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GBSC 724 Metabolomics Class
Stephen Barnes

Setting up for MS‐DIAL

• Enter “MS‐DIAL” into your browser and download MS‐DIAL vs 4.12

• Scroll down to find the MSMS library files
• For this exercise, download the public negative ion library and place on the 
desktop

• Click on ABF converter tab (top of the home page)
• Click download – this will open a box – enter your name, institution, country 
and email address – an email will be sent to you

• Open the email and download ABD converter – unzip the file

• Open the ABF converter folder and scroll down to find the program and 
double click to open it
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Getting prepared for conversion to .ABF files

Open conversion box

Creating .abf files
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Loading MS‐DIAL
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Setting the initial parameters

Select the path to the .abf files

Click to find the .abf files
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Highlight these files to enter

Set the control data to class ID 0 – this is needed for oPLSDA analysis
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Setting the parameters under the tabs

Changed

Do not click the finish tab in the righthand corner until later 

No changes to these tabs

11

12



2/14/2020

7

Need to locate the data library

The database has been added

This has been reset
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Check the boxes for possible adducts

This time has been reset

Now you can press Finish
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Showing the progress of the analysis

When the green bar is fully over to the right, 
secondary programs will run. Finally, the MS‐
DIAL analysis panes will appear. 

Double click on the alignment result in the left side bar

All the detected ions (known and unknown) are 
displayed
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Genistein Control

Click this

Genistein Control

Observed

Library 
match 
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Click on ”Ion table” to show the “identified” ions

All the ions in the table can be highlighted, copied and transferred to Excel

Clean up the columns to make it easier to appreciate the data
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Reorganizing the data according to RT

Organizing the data according to p‐value

These are probably 
genistein metabolites
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More information about the experiment

• Although you might think that if you take mice on controlled diet with 
and without genistein, the variation in observed metabolites would 
be smaller

• In the experiment described in the PLoS One paper, what we had 
done is to collect feces from patients with advanced breast cancer 
who were undergoing chemotherapy

• The fecal organisms were introduced into germ‐free mice to establish 
a close‐to‐humanized microbiome in each mouse

• Therefore, the mice had individualized, humanized microbiomes and 
therefore were not uniform

Multivariate statistics
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Note – selecting the known compounds

Set this

Set up for PCA analysis

Results for PCA
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Plot of the components of the PCA 

Set up for PLSDA analysis
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PLSDA VIP plot

Expanded PLSDA VIP showing the top metabolites
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Setting up the oPLSDA
analysis

oPLSDA score and loading plots
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oPLSDA component plots

oPLSDA VIP components
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Expanded oPLSDA VIP items

S‐plot from oPLSDA
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This outputs information about 
normalized areas of the 
metabolite peaks  in each sample

This output file allows us to look at 
adduct ions that are related to the 
known metabolite ions
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