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Figure S1. GC-MS-based OPLS-DA score plot (a) derived from modeling silylated primary
metabolites of white onion versus the other 6 Allium species (n = 3). (b) Derived from
modeling silylated primary metabolites of French leek versus other 6 Allium species (n = 3).
(c) Derived from modeling silylated primary metabolites of Egyptian leek versus other 6
Allium species (n = 3). The respective loading S-plots showing the covariance p [1] against the
correlation p(cor) [1] of the variables of the discriminating component of the OPLS-DA model
are depicted in (d), (e), and (f). Cut-off values of p < 1.61967e-008, 1.78505e-011 and
0.000217456 were used. Designated variables are highlighted and identifications are

discussed in the text.
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Figure S2. Representative GC-MS chromatograms of volatile constituents of 7 different
Allium species. 37, 2,4-Dimethylthiazole; 41, Pseudocumene; 60, Diallyl disulphide; 69, Propyl

disulfide, 74, 2,4,5-Trithiahexane; 128, Tetrathiaoctane; 148, Palmitic acid



Total sulphur compounds

u Chi
Chives Total phenol/ether
m Eleek
. Total oxygenated monoterpene
|
Fleek Total Nitrogenous
m Red Garlic

Total Monoterpene hydrocarbon

M Red onion Total furan

m white garlic
g2 Total Fatty acid ester

" white onion TotalEster
Total Aromatic hydrocabon
Total aldehyd e/ketone

Total Alcohol

Total acid

Figure S3. Different volatile classes identified in seven Allium species
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Figure S4. Pie chart illustrating distribution of different volatile classes identified in seven

Allium species.



Table S1. Relative percentage of volatile metabolites in Allium species aerial parts analyzed via GC-MS, n = 3.

Peak Aver;?ge Average Metabolite Name Class Chives Egyptian French Leek Red Garlic Red Onion White Garlic White Onion
number Rt(min) RI Leek
Av sd Av sd Av sd Av sd Av sd Av sd Av sd

5 4.68 765.54 Isovaleric acid Acid 003 0.03 000 000 003 004 0.04 003 000 000 015 0.12 0.00 0.00
21 5.79 873.08 Tiglic acid Acid 001 0.01 000 0.00 000 0.00 0.05 0.08 004 002 002 0.02 0.01 0.00
29 6.49 938.79 Pentanoic acid Acid 042 021 531 076 309 209 033 023 08 040 069 042 091 054
31 6.53 943.77 Valeric acid Acid 005 0.03 012 010 037 024 018 0.09 013 006 006 0.01 0.06 0.04
57 7.68 1050.81 Heptanoic acid Acid 0.13 013 074 078 045 013 360 621 018 0.14 030 0.18 231 427
77 8.65 1141.37 Benzoic acid Acid 023 0.07 114 035 095 040 032 044 078 016 030 0.11 045 0.13
79 8.71 1147.64 Caprylic acid Acid 0.12 0.05 041 021 047 051 014 016 0.19 011 0.11 005 0.18 0.07
96 9.69 1243.32 Nonanoic acid Acid 008 0.02 053 041 039 025 018 018 025 014 016 0.04 017 0.07
115 10.59 1339.57 n-Capric acid Acid 004 0.01 020 012 019 011 016 016 055 010 0.13 0.02 044 0.19
Total acids 111 056 845 274 594 3.77 501 759 294 113 191 098 454 531

3 4.58 756.32 2-Methylpentanol Alcohol 004 0.02 272 043 011 0.09 0.01 0.00 010 003 0.03 0.02 015 0.10
7 4.85 782.77 3-Hexenol Alcohol 118 044 226 118 257 242 056 045 071 039 070 063 160 1.26
10 4.93 791.07 3-Hexen-1-ol Alcohol 001 0.00 009 007 009 012 0.02 0.01 002 001 001 0.01 0.01 0.01
12 5.08 806.51 2-Hexenol Alcohol 032 0.08 102 025 102 076 0.07 001 075 050 040 033 052 0.16
13 5.13 810.26 n-Hexanol Alcohol 003 0.02 006 002 019 005 0.03 0.02 005 000 003 0.03 012 0.13
35 6.61 950.69  Amyl vinyl carbinol Alcohol 021 0.07 020 011 0.10 0.04 0.04 0.00 013 009 003 0.03 026 041
50 7.28 1013.80 Benzyl alcohol Alcohol 018 014 024 011 098 088 020 0.05 031 024 011 018 019 0.20
70 8.23 1102.58 Benzyl Carbinol Alcohol 030 0.05 254 032 079 049 0.07 005 019 006 0.11 0.01 044 0.20
139 15.15 1810.23 Phytol Alcohol 062 041 136 112 439 198 0.06 006 482 160 000 0.00 1.07 0.80

