
Table S2. Tentative phytocomponents, extracted from the Matricaria chamomilla white ray floret supercritical fluid aqueous ethanol extracts, detected by LC‐qTOF‐MS. 

Rt, 
min  

Proposed Compounds 
Tentative Molecular 

Formula 
Ione 

Theoretical 
(m/z) 

Observed 
(m/z) 

Mass 
Error 
(ppm) 

Presence in FAF SCF extract 

1  2  3  4  5  6  7  8  9  10  11  12  13 

1.34  Proline betaine  C7H13NO2  [M+H]+  144.1019  144.1020  0.69                           

1.47  (S)‐Homostachydrine  C8H15NO2  [M+H]+  158.1176  158.1174  ‐1.26                           

1.54  Benzoic acid  C7H6O2  [M+H]+  123.0441  123.0451  8.13                           

1.93  Leucine/Isoleucine  C6H13NO2  [M+H]+  132.1019  132.1021  1.51                           

2.22  Prolyl‐Histidine  C11H16N4O3  [M+Na]+  275.1115  275.1117  0.73                           

2.88  Norfuraneol  C5H6O3  [M+H]+  115.0390  115.0387  ‐2.61                           

3.91  Phenylalanine  C9H11NO2  [M+H]+  166.0863  166.086  ‐1.81                           

4.20  Vitamin B5 (pantothenic acid)  C9H17NO5  [M+H]+  220.1179  220.1184  2.27                           

4.76  N4‐Acetylaminobutanal  C6H11NO2  [M+H]+  130.0863  130.0867  3.07                           

5.45  2‐Deoxy‐L‐ribono‐1,4‐lactone   C5H8O4  [M+H]+  133.0495  133.0492  ‐2.25                           

5.85  Propyl angelate  C8H14O2  [M+H]+  143.1067  143.1064  ‐2.10                           

5.86  4‐Quinolinol  C9H7NO  [M+H]+  146.0600  146.0601  0.68                           

6.29  Ethyl maltol/ Furyl acetate  C7H8O3  [M+H]+  141.0546  141.0552  4.25                           

6.42  Skimmin  C15H16O8  [M+H]+  325.0918  325.0914  ‐1.23                           

6.56  Benzoic acid  C7H6O2   [M+NH4]+  140.0706  140.0719  9.28                           

7.88  Ferulic acid‐O‐glucoside II  C16H20O9  [M+Na]+  379.1000  379.1016  4.22                           

8.34  Ferulic acid‐O‐glucoside I  C16H20O9  [M+Na]+  379.1000  379.1013  3.43                           

8.78  4‐Deacetylneosolaniol  C17H24O7  [M+NH4]+  358.1860  358.1857  ‐0.84                           

9.47  H‐DL‐Leu‐DL‐Met‐DL‐Pro‐DL‐Pro‐OH  C21H36N4O5S  [M+H]+  457.2479  457.2463  ‐3.50                           

9.93  15‐Deacetylneosolaniol  C17H24O7  [M+NH4]+  358.1860  358.1857  ‐0.84                           

10.16  Umbelliferone  C9H6O3  [M+H]+  163.0390  163.0393  1.84                           

10.37  Ferulic acid‐O‐glucoside III  C16H20O9  [M+Na]+  379.1000  379.1021  5.54                           

12.60  5‐Megastigmen‐7‐yne‐3,9‐diol 9‐glucoside  C19H30O7  [M+Na]+  393.1884  393.1883  ‐0.25                           

13.05  Apigenin 7‐O‐glucoside  C21H20O10  [M+H]+  433.1129  433.1123  ‐1.39                           



16.03  Apigenin‐7‐O‐(6ʹʹ‐acetyl‐gulcoside)  C23H22O11  [M+H]+  475.1235  475.1233  ‐0.42                           

16.72  Herniarin  C10H8O3  [M+H]+  177.0546  177.0545  ‐0.56                           

17.94  Apigenin‐7‐O‐(4ʹʹ‐acetyl‐gulcoside)  C23H22O11  [M+H]+  475.1235  475.1233  ‐0.42                           

17.96 
Apigenin‐7‐O‐(6ʹʹ‐malonyl, 4ʹʹ‐acetyl ‐

gulcoside) 
C26H24O14 

[M+H]+ 
561.1239  561.1221  ‐3.21                           

18.53 
Apigenin‐7‐O‐(4ʹʹ‐malonyl, 6ʹʹ‐acetyl ‐

gulcoside) 
C26H24O14 

[M+H]+ 
561.1239  561.1225  ‐2.49                           

19.77  Apigenin  C15H10O5  [M+H]+  271.0601  271.0607  2.21                           

20.73  4‐Acetyl‐2‐prenylphenol glucoside  C19H26O7  [M+NH4]+  384.2017  384.2014  ‐0.78                           

