Table S4. Individual contributions of each variable to the post profile (high loading values) and pre profile (low loading values).
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Variable Loading Value Variable Loading Value Variable Loading Value Variable Loading Value

PC20:5n3 0.136 DG14:0 0.024 PCdm16:0 -0.010 LY18:3n3 -0.036

PCn3 0.134 PE20:2n6 0.022 9,12,13-TriHOME -0.011 FFA20:4n6 -0.036

CE20:5n3 0.128 DG20:3n6 0.022 DG18:1n9 -0.011 LY18:0 -0.037

TG20:5n3 0.128 DGn6 0.021 PEdm18:1n7 -0.011 LYn7 -0.037

PC22:6n3 0.127 PC20:4n3 0.021 LDL Size -0.012 TG18:3n3 -0.037

11,12-DiHETE 0.126 DG18:2n6 0.020 PETotal Fatty Acid -0.012 CE16:1n7 -0.037

CEn3 0.126 LY22:5n3 0.019 PESFA -0.012 CE14:0 -0.037

TG22:6n3 0.125 DG20:4n6 0.019 PEdm18:0 -0.012 12-HETE -0.037

8,9-DiHETE 0.122 DG20:0 0.017 PC16:0 -0.013 9,10,13-TriHOME -0.037

14,15-DiHETE 0.121 LY22:0 0.017 DG22:0 -0.013 FFA18:3n6 -0.038

CE22:6n3 0.121 LY18:3n6 0.017 PC14:1n5 -0.014 LY20:2n6 -0.038

PC22:2n6 0.121 11(12)-EpETrE 0.017 TGTotal Fatty Acid -0.014 FFASFA -0.039

LY20:5n3 0.121 DG22:1n9 0.016 9(10)-EpOME -0.014 IDL Particles -0.040

PE20:5n3 0.120 CE16:0 0.016 PCPUFA -0.015 PCMUFA -0.041

TGn3 0.120 PE20:1n9 0.015 TG16:0 -0.015 HDL Particles (total) -0.042

17,18-DiHETE 0.120 TGPUFA 0.015 PCSFA -0.015 PCn9 -0.043

5-oxo-ETE 0.118 DG20:2n6 0.014 FFA14:0 -0.016 PC18:1n9 -0.044

10,11-DiHDPE 0.116 PE14:0 0.014 TGSFA -0.016 LYSFA -0.044

10(11)-EpDPE 0.114 Large HDL Particles 0.014 PC18:0 -0.017 LY16:0 -0.045

16,17-DiHDPE 0.113 DGn7 0.013 TG14:0 -0.017 PC20:4n6 -0.046

16(17)-EpDPE 0.110 LY22:1n9 0.013 TG20:2n6 -0.019 DG20:3n9 -0.046

PEn3 0.109 TG22:1n9 0.012 CE20:0 -0.019 FFA20:2n6 -0.049

DG22:6n3 0.109 9,10-DiHOME 0.011 TGn6 -0.019 VLDL & Chylomicron Particles (total) -0.050