3,7,11,15-Tetramethyl-

143 15.35 1831.70 2-hexadecen-1-ol

Alcohol 019 012 044 031 130 059 0.03 0.02 106 069 000 000 029 023

144 1551 184831  11-Hexadecenol Alcohol 032 020 070 059 214 101 007 009 185 129 000 000 050 042

Total alcohol 339 156 1163 453 1367 844 116 078 998 490 143 123 516 392
1 450 74714  2-Methyl-2-pentenal Aldez:e/ket 005 001 108 081 169 150 047 073 673 231 033 027 112 101
2 450  748.05 2-Hexenal Aldez‘:e/ket 001 000 010 004 005 006 009 015 004 001 005 003 098 1.82
6 481 779.89 2-Hexenal Alde};ﬁ‘:e/ket 025 015 123 051 136 091 051 053 112 058 020 015 070 0.52
9 492 790.83 2Butanal Aldezj"/k"t 010 009 011 015 018 010 011 007 017 008 014 011 009 0.05
19 567 861.07 Sorbaldehyde Aldegije/ket 000 000 007 007 000 000 038 031 014 023 091 158 012 021
27 632 92272 Benzeneacetaldehyde Alde};ﬁje/ket 001 001 016 012 004 005 014 012 008 002 039 008 004 005
28 638 92881 Benzaldehyde Aldez‘:e/ket 019 002 1018 301 3.8 146 010 005 039 011 029 003 130 043

39 6.71 958.98 Sulcatone Aldehyde/ket 0.02 0.01 015 007 025 028 004 004 007 005 003 0.02 004 0.01




one

42 684 om0y ADimethyl2- Aldehydefket o0 o0y g5 003 349 280 078 093 120 041 047 033 077 047
cyclopenten-1-one one
45 700 98749  2,4-Heptadienal Alde};ﬁ‘:e/ket 022 003 044 004 040 020 008 003 018 007 008 003 023 007
46 718 1004.19 Melilotal Aldeﬂlyl‘:e/k‘*t 001 000 08 049 134 046 003 000 021 005 003 00l 026 0.09
51 742 102671 Benzeneacetaldehyde Aldegije/ket 005 002 121 030 042 010 003 002 021 022 009 002 016 006
53 752 103622 p-Tolyl-acetaldehyde Alde}o‘ijdket 004 001 007 001 012 006 140 241 014 008 008 000 010 003
54 756  1039.49 2-Octenal Alde};ﬁ:e/ket 003 001 036 022 047 006 779 1349 010 001 005 003 014 005
58 771 105407  35-Octadien-2-one Alde};fl‘:e/ket 013 007 213 014 038 010 004 001 052 012 023 007 040 020
62 708 1o784a O>Octadien-2-one, Aldehyde/ket oo 0y 577 054 025 008 006 006 035 011 028 009 075 025
1somer one
67 811  1089.84 Nonanal Aldegije/ket 037 012 077 026 125 119 369 296 068 017 543 043 152 072
76 855 113269  4-Ketoisophorone Alde};—‘ryze/ket 010 004 008 001 009 011 002 003 006 001 003 001 003 001
82 889  1163.84 + Aldehyde/ket 0 000 021 003 022 003 003 002 009 001 004 001 008 001
Methylpropiophenone one
aldehyde/ket
88 916  1188.66 Decanal " 001 001 008 004 140 224 005 005 009 007 003 000 005 0.03
Ideh
94 941 121349 p-Cyclocitral adeoﬁidket 022 002 050 004 061 013 004 000 132 197 025 026 018 0.05
97 972 124715  .p-Anisaldehyde alde};ff/ket 006 002 020 002 030 009 034 016 025 016 015 018 011 007
98 9.82 125792 Myrtenal alde};zl‘f/ket 001 000 014 005 005 003 003 006 017 002 001 001 017 004
100 1001 127728  2-Undecanone Alde};fl‘:e/ket 020 015 045 035 111 066 169 144 094 081 066 103 031 027
116 1068 134821 2-Undecenal Alde};ﬁ‘:"/k‘*t 004 002 017 011 027 019 003 002 015 013 011 009 010 0.3
118 1092 1373.10 Anisic ketone alde}x?/ket 002 001 004 002 007 004 005 003 019 008 004 003 005 0.02
119 1105 138711 Vanillin alde};zl‘f/ket 004 001 007 001 003 001 001 002 004 004 001 001 002 001
120 1106 138811 ZHydroxy-4-  aldehyde/ket ) 000 016 002 010 002 005 008 016 005 008 008 008 003
methoxybenzaldehyde one
125 1183 146343  2-Tridecanone  Aldehyde/ket 002 000 009 003 032 002 007 008 007 004 005 002 005 002




