biogenic amines and 3 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S26. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_19).  The  signature  includes  19 

metabolites; 11 phosphatidylcholines, 1 aminoacid, 2 acylcarnitines, 3 biogenic amines and 2 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S27. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_20).  The  signature  includes  13 

metabolites; 5 phosphatidylcholines, 3 aminoacids, 1 acylcarnitine, and 4 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S28. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_21).  The  signature  includes  23 

metabolites; 14 phosphatidylcholines, 1 aminoacid, 1 acylcarnitine, 2 biogenic amines and 5 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S29. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_22).  The  signature  includes  22 

metabolites; 9 phosphatidylcholines, 3 aminoacids, 1 biogenic amine and 3 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S30. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_23).  The  signature  includes  24 

metabolites; 12 phosphatidylcholines, 2 aminoacids, 2 acylcarnitines, 4 biogenic amines and 4 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S31. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_24).  The  signature  includes  18 

metabolites; 14 phosphatidylcholines, 1 acylcarnitine, 1 biogenic amine and 2 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S32. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_25).  The  signature  includes  14 

metabolites; 6 phosphatidylcholines, 3 aminoacids, 1 acylcarnitine, 1 biogenic amine and 3 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S33. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_26).  The  signature  includes  27 

metabolites; 16 phosphatidylcholine, 1 aminoacid, 2 acylcarnitines, 2 biogenic amines and 6 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S34. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_27).  The  signature  includes  19 

metabolites; 9 phosphatidylcholines, 3 aminoacides, 3 acylcarnitine, 1 biogenic amine and 3 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S35. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_28).  The  signature  includes  28 

metabolites; 17 phosphatidylcholines, 4 aminoacides, 1 acylcarnitine and 6 sphingomyelins. 



   

 

 

Figure  S36. Network‐based  patient  specific  plasma metabolic  signature  (Patient  PGB_29).  The  signature  includes  25 

metabolites; 15 phosphatidylcholines, 2 aminoacides, 1 biogenic amine and 7 sphingomyelins. 