FFA22:6n3 0.109 DG18:1n7 0.009 TG15:0 -0.019 Small VLDL Particles -0.051

13,14-DiHDPE 0.109 FFA15:0 0.008 PE18:0 -0.019 CE18:3n3 -0.054

TG22:5n3 0.105 PE20:4n3 0.007 CE14:1n5 -0.019 CE22:1n9 -0.054

5-HEPE 0.105 Medium Small LDL Particles 0.007 TG20:0 -0.020 PE15:0 -0.055

PC22:5n3 0.105 CESFA 0.007 TG18:2n6 -0.020 TG20:3n9 -0.055

19,20-DiHDPE 0.104 9,10-DiHODE 0.006 PC15:0 -0.020 PE18:3n3 -0.055

DGn3 0.102 FFA16:1n7 0.005 PC18:1n7 -0.021 15-oxo-ETE -0.056

TG22:2n6 0.102 Small LDL Particles (total) 0.004 FFAPUFA -0.021 DG24:0 -0.056

FFA22:5n3 0.101 PCdm18:1n7 0.004 PCTotal Fatty Acid -0.021 PC18:3n3 -0.058

15-HEPE 0.100 Very Small LDL Particles 0.004 PC16:1n7 -0.022 LY14:0 -0.058

12-HEPE 0.099 PE22:0 0.003 CE18:1n9 -0.022 Triglyceride (total) -0.058

TG20:4n3 0.099 15(16)-EpODE 0.003 CEn9 -0.022 LYMUFA -0.059

LYn3 0.098 PE22:1n9 0.002 TG18:1n7 -0.023 VLDL & Chylomicron Triglyceride (total) -0.060

FFA20:5n3 0.096 15,16-DiHODE 0.002 PCn7 -0.023 PC20:2n6 -0.060

CE22:5n3 0.095 PE16:0 0.001 TG20:3n6 -0.023 LYn9 -0.061

DG20:5n3 0.092 LYdm16:0 0.001 FFA18:1n7 -0.024 CE20:3n9 -0.061

LY22:6n3 0.091 PEdm16:0 0.001 PEMUFA -0.024 CE18:2n6 -0.061

FFAn3 0.082 CE22:0 0.001 FFA18:3n3 -0.024 CEn6 -0.062

CE22:2n6 0.081 HDL Cholesterol (total) 0.000 9(10)-EpODE -0.024 13-HODE -0.062

PE22:6n3 0.080 TG20:4n6 -0.001 CETotal Fatty Acid -0.024 11-HETE -0.062

DG22:5n3 0.078 TG16:1n7 -0.001 CEMUFA -0.025 LY18:1n9 -0.064

LYdm18:0 0.077 TG24:0 -0.001 PE24:0 -0.025 Medium HDL Particles -0.064

TG22:4n6 0.070 DG16:1n7 -0.002 TG18:0 -0.025 PC18:2n6 -0.065

LY24:1n9 0.070 PC20:0 -0.002 PC14:0 -0.025 PE20:4n6 -0.065

PGD2 0.066 PCdm18:1n9 -0.002 FFA20:3n9 -0.025 FFA18:0 -0.066

FFA24:1n9 0.065 PGE2 -0.002 FFA20:0 -0.025 PE20:3n9 -0.066

PC24:0 0.064 PCdm18:0 -0.003 Large LDL Particles -0.026 12-oxo-ETE -0.067

TG24:1n9 0.064 TXB2 -0.003 Medium VLDL Particles -0.027 PGF2a -0.068

PC20:1n9 0.060 FFA22:5n6 -0.003 LY15:0 -0.027 PC20:3n9 -0.069

PE22:5n3 0.059 PE20:0 -0.004 PEn9 -0.027 15(S)-HETrE -0.069

FFA22:1n9 0.052 PE24:1n9 -0.004 FFA16:0 -0.028 PEn6 -0.071

DGPUFA 0.052 FFAn7 -0.004 TGMUFA -0.028 FFA20:3n6 -0.071

17-HDoHE 0.050 PC22:0 -0.005 LY18:2n6 -0.028 13-HOTrE -0.073

FFA20:4n3 0.047 LY20:4n6 -0.005 12(13)-EpODE -0.028 PC18:3n6 -0.073

LY24:0 0.046 PEdm18:1n9 -0.005 PE18:1n9 -0.029 CE20:3n6 -0.074

CE20:4n3 0.046 LYPUFA -0.005 CEPUFA -0.029 9-HODE -0.074

TG18:4n3 0.039 PEPUFA -0.005 CEn7 -0.029 9-oxo-ODE -0.075

CE24:0 0.038 PE18:1n7 -0.005 FFAMUFA -0.029 8-HETE -0.076

DG16:0 0.034 PEn7 -0.005 LY20:3n9 -0.030 5-HETE -0.076

PC24:1n9 0.033 LDL Particles (total) -0.005 TGn9 -0.030 PE22:4n6 -0.076

TG20:1n9 0.033 12,13-DiHOME -0.006 TG18:1n9 -0.030 5,6-DiHETrE -0.076

CE20:2n6 0.033 DGMUFA -0.006 LY18:1n7 -0.031 LY20:3n6 -0.079

FFA20:1n9 0.032 CE20:4n6 -0.007 LYn6 -0.031 Large VLDL & Chylomicrons Particles -0.080