21.03 
Methyl 3,4‐dihydroxy‐5‐prenylbenzoate 3‐

glucoside 
C19H26O9  [M+NH4]+  416.1915  416.1911  ‐0.96                           

21.55 
(3ʹx,5ʹa,9ʹx,10ʹb)‐O‐(3‐Hydroxy‐6‐oxo‐7‐

drimen‐11‐yl)umbelliferone 
C24H28O5  [M+Na]+  419.1829  419.1809  ‐4.77                           

21.78  4‐Acetyl‐2‐prenylphenol glucoside II  C19H26O7  [M+NH4]+  384.2017  384.2014  ‐0.78                           

22.64  Matricarin  C17H20O5  [M+H]+  305.1384  305.1383  ‐0.33                           

23.31 
(9S,10E,12S,13S)‐9,12,13‐Trihydroxy‐10‐

octadecenoic acid 
C18H34O5  [M+Na]+  353.2298  353.2299  0.28                           

24.03  Umbellifolide  C15H20O4  [M+H‐2H2O]+  229.1223  229.1228  2.18                           

24.18  9‐Oxohexadecanoic acid  C16H30O3  [M+H]+  271.2268  271.2272  1.47                           

25.07  Sarothralin  C31H34O8  [M+Na]+  557.2146  557.2159  2.33                           

26.53  Dihydroxy‐tetramethoxyflavone  C19H18O8  [M+H]+  375.1074  375.1062  ‐3.20                           

25.94  Gibberellin A37 glucosyl ester  C26H36O10  [M+H]+  509.2381  509.2363  ‐3.53                           

26.22  Gibberellin A37 glucosyl ester  C26H36O10  [M+H]+  509.2381  509.2359  ‐4.32                           

26.76  (E)‐En‐yn‐dicycloether  C13H12O2  [M+H]+  201.0910  201.0917  3.48                           

27.31  Sphingolipids   C18H37NO3  [M+H]+  316.2846  316.2847  0.32                           

27.78  cis‐Enyne‐dicycloether  C13H12O2  [M+H]+  201.0910  201.0920  4.97                           

29.85  9‐Oxooctadecanoic acid  C18H34O3  [M+H]+  299.2581  299.2590  3.01                           

30.92  Spathulenol  C15H24O  [M+H]+  221.1900  221.1907  3.16                           

31.10  LysoPC(18:2(9Z,12Z))  C26H50NO7P  [M+H]+  520.3398  520.3399  0.19                           

31.72  Isospathulenol  C15H24O  [M+H]+  221.1900  221.1901  0.45                           



31.91  LysoPC(16:0)  C24H50NO7P  [M+H]+  496.3398  496.3406  1.61                           

41.66  3beta‐3‐Hydroxy‐18‐lupen‐21‐one  C30H48O2  [M+H]+  441.3727  441.3719  ‐1.81                           

40.39  (+)‐alpha ‐Tocopherol acetate  C27H48O3  [M+H‐H2O]+  403.3571  403.3566  ‐1.24                           

41.66  3beta‐3‐Hydroxy‐18‐lupen‐21‐one  C30H48O2  [M+H]+  441.3727  441.3719  ‐1.81                           

41.71  1‐18:3‐2‐18:3‐digalactosyldiacylglycerol  C51H84O15  [M+Na]+  959.5702  959.5687  ‐1.56                           

41.97  PI(20:4(5Z,8Z,11Z,14Z)/0:0)  C29H49O12P  [M+H]+  621.3034  621.3057  3.70                           

42.04  α‐Carboxydimethyloctylhydroxychroman  C24H38O4  [M+H]+  391.2843  391.2862  4.86                           

42.38  Araliacerebroside  C40H77NO10  [M+Na]+  754.5440  754.5439  ‐0.13                           

42.72  PI(20:4(5Z,8Z,11Z,14Z)/0:0)  C29H49O12P  [M+H]+  621.3034  621.3057  3.70                           

43.42  Germacranolides  C40H77NO9  [M+Na]+  738.5491  738.5476  ‐2.03                           

43.83  Nonacosanoic acid  C29H58O2  [M+H‐H2O]+  421.4404  421.4396  ‐1.90                           

45.68  Germacranolides  C40H77NO9  [M+Na]+  738.5491  738.5479  ‐1.62                           

 
   

 

  ‐ not present 
 

  ‐ present 


