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Table S1 Tentative compound identification and concentration (peak area %) of Copaiba oil-resin.

No. Compound" RRICH RRILH 613 | 614 | 615 | 616 | 860 [ 327 | 617 | 618 | 621 | 622 | 623 | 624 | 625 | 626
Authentic Samples Unknown Samples

1 5-Elemene 1342 1338 1.92 | 100 ] 084 ] 099 099 036 ] 225 090 [ 020] 1202 083 [ 129 159 [ 210
2 o-Cubebene 1355 1351 145 | 069 ] 065 ] 070 068 050 | 1.91] 0.13 -] 071 005 | 074 119 144
3 o-Ylangene 1379 1375 025 | 019 | 043 [ 019 ] 016 | 009 | 027 ] 042 045| 013 | 051 063 | 024 0.25
4 o-Copaene 1384 1376 | 1125 | 927 | 733 | 929 | 924 | 536 | 1125 | 957 | 366 | 7.84 | 7.14 | 1011 | 11.96 | 10.52
5 7-epi-Sesquithujene 1395 1391 021 ] 014 044 [ 013 ] 012 | 012 ] 017 ] 025 003 | 015]| 016 046 | 016 | 0.12
6 B-Elemene 1399 1390 185 | 193 143 ] 194 | 192 087 | 195 120 | 047 | 155 124 [ 123 | 223 ] 180
7 Cyperene 1409 1398 070 | 080 | 064 [ 080 | 080 | 031 [ 060 059 | 016 | 062 | 062 064 | 073 072
8 o-Cedrene 1419 1411 020 | 020 019 ] 020 015 -] 015] 020 011 ] 021 017 ] 014 021 [ 018
9 B-Caryophyllene 1427 1419 | 38.58 | 45.68 | 42.77 | 45.77 | 45.76 | 43.46 | 39.56 | 35.49 | 67.71 | 44.93 | 41.29 | 39.35 | 45.85 | 41.42
10 | cis-B-Copaene 1433 1432 031 ] 023] 023] 022] 022 012 ] 021 ] 046 021 ] 020 074 094 [ 017 | 0.16
11 | y-Elemene 1435 1436 146 | 182 179 | 185 | 1.86 -| 168 192 ] 056 | 158 | 168 | 1.65| 136 | 1.21
12 | trans-a-Bergamotene 1437 1434 787 | 755 | 831 ] 757 | 758 657 | 6588 | 753 | 346 | 832 670 | 475 | 696 | 6.32
13 | Aromandendrene 1443 1441 044 | 037 ] 042 ] 037 ] 038 | 043 ] 036 | 048] 012 | 038 066 057 | 034 033
14 | trans-p-Farnesene 1454 1456 043 | 033 ] 032] 031 ] 030 022] 0290 041 ] 006 [ 036 - -] 030 ] 030
15 | a-Humulene 1458 1454 6.26 | 724 | 756 | 720 723 779 | 738 | 774 [ 1057 | 787 | 850 | 7.83| 6.07 | 6.86
16 | allo-Aromadendrene 1465 1460 050 | 047 | 050 [ 046 | 046 | 039 [ 041 ] 070 020 | 043 051 ] 071 [ 041 040
17 | Cadina-1(6),4-diene 1477 1463 065 | 057 | 050 056 | 056 | 034 | 048] 110 028 | 051 | 073 ] 066 | 053 | 056
18 | y-Muurolene 1480 1479 3.02 | 298| 346 | 297 | 299 374 | 308 385 | 1.06 | 307 | 378 [ 415| 235 ] 289
19 | a-Amorphene 1484 1484 | 034 | 026 | 033 ] 025| 0.25 - | 029 ] 037 - - - - - -
20 | Germacrene D 1486 1481 134 | 166 | 273 [ 174 | 171 200 [ 246 - - | 185 - | 008 242 208
21 | 9-epi-p-Caryophyllene 1488 1466 062 | 056 | 069 [ 055| 054 | 055[ 053] 0.60 -] 066 ] 041 ] 029 035] 0.49
