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Figure 1. Chromatograms with retention time shifts.
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Figure 2. Permutations plot for Poria LC242210 model.

Table 1. Values of RSD in precision, repeatability and stability.

intra-day precision (%) inter-day repeatability  stability
components X e 0 0 0

first day second day third day ~ precisions (%) (%) (%)
dehydrotumulosic acid 0.9 0.91 0.63 2.81 5.95 0.58
poricoic acid a 0.32 0.57 0.62 2.75 3.51 0.48
dehydropachymic acid 1.24 0.82 0.57 5.68 1.9 0.58
pachymic acid 0.2 0.5 1.01 3.46 2.11 0.71
dehydrotrametenolic acid 1.1 0.46 0.75 5 1.87 0.55

Table 2. The LODs, LOQs, regression equations, correlation coefficients, linear ranges, and recovery
rates of five compounds.

components LOD (ug'mL"')  LOQ (ug-mL™) regression equation r’ lil(l:;r;alﬁfe rrz(;g‘goe/g
dehydrotumulosic acid 0.2 0.5 Y=11319140.93X + 74475.78 0.9983 5.00-999 106.4
dehydropachymic acid 0.24 1.5 Y=12988529.78X + 7769.17 0.9998 2.4-480 98.57
pachymic acid 10.33 103.33 Y=7905709.32X + 42996.45 0.9937 10.3-1240 100.3
dehydrotrametenolic acid 0.49 2 Y=21538210.94X+ 107194.87 0.9993 0.49-2450 103.7
poricoic acid a 022 0.45 Y=19016331.45X+ 1507413.80  0.9973  0.22-6730 96.32

Y =122522136.84X + 42388.59 0.9999  0.22-1121.95




Table 3. Comparison of results about data reduction.

data_ R¥(cu Q¥cu accErfacy ac}(]:l:)rfac clas calibration set validation set
mim m) m) calibrati  validati s sensitivi  specifici  efficien sensitivi  specifici  efficien
on set on set ty ty cy ty ty cy
LG 0.6641 05287  96.15%  100% 1 08571 10000  0.9258 1.0000  1.0000 10000
2 1.0000  1.0000  1.0000 1.0000  1.0000  1.0000
3 1.0000  1.0000  1.0000 1.0000  1.0000  1.0000
4 1.0000  1.0000  1.0000 1.0000  1.0000  1.0000
5 1.0000 09778  0.9888 1.0000  1.0000  1.0000
6 1.0000  1.0000  1.0000 1.0000  1.0000  1.0000
7 08571 09778 09155 1.0000  1.0000  1.0000
8 1.0000  1.0000  1.0000 1.0000  1.0000  1.0000
LCop-  0.6634 05277 96.15%  100% 1 08571  1.0000  0.9258 1.0000  1.0000  1.0000
Zi‘;‘; 2 1.0000  1.0000  1.0000 1.0000  1.0000  1.0000
3 1.0000  1.0000  1.0000 1.0000  1.0000  1.0000
4 1.0000  1.0000  1.0000 1.0000  1.0000  1.0000
5 1.0000 09778  0.9888 1.0000  1.0000  1.0000
6 1.0000  1.0000  1.0000 1.0000  1.0000  1.0000
7 08571 09778 09155 1.0000  1.0000  1.0000
8 1.0000  1.0000  1.0000 1.0000  1.0000  1.0000




Table 4. The parameters of each class in PLS-DA model of single techniques.

