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In diesem Handbuch...

In diesem Handbuch...

In Analysenlabors miissen Chromatographiedaten in kiirzester Zeit moglichst
effizient erfasst werden. Die Aufklirung nicht eindeutiger Ergebnisse kann
sehr aufwandig sein und zu hohen Verwaltungskosten fithren. Seit der Chem-
Station-Version B.02.01 wurden die Funktionen zur Datenspeicherung und
zum Abrufen von Daten deutlich verbessert, damit Ergebnisdaten schnell
gepriift und erneut verarbeitet werden kénnen.

In diesem Handbuch wird die effiziente Nutzung der neuen Datenspeiche-
rungs- und Datenabruffunktionen in ChemStation B.04.01 beschrieben, mit
denen Sie die Produktivitit Ihres Labors signifikant erh6hen kénnen.

1 Datenstruktur der ChemStation

Dieses Kapitel enthalt einen Uberblick iiber die Unterschiede zwischen der
Datenstruktur in dlteren ChemsStation-Versionen als B.02.01 und der neuen
Datenstruktur ab Version B.02.01.

2 Datenerfassung

In diesem Kapitel wird beschrieben, wie sich die neue Datenstruktur auf den
Arbeitsablauf bei der Erfassung von Daten fiir Sequenzen und Einzelanalysen
auswirkt.

3 Datenanalyse

In diesem Kapitel werden die verfiigbaren Optionen fiir die Datenanalyse und
die Datenpriifung beschrieben. Auferdem wird erlautert, wie sich die Daten-
struktur auf Ihre Optionen auswirkt.

4 Arbeitsablauf mit deaktivierter der Option “Unique Folder Creation”

Dieses Kapitel enthilt Informationen zum Arbeiten mit deaktivierter Erstel-
lung eindeutiger Ordner, sodass Sie Daten wie in ChemStation B.01.03 und
fritheren Versionen speichern konnen. In diesem Modus stehen Ihnen nicht
alle Vorteile der neuesten Funktionen zur Datenpriifung und erneuten Verar-
beitung in der ChemStation zur Verfiigung.
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Dieses Kapitel enthélt einen Uberblick {iber die Unterschiede zwischen der
Datenstruktur in adlteren ChemsStation-Versionen als B.02.01 und der neuen
Datenstruktur ab Version B.02.01.
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1 Datenstruktur der ChemStation

Altere ChemStation-Versionen als B.02.01

In ilteren ChemStation-Versionen als B.02.01 wurden Sequenzen, Methoden,
generierte Datendateien und Ergebnisse an festen, angegebenen Speicheror-
ten getrennt voneinander gespeichert. Methoden wurden beispielsweise in
einer Sequenz anhand des Namens referenziert, und es lag in der Verantwor-
tung des Benutzers, die Integritit der Methoden, Sequenzen und Datendateien
sicherzustellen. Daher war die Langzeitarchivierung von Daten und die Repro-
duktion von Ergebnissen sehr aufwindig. Die Benutzer mussten das Chroma-
togramm, die Ergebnisse und die zugehorige Methode dokumentieren und das
nicht nur in behordlich kontrollierten Labors, sondern auch in einigen Berei-
chen nicht behordlich kontrollierter Labors (z. B. Umweltlabors). In dlteren
Versionen als ChemStation B.02.01 lief3 sich dies nur erzielen, indem alle
Daten in Form eines Reports ausgedruckt werden.
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Datenstruktur der ChemStation 1

ChemStation B.02.01 und hoher

Um die Zuordnung zwischen Datendateien und Methoden zu stirken, wurde
das folgende neue Datenorganisationsschema in ChemStation B.02.01 und
hoher implementiert. Der Agilent OpenLAB Enterprise Content Manager
(ECM) verwendet ebenfalls dieses neue Datenkonzept im Zusammenspiel mit
der ChemStation, da der vollstindige Datensatz (Sequenz/Methoden/Datenda-
teien) jetzt als eine Einheit (zur Archivierung) an den ECM iuibertragen werden
kann.

<data_file1>.D { :iun:ﬂm
<data_file2>.D

<data_file3>.D

Sequence Method
<seq_name>.S
<seq_name>.B
<seq_name>.log
w
q Sequenz
Container

Abruf

Abbildung 1 Sequenzerfassung in B.02.01 und héher

Die Methoden im Ordner Chem32\1\methods dienen als Mustermethoden, die
bei der Erfassung und Datenanalyse nicht geindert werden.
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1

Datenstruktur der ChemStation

Genauso dienen die Sequenzen im Ordner Chem32\1\sequence als Sequenzvor-
lage fiir die mehrfache Wiederholung einer Sequenzanalyse (ohne erneute Ver-
arbeitung).

Das Muster fiir die Datenspeicherung variiert abhingig davon, ob Daten fiir
eine Einzelanalyse oder Sequenzdaten erfasst werden:

1 Bei der Analyse einer Sequenz wird im angegebenen Unterverzeichnis auto-
matisch ein neuer Ordner (sequence container) angelegt. Bei der Durchfiih-
rung einer Einzelanalyse wird die Datendatei (*.d) in das angegebene
Unterverzeichnis geschrieben.