22 | B-Eudesmene 1492 1490 065 | 057 | 047 ] 057 ] 057 | 038 ] 044 ] 055 032 | 058 | 040 0.26 | 056 | 041
23 | Viridiflorene 1499 1496 158 | 149 [ 164 [ 150 [ 149 | 1.96 [ 157 [ 1.63 151 | 141 - | 146 ] 158
24 | o-Selinene 1501 1498 061 ] 059 | 052 057 ] 057 | 055| 046 | 061 031 ] 059 | 054 0.40 | 054 | 045
25 | Bicyclogermacrene 1504 1500 010 | 011 ] 022 [ 014 ] 013| 015] 022 - - | 014 - -] 016 018
26 | o-Muurolene 1506 1500 140 | 098] 118 ] 098 | 099 | 075 1.01 [ 218 [ 0.19 -| 249 254 068 093
27 | B-Bisabolene 1513 1505 378 | 278 | 342 | 284 | 285 | 226 | 286 | 538 159 | 264 | 338 433 | 1.73| 269
28 | B-Curcumene 1516 1515 017 | 010 018 014 014 | 019 012 | 027 | 012 017 | 017 | 010 010 013
29 | y-Cadinene 1521 1513 143 | 095 ] 157 [ 120 121 209 | 136 194 | 066 | 135 171 [ 190 | 097 [ 133
30 | 8-Cadinene 1534 1523 561 | 441 ] 565 | 462 | 464 615 | 017 | 024 | 246 | 488 | 654 | 6582 | 394 502
31 | trans-Cadina-1,4-diene 1541 1534 | 019 [ 011 ] 0a5] 042 | 013 ] 019 ] 014 | 036 007 ] 013] 025 020 [ 011 0.14
32 | o-Cadinene 1546 1538 033 ] 033 042 [ 033] 032 052 030 ] 041 046 | 032 037 030 | 027 | 033
33 | trans-y-Bisabolene 1550 1531 033 ] 021] 027 ] 021 ] 020 047 ] 022 049 012 | 021 027 ] 027 | 012 022
34 | Selina-3,7(11)-diene 1551 1564 -] 013] 047 ] 013 012 012 | 0.16 - - - | 029 - 011 ] o017
35 | Caryophyllenyl alcohol 1578 1572 014 | 014 019 [ 014 ] 014 ] 026 [ 018 ] 020 041 [ 020 024 ] 008 [ 009 0.19
36 | Caryophyllene oxide 1590 1583 022 | 023 048] 021 ] 023 | 027 ] 054 024 031 [ 027 094 ] 089 | 013 037
37 | Gleenol 1619 1587 022 ] 017 ] 043 [ 016 | 047 | 041 [ 022 ] 023 ] 009 | 015 023 ] 025 - | 023
38| Junenol 1627 1619 031 ] 013 ] 025[ 010 ] 014 | 062 ] 026 ] 055 040 | 015| 055 ] 027 [ 0.09 | 0.25
39 | =-Muurolol 1652 1642 016 | 006 | 012 [ 006 | 007 | 049 [ 012 ] 028 003 | 009 034 ] 013 | 0.06 -
40 | 5-Cadinol 1657 1646 012 | 004 ] 009 [ 005] 005| 050 010 ] 020 0.09 [ 007 | 026] 008 [ 003 0.09
41 | o-Cadinol 1686 1654 | 023 | 019 ] 013 046 | 016 010] 019 ] 024 007 ] 015] 020 024 | 017 | 0.23
42 | Eudesm-7(11)-en-4-ol 1691 1700 014 | 024 025[ 021 ] 021 | 060 017 ] 013 ] 040 [ 020 007 ] 009 [ 016 0.19
43 | 16-Kaurene 2035 2043 - - - - - | 022 - - - - - - - -
44 | Manool 2038 2057 - - - - - 014 - - - - - - - -
45 | Kolavelool 2043 - - - - - - 134 - - - - - - - -
46 Kolavenol 2323 2297 - - - - - 1.07 - - - - - - - -
47 | Methyl kolavenate 2395 - - - - - - [ 0.06 - - - - - - - -

Total | 97.37 [ 97.90 | 98.16 | 98.50 | 98.43 | 94.48 [ 92.97 | 90.04 | 95.91 | 96.19 | 96.37 | 95.07 | 96.90 | 95.28




Table S1 Continue...

