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Courtesy of Karan Uppal and Xin Hu 

Setting up the files

• Get the normalized file output from Metaboanalyst

• Get the files for the pre‐study comparing plasma and serum

• Convert the ion features back to separate m/z and RT columns
• Delete the RT column
• Delete the group line
• Check for duplicate m/z values – delete one (or more) of them

• Separate the plasma and serum data into two .csv files
• Save these files

• Create a class.csv file
• Submit the files to xMWAS
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This is how the negative plasma file should look

This is how the negative serum file should look
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This is how the class file should look

Go to https://kuppal.shinyapps.io/xmwas/
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Ions that are positively and negatively correlated 

13

14



4/8/2022

8

"X88" "Y74" ‐0.974461554765936
"X88" "Y11" ‐0.957519575289324
"X88" "Y42" ‐0.957247786453691

X88 is m/z 367.157 – DHEA sulfate

Y11 is m/z 130.088 ‐ Leucine

Y42 is m/z 180.063 ‐ tyrosine

Y74 is m/z 267.073 ‐ Inosine

"X33" "Y9" 0.95688924784227
"X33" "Y33" 0.95691151701754
"X33" "Y78" 0.974588386326116

X33 is m/z 158.063 – indole3‐acetate 

Y33 is m/z 158.063 – indole‐3‐acetate
Y78 is m/z 227.104 ‐ prolyhydroxyproline
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In class, we will now process the positive ion data
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