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Workshop part I, discussion with the audience:
‐ (Shvartsburg:) About polyalanine, the problem is isomerization. Fresh fully poly(D‐Ala) or 

poly(L‐Ala) give the same CCS values, but not the isomers. Different IMS platforms work 
on different time scales in the gas phase, and conformations may have evolved 
differently. 

‐ (Sobott:) When comparing different instrumental platforms, the source activation 
conditions may also lead to different conformer populations. So for flexible molecules it 
is hard to know how to get comparable results.

‐ (Barran:) The CCS depends on the gas. It is extremely important to mention which gas is 
used (or mixture of gases, in the case of Synapt G2 instrument series, with the helium 
cell and N2 in the T‐wave). Recalls a proposed nomenclature that specifies the gas as 
subscript, e.g. DTCCSHe for a collision cross section measured by drift tube in helium, or 
TWIMSCCSN2He for a collision cross section determined in a traveling wave IMS, measured 
in nitrogen but calibrated against helium data.

‐ All agree that it is extremely important to name the instrument and gas used.
‐ (Shvartsburg:) warns that the superscript (instrument type) is still too vague, and 

additional information should be source conditions and time scales of the ion mobility. 
‐ (McLean:) Source conditions and time scales will play a role for large molecules, e.g. 

proteins, are intrinsically flexible and give multiple conformations. Small molecules 
usually give more simple results. 
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‐ (Gabelica:) Beware that small molecules can give surprising results sometimes, for 
example due to multiple charging sites coexisting, depending on the solvent composition 
or source geometry.
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Workshop part II, discussion with the audience:
‐ (Giles:) After it was realized that He and N2 collision cross section cannot be converted 

easily (it depends on the molecule), there was a need for drift tube N2 collision cross 
sections as reference, especially for small molecules. Now many sets are available. 

‐ (Giles:) Also distinguishes between the reproducibility of CCS measurement (which is 
needed for many applications, e.g. with databases) and the accuracy of CCS values 
(which is needed for fundamental interpretation of CCS in terms of structure). 

‐ (Rutolo:) Reminds that the power law (A.td,corr
B=CCS.sqrt(µ)/z) is just an empirical 

formula, which decently approximates more complicated functions. The residuals 
depend on the wave height and wave velocity. 

‐ Many agree that rock solid molecules as calibrant (insensitive to gas‐phase activation) 
would be most useful. 

‐ (Shvartsburg:) Adds that in addition to being rigid, for TWIMS the calibrant should also 
be of similar nature as the analyte. This is because one calibrates for mobility (K) 
primarily, and the calibration should correct for minor variations of the pressure, field, 
and temperature. Different analyte chemical classes have different such responses. 
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Workshop part III, discussion with the audience:
‐ (Barran introduces:) The ion mobility community is currently at an early stage, similar to 

the X‐ray crystallography community when the PDB did not exist. It is still often deemed 
not trustworthy. She advocates that the community should agree on international 
standards for reporting the data, and create a repository for collision cross section 
values. 

‐ (Fjeldsted:) There should be a clear distinction between primary values from calibrated 
values. Calibrated values should clearly state the calibration method, calibration curve, 
and the origin of the primary values used.

‐ The survey and discussion during the workshop bring out several parameters that should 
be mentioned alongside any reported CCS value: 

‐ The drift gas
‐ The instrument used
‐ Particular conditions pertaining to ion mobility: the fields, the time scale of the 

mobility separation, the temperature
‐ Any condition known to influence the ion population prior to IMS analysis: 

analyte preparation conditions, ion activation pre‐IMS, charge state.
‐ Representative arrival time distributions (showing whether peaks are broad or 

narrow with regard to the instrument resolving power, and whether there is one 
or multiple peaks)
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‐ Information on instrument calibration or performance verification. Include the 
source of the primary values of calibrants used.

‐ Number of independent replicates, and standard deviation. 
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