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Downloading the ST00003 file

• 5.3 GB

• Took about 6 hours to download

• When unzipped, it contained three Excel files and 
the raw data files

Metadata 
template

Acquisition 
parameters

Normalized data 
metabolites

Raw data files

Metadata 1
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Metadata 2

Metadata 3
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Metadata 4

Metadata 5
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Metadata 6

Metadata 7
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Metadata 8

Metadata 9
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Metadata 10

LC‐MS parameters ‐ overall
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LC‐MS parameters – MS conditions

LC‐MS parameters – excluded ions
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LC‐MS parameters 4

LC‐MS parameters 5
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LC‐MS parameters – pump 1

LC‐MS parameters – pump 2
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LC‐MS parameters – diode array

LC‐MS parameters – diode array
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LC‐MS parameters ‐ sampler

LC‐MS parameters ‐ temperature
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Normalized data set
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Transposing data in Excel

• Highlight all the data on the MS1 m/z values row
• Open a new Excel file

In the new Excel file, click on A 
column, cell 1 and select 
"Transpose"
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Excel file cleaned up to remove color and lines 
and to give each m/z value four decimal places

Now do the same for the retention time

• Added the retention time

Now we deal with the areas of 
each metabolite

Make another new Excel file
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Highlight and copy the metabolite peak areas

Go to the new file

Transposed peak areas

Now we can select (one column at a time) the peak area data and add it to the m/z and Rt data



2/26/2018

20

Save as a .csv file

Repeat this for each 
biological sample

Combine files for 
each sample type 
into a folder

Combine folders into a 
.zip file and submit to 
MetaboAnalyst
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Correlation analysis
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PLS‐DA analysis

3D‐PLSDA analysis



2/26/2018

26

O‐PLSDA analysis
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