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Capabilities of

H. Paul Benton

Scripps Research

What does the current software do?
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What is XCMS Online?

• The complete xcms system in a graphical web based system

• XCMS started in 2005

• First concept of XCMS Online was 2009 but production was started 
late 2011 (public mid 2012)
• Approx. 25,000 users
• Average 70 jobs a day
• 150 Users logging in per day

Overview of XCMS

Peak Picking

Grouping similar peaks
across replicates

Retention time 
alignment

Statistical 
analysis of Peaks
Between classes
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Job types in XCMS Online
• Single Class Jobs – Either single file or single dataset (class or 
unknown classes)

• Pairwise analysis Jobs – Two class comparison, works best 
with KO –vs‐ WT type experiments

• Multigroup/class Jobs – Multiple classes including Quality 
control samples. Great for Time series jobs or multiple 
knockouts.

• meta‐XCMS‐ Finds the overlap between many pairwise jobs. 
(Must have same control samples)

• MultiModal – Combining multiple polarities for better 
identification.
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Running a job
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View Results section
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• Adding MS/MS checks 
to confirm the 
predicted metabolites. 
• This will result in an 
increased/decreased 
score for the pathway
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System Biology

Multimodal metabolomics 
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Multimodal metabolomics 

XCMS‐MRM
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XCMS‐MRM

• XCMS – MRM – a central cloud based targeted analysis software

• With METLIN‐mrm allows a standard for MRM analysis and 
optimization across multiple standards

Taking a step back

• We can automatically get to System level data quickly. 
• Where are the other dead time events?

• Sharing is caring : The future is sharing your data with others

• How can we make the data even better?
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Thank you ! Questions ?

The Scripps Research Institute

Duane 
Rinehart

Prof. Gary 
Siuzdak

Aries 
Aisporna