2 Bei Sequenzdaten werden die ausgefiihrte Sequenzvorlage (*.s) und alle ver-
wendeten Methoden (*.m) in den Sequenzcontainer kopiert. Die Kopien der
Methode werden als sequence methods bezeichnet, um sie von den urspriing-
lichen Mustermethoden zu unterscheiden.

Alle Aufgaben in Zusammenhang mit der Sequenz (z. B. Erfassung und
Datenanalyse) werden mit den Kopien der Sequenz und der Methoden
durchgefiihrt. Daher bleiben die Sequenzvorlage und die Mustermethoden
fiir zukiinftige Sequenzanalysen unveriandert.

Alle Anderungen, die wahrend der Sequenzerfassung an der Sequenz vorge-
nommen werden, z. B. das Hinzufligen von Zeilen zur Sequenztabelle, erfol-
gen in der Kopie der Sequenzdatei im Sequenzcontainer. Die
Sequenzvorlage bleibt unverindert.

Genauso werden alle Anderungen in der Methode, z. B. Aktualisierungen in
der Kalibriertabelle bei Kalibrierldufen, in die Sequenzmethoden, nicht
aber in die Mustermethoden tibernommen.

Bei der Analyse der Sequenz werden alle generierten Datendateien (*.d)
gemeinsam mit der zugehorigen Batchdatei (*.b) und der Sequenz-Proto-
kolldatei (*.1og) im Sequenzdaten-Ordner gespeichert.

3 Jede Datendatei enthilt zwei Kopien der Methode, mit der der Analysenlauf
erstellt wurde.

Die erste Kopie namens ACQ.M wird direkt nach der Erfassung der
Methode erstellt.

Die zweite Kopie namens DA.M wird nach Abschluss der Datenanalyse
gespeichert.

In beiden Methoden sind die vollstindigen Methodenparameter ein-
schlief3lich der Parameter fiir die Erfassung und die Datenanalyse ent-
halten.

ChemStation-Arbeitsablauf



Datenstruktur der ChemStation 1

In der ACQ.M-Datei werden die urspriinglichen Methodenparameter der
einzelnen Datendateien gespeichert. Die Erfassungsparameter konnen in
der Datenanalyseansicht angezeigt und gedruckt werden.

Die DA.M-Datei kann wahrend der Datenanalyse verandert werden,
damit die Datenanalyseparameter gespeichert werden kénnen, die nicht
fiir alle Analysenldufe einer Sequenz gelten, sondern nur fiir eine
bestimmte Datendatei, z. B. zeitgesteuerte Integrationsereignisse.

In den folgenden Kapiteln werden die Auswirkungen dieser Struktur auf
typische Arbeitsabliufe detailliert beschrieben. Die entsprechenden Einstel-
lungen in den ChemStation-Dialogfeldern werden ebenfalls gezeigt.

ChemStation-Arbeitsablauf 9
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In diesem Kapitel wird beschrieben, wie sich die neue Datenstruktur auf den
Arbeitsablauf bei der Erfassung von Daten fiir Sequenzen und Einzelanalysen

auswirkt.
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Datenerfassung

Datenerfassung

12

Beginnend mit ChemStation B.02.01 kénnen Sie dank der flexiblen Speiche-
rung der Daten von Einzelanalysen und Sequenzen verschiedene Speicherorte
angeben, ohne eine Neukonfiguration durchfithren zu miissen. Auf der Regis-
terkarte Paths des Dialogfelds Preferences im Menii View konnen Sie zusétzlich
zum Standardpfad C:\chem32\x\DATA (x entspricht der Instrumentennummer)
weitere Pfade angeben. Mit den Schaltflachen Add und Remove lassen sich vor-
handene Pfade einfach 16schen und Sie konnen Sie zum gewiinschten Spei-
cherort wechseln und den Pfad zu diesem Speicherort in den Preferences
speichern. Der Standardpfad kann nicht aus der Liste geloscht werden, aber
er lasst sich mit dem Configuration Editor Andern.

=10] x|

Paths | Sequencel Signal/Review Dptionsl

—Sequence Paths

SEQILENCES

E:“hdy ChemStation Fileshethodsh

ELILE Add... |
ation Files\S equences'
Bemove |
—Data Paths
C:4Chem3a2v1NDATAY Add...
E: by ChemStation FileshDatah =
Bemove |
—Method Paths
C:4Chem32W 1 MWETHO DS Add... |

Bemove

Cancel | Help |

Abbildung 2 Dialogfeld Preferences / Registerkarte Paths

Alle hinzugekommenen Datenpfade kénnen dann bei weiteren Analysen in
den Dialogfeldern Sample Info und Sequence Parameters ausgewahlt werden.
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Datenerfassung 2

Sequence Parameters: Instrument 1

Operator Mame:  |Joe Smith

— D'ata File

whdirectary: |SUBDIRECTORY

by ChemStation FileshData
C:AChem32 TR OATAY

O Prefis/Counter [5G 1 Joonon

— Part of methods to un Shutdown
I.t’-‘«ccording tar Buntirme Checklist ﬂ [ Post-Sequence Command/Macra

