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Knowledge that will change your world
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Click on this to get 
publication quality figure
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Volcano plot
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Principal Component Analysis
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2D‐PCA analysis

The groups are different, but 
there is large variation in the 
genistein group. Discuss. 
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Partial least square discriminant analysis (PLSDA)

2D‐PLSDA plot
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3D‐PLSDA plot

Ion features contributing 
most to the group 
separation

Genistein 
metabolites

Isotopes?

Dimers/other adducts?
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Orthogonal PLSDA

Hierarchal clustering

27

28



2/7/2021

15

Homework for Friday’s class

• Read and analyze a 2011 Nature paper on the discovery of 
trimethylamine N‐oxide (TMAO) – I’ll send it to you separately

• Break it down to address (1) why the experiment was done, (2) the 
approach used, (3) how they identified/validated TMAO and (4) how 
it had a microbial origin

• Since the publication of this paper, there have been 51 further papers 
on TMAO – I did a PubMed search and again I’ll send it to you

• Divide the 51 papers into 3 groups

• Describe the significance of work in each group 
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