one

126 1186  1466.27 p-lonone Alde};—‘rylje/ket 011 002 132 017 177 056 004 002 026 005 022 006 058 012

140 1520 181613  Lerhydrofamesyl Aldehyde/ket o000 60 000 088 002 008 006 156 107 000 000 036 025
acetone one

Total aldehyde/ketone 325 113 2753 801 22.80 1355 1827 23.99 17.67 913 1074 506 10.89 6.70

65 802  1083.24 Undecane Aliphatic o0 001 011 001 013 004 102 08 018 001 146 020 107 170
hydrocarbon
Aliphatic

86 910 118297 Dodecane 003 001 009 003 023 004 152 044 025 011 237 108 008 002
hydrocarbon

89 024 11964 " Aliphatic 00 000 006 001 015 019 004 002 004 001 010 004 004 001
Dimethylundecane hydrocarbon

Total aliphatic hydrocarbon 008 0.03 026 004 051 027 259 130 047 014 393 133 119 172

11 507 80454 p-Xylol Aromatic o010 001 044 037 054 078 002 001 011 005 003 003 013 0.10
hydrocabon

16 543 83846 p-Xylene Aromatic 00 000 000 000 000 000 001 001 000 000 002 001 000 000
hydrocabon
yemm——

17 549 844.67 m-Xylene romatic 500 000 001 001 000 000 002 002 004 002 004 005 001 001
hydrocabon

40 680 96848 Hemellitol Aromatic o 001 009 002 095 067 001 001 016 002 003 002 005 004
hydrocabon
Aromatic

41 682  970.83 Pseudocumene 003 002 073 005 194 133 021 025 032 003 022 005 026 017
hydrocabon

48 719 1005.02 Cumene Aromatic 50 000 000 000 000 000 000 000 000 000 000 000 005 010
hydrocabon
Aromatic

61 791 107250  m-Xylene, 2-ethyl- 003 002 070 027 089 024 015 009 014 002 001 000 021 012
hydrocabon

78 8.68 114387 Isodurene Aromatic 001 107 026 008 002 001 000 134 038 003 001 110 0.66
hydrocabon
Aromatic

84 9.05  1178.82 Naphthalene 010 003 373 028 469 143 018 006 097 022 020 004 136 082
hydrocabon
) Aromatic

99 986 126283  .5-Methyltetralin 000 000 012 007 004 003 002 002 020 005 002 00l 019 004
hydrocabon
Aromatic

106 1016 129294 B-Methylnaphthalene 003 001 1.00 020 090 023 003 001 024 003 003 000 055 011
hydrocabon

Total aromatic hydrocarbon 025 010 787 153 1003 473 0.4 048 352 0.82 0.65 023 390 217

44 694 98188  4-Hexenyl acetate Ester 068 035 077 037 049 023 017 013 090 042 008 008 067 017

137 1468 175943  Benzyl Benzoate Ester 118 029 034 006 064 004 107 063 084 065 000 000 024 0.13

Total ester 186 064 111 043 114 027 125 076 174 107 008 008 091 030

122 1128 14101s Decanoicacid methyl - Fatty 00000 010 002 081 071 037 051 062 015 021 023 029 005
ester acid/ester

