
−40 −20 0 20

−4
0

−3
0

−2
0

−1
0

0
10

20

Axis 1 (13%)

A
xi

s 
2 

(7
.5

%
)

bulk−bulk−1bulk−bulk−2
bulk−bulk−3

fasp−13−1fasp−14−1fasp−15−1
fasp−16−1

Geltube_bus_old−5−1
Geltube_bus_new−5−1

Geltube_bus_old−6−1Geltube_bus_new−6−1
Geltube_bus_old−7−1Geltube_bus_new−7−1
Geltube_bus_old−8−1

Geltube_bus_new−8−1Geltube_ts_old−10−1Geltube_ts_new−10−1

Geltube_ts_old−11−1

Geltube_ts_new−11−1

Geltube_ts_old−12−1

Geltube_ts_new−12−1
Geltube_ts_old−9−1
Geltube_ts_new−9−1

liquide−2−1
liquide−3−1

liquide−4−1

bulk−bulk−2
bulk−bulk−3

fasp−13−2fasp−14−2

fasp−15−2fasp−16−2

Geltube_bus_old−5−2Geltube_bus_new−5−2
Geltube_bus_old−6−2

Geltube_bus_new−6−2
Geltube_bus_old−7−2

Geltube_bus_new−7−2Geltube_bus_old−8−2Geltube_bus_new−8−2
Geltube_ts_old−10−2

Geltube_ts_new−10−2
Geltube_ts_old−11−2

Geltube_ts_new−11−2

Geltube_ts_new−12−2
Geltube_ts_old−9−2

Geltube_ts_new−9−2

liquide−1−2liquide−2−2
liquide−3−2liquide−4−2

bulk
fasp
Geltube_bus_old
Geltube_bus_new
Geltube_ts_old
Geltube_ts_new
liquide

−40 −30 −20 −10 0 10 20

0
20

40
60

80

Axis 2 (7.5%)
A

xi
s 

3 
(5

.1
%

)

bulk−bulk−1bulk−bulk−2
bulk−bulk−3fasp−13−1fasp−14−1

fasp−15−1
fasp−16−1

Geltube_bus_old−5−1
Geltube_bus_new−5−1

Geltube_bus_old−6−1

Geltube_bus_new−6−1Geltube_bus_old−7−1Geltube_bus_new−7−1

Geltube_bus_old−8−1

Geltube_bus_new−8−1Geltube_ts_old−10−1
Geltube_ts_new−10−1

Geltube_ts_old−11−1

Geltube_ts_new−11−1Geltube_ts_old−12−1Geltube_ts_new−12−1Geltube_ts_old−9−1

Geltube_ts_new−9−1

liquide−2−1
liquide−3−1liquide−4−1

bulk−bulk−2bulk−bulk−3fasp−13−2fasp−14−2fasp−15−2fasp−16−2 Geltube_bus_old−5−2Geltube_bus_new−5−2Geltube_bus_old−6−2Geltube_bus_new−6−2Geltube_bus_old−7−2Geltube_bus_new−7−2Geltube_bus_old−8−2Geltube_bus_new−8−2Geltube_ts_old−10−2Geltube_ts_new−10−2Geltube_ts_old−11−2Geltube_ts_new−11−2Geltube_ts_new−12−2Geltube_ts_old−9−2
Geltube_ts_new−9−2

liquide−1−2

liquide−2−2

liquide−3−2liquide−4−2

bulk
fasp
Geltube_bus_old
Geltube_bus_new
Geltube_ts_old
Geltube_ts_new
liquide

Figure S1
Quality control PCA on XIC data.  Outlier detected on Axis 3


