
MS-DIAL、MetaboAnalyst の利用方法 

 

1． MS-DIAL をダウンロード。 

https://systemsomicslab.github.io/compms/msdial/main.html 

Ver 4.9.221218 をダウンロード（Ver 4.9 のシリーズ） 

2． ダウンロードした圧縮ファイルを、適当な場所（ディスクトップなど）へ解凍。 

3． データ解析用フォルダーの作成。 

適当な場所（マイドキュメントなど）にデータ解析用フォルダーを作成する。 

フォルダー名は、メタボローム等わかりやすい名前が良い。 

4． データ解析用フォルダーに、MS-DAIAL 用のライブラリをダウンロード。 

https://systemsomicslab.github.io/compms/msdial/main.html#MSP 

All records with Kovats RI (9062 unique compounds) EI-MS 



5． netCDF データを直接読み込むため、下記サイトから netCDF-C 4.9.2（以降最新版）を

ダウンロードし、オプションのパスを追加にチェックを入れてインストールする。 

https://docs.unidata.ucar.edu/netcdf-c/current/winbin.html 

6． データ解析用フォルダーに、装置パラメータファイル T100GCv_35-600_5-32.med2 を

コピー。 

初回時、データと一緒に渡します。解析時に使用しますので、消去しないでください。 

7． データ解析用フォルダーに、測定データ（.cdf）と RI 用 Alkanes データ（Alkanes.cdf）

および RI 用テキストデータ（Alkane-Dictionary.txt)を収納するフォルダーを作成し、

それらのデータを収納。フォルダー名は、測定日にしておくと、わかりやすい。 

8． 解凍したフォルダー内の MSDIAL.EXE をダブルクリックし、MS-DIAL を起動する。 

9． メニュー File → New project （新規測定データの解析の場合）。 

ポップアップした Start up a project ウインドウ

→Project file path の「Browse」をクリックし、

6.で作成したフォルダーを指定する。 

以前解析したデータは、Open project で開く。 

 

 

 

 



10． 次いで、Ionization type の Hard ionization(GC/MS)を選択し「Next」をクリック。 

11． Analysis file paths→Browse をクリックし、ファイルの拡張子を netCDF file(*.cdf)

に変更して、ファイルを選択し「開く」をクリック。Alkanes.cdf も忘れずに。Ctrl+A で

全選択可能。 

 

 

 

 

① 

② 

③ 



12． 読み込んだデータの各グループ（群）に対応した、Class ID に変更する。例えば、

1，2。あるいは WT、KO の様に。 

Alkanes の Type を Sample から Blank へ変更。次いで、Class ID を Alkane に変更し、

「Next」をクリックする。 

13． ポップアップした Analysis parameter setting ウインドウ→Data collection タブの

最下部の「Load」をクリックし、T100GCv_35-600_5-32.med2 を選択。ひとつ上の階

層に保存してある。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



14． Identification タブの RI or RT:が Use retention index(RI)が選択されているのを確

認し、Index file:の「Set」をクリックし、Carbon-RT(min) dictionary file path の「..」

をクリックして、6.で指定したフォルダー内の Alkane-Dictionary.txt を選択。ファイル

名の上でマウスの右ボタンをクリックし、プルダウンメニュー→「Auto fill」をクリッ

ク。すべてのファイルに指定し「Set」をクリック。 

次に、MSP file:の「Browse」をクリックし、4.でダウンロードした GCMS DB-Public-

KovatsRI-VS3.msp を選択。ひとつ上の階層に保存してある。 
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15． Alignment タブの RI or RT:の Use retention index(RI)を選択し、「Finish」をクリ

ックすると処理が始まる。 

 

 

 

 

 

 

 

 



16． Alignment navigator に表示されているファイルをダブルクリックし、ポップアッ

プしたウインドウの「OK」をクリックする。 

17． Peak spot navigator→Display filter の Ref. matched にチェックを入れ、同定された

ファイルのみを表示させる。「Show ion table」をクリックし、Alignment Table を開き、

Metabolite Name Filter に 2-iso と入力すると、内部標準として加えた 2-Isopropylmalic 

acid のみが表示されるので、ID を控えておく。Alignment Table を閉じる。 

① 

② 



18． Option→file property setting を選択し、Alkanes の Included のチェックを外して

「Finish」をクリック。 

19． Option→Alignment result property setting を選択し、Target ID の「-1」を内部標

準の ID に変更し、その上でマウスの右ボタンをクリックしプルダウンメニューの「Auto 

fill」をクリック。すべてのファイルに指定し「Finish」をクリック。 

20． Data visualization→Normalization を選択し、Internal standard を選択し「Done」

をクリック。 
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21． 「Show ion table」をクリックすると、簡易定量の結果が表示される。 

22． MetaboAnalyst を用いた解析のためのデータエクスポート。 

Export→Alignment result を選択

し、ポップアップした Alignment 

result export の「Browse」をクリ

ック。エクスポート先のフォルダ

ーを選択する。 

Raw data matrix(Height) と

Normalized data matrix にチェッ

クを入れ「Export」をクリックし、

テキストファイルを出力する。 

23． MetaboAnalyst で読み込ませるための、データフォーマット修正。 

エクスポートしたテキストファイル(Normalized)を、Excel に読み込ませる。 

Metabolite、Sample 以外の column を消す（A-D、F-AB、AM-AS）。 

 



24． 次に、Row1 を Row2 へ。Row5 を Row1 へ移動後、Row3-Row5 を消去。 

25． 次に、「unknown」と RI 算出に用いた「Alkane」を消す。更に、MetaboAnalyst で

は、Metabolite name の重複はエラーになるため、重複がある場合は Metabolite name

の末尾に数字などを付けて重複を回避する。 

26． データフォーマット修正終了後、「.csv 形式」で保存する。 

 

 

Unknown の削除 

Alkanes の削除 

Metabolite name の重複の対応 



27． Web ブラウザーで、MetaboAnalyst を開く。 

URL https://www.metaboanalyst.ca/MetaboAnalyst/home.xhtml 

28． トップページの「Click here start」をクリックして「Module Overview」の「Statistical 

Analysis［one factor］」をクリック。 

 

 

 

 

 

https://www.metaboanalyst.ca/MetaboAnalyst/home.xhtml


29． 「A plain text file（.txt or .csv）の「Data Type:」を Concentrations、「Format:」を

Samples in columns（unpaired）を選択。「Data File:」の「＋ Choose」をクリックし、

保存した.csv を選択すし、「Submit」をクリックし処理を進める。 

30． 「Data Integrity Check:」の画面でエラーが表示されなければ、「Proceed」をクリ

ックし、先に進む。 

エラーが表示された場合は、エラーの対応を行う。 
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31． 「Normalization Overview:」の画面の「Data transformation」の Log transformation 

(base 10)を選択。「Data scaling」の Auto scaling を選択し、「Normalize」をクリック。 

32． OK の表示が出たら、「Proceed」をクリック

し、結果画面に移る。 



33． 「Select an analysis path to explore:」の T-tests、Volcano plot や PCA などをクリ

ックして結果を表示させる。あるいは、左のメニューの「＞ Statistics」の「＞」をクリ

ックするとメニューが展開するので、確認したい項目をクリックして表示する。 