127 1211 149133 Lauricacid, methyl Fatty 004 001 002 001 004 006 001 002 004 001 004 004 002 001




ester acid/ester

129 1243 152184  Dodecanoic acid aCiFda/tet:ter 009 004 039 011 059 052 012 016 021 007 009 010 029 018

135 1426 171260 Methyl tridecanoate ac;a/gter 001 001 007 004 012 010 00l 001 039 064 000 000 001 000

136 1448  1737.80 Myristic acid Fatty 018 005 103 062 168 130 033 031 115 074 000 000 079 043
acid/ester

F

141 1523 181839 Tetradecanoicacid ;/tetZter 009 003 044 022 075 059 001 001 016 019 000 000 059 0.94

142 1528 182393 Pentadecanoic acid acf;tetsyter 006 001 030 018 068 085 020 018 025 010 000 000 025 013

145 1589  1sg74s Lamiticacid methyl — Fatty o000 05 004 046 011 013 011 021 004 000 000 022 003
ester acid/ester

146 1599 189811 Hexadecenoic acid ac;a/gter 000 000 001 001 004 005 000 000 006 007 000 000 002 0.00

147 1601 189971  Palmitoleic acid Fatty 005 002 046 025 138 188 018 011 040 021 000 000 043 029
acid/ester

148 1620  1919.61 Palmitic acid Fatty 090 021 379 061 920 664 185 224 827 277 000 000 474 270
acid/ester

Total Fatty acid/ester 168 048 717 209 1576 1280 3.0 3.64 1176 497 034 038 7.64 475

92 937 1209.85 Hyd“’xy“;thylfurf“r Furan 006 001 026 004 076 061 064 091 053 030 029 010 023 0.12

132 1314 159128 2-Octanoylfuran Furan 000 000 007 00l 001 002 00l 000 005 005 003 006 002 001

Total furan 0.06 001 033 005 077 063 065 092 059 035 033 015 025 013

24 602 894.98 p-Thujene  ONOITPENE ) 001 003 004 001 001 002 001 007 006 001 001 001 001
hydrocarbon

32 655  945.08 a-Phellandrene  MIOPOETPENC o1 06 190 025 059 043 037 058 027 003 021 016 060 021
hydrocarbon

34 660 94928 p-Pinene Monoterpene 1y 17 067 013 078 039 021 027 012 008 016 011 079 062
hydrocarbon

47 718 100436 0-Cymene Monoterpene 1) 03 057 018 093 010 006 002 017 009 005 001 014 005
hydrocarbon

49 725 101098 Limonene Monoterpene 11 17 069 084 009 000 024 019 064 102 018 015 016 0.14
hydrocarbon

52 746 1030.00 a-Ocimene Monoterpene oy 600 010 001 004 001 082 140 013 003 001 001 007 004
hydrocarbon

55 759 104240 y-Terpinene ~ VOMOWTPENe (04 043 001 048 004 011 012 011 009 008 006 014 0.03
hydrocarbon

56 760 104374  aPhellandrene  VOMOTPERC 10 004 021 027 012 009 010 006 018 022 008 005 013 006
hydrocarbon

59 785 106748 0-Cymene Monoterpene oo 0o 019 005 045 016 175 050 029 012 129 003 030 007