DG18:3n3 0.031 PEdm -0.007 FFA18:2n6 -0.031 PE20:3n6 -0.081

DGTotal Fatty Acid 0.030 PCdm -0.008 VLDL Size -0.032 9-HETE -0.082

DGSFA 0.030 PE16:1n7 -0.008 FFATotal Fatty Acid -0.032 11,12-DiHETrE -0.083

LYdm 0.030 CE18:0 -0.009 FFA14:1n5 -0.033 PCn6 -0.083

PE18:3n6 0.030 12,13-DiHODE -0.009 PE18:2n6 -0.033 CE18:3n6 -0.083

HDL Size 0.028 12(13)-EpOME -0.009 LY16:1n7 -0.033 14,15-DiHETrE -0.084

PC22:1n9 0.027 TGn7 -0.009 FFAn9 -0.033 15-HETE -0.087

DG18:0 0.025 Small HDL Particles -0.009 LYTotal Fatty Acid -0.034 CE22:5n6 -0.089

CE18:1n7 0.025 DGn9 -0.010 FFAn6 -0.034 EKODE -0.089

TG22:5n6 0.025 TG22:0 -0.010 LY22:4n6 -0.034 9-HOTrE -0.090

FFA22:0 0.025 TG14:1n5 -0.010 FFA18:1n9 -0.034 PC20:3n6 -0.091

DG14:1n5 0.025 LY20:0 -0.010 FFA22:4n6 -0.036 PE22:5n6 -0.095

DG15:0 0.025 LY20:1n9 -0.010 TG18:3n6 -0.036 PC22:5n6 -0.100
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PC20:5n3

0.136

DG14:0

0.024

PCdm16:0

-0.010

LY18:3n3

-0.036

PCn3

0.134

PE20:2n6

0.022

9,12,13-TriHOME

-0.011

FFA20:4n6

-0.036

CE20:5n3

0.128

DG20:3n6

0.022

DG18:1n9

-0.011

LY18:0

-0.037

TG20:5n3

0.128

DGn6

0.021

PEdm18:1n7

-0.011

LYn7

-0.037

PC22:6n3

0.127

PC20:4n3

0.021

LDL Size

-0.012

TG18:3n3

-0.037

11,12-DiHETE

0.126

DG18:2n6

0.020

PETotal Fatty Acid

-0.012

CE16:1n7

-0.037

CEn3

0.126

LY22:5n3

0.019

PESFA

-0.012

CE14:0

-0.037

TG22:6n3

0.125

DG20:4n6

0.019

PEdm18:0

-0.012

12-HETE

-0.037

8,9-DiHETE

0.122

DG20:0

0.017

PC16:0

-0.013

9,10,13-TriHOME

-0.037

14,15-DiHETE

0.121

LY22:0

0.017

DG22:0

-0.013

FFA18:3n6

-0.038

CE22:6n3

0.121

LY18:3n6

0.017

PC14:1n5

-0.014

LY20:2n6

-0.038

PC22:2n6

0.121

11(12)-EpETrE

0.017

TGTotal Fatty Acid

-0.014

FFASFA

-0.039

LY20:5n3

0.121

DG22:1n9

0.016

9(10)-EpOME

-0.014

IDL Particles

-0.040

PE20:5n3

0.120

CE16:0

0.016

PCPUFA

-0.015

PCMUFA

-0.041

TGn3

0.120

PE20:1n9

0.015

TG16:0

-0.015

HDL Particles (total)

