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Class on 02‐03‐20

Looking at the data with a 2D view
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Set the run time for GenGlcA

Mass window is too tight
Mass window is too tight
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Reset the retention time and mass ranges
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Select // and masses

The initial raw files now have masses
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Go to // and select ADAP chromatogram 
builder

First set the retention time range

Setting the parameters
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Mass chromatogram file content

Selecting files for chromatogram 
deconvolution
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Setting parameters for 
deconvolution

Content of the deconvoluted files
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A single deconvoluted ion feature

Isotope grouping
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De‐isotoped files

Peak and chromatogram alignment
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The aligned file appears
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Content of the aligned file

Initial version of the aligned table
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Locating Gen GlcA in the table

Table ordered to ions found in 
Genistein‐treated samples
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Exporting the aligned table

Class exercise

• Load the C4‐C6 and G4‐G6 .mzxml files
• Locate the ions that have the ion (in negative) for p‐
ethylphenol glucuronide (C14H18O7) and p‐ethylphenol
sulfate (C8H10O4S) ‐ what are their m/z values?
• Get MSMS spectra of each one

• Identify all the masses in each file ‐– from these 
generate chromatograms, and then deconvolute the 
chromatograms
• Output the data into a .csv file (choose row ID, m/z, 
retention time, peak height, peak area and FWHM)
• Sort the file by retention time – identify ions that are 
co‐eluting and are isotopes. 
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Export to .CSV file
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