hydrocarbon




Total monoterpene hydrocarbon 140 055 478 177 349 124 369 316 196 174 2.08 060 233 123
103 1010  1286.82 Indole Nitrogenos 012 006 030 018 074 021 006 006 102 057 025 018 033 018
Total nitrogenous 012 006 030 018 074 021 006 006 102 057 025 018 033 0.8
102 1005 128181 Safrole Phenol/fether 0.02 0.00 011 002 000 001 001 001 003 000 004 000 011 0.10
104 1011  1287.83 Carvacrol Phenol/ether 0.00 0.00 001 001 002 001 007 005 007 003 003 003 001 0.0l
Total Phenol/ether 002 000 012 003 002 002 008 006 010 003 007 003 012 0.10
87 9.13 118647 Estragole Oxygenated 0 00p 004 001 016 027 011 003 005 001 002 001 004 002
monoterpene
91 934 120677 Arosol Oxygenated )\ 001 053 059 022 014 004 001 036 006 004 001 011 004
monoterpene
101 1001 1277.70 Anethole Oxygenated ) 001 063 005 022 016 006 001 122 039 008 001 28 083
monoterpene
Total oxygenated 014 004 120 065 060 057 021 006 164 046 014 003 3.05 0.89
4 465  762.69 1,2-Dithiolane Sulfur o 001 275 040 013 009 002 002 007 005 003 001 017 011
compound
8 489 78656 Allyl sulfide Sulfur )08 081 268 081 278 263 052 045 178 040 036 020 065 048
compound
2,4- Sulfur
14 521 81826 . 004 001 030 005 015 013 002 001 008 001 002 001 022 0.14
Dimethylthiophene  compound
1f
15 534 82986 di(I-Propenylsulfide oY 002 000 006 002 009 005 002 001 004 002 006 002 006 008
compound
3,4- Sulfur
18 559 85418 . ‘ 004 001 006 004 008 010 003 001 009 008 010 010 002 001
Dimethylthiophene  compound
20 577 87104 Allyl methyl disulfide "0%' 003 001 011 002 001 001 038 032 038 011 162 18 041 021
compound
2,5- Sulfur
2 587 88007 _ 008 007 383 119 028 012 017 019 014 005 008 003 140 0.89
Dimethylthiophene compound
Methyl propyl Sulfur
23 598  891.15 WP 001 000 039 006 011 016 001 001 052 014 023 009 028 0.14
disulfide compound
25 610  oo1gs  Methylpropenyl Sulfur 001 001 041 006 005 002 008 009 044 011 018 018 017 010
disulfide compound
26 610 90228 Allyl methyl disulfide  “2%F 000 000 008 003 001 002 000 000 002 002 001 000 002 002
compound
30 652 94158  Methyl trisulfide Sulfur 05 001 055 007 053 010 010 004 013 008 012 003 020 0.07
compound
33 660 91964 Dimethyldisulfide S Sulfur 000 0 005 019 108 081 007 007 012 008 010 008 027 021
oxide compound
36 662  951.62 2 Methyl-1,3- Sulfur o0 005 021 004 028 026 007 010 011 004 006 003 027 007
dithiolane compound
37 667 95618 24-Dimethylthiazole “H9' 005 002 049 024 253 211 003 001 026 006 004 001 018 0.08
compound
38 6.67 95629 3-Butenyl Sulfur 000 000 000 000 000 000 000 000 000 000 000 000 002 0.04




isothiocyanate compound
43 692 97931  2-Propyl-thiolane Sulfur 6 002 017 007 005 003 004 001 018 007 009 003 015 0.07
compound
60 785 106717  Diallyl disulphide Sulfur o s 026 145 120 023 010 3676 23.62 258 165 3279 076 477 261
compound
63 800 108209 2-Ethyl[1,3]dithiane Sulfur 500 000 001 000 000 001 042 031 006 001 013 002 384 7.54
compound
1If
64 801  1082.04 1,2-Dithiolane Sulfur =014 006 073 008 091 010 379 294 074 008 230 034 124 0.90
compound
66 809 108917  Diallyl disulphide Sulfur 08 003 016 008 015 018 391 328 039 006 603 044 120 058
compound
68 814 109432 Allyl disulfide Sulfur =007 003 026 008 070 032 015 017 016 003 011 002 012 0.03
compound
69 817 109618  Propyl disulfide Sulfur 15 005 360 107 572 549 026 004 1840 435 010 003 1891 1265
compound
71 825 110441 Ethyl Sulfur o 01 001 001 000 001 001 004 007 001 000 000 000 004 006
methylthiopropanoate compound
72 826 110460 >¥Dimethyl13- Sulfur o001 001 044 008 053 047 016 014 319 059 011 002 249 168
dithiane compound
73 838 111603 2-Vinyl-1,3-dithiane Sulfur o 002 011 008 017 026 011 015 007 007 007 005 007 0.04
compound
74 843 112139 245-Trithishexane "' 1350 283 019 009 016 010 001 000 000 000 001 000 002 003
compound
75 854 113128 Allyl methyl trisulfide Sulfur —o04 001 027 004 010 005 020 011 036 008 342 031 009 005
compound
S1- Sulfur
80 879 115433 Propenylmethanethios 000 000 005 004 003 003 015 024 009 006 004 002 026 047
compound
ulfonate
81 883 115767  Methylpropenyl Sulfur o008 002 008 002 008 006 005 007 016 003 003 001 004 000
sulfide compound
2-Mercapto-3,4- Sulfur
83 894  1168.82 dimethyl-2,3- 002 000 019 002 019 006 052 031 097 022 045 006 065 036
. R compound
dihydrothiophene
85 007 118035 > VinyHl2> Sulfur 15 003 007 002 010 011 001 002 008 002 002 00l 004 003
dithiacyclohex-4-ene compound
3-Vinyl-1,2- Sulfur
90 934 120638 . 004 000 011 002 019 008 365 296 010 010 7.08 258 009 0.11
dithiacyclohex-5-ene compound
93 939 121192 Dimethyl Sulfur o120 002 067 014 063 015 068 037 075 058 010 002 022 0.02
tetrasulphide compound
95 946 121924 Benzothiazol Sulfur 04 001 024 007 067 011 008 010 033 033 005 001 030 020
compound
105 1013 1290.06 2,45 Trithiahexane  Sulfur 001 000 003 001 006 003 005 008 003 001 004 000 004 002




