
anthocyanins 

stilbenes 

hydroxycinnamic acids 

procyanidins and flavan-3-ols 

flavonoids 

others and unidentified 

Additional file 15 - O2PLS-DA loading plots, HPLC-MS-detected metabolites 

-0,4

-0,3

-0,2

-0,1

-0,0

0,1

0,2

0,3

0,4

0,5

0,6

-0,15 -0,10 -0,05 -0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30 0,35 0,40

p
q

(c
o

rr
)[

1
]

p[1]
SIMCA-P+ 12 - 2014-07-22 15:25:14 (UTC+1) 

<8 

>8 

-0,4

-0,3

-0,2

-0,1

-0,0

0,1

0,2

0,3

0,4

0,5

-0,15 -0,10 -0,05 -0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30 0,35 0,40 0,45 0,50

p
q

(c
o

rr
)[

1
]

p[1]
SIMCA-P+ 12 - 2014-07-22 15:17:21 (UTC+1) 

>200m 

<200m vineyard altitude 

 soil pH 

10-20 
>20 

soil, total lime, % 

<10 



anthocyanins 

stilbenes 

hydroxycinnamic acids 

procyanidins and flavan-3-ols 

flavonoids 

others and unidentified 

O2PLS-DA loading plots, HPLC-MS-detected metabolites 

-0,6

-0,4

-0,2

-0,0

0,2

0,4

0,6

-0,30 -0,25 -0,20 -0,15 -0,10 -0,05 0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30 0,35

p
q

(c
o

rr
)[

1
]

p[1]
SIMCA-P+ 12 - 2014-07-22 15:36:58 (UTC+1) 

 soil, clay %  <25% 

 >25% 

  

 soil  organic matter 

 2-2,5% 

 <2% 

 >2,5 

 soil exchangeable potassium, mg/kg 

200-400 
<200 

>400 



O2PLS-DA loading plots, GC-MS-detected metabolites 

  

 sesquiterpenes and sesquiterpenoids 

 monoterpenes 

 benzene derivatives 

 C6 alcohols 

 carboxylic acids 

 C13 norisoprenoids 

 aldehydes and C6 aldehydes 

others 

-0,4

-0,3

-0,2

-0,1

-0,0

0,1

0,2

0,3

0,4

-0,10 0,00 0,10 0,20 0,30 0,40 0,50

p
q

(c
o

rr
)[

1
]

p[1]
SIMCA-P+ 12 - 2014-07-22 15:53:23 (UTC+1) 

 row direction 

N-S 

E-O 

-0,3

-0,2

-0,1

-0,0

0,1

0,2

0,3

0,4

0,5

0,6

0,7

-0,10 -0,05 -0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25 0,30 0,35 0,40 0,45 0,50

p
q

(c
o

rr
)[

1
]

p[1]
SIMCA-P+ 12 - 2014-07-22 15:57:09 (UTC+1) 

 training system 

 Parral 

Guyot 

-0,30

-0,20

-0,10

-0,00

0,10

0,20

0,30

0,40

-0,20 -0,10 -0,00 0,10 0,20 0,30 0,40

p
q

(c
o

rr
)[

1
]

p[1]
SIMCA-P+ 12 - 2014-07-22 16:00:11 (UTC+1) 

 soil pH 

 <8 

>8 



O2PLS-DA loading plots, GC-MS-detected metabolites 

  

 sesquiterpenes and sesquiterpenoids 

 monoterpenes 

 benzene derivatives 

 C6 alcohols 

 carboxylic acids 

 C13 norisoprenoids 

 aldehydes and C6 aldehydes 

others 

-0,5

-0,4

-0,3

-0,2

-0,1

-0,0

0,1

0,2

0,3

0,4

0,5

-0,10 0,00 0,10 0,20 0,30 0,40 0,50

p
q

(c
o

rr
)[

1
]

p[1]
SIMCA-P+ 12 - 2014-07-22 16:02:50 (UTC+1) 

 soil active lime, % 

<4 

>4 


