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MS‐DIAL

• Download MS‐DIAL from
• http://prime.psc.riken.jp/compms/msdial/main.html

• Download ABF converter (scroll down – under “related” on right)
• You will need to register its use

• Download the two public MSMS databases
• http://prime.psc.riken.jp/compms/msdial/main.html#MSP

• Download MS‐Finder
• http://prime.psc.riken.jp/compms/msfinder/main.html

• Unzip MS‐DIAL, ABF converter, MS‐Finder and database zip files and 
place on desktop
• To use, locate the MS‐DIAL folder (on your desktop)

• Double click to open the folder
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Command line version

GUI version

Select new project
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Default opening page

Select the folder where the 
.abf data are located

Soft ionization

Chromatography

Conventional

Profile data for MS and MSMS

Ion mode = negative

Omics = metabolomics
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Highlight the .abf files and then press open

Adjust the class ID to reflect the two groups
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Setting the search parameters

Do not press the finish button 

Making edits to the parameters 
using the strip

Do not press the finish button
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Do not press the finish button

Select the MSMS database

Selecting the mass tolerance

Select the possible adducts –
besides the molecular ion [M‐H]‐, 
we expect to see 
• loss of water, 
• Na and K adducts, 
• formic acid adducts, 
• ions formed in the interface, 

dimers and trimers,
• and multiply charged ions

Do not press the finish button
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Now you can press Finish
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Click on alignment

Sample #1 
showing all 
detected ions
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Select Ref matched

All ions detected 
across all samples

The ions shown are 
those found in the 
database and meet 
the selection 
parameters
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The database says it’s 
the isoflavone 
baicalin – it’s 
genistein and its ‐
glucuronide. [M‐H]‐ is 
m/z 445 – [2M‐H]‐ at 
m/z 891.169
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