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Logon to https://xcmsonline.scripps.edu/
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Go to View Results

Select the file to view
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Click on this 
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Go to your download folder and unzip the 
Results file. Then open it.

Open the EIC folder

These are uncorrected for retention time variation between samples
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Open this Excel file
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Insert a new column
Create a new value  ‐ negative log p 
and copy this to the rest of the file
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Select the log2fold and –logP columns

Select the Insert Chart Sheet
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Switch to x‐y plot

A volcano plot
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Let’s think about data clean up

Use data from 5‐25 min
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Highlight all the values and sort by RT

Delete these rows
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Further filtering

Order by “npeaks” – delete those with <6 Order by mean1 – high to low

Copy “Mean1” to a new 
sheet and add numbers to 
column A Could cut off at 100 or 10



2/6/2018

14

Restricting to >100 cleaned up high fold changes with low p‐values

Effect of data clean up
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Preparing for statistical analysis

Data for the individual urine samples
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Transfer the mzmed and 
rtmed column data over to 
a new Excel file.

Add the values for neg_c1 and then save as a .csv file. Replace the third 
column for all the urine samples and save as .csv files (you don’t need to 
transfer the mzmed and rtmed data). 
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Create two folders and 
put the individual files 
into them.

Note all files and folders 
should not have spaces in 
them. Use undersore as 
necessary.

Now “zip” up the two folders and give it a name.

Suggestion – Class_neg.zip

We’re ready for stats analysis


