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Knowledge that will change your world

Access to data files at Riken

• http://prime.psc.riken.jp/?action=drop_index

• This website has a large number of downloadable 
data files, including those in .abf format

• Besides data‐dependent data acquisition (DDA) 
data files, there are also SWATH‐MS files where 
data‐independent data acquisition (IDA)

• The latter may allow for quantitative data 
collection (poly MRM‐MS).
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Available files for MS‐DIAL

The downloads need to be done in the Windows platform

These are in right format ‐ 20 min

ABF converter
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Add .mzxml file

Extracting the data

Downloaded .zip file

New folder for the .abf files

Double‐click on it
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Double‐click again

.Zip Folder with .abf files
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All ions in Blank 1

Identified ions in Blank 1
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Blank sample PG 34:0

This may be an added internal standard

Data from Chrorella Utex 1
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All lipid ions from Chlamydomonas 1

All lipid ions from Chlamydomonas 4
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Identified ions in Chlamydomonas 4

MSMS spectra for Chlamydomonas 4, PE 34:0
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Data for PE 34:0

Fully described peak area in MS2

Notice that there is 
continuous monitoring of 
the product ions from 
this lipid. 

This allows for 
quantification using the 
product ions.

This is more precise than 
data‐dependent 
aquisition
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PCA analysis of the SWATH‐MS data

Quality control samples
‐ these should be close to 0,0

Loading plot of the SWATH‐MS data
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PCA analysis of log‐transformed SWATH‐MS

QC data

Conclusions about the differences

• It's well known that organisms each have a 
discrete profile of fatty acids
• GC and GC‐MS of fatty acid methyl esters have been 
used to identify microorganisms

• Did this in our lab during the development stage of the 
Inernational Space Station (1990‐1993) to determine 
which organisms grew in the water reprocessing unit 
(sub‐contract with Boeing)

• Since now we can also include the variation 
coming from the phospholipid head group, the 
discrimination of the organisms may be even 
better