. cal Lt 629 | 630 | 863 | 865 | 871 | 873 | 878 | 880 888 | 889 [ 890 | 891 | 892

No. Compound RRI RRI Unknown Samples Unknown Samples with Known Location
1 3-Elemene 1342 1338 1.43 0.86 0.42 0.86 1.28 0.77 0.88 - 0.31 0.30 0.31 0.06 0.05
2 a-Cubebene 1355 1351 0.57 0.09 0.43 1.25 171 0.76 0.92 - 0.26 0.33 0.48 0.20 0.24
3 a-Ylangene 1379 1375 0.24 0.51 0.11 0.15 0.20 0.16 0.17 0.29 0.06 0.06 0.05 0.04 0.04
4 a-Copaene 1384 1376 9.90 7.45 6.14 7.24 8.57 7.51 8.87 | 11.20 5.96 5.72 5.93 5.32 5.16
5 7-epi-Sesquithujene 1395 1391 0.22 0.19 0.07 0.26 0.26 0.31 0.17 1.95 0.23 0.24 0.24 0.24 0.26
6 B-Elemene 1399 1390 1.74 1.29 0.98 1.48 1.70 1.49 1.73 - 1.36 1.33 1.41 1.13 1.14
7 Cyperene 1409 1398 0.73 0.64 0.51 0.65 0.62 0.49 0.62 0.72 0.38 0.38 0.40 0.26 0.25
8 a-Cedrene 1419 1411 0.21 0.17 0.09 0.20 0.18 - 0.21 0.21 - 0.22 0.23 0.31 0.32
9 B-Caryophyllene 1427 1419 49.92 40.96 40.66 42.23 41.23 40.91 38.83 39.07 38.50 38.25 37.20 12.57 11.61
10 cis-p-Copaene 1433 1432 0.57 0.67 0.14 0.22 0.19 0.21 0.23 0.31 0.07 0.09 0.08 0.04 0.05
11 y-Elemene 1435 1436 1.74 1.53 - 1.70 1.81 2.18 2.00 1.54 - - - - -
12 trans-a-Bergamotene 1437 1434 7.84 6.20 4.49 8.28 7.22 8.94 8.70 7.67 9.68 11.61 11.22 14.24 13.75
13 Aromandendrene 1443 1441 0.36 0.67 0.45 0.48 0.42 0.27 0.46 0.49 0.27 0.32 0.37 0.34 0.32
14 trans-p-Farnesene 1454 1442 0.23 0.19 0.19 0.21 0.18 0.13 0.46 0.27 0.44 0.45 0.48 0.59 0.60
15 a-Humulene 1458 1454 7.73 8.90 7.73 7.47 7.25 7.76 6.69 6.23 7.09 6.84 7.06 1.94 1.91
16 allo-Aromadendrene 1465 1460 0.45 0.57 0.53 0.48 0.49 0.39 0.57 0.50 0.39 0.38 0.38 0.45 0.46
17 Cadina-1(6),4-diene 1477 1463 0.69 0.81 0.78 0.32 0.25 0.18 0.52 0.30 0.47 0.42 0.39 0.21 0.18
18 y-Muurolene 1480 1479 2.31 3.92 3.72 4.06 3.81 2.97 331 3.21 2.85 2.75 2.89 1.85 1.81
19 a-Amorphene 1484 1482 - 0.47 - - - - 0.32 - 0.32 0.30 0.32 - -
20 Germacrene D 1486 1481 0.22 - 0.54 0.95 1.09 - 2.38 0.77 - - 0.12 - -
21 9-epi-B-Caryophyllene 1488 1466 0.36 0.51 0.29 0.72 0.64 0.64 0.76 0.64 1.14 1.09 1.20 2.74 -
22 B-Eudesmene 1492 1490 0.27 0.45 0.42 0.47 0.52 0.35 0.97 0.66 1.67 1.59 1.68 2.36 2.28
23 Viridiflorene 1500 1500 1.20 1.42 2.01 - - - 1.62 - 0.56 0.54 - - -