[T Use Sequence Table nfarmaticn I J

e it ID minutes after loading a new method Mot Ready Timeout: IU mitiutes

gl Sample Info: Instrument 1

Operatar Marme: I.J oe Sniith

—Data File

Path: IE:'\My ChermStation Files\Data', ubdirectony: ISUBDIHEETDHY

' Manual Prefis Counter:
SIG1 joom

{* Prefix/Counter

Abbildung 3 Auswahl des Datenpfads

Datenerfassung in einer Sequenz

Zur Durchfiihrung einer Sequenzanalyse miissen entsprechende vordefinierte
Methoden verfligbar sein. Dies sind die zuvor beschriebenen Mustermethoden.
In der Regel werden Mustermethoden und Sequenzvorlagen in der ChemSta-
tion-Ansicht Method and Run Control bearbeitet. Daher kénnen Sie in der
Ansicht Method and Run Control iiber den ChemStation-Explorer auf Musterme-
thoden und Sequenzvorlagen zugreifen.
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Datenerfassung

In der Sequenzvorlage werden diese Methoden in der Sequenztabelle aufge-
fiihrt.

Wie bereits erklart, wird bei der Analyse einer Sequenz mit der Sequenzvor-
lage ,<Sequenzname>.S“ und der Mustermethode ,<Methodenname>M* ein
neuer Ordner angelegt, der alle Dateien der Sequenzanalyse enthilt (,Sequen-
zcontainer®).

Der Speicherort dieses Ordners wird in den Einstellungen im Dialogfeld
Sequence Parameters festgelegt. Der Name des Ordners wird auf der Register-
karte Sequence des Dialogfelds Preferences festgelegt. StandardméiRig lautet der
Name ,<Sequenzname> <Erfassungsdatum> <Erfassungszeit>“. Er kann aber
auch mit den Token ,Operator, ,Instrument®, ,Zahler und ,PC-Name*“ konfi-
guriert werden oder Sie kdnnen manuell einen anderen Namen eingeben.
Wenn das Name Pattern nicht dazu fiihrt, dass die im Sequenzcontainer gespei-
cherten Namen eindeutig sind, hangt die ChemStation eine Nummer an, die
die Eindeutigkeit sicherstellt.

proferemces i

Paths Sequerce | Signal/Review Dptionsi

—Drata Storage

% Unique Folder Creation ON

Creates a unigue data folder for each sequence run. See Help for mare details.

" Unique Falder Creation OFF

Stores data az in ChemStation B.01.03 or earlier. Thiz mode doez not take advantage of the latest
data review and reprocessing functionality in ChemStation,

—Mame Pattemn

<Seqil> <Date> <Time:> IZI
DEF_LC 2008-04-22 08-48-42 <Date=  Date
=Time = Tirne:
=lser = Operator Name
=Inst= Instrument MName
<5eqh=  Sequence Mame

0K | P | Help | =Mum# >  Counter
<Comp>  Computer Mame

Abbildung 4 Dialogfeld Preferences / Registerkarte Sequence

Zu Beginn der Erfassungssequenz wird die in der Sequenztabelle angegebene
Methode aus dem Mustermethodenordner in den Sequenzcontainer kopiert.
Dartiiber hinaus wird eine Kopie der Sequenz angelegt und mit dem Sequenz-
protokoll und der Batchdatei (*.b) im Sequenzcontainer gespeichert. Alle

ChemStation-Arbeitsablauf



Datenerfassung 2

Aktualisierungen der Methode (z. B. Aktualisierungen der Kalibriertabelle)
werden im Container in der Sequenzmethode gespeichert. Alle benétigten
Dateien sind jetzt fiir die zukiinftige Datenpriifung und die erneute Verarbei-
tung verfiigbar, ohne dass die Mustermethode oder die Sequenzvorlage gein-
dert wurde, die somit fiir weitere Sequenzanalysen verfiigbar sind.

Bei der Erfassung werden die Datendateien im Sequenzcontainer gespeichert.
Jede Datendatei (*.D) enthdlt fiir den jeweiligen Analysenlauf zwei zusatzliche
Methoden namens ACQ.M und DA.M. Diese zwei Methoden sind Kopien der
Sequenzmethode, die den Status der Methode zum Zeitpunkt der Erfassung
der Datendatei widerspiegeln. Wenn beispielsweise die Kalibriertabelle aktua-
lisiert wird, unterscheiden sich die DA.M-Methoden fiir die einzelnen Analy-
senlaufe.

In der Einzelerfassungsmethode ,ACQ.M“ werden die Erfassungsparameter
gespeichert. Es wird daher empfohlen, dass Sie diese Methode bei zukiinftigen
Datenprifungen nicht &ndern. In der Ansicht Data Analysis kénnen die Erfas-
sungsparameter dieser Methode angezeigt und gedruckt werden.

Mit den im Sequenzordner gespeicherten Dateien konnen alle Datenpriifungen
und erneuten Verarbeitungen durchgefithrt werden, ohne die Mustermethode
oder die Sequenzvorlage Andern zu miissen. Bei Bedarf konnen Methodenan-

derungen auferdem wieder in der Mustermethode gespeichert werden.

Teilsequenzerfassung
Bei der Teilsequenzerfassung hat der Benutzer die Wahl zwischen zwei Opti-
onen:
¢ Erfassen der Teilsequenz in einem neuen Sequenzcontainer
oder

¢ Erfassen der Teilsequenz in einem bereits vorhandenen Sequenzcontainer

Die Erfassung der Datendateien aus einer Teilsequenzanalyse in einen bereits
vorhandenen Sequenzcontainer kann sich in folgenden Szenarios als niitzlich
erweisen:

¢ Eine oder mehrere Datendateien miissen tiberschrieben werden, weil beim
ersten Analysenlauf beispielsweise eine falsche Probenflasche verwendet
wurde.