-0.042

17,18-DiHETE

0.120

TGPUFA

0.015

PCSFA

-0.015

PCn9

-0.043

5-oxo-ETE

0.118

DG20:2n6

0.014

FFA14:0

-0.016

PC18:1n9

-0.044

10,11-DiHDPE

0.116

PE14:0

0.014

TGSFA

-0.016

LYSFA

-0.044

10(11)-EpDPE

0.114

Large HDL Particles

0.014

PC18:0

-0.017

LY16:0

-0.045

16,17-DiHDPE

0.113

DGn7

0.013

TG14:0

-0.017

PC20:4n6

-0.046

16(17)-EpDPE

0.110

LY22:1n9

0.013

TG20:2n6

-0.019

DG20:3n9

-0.046

PEn3

0.109

TG22:1n9

0.012

CE20:0

-0.019

FFA20:2n6

-0.049

DG22:6n3

0.109

9,10-DiHOME

0.011

TGn6

-0.019

VLDL & Chylomicron Particles (total)

-0.050

FFA22:6n3

0.109

DG18:1n7

0.009

TG15:0

-0.019

Small VLDL Particles

-0.051

13,14-DiHDPE

0.109

FFA15:0

0.008

PE18:0

-0.019

CE18:3n3

-0.054

TG22:5n3

0.105

PE20:4n3

0.007

CE14:1n5

-0.019

CE22:1n9

-0.054

5-HEPE

0.105

Medium Small LDL Particles

0.007

TG20:0

-0.020

PE15:0

-0.055

PC22:5n3

0.105

CESFA

0.007

TG18:2n6

-0.020

TG20:3n9

-0.055

19,20-DiHDPE

0.104

9,10-DiHODE

0.006

PC15:0

-0.020

PE18:3n3

-0.055

DGn3

0.102

FFA16:1n7

0.005

PC18:1n7

-0.021

15-oxo-ETE

-0.056

TG22:2n6

0.102

Small LDL Particles (total)

0.004

FFAPUFA

-0.021

DG24:0

-0.056

FFA22:5n3

0.101

PCdm18:1n7

0.004

PCTotal Fatty Acid

-0.021

PC18:3n3

-0.058

15-HEPE

0.100

Very Small LDL Particles

0.004

PC16:1n7

-0.022

LY14:0

-0.058

12-HEPE

0.099

PE22:0

0.003

CE18:1n9

-0.022

Triglyceride (total)

-0.058

TG20:4n3

0.099

15(16)-EpODE

0.003

CEn9

-0.022

LYMUFA

-0.059

LYn3

0.098

PE22:1n9

0.002

TG18:1n7

-0.023

VLDL & Chylomicron Triglyceride (total)

-0.060

FFA20:5n3

0.096

15,16-DiHODE

0.002

PCn7

-0.023

PC20:2n6

-0.060

CE22:5n3

0.095

PE16:0

0.001

TG20:3n6

-0.023

LYn9

-0.061

DG20:5n3

0.092

LYdm16:0

0.001

FFA18:1n7

-0.024

CE20:3n9

-0.061

LY22:6n3

0.091

PEdm16:0

0.001

PEMUFA

-0.024

CE18:2n6

-0.061

FFAn3

0.082

CE22:0

0.001

FFA18:3n3

-0.024

CEn6

-0.062

CE22:2n6

0.081

HDL Cholesterol (total)