24 a-Selinene 1501 1498 0.35 0.51 0.61 0.59 0.60 0.44 1.02 0.64 1.39 1.32 142 2.15 2.06
25 Bicyclogermacrene 1504 1500 - - 0.08 - - - - - - - - - 0.06
26 a-Muurolene 1506 1500 1.17 245 1.00 1.31 1.32 1.15 1.30 1.47 1.15 1.09 1.14
27 B-Bisabolene 1513 1505 1.80 3.60 2.84 341 3.51 3.19 4.64 3.79 7.33 6.96 7.25 8.43 10.10
28 B-Curcumene 1516 1515 0.12 0.19 0.08 0.16 0.14 0.24 0.18 0.16 0.19 0.31 0.75 0.89
29 y-Cadinene 1521 1513 0.81 1.80 1.85 1.82 1.84 1.75 1.49 1.53 157 1.46 153 4.25 4.88
30 3-Cadinene 1534 1523 3.57 6.91 6.08 5.89 5.87 5.53 5.57 5.32 5.22 4.95 5.02 7.28 7.13
31 trans-Cadina-1,4-diene 1541 1534 0.11 0.28 0.11 0.19 0.19 0.19 0.16 0.22 0.16 0.16 0.16 0.16 0.16
32 a-Cadinene 1546 1538 0.17 0.39 0.59 0.50 0.49 0.40 0.37 0.34 - - - 0.17 0.14
33 trans-y-Bisabolene 1550 1531 0.10 0.29 0.21 0.29 0.31 0.22 0.40 0.34 0.80 0.78 0.81 1.73 1.42
34 Selina-3,7(11)-diene 1551 1564 - - 0.35 0.19 0.25 0.34 0.17 0.41 0.36 0.30 0.50 0.37
35 Caryophyllenyl alcohol 1578 1572 0.10 0.24 0.58 0.21 0.20 0.36 0.15 0.13 0.26 0.25 0.26 0.12 0.16
36 Caryophyllene oxide 1590 1583 0.51 1.97 0.26 0.73 3.53 0.18 0.23 0.37 0.35 0.36 0.18 0.16
37 Gleenol 1619 1587 0.22 0.20 0.10 0.20 0.25 0.35 0.15 0.26 0.31 0.28 0.22 0.34 0.34
38 Junenol 1627 1619 0.10 0.55 0.99 0.26 0.35 0.36 0.24 0.34 0.41 0.37 0.38 0.70 0.74
39 t-Muurolol 1652 1642 0.06 0.35 0.73 0.14 - 0.20 0.12 0.17 0.34 0.35 0.34 0.11 0.13
40 3-Cadinol 1657 1646 0.04 - 0.66 0.09 0.13 0.20 0.09 0.12 0.58 0.55 0.57 0.12 0.14
41 a-Cadinol 1686 1654 0.23 0.18 0.10 0.14 0.17 0.25 0.15 0.19 0.21 0.19 0.16 0.18 0.19
42 Eudesm-7(11)-en-4-ol 1691 1685 0.10 0.08 0.50 0.37 0.34 0.32 0.21 0.19 0.48 0.41 0.45 - -
43 16-Kaurene 2035 2043 - - - - - - - - 0.09 0.07 0.09 0.40 0.40
44 Manool 2038 2057 - - 0.33 - - - - - 0.11 0.08 0.11 0.07 0.05
45 Kolavelool 2043 - - - 1.05 - - - - - 0.11 0.08 0.11 0.02 0.03
46 Kolavenol 2323 2297 - - 0.52 - - - - - - - - 0.34 0.33
47 Methyl kolavenate 2395 - - - 0.52 - - - - - 0.04 0.07 0.10 0.06 0.05

Total | 9798 | 97.00 | 9255 | 9570 | 96.31 | 9544 | 97.98 | 9147 | 9335 | 9353 | 9353 | 7295 | 70.36




Table S1 Continue...

. cal e I 893 | 894 | 895 | 896 | 897 | 898 | 899 619 | 620 | 628 | 862 | 874 | 877 |
No. Compound RRI RRI Unknown Samples with Known Location Sample from Commercial Source
1 3-Elemene 1342 1338 0.06 0.18 0.17 0.18 0.72 0.96 0.89 0.05 - 0.07 0.07 - 0.06
2 a-Cubebene 1355 1351 0.23 0.59 0.54 0.54 0.25 0.26 0.29 0.03 - 4.65 - - 0.02
3 a-Ylangene 1379 1375 0.04 0.09 0.08 0.09 0.13 0.16 0.13 0.15 - 0.01 0.15 - 0.18
4 a-Copaene 1384 1376 5.13 5.35 5.28 5.29 3.55 3.86 3.56 0.57 - | 3293 1.27 0.28 0.63
5 7-epi-Sesquithujene 1395 1391 0.25 0.21 0.22 0.22 0.08 0.09 0.07 0.16 - 0.01 0.08 - 0.08
6 B-Elemene 1399 1390 1.13 1.15 1.10 1.14 1.53 1.64 1.52 0.61 - 6.20 1.06 - 0.65
7 Cyperene 1409 1398 0.26 0.45 0.45 0.45 0.44 0.49 0.45 - - 0.02 - - -
8 a-Cedrene 1419 1411 0.31 - - 0.22 0.08 0.08 0.07 0.03 - - - - -
9 B-Caryophyllene 1427 1419 12.10 40.26 40.23 39.99 54.77 56.87 53.74 39.06 - 9.07 33.66 - | 4340
10 cis-B-Copaene 1433 1432 0.05 0.15 0.14 0.14 0.09 0.09 0.08 0.02 - 0.03 0.05 - 0.05
11 y-Elemene 1435 1436 - - - - 0.96 0.61 0.95 - - - - -
12 trans-a-Bergamotene 1437 1434 13.65 9.73 9.64 9.61 2.66 2.29 2.66 5.52 - 0.08 5.18 - 6.09
13 Aromandendrene 1443 1441 0.32 0.54 0.52 0.40 0.15 0.13 0.16 - 0.08 0.03 - 0.06
14 trans-B-Farnesene 1454 1442 0.60 0.34 0.33 0.30 0.05 0.04 0.05 0.18 - 0.06 0.13 - 0.20
15 a-Humulene 1458 1454 191 7.26 7.20 7.10 10.37 8.93 10.38 7.52 - 1.08 5.00 - 7.84
16 allo-Aromadendrene 1465 1460 0.45 0.42 0.38 0.40 0.23 0.20 - - - 2.95 - - -
17 Cadina-1(6),4-diene 1477 1463 0.19 0.35 0.36 0.35 0.21 0.18 0.22 0.05 - 0.19 - - 0.03
18 y-Muurolene 1480 1479 1.80 3.96 4.01 3.94 2.95 2.48 291 0.24 - 0.63 0.29 - 0.25
19 a-Amorphene 1484 1482 - - - - - - - 0.10 - 0.04 - - -
20 Germacrene D 1486 1481 - 0.72 0.24 0.44 0.05 - 0.06 - 1.96 - - -
21 9-epi-p-Caryophyllene 1488 1466 - 0.89 0.88 0.90 0.17 0.13 0.15 0.38 - 0.15 0.69 - 0.37
22 B-Eudesmene 1492 1490 2.26 0.74 0.74 0.75 0.48 0.41 0.46 0.71 - | 1104 1.96 0.05 0.74
23 Viridiflorene 1500 1500 - - - - - - - 0.19 - -
24 a-Selinene 1501 1498 2.07 0.91 0.91 0.93 041 0.35 0.41 0.45 - 6.19 1.26 - 0.46