calibration set validation set
data matrix class
sensitivity specificity efficiency sensitivity specificity efficiency
Poria FTIR 1 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
2 1.0000 1.0000 1.0000 0.7500 1.0000 0.8660
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 0.9565 0.9780
4 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 0.9565 0.9780
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
8 1.0000 1.0000 1.0000 0.5000 1.0000 0.7071
LCos 1 0.8571 1.0000 0.9258 1.0000 1.0000 1.0000
2 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
4 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 0.9778 0.9888 1.0000 1.0000 1.0000
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 0.8571 0.9778 0.9155 1.0000 1.0000 1.0000
8 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
LCaio 1 0.8571 1.0000 0.9258 0.6667 1.0000 0.8165
2 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
4 1.0000 0.9565 0.9780 1.0000 0.7727 0.8790
5 0.7143 0.9778 0.8357 0.0000 1.0000 0.0000
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 0.9545 0.9770
7 1.0000 0.9778 0.9888 1.0000 1.0000 1.0000
8 0.6667 0.9783 0.8076 0.0000 1.0000 0.0000
Poria Cutis  FTIR 1 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
2 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
3 1.0000 1.0000 1.0000 0.6667 1.0000 0.8165
4 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 0.9565 0.9780
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
8 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
LCosp 1 0.8571 09111 0.8837 0.3333 0.8261 0.5247
2 0.6667 0.9565 0.7985 0.5000 0.9545 0.6908
3 0.5714 0.9778 0.7475 0.0000 1.0000 0.0000
4 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000
5 0.8571 0.9333 0.8944 0.6667 0.8261 0.7421
6 0.5000 1.0000 0.7071 0.0000 0.9545 0.0000
7 0.8571 0.8444 0.8508 1.0000 0.7391 0.8597
8 0.8333 0.9783 0.9029 0.5000 0.9583 0.6922




Table 5. The parameters of each class in PLS-DA model of low-level data fusion.

calibration set validation set
data matrix class
sensitivity ~ specificity  efficiency sensitivity ~ specificity efficiency
Poria FTIR-LCy4, 1 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
2 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
4 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
8 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
FTIR-LCy 1 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
2 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
4 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
8 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
LCas210 1 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
2 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
4 1.0000 0.9783 0.9891 1.0000 0.9091 0.9535
5 0.8571 1.0000 0.9258 0.3333 1.0000 0.5774
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
8 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
FTIR-LCo4210 1 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
2 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
4 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
8 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
Poria Cutis FTIR-LCy4, 1 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
2 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
4 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
8 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
FTIR-LCa42210 1 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
2 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
4 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
8 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
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Table 6. The parameters of each class in PLS-DA model of mid-level data fusion.

calibration set validation set
data matrix class
sensitivity ~ specificity  efficiency sensitivity ~ specificity efficiency
Poria FTIR-LCy4, 1 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
2 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
4 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
8 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
FTIR-LCy 1 1.0000 0.9778 0.9888 1.0000 1.0000 1.0000
2 0.8333 1.0000 0.9129 1.0000 1.0000 1.0000
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
4 1.0000 0.9783 0.9891 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 1.0000 1.0000 0.6667 1.0000 0.8165
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
8 0.8333 1.0000 0.9129 1.0000 0.9583 0.9789
FTIR-LCa42210 1 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
2 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
4 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
8 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
Poria Cutis FTIR-LCy4, 1 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
2 1.0000 1.0000 1.0000 0.5000 1.0000 0.7071
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
4 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
8 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 0.9167 0.9574
FTIR-LCy0 1 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
2 1.0000 1.0000 1.0000 0.7500 1.0000 0.8660
3 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
4 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
6 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
7 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
8 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 0.9583 0.9789
LCas210 1 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000 1.0000
2 0.8333 1.0000 0.9129 0.7500 0.9545 0.8461
3 1.0000 0.9778 0.9888 1.0000 0.9565 0.9780
4 1.0000 0.9565 0.9780 1.0000 1.0000 1.0000
5 1.0000 0.9111 0.9545 0.3333 0.9565 0.5647
6 1.0000 0.8913 0.9441 1.0000 0.9091 0.9535
7 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000
8 0.3333 1.0000 0.5774 0.5000 0.9167 0.6770
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1.0000
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1.0000
1.0000
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1.0000
1.0000
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1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
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0.9129
0.9888
1.0000
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1.0000
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1.0000
0.9891
0.9258
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0.9258
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0.9129

1.0000
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1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.2500
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.7500
1.0000
1.0000
0.3333
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1.0000

1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.9565
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.8750
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.9545
1.0000
1.0000
0.9130
1.0000

1.0000
0.8660
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.9780
1.0000
1.0000
0.5000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.9354
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.8660
1.0000
0.9770
0.5774
1.0000
0.9555
1.0000




Table 7. The results of feature extraction on PCA.

data matrix  optimal number of PCs  R%*(cum)
Poria
FTIR 9 0.7329
LCos 23 0.9739
LCaio 13 0.9092
Poria Cutis
FTIR 10 0.7454
LCas 10 0.9427
LCaio 17 0.9581