compound

107 1018 129529  Allyl trisulfide Sulfur o 001 012 002 013 004 451 098 009 001 1550 066 009 005
compound
Isobutyl Sulfur

108 1031 130909 . 001 000 027 008 009 002 033 020 018 002 026 002 030 003
isothiocyanate compound

109 1032 130911  Propyl trisulfide Sulfur 006 000 005 002 014 018 002 001 002 001 003 001 006 001
compound
1f

110 1038 131676 3-Vinyl-l2-dithidene -“0%' 000 000 001 000 00l 001 005 004 005 004 013 003 003 002
compound

11 1043 1321.60 Allyl sulfide Sulfur 06 001 166 019 088 049 028 003 540 097 148 018 1041 168
compound

112 1050 132893 O vivkLZ- Sulfur 000 000 013 004 004 002 011 012 027 007 009 003 030 0.04
dithiacyclohex-5-ene compound

113 1056 133541 ATrthiolane 35 Sulfur o0 00 067 023 020 003 069 040 333 095 164 040 457 048
diethyl- compound

114 1057 133625 Diallylmonosulfide MU' 006 002 068 013 040 012 101 036 230 040 155 041 285 027
compound

117 1078  1359.02 Benzyllsothiocyanate U0' 020 021 087 068 157 193 130 223 056 078 049 044 099 094
compound
6- Sulfur

121 1114 1396.63 . 001 001 003 004 013 010 011 017 004 002 003 002 002 001
Methylthianaphthene compound

123 1151 143322  2-Butyl-thiolane Sulfur *op 000 004 001 008 003 010 006 038 058 010 004 002 001
compound

124 1170 145155  Lpenethyl Sulfur 03 002 106 025 027 010 003 004 041 011 004 001 073 013
isothiocyanate compound
1f

128 1223 150282  Tetrathiaoctane Sulfur 354 516 099 067 112 056 194 105 006 002 046 002 004 001
compound

130 1246 152507 Diallyl tetrasulphide 0T 007 002 029 008 046 017 007 009 019 017 025 039 016 0.1
compound
1-Propyl-2-(4- Sulfur

131 1284 156160 thiohept-2-en-5- 000 000 000 000 000 001 000 000 020 017 002 004 001 001
N compound

yl)disulfide

133 1328 160565 i Dimethyl-56- Sulfur 501 000 051 028 007 005 003 004 008 001 001 001 008 001
dithia-2,7-nonadienal compound

134 1355 163464 > Dimethyl-56- Sulfur 501 000 003 000 004 001 003 006 009 004 000 000 003 002
dithia-2,7-nonadienal compound

138 1477 176869 | ADimethyl56- Sulfur sg3 23 012 004 011 006 003 001 007 005 000 000 006 002
dithia-2,7-nonadienal compound

Total sulpher compound 86.62 12.64 2924 921 2454 1829 6319 4221 4658 14.00 78.06 1013 59.68 33.98




The results were represented in average and SD