25 Bicyclogermacrene 1504 1500 - - - - - - - 0.28 - 0.43 - 0.25
26 a-Muurolene 1506 1500 1.90 1.15 1.12 1.14 0.60 0.52 0.59 0.29 - 0.44 - 0.22
27 B-Bisabolene 1513 1505 10.11 451 4.50 4.49 0.72 0.63 0.72 8.30 - 9.31 - 7.12
28 B-Curcumene 1516 1515 0.91 0.25 0.26 0.26 0.06 0.06 0.07 0.35 - 0.51 - 0.32
29 y-Cadinene 1521 1513 4.85 2.16 2.24 2.22 1.63 1.44 1.63 7.24 - 0.73 6.91 - 6.98
30 3-Cadinene 1534 1523 7.10 6.30 6.49 6.39 4.52 3.99 4.50 1.09 - 8.10 1.65 - 1.26
31 trans-Cadina-1,4-diene 1541 1534 0.16 0.19 0.20 0.20 0.10 0.09 0.10 - 0.31 0.02 - 0.01
32 a-Cadinene 1546 1538 - 0.62 0.65 0.65 0.69 - - 0.68 - 0.02 -
33 trans-y-Bisabolene 1550 1531 171 0.47 0.45 0.48 - - -- 0.21 - 0.28 - 0.43
34 Selina-3,7(11)-diene 1551 1564 0.53 0.29 0.32 0.31 0.94 1.11 0.91 - 0.10 -
35 Caryophyllenyl alcohol 1578 1572 0.14 0.33 0.41 0.42 0.75 0.81 0.75 0.11 - 0.03 0.05 - 0.11
36 Caryophyllene oxide 1590 1583 0.18 0.25 0.28 0.29 0.34 - - 1.03 - 0.62 0.72 - 1.45
37 Gleenol 1619 1587 0.31 0.17 0.19 0.19 0.17 - 0.16 0.02 - 0.11 -
38 Junenol 1627 1619 0.69 041 0.40 0.42 0.49 0.53 0.47 1.11 - 0.01 - 0.19
39 t-Muurolol 1652 1642 0.11 0.79 0.77 0.78 0.45 0.54 0.47 - - 0.40 0.03 - 0.02
40 3-Cadinol 1657 1646 0.13 0.72 0.69 0.73 0.57 0.66 0.58 0.01 - 0.07 - 0.01
41 a-Cadinol 1686 1654 0.17 0.11 0.13 0.12 0.10 0.16 0.11 - - 0.03 - 0.01
42 Eudesm-7(11)-en-4-ol 1691 1685 - 0.67 0.70 0.70 0.56 0.64 0.57 - - 0.05 0.06 - 0.06
43 16-Kaurene 2035 2043 0.39 0.06 - 0.07 0.10 0.11 0.11 - - 0.15 - - -
44 Manool 2038 2057 0.06 - - 0.01 - 0.01 - - - - - - -
45 Kolavelool 2043 - 0.03 - - - - - - - - - - - -
46 Kolavenol 2323 2297 - 0.14 0.14 0.14 - - 0.14 - - 0.18 - - -
47 Methyl kolavenate 2395 - 0.03 - 0.02 - - 0.02 - 247 - 3.68 - - 1.67

Total 7232 | 93.88 | 9338 | 9339 | 93.12 | 9157 | 91.09 79.21 0.00 | 92.34 | 70.98 0.33 | 81.22

*: Names of compound were provided according to the NIST mass spectral library. The isomer was specified when possible.
RRIC_a': relative retention indices calculated against n-alkane.
RRIN relative retention indices data from literature.

-: compound not detected or only contain trace amount.