0.000

9(10)-EpODE

-0.024

13-HODE

-0.062

PE22:6n3

0.080

TG20:4n6

-0.001

CETotal Fatty Acid

-0.024

11-HETE

-0.062

DG22:5n3

0.078

TG16:1n7

-0.001

CEMUFA

-0.025

LY18:1n9

-0.064

LYdm18:0

0.077

TG24:0

-0.001

PE24:0

-0.025

Medium HDL Particles

-0.064

TG22:4n6

0.070

DG16:1n7

-0.002

TG18:0

-0.025

PC18:2n6

-0.065

LY24:1n9

0.070

PC20:0

-0.002

PC14:0

-0.025

PE20:4n6

-0.065

PGD2

0.066

PCdm18:1n9

-0.002

FFA20:3n9

-0.025

FFA18:0

-0.066

FFA24:1n9

0.065

PGE2

-0.002

FFA20:0

-0.025

PE20:3n9

-0.066

PC24:0

0.064

PCdm18:0

-0.003

Large LDL Particles

-0.026

12-oxo-ETE

-0.067

TG24:1n9

0.064

TXB2

-0.003

Medium VLDL Particles

-0.027

PGF2a

-0.068

PC20:1n9

0.060

FFA22:5n6

-0.003

LY15:0

-0.027

PC20:3n9

-0.069

PE22:5n3

0.059

PE20:0

-0.004

PEn9

-0.027

15(S)-HETrE

-0.069

FFA22:1n9

0.052

PE24:1n9

-0.004

FFA16:0

-0.028

PEn6

-0.071

DGPUFA

0.052

FFAn7

-0.004

TGMUFA

-0.028

FFA20:3n6

-0.071

17-HDoHE

0.050

PC22:0

-0.005

LY18:2n6

-0.028

13-HOTrE

-0.073

FFA20:4n3

0.047

LY20:4n6

-0.005

12(13)-EpODE

-0.028

PC18:3n6

-0.073

LY24:0

0.046

PEdm18:1n9

-0.005

PE18:1n9

-0.029

CE20:3n6

-0.074

CE20:4n3

0.046

LYPUFA

-0.005

CEPUFA

-0.029

9-HODE

-0.074

TG18:4n3

0.039

PEPUFA

-0.005

CEn7

-0.029

9-oxo-ODE

-0.075

CE24:0

0.038

PE18:1n7

-0.005

FFAMUFA

-0.029

8-HETE

-0.076

DG16:0

0.034

PEn7

-0.005

LY20:3n9

-0.030

5-HETE

-0.076

PC24:1n9

0.033

LDL Particles (total)

-0.005

TGn9

-0.030

PE22:4n6

-0.076

TG20:1n9

0.033

12,13-DiHOME

-0.006

TG18:1n9

-0.030

5,6-DiHETrE

-0.076

CE20:2n6

0.033

DGMUFA

-0.006

LY18:1n7

-0.031

LY20:3n6

-0.079

FFA20:1n9

0.032

CE20:4n6

-0.007

LYn6

-0.031

Large VLDL & Chylomicrons Particles

-0.080

DG18:3n3

0.031

PEdm

-0.007

FFA18:2n6

-0.031

PE20:3n6

-0.081

DGTotal Fatty Acid

0.030

PCdm

-0.008

VLDL Size

-0.032

9-HETE

-0.082

DGSFA

0.030

PE16:1n7

-0.008

FFATotal Fatty Acid

-0.032

11,12-DiHETrE

-0.083

LYdm

0.030

CE18:0

-0.009

FFA14:1n5

-0.033

PCn6

-0.083

PE18:3n6

0.030

12,13-DiHODE

-0.009

PE18:2n6

-0.033

CE18:3n6

-0.083

HDL Size

0.028

12(13)-EpOME

-0.009

LY16:1n7

-0.033

14,15-DiHETrE

-0.084

PC22:1n9

0.027

TGn7

-0.009

FFAn9

-0.033

15-HETE

-0.087

DG18:0

0.025

Small HDL Particles

-0.009

LYTotal Fatty Acid

-0.034

CE22:5n6

-0.089

CE18:1n7

0.025

DGn9

-0.010

FFAn6

-0.034

EKODE

-0.089

TG22:5n6

0.025

TG22:0

-0.010

LY22:4n6

-0.034

9-HOTrE

-0.090

FFA22:0

0.025

TG14:1n5

-0.010

FFA18:1n9

-0.034

PC20:3n6

-0.091

DG14:1n5

0.025

LY20:0

-0.010

FFA22:4n6

-0.036

PE22:5n6

-0.095

DG15:0

0.025

LY20:1n9

-0.010

TG18:3n6

-0.036

PC22:5n6

-0.100
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