ChemStation-Arbeitsablauf 15
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Datenerfassung

¢ Beim ersten Analysenlauf wurde nur der erste Teil der Sequenz ausgefiihrt
und die fehlenden Proben miissen durch die Ausfithrung einer Teilsequenz
hinzugefiigt werden. Dieses Szenario tritt ein, wenn die Sequenzerfassung
wegen eines Geritefehlers abgebrochen wurde.

¢ Nach der Erfassung der bereits vorhandenen Zeilen wurden zusatzliche Zei-
len zur Sequenzvorlage hinzugefiigt. Die zuséatzlichen Analysenldufe sollen
zu den bereits vorhandenen Daten hinzugefiigt werden.

Wenn der Benutzer die Option Partial Sequence im Menii Sequence auswihlt,
wird ein Dialogfeld angezeigt, in dem er entweder einen vorhandenen Sequen-
zcontainer in einer Liste auswéhlen oder einen neuen Sequenzcontainer
erstellen kann.

Partial Sequence

Choose a sequence for partial acquisition. Chooze Mew' to create a new sequence,

Directary I Date I Mumnber of data files

E-MMy ChemStation Files\Data\SUBDIRECTORYASEGLENCE_NAME 2008-04- 4/22/2008 5 41:09 A 4
E:My ChemStation Files\Data\SUBDIRECTORYASEQUENCE_NAME 2008-04-.  4/22/2008 5:28:55 A
1l

[
E
E

Mew | Ok I Cancel Help

Abbildung 5 Dialogfeld Partial Sequence

Damit die Einheitlichkeit des Sequenzcontainers gewahrt bleibt (damit er in
der Data Analysis vollstindig erneut verarbeitet werden kann), kénnen jedoch
nur Sequenzcontainer fiir die Teilerfassung ausgewahlt werden, die bestimmte
Bedingungen erfiillen:

¢ Der Name der Sequenzvorlage (Quellsequenz) und der Name der Sequenz-
datei (.S) im Sequenzcontainer (Zielsequenz) miissen identisch sein.

¢ Der Datenpfad und das Unterverzeichnis fiir die Sequenzdateien miissen
identisch sein.

ChemStation-Arbeitsablauf



Datenerfassung 2

¢ Die Anzahl der Sequenzzeilen in der Quellsequenz muss gleich oder hoher
als die Anzahl der Sequenzzeilen in der Zielsequenz sein.

¢ Fir jede Zeile in der Zielsequenz miissen der Probentyp und die Anzahl der
Injektionen mit den Werten in den entsprechenden Zeilen der Quellsequenz
ubereinstimmen.

* Fir beide Sequenzdateien muss dasselbe Namensvergabe-Schema der
Datendateien verwendet worden sein.

Wenn Sie dieses Dialogfeld mit Ok (zur Auswahl eines vorhandenen Sequenz-
datencontainers) oder New (zum Erstellen eines neuen Sequenzcontainers)
schlieen, kann der Benutzer die Sequenzzeilen auswahlen, die bei der Teilse-
quenz ausgefithrt werden sollen.

Datenerfassung bei Einzelanalysen

Das neue Datenkonzept wurde auch fiir Einzelanalysen eingefiihrt. In diesem
Fall wird die Datendatei direkt im entsprechenden Unterverzeichnis abgelegt.
Da bei einer Einzelanalyse nur eine Methode verwendet wird, muss diese
Methode nicht in das Unterverzeichnis kopiert werden. Alle Aktionen werden
direkt mit der Mustermethode ausgefiihrt. Nach der Erfassung der Methode
wird eine Kopie der Mustermethode (ACQ.M) im Datendateiverzeichnis
gespeichert. Die andere Kopie namens DA.M wird nach Abschluss der Datena-
nalyse der Mustermethode gespeichert.

ChemStation-Arbeitsablauf 17
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In diesem Kapitel werden die verfiigbaren Optionen fiir die Datenanalyse und
die Datenpriifung beschrieben. Auf3erdem wird erlautert, wie sich die Daten-
struktur auf Ihre Optionen auswirkt.
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3  Datenanalyse

Datenanalyse

Nach der Erfassung kénnen die Daten in der Ansicht ChemStation Data Analysis
analysiert werden. Wenn Sie die Registerkarte Data im ChemStation-Explorer
auswéahlen, konnen Sie alle Analysenlidufe einer Sequenz oder alle Einzelanaly-
sen in einem bestimmten Ordner laden, indem Sie auf das entsprechende Sym-
bol doppelklicken. Der zugehorige Datensatz ist dann in der Navigationstabelle
verfiigbar.

E‘F‘;Instrument 1 {online): Data Analysis

File Method Sequence Graphics Integration Calibration Report Spectra Batch View Abark Help

JS\gnaIs Ly L | wethods 35 bedy 23 [0 LC_DEMO.M (rom data fie) ”ﬁ i)

[ JH A AP D ] 3% 55 3 SBIA S
=HE CACHEMIZ I\DATA
453 oemo Line Inj Vial Sample Name Method Name Sample Type Man... Call
j@ E:\MY CHEMSTATION FILES\Data 3 D 1 1 P1-F-01 isocratic sample... LC_DEMOD.M Calibration = 1
41E3 SUBDIRECTORY O 2 1 P1-F-02 isocratic sample STD | LC_DEMO.M Calibration - |2
& SEQUENCE_NAME 2008-04-22 08-55-47 O 3 1|P1-F-03 isocratic sample STD |LC_DEMO.M Calibration - 3
-8 SEQUENCE_NAME 2008-04-22 03-10-40 O 4 1|p1-F-04 isocratic sample 1 |LC_DEMO.M Sample -
% SEQUENCE_MAME 2005-04-22 09-28-55 O 5 1 P1-F-05 isocratic sample €5 |LC_DEMO.M Sample -
- SEQUENCE _NAME 2008-04-22 09-41-09 O 6 1|P1-F06 isocratic sample 2 |LC_DEMO.M Sample -
| = b 1ln1 e ne immv ki mmrnele 1~ PERAC B ©mrnrml —
1
H‘ ‘Elntegraﬂon 55} Calibration M Signal LEM Purify Lﬁ‘; Spectrum ‘

Abbildung 6 Sequenz aus dem ChemStation-Explorer in die Navigationstabelle laden

Der Hauptteil der Navigationstabelle setzt sich aus einer Liste aller Analysen-
laufe fiir den Datensatz zusammen. Anstatt eine Analyse liber die Option Datei
> Signal laden zu laden, konnen Sie sie durch Doppelklicken auf die entspre-
chende Zeile in der Navigationstabelle in den ChemStation-Speicher laden.
Dariiber hinaus konnen Sie durch Rechtsklicken auf eine Analyse weitere
Optionen auswéahlen, z. B. das Laden oder I"Jberlagern bestimmter Signale aus
der Datei, das Exportieren der Daten oder das Anzeigen der Erfassungsmetho-
denparameter.

Nach dem Laden des Analysenlaufs konnen Sie die Daten tiberpriifen, d. h. die
Datenanalysenparameter anpassen, die Signale integrieren und einen Report
ausgeben. In diesem Fall analysieren Sie den Analysenlauf als Einzelanalyse,
ohne die Sequenz zu beriicksichtigen oder die Funktionen der Sequenztabelle
zu verwenden.
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Datenanalyse 3

Diese Art der Datenanalyse wird als Data Review bezeichnet. Die Navigationsta-
belle stellt die in Abbildung 7 auf Seite 21 gezeigte Werkzeugleiste bereit, die
die Datenpriifung noch einfacher macht.

IR AR

Abbildung 7 Datenpriifungswerkzeugleiste der Navigationstabelle

Mit dieser Werkzeugleiste konnen Sie zum Anfang oder zum Ende der
Navigationtabelle springen, zum nichsten oder vorherigen Analysenlauf wech-
seln, automatisch durch die Analyse gehen und den automatischen Durchgang
stoppen.

Eine andere Moglichkeit der Datenanalyse besteht darin, eine vollstindige
Sequenz Reprocess. Bei diesem Vorgang werden alle Analysenldufe im Sequenz-
kontext erneut analysiert, d. h., die Kalibriertabellen der Sequenzmethoden
werden bei Kalibrierlaufen aktualisiert, Multiplikatoren, Mengen usw. kénnen
in der Sequenztabelle geiAndert werden, neue Methoden kénnen zum Sequenz-
container hinzugefiigt werden usw. Die Navigationstabelle bietet die folgende
Werkzeugleiste fiir die erneute Verarbeitung:

s BGGEZBEIE| PO O

Abbildung 8 Werkzeugleiste der Navigationstabelle zur erneuten Sequenzverarbeitung

Beachten Sie, dass die Symbole der Navigationstabelle fiir die erneute Verar-
beitung nur fiir Sequenzdaten verfiigbar sind, die mit ChemStation B.02.01
und hoheren Versionen generiert wurden. Daten aus einer Single Run , die mit
einer alteren Version als B.02.01 generiert wurden, und Daten, bei deren Gene-
rierung die Option Unique Folder Creation deaktiviert war (siehe “Mit dektivierter
Einstellung “Unique Folder Creation” arbeiten” auf Seite 40), konnen bei der Data
Analysis nicht erneut verarbeitet werden. Solche Sequenzen miissen mit der
Method and Run Control anhand des Sequenzparameters Parts of method to run und
der Einstellung Reprocess Only erneut verarbeitet werden. Fiir Sequenzen, die
mit einer ChemStation-Version ab ChemStation B.02.01 generiert wurden, ist
die Option Method and Run Control nicht vorhanden (siehe Abbildung 9 auf
Seite 22) und die Navigationstabelle bietet die erneute Verarbeitung als Data
Analysis Task an.
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Sequence Parameters: Instrument 1

DOperatar Hame; I.Jne Smith

— Drata File
Path: IE:'\M_I,I ChemStation Files\Datah j Subdirectary:  |SUBDIRECTORY
&+ Auto
Frefis: Counter:
™ Prefis/Counter |S|I31 000001
— Part of methads to run — Shutdown
I.-’-‘n.c:cnrding to Runtime Checklist j " Post-Sequence Command/tacro
L L ] -
Acquisition Only I J
W ait IU minutes after loading a new method Mot Ready Timeout; IU minutes

Abbildung 9 Sequenzparameter in der Ansicht ,Methoden- und Analysenlaufsteuerung”
in ChemStation B.02.01 und hdheren Versionen
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Datenanalyse: Datenpriifung

Bei der Data Review werden die Daten der Analysenldufe einzeln analysiert. In
der ChemStation konnen Sie Standardaktionen festlegen, die automatisch
durchgefithrt werden, wenn eine Datendatei aus der Navigationstabelle gela-
den wird. Dazu gehoren Datenanalyse-Aufgaben wie das Integrieren des Chro-
matogramms direkt nach dem Laden und das Angeben der zu ladenden
Methode.

Die entsprechenden Optionen fiir die Datenpriifung (nicht fiir die erneute Ver-
arbeitung verwendet) werden auf der Registerkarte Signal/ReviewOptions des
Dialogfelds Preferences eingerichtet.

Preferences o ] 4|

Faths I Sequence

—Load Signal Dptions
I~ Load using signal details

¥ Integrate after load

I Intearate and print report after load

—Data Review Optiong

Auto Step Interval I 10 zec

Method used for Review of Sequence Data

Method used for Review of Single Fun Data
" Current Methad " Current Methad

" Sequence Method & Individual Method from Data File (D4 M]
1+ |ndividual Method from Data File (DAM)

Cancel | Help |

Abbildung 10 Dialogfeld Preferences / Registerkarte Signal/ReviewOptions

Im ersten Abschnitt Load Signal Options wird angegeben, welche Signale eines
Analysenlaufs geladen werden und ob die Chromatogramme integriert und die
Ergebnisse direkt nach dem Laden ausgegeben werden sollen.
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Im zweiten Abschnitt Data Review Options konnen Sie das Intervall fiir den
automatischen Durchgang der Analysenliaufe in der Navigationstabelle festle-
gen.

Weiter unten konnen Sie festlegen, welche Methode bei der Datenpriifung gela-
den wird, wenn ein Analysenlauf aus der Navigationstabelle geladen wird. Die

Optionen gelten nur fiir die Datenpriifung und nicht fiir die erneute Verarbei-

tung. Die folgenden Optionen sind jeweils fiir Sequenzanalysen und Einzelana-
lysen verfiigbar:

Tabelle 1 Datenprifungsoptionen fiir Daten aus Sequenzanalysen und Einzelanalysen

Method used for review of sequence data (Zur Method used for review of single run data (Zur

Priifung von Sequenzdaten verwendete Priifung von Einzelanalysendaten verwendete
Methode) Methode)

Current Method (Aktuelle Methode) Current Method (Aktuelle Methode)
Sequenzmethode Individual method from data file (DA.M)

(Einzelne Methode aus Datendatei [DA.M])

Individual method from data file (DA.M)
(Einzelne Methode aus Datendatei [DA.M])

Die Optionen auf der Registerkarte Signal/Review Options des Dialogfelds Preferences
werden nur angewendet, wenn eine Datendatei aus der Navigationstabelle geladen wird.
Wenn Sie die Option Load Signal aus dem Men( Datei oder das entsprechende Symbol in
der Hauptsymbolleiste verwenden, werden die Einstellungen nicht angewendet, d. h., es
wird z. B. keine Methode geladen.

Aktuelle Methode beibehalten

Die Priifungseinstellung Current Method sollte immer verwendet werden, wenn
Sie die Methode verwenden moéchten, die derzeit geladen ist. Fiir die Daten-
priufung anhand der aktuellen Methode bei der unerheblich, welche Einzelana-
lysen-Datendatei oder Sequenzcontainer-Datei geladen wird. Sie konnen diese
Option aktivieren, indem Sie die Option Current Method im Dialogfeld
Preferences aktivieren (siehe Abbildung 11 auf Seite 25). Auf diese Weise ist
sichergestellt, dass fiir jeden geladenen Analysenlauf immer dieselbe Methode
im Speicher geladen ist.
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=0l =

Paths I Sequence  Signal/Review Options

—Load Signal Options
[~ Load using signal details

v Integrate after load

[ Intearate and print report after lnad

—Data Review Dptions

Auto Steplntervall 10 zec

tdethod used for Review of Sequence Data

%" Current Method

" Sequence Method
€ Individual Methad from [ata File (D4, M)

tdethod wsed for Review of Single Run Data
|7 " Individual Methad from Data File (D&.M)

Cancel | Help |

Abbildung 11 Aktuelle Methode fiir die Datenprifung beibehalten

Sie konnen diese Option beispielsweise fiir die folgenden Arbeitsablaufe ver-
wenden:

¢ Sie mochten die Datendateien eines Sequenzcontainers mit einer anderen
Methode tiberpriifen, die sich aktuell nicht im Container befindet, z. B. eine
Mustermethode, die nicht fiir die Erfassung verwendet wurde, weil in
TIhrem Arbeitsablauf separate Erfassungs- und Datenanalysemethoden ver-
wendet werden. Die andere Mustermethode kann am einfachsten zu Beginn
der Uberpriifung iiber die Registerkarte Method des ChemStation-Explorers
geladen werden.

¢ Sie mochten in der Online-Sitzung die Mustermethode bearbeiten, die zur
Erfassung des Datencontainers verwendet wird. Sie méchten sowohl die
Gerateparameter als auch die Datenanalyseparameter als unmittelbaren
Ausgangspunkt fiir die nidchste Ausfithrung der Erfassungssequenz bearbei-
ten.

¢ Sie haben die Datenanalyseparameter der einzelnen Methode DA.M fiir
einen der Analysenldufe in Thren Sequenzcontainern bearbeitet. Mit der
Option Current Method konnen Sie alle Analysenliaufe mit dieser Methode
uberpriifen, um herauszufinden, ob diese Parameter auch fiir andere Analy-
senliufe angewendet werden konnen.
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Sequenzmethode laden

Wenn Sie die Daten mit der Option Sequence Method tiberpriifen (siehe
Abbildung 12 auf Seite 26), wird jedes Mal, wenn Sie einen Analysenlauf aus
der Navigationstabelle laden, die Sequenzmethode geladen, die der Sequenz-
zeile des Analysenlaufs entspricht. Wie der Name dieser Option schon sagt,
kann sie nur zur ﬂberprﬁfung von Datensitzen einer Sequenz, nicht aber zur
Uberpriifung von Einzelanalysen ausgewéhlt werden.

Preferences : o ] S |

Paths i Sequence  Signal/Review Options I

—Load Signal Options
[~ Load using signal details

¥ Integrate after load

[~ Integrate and print report after lnad

—Data Review Options

Auto Steplntewall 10 zec

Method uzed for Review of Sequence Data

tethod uzed for Review of Single Run Data
" Current Method " Current Method
f % |ndividual Method from Data File [Da.b)

€ Individual Method from Data File [Da.M)

Cancel | Help |

Abbildung 12 Sequenzmethode fiir die Datenpriifung laden

Eine typische Anwendung fiir diese Option ist die sequenzspezifische Optimie-
rung von Datenanalyseparametern, insbesondere als Vorbereitung fiir eine
erneute Verarbeitung (siehe “Datenanalyse: Daten erneut verarbeiten” auf
Seite 33). Nachdem jeder Analysenlauf gepriift und die Sequenzmethoden ver-
bessert wurden, kann die gesamte Sequenz mit den aktualisierten Methoden
erneut verarbeitet werden.

Moglicherweise miissen die Anderungen in der Sequenzmethode in die ent-
sprechende Mustermethode libertragen werden, damit sie fiir zukiinftige
Erfassungslaufe verfiigbar sind. Sie kénnen dies am einfachsten mithilfe der
Funktion Update Master Method (siehe Tabelle 3 auf Seite 32) durchfiihren.
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Einzelne Methode aus Datendatei (DA.M) laden

Die Priifungseinstellung Individual Method from Data File (DA.M) (siehe
Abbildung 13 auf Seite 27) sollte verwendet werden, wenn Sie die einzelne
DA.M-Datei beim Laden der Datei tiber die Navigationstabelle automatisch mit
der entsprechenden Datendatei laden mochten. Wenn Sie eine Methode
andern und dann den nichsten Analysenlauf laden, werden Sie gefragt, ob die
Methodenidnderungen gespeichert werden sollen, da Sie eine neue Methode
laden: die DA.M des nachsten Analysenlaufs.

Preferences : = ] 4|

Pathz I Sequence

—Load Signal Dptionz
I Load using signal details

W Irteqrate after load

I Inteqrate and print report after load

—Data Review Options

Auto Step Interval I 10 zec

tethod uzed for Review of Sequence Data —— M ethod uzed for Review of Single Fun Data

" Cumrent Method " Curent Method

Individual kethod from [ata File [Da k] ’

" Sequence ethod
*  |ndividual kMethod from Data File (DA M)

Cancel | Help |

Abbildung 13 Einzelne Methode aus Datendatei fiir die Datenpriifung laden

Mit der einzelnen Datenanalysemethode (DA.M) ist es moglich, analysenlauf-
spezifische Anderungen vorzunehmen und in der einzelnen Datenanalyseme-
thode des Analysenlaufs zu speichern. Dies kann sich insbesondere fiir
komplizierte Chromatogramme als niitzlich erweisen, die individuelle zeitge-
steuerte Integrationsereignisse fiir mehrere Analysenliufe einer Sequenz
erfordern.
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Bei der erneuten Verarbeitung einer Sequenz werden alle Aktionen iberschrieben, die mit
der Sequenzmethode und der DA.M der einzelnen Datendateien durchgefiihrt wurden,
einschlieRlich aller Anderungen, die Sie in diesen Methoden gespeichert haben. Die
Optimierung der DA.M sollte der letzte Schritt in einer Datenanalyse sein, nachdem die
endgiiltige erneute Verarbeitung bereits erfolgt ist.

Behandlung manueller Integrationsereignisse

Manuelle Integrationsereignisse, z. B. eine manuell eingezeichnete Basislinie,

sind noch datendateispezifischer als zeitgesteuerte Integrationsereignisse. Bei
komplizierten Chromatogrammen ist es Auflerst wiinschenswert, diese Ereig-

nisse fiir eine erneute Verarbeitung verwenden zu kénnen.

Daher werden bei der ChemStation B.04.01 und héher manuelle Integrations-
ereignisse nicht mehr mit der Methode, sondern direkt mit der Datendatei
gespeichert. Bei jeder ﬁberprﬁfung oder erneuten Verarbeitung der Datenda-
tei werden automatisch diese manuellen Ereignisse aus der Datendatei ange-
wendet. Wenn fiir einen Analysenlauf manuelle Integrationsereignisse
verwendet werden, wird dies in der entsprechenden Spalte der Navigationsta-
belle gekennzeichnet.

Zusatzlich zu den Funktionen zur manuellen Basislinienerstellung und zum
Loschen von Peaks, bietet die Benutzeroberflache drei weitere Funktionen
zum

* Speichern manueller Ereignisse des aktuellen Chromatogramms in der
Datendatei

* Entfernen aller Ereignisse aus dem aktuellen Chromatogramm

¢ Widerrufen der letzten manuellen Integrationsereignisse (moglich bis zur
Speicherung des Ereignisses).

Bei der weiteren I"Jberpriifung der nachsten Datendatei in der Navigationsta-
belle priift die ChemStation auf ungesicherte manuelle Integrationsergebnisse
und fragt, ob der Benutzer diese Ereignisse sichern mochte.

Die manuellen Ereignisse, die bei der Uberpriifung mittels der Navigationsta-
belle in der Datendatei gespeichert wurden, beeinflussen nicht die manuellen
Integrationsereignisse, die wihrend der Uberpriifung im Batch gespeichert
wurden. Diese beiden Verfahren zur Uberpriifung sind beziiglich der manuel-
len Ereignisse der Datendatei vollstindig getrennt.

ChemStation-Arbeitsablauf



Datenanalyse 3

In den ChemStation Versionen vor B.04.01 konnten die manuellen Integrati-
onsereignisse nur in der Methode gespeichert werden. In der Version B.04.01
kann diese Arbeitsweise noch weiterhin benutzt werden. Im Menii Integration
in der Ansicht Data Analysis befinden sich zur Bearbeitung der manuellen Inte-
grationsereignisse in der Methode folgende Funktionen:

Update Manual Events of Method: Speichern der neu erstellten manuellen Ereig-
nisse in der Methode.

Apply Manual Events from Method: Anwendung der aktuell gespeicherten manuel-
len Ereignisse aus der Methode auf die geladene Datendatei.

Remove Manual Events from Method: Loschen der manuellen Ereignisse in der
Methode.

Um die manuellen Ereignisse von der Speicherung in der Methode in die Spei-
cherung in der Datendatei umzuwandeln, miissen die Ereignisse aus der
Methode angewendet und die Ergebnisse in der Datendatei gespeichert wer-
den. Bei Bedarf konnen die Ereignisse dann in der Methode geldéscht werden.

Falls das Kontrollkdstchen Manual Events in der Integration Events Table der
Methode gewahlt ist, werden die manuellen Ereignisse der Methode immer
angewendet, wenn eine Datendatei mit dieser Methode geladen wird. Wenn die
Datendatei zusatzliche manuelle Ereignisse enthilt, werden die Ereignisse aus
der Datendatei verwendet. Wenn das Kontrollkdstchen Manual Events markiert
ist, werden die Benutzer nicht zur Speicherung der Ereignisse in der Datenda-
tei aufgefordert.
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Die ChemStation-Benutzeroberflache bei der Datenpriifung

Die ChemStation-Benutzeroberfliche bietet eine Reihe von Funktionen, die
das Arbeiten mit den unterschiedlichen Methoden fiir die Datenanalyse
erleichtern (Abbildung 14 auf Seite 30).

ﬁlnstrument 1 {online): Data Analysis

File Method Sequence Graphics Integration Calibration Report Spectra Batch  Wiew Abort Help

JSignaIs L.M? LJ@ |Methods L.a hﬁ ».|_1 EIJ] LC_DEMO.M [zequence] ”E 2}

Use sequence method

E:\MY CHEMSTATION
|FILES|DATA SUBDIREC TORY|SEQUENCE_MAME Z005-04-22
08-55-47\LC_DEMO,M % 'dj j E

=had CACHEM3ZIL\DATA

| 4153 oemo Use: current methoe || Yial | sample Name | Method Name | sample Type | |
;}CD E:\MY¥ CHEMSTATION FILES\Data P1-F-01 isocratic sample... LC_DEMOD.M Calibration
ZHCA SUBDIRECTORY P1-F-02 isocratic sample 3TD | LC_DEMO.M alibration
% SEQUENCE_MAME 2008-04-22 08-55-47 1|P1-F-03 isocratic sample STD |LC_DEMO.M Calibration

[EaRan! a 1lp1Fona icnrrabic camnls 1 1™ MFRC R Samnla

PR memaamnier iAo s o e e 4 e

Abbildung 14 Benutzeroberflache bei der Datenanalyse

 Der Anderungsstatus der Methode wird in der Ansicht Data Analysis ange-
zeigt, damit Sie einfach feststellen konnen, ob ungespeicherte Methodenin-
derungen vorhanden sind. In der Benutzeroberflache wird immer der Name
der aktuell geladenen Methode (gemeinsam mit der Information, ob es sich
um eine einzelne Datenanalysemethode einer Datendatei oder eine Sequen-
zmethode handelt) angezeigt.

¢ Wenn Sie mit dem Mauszeiger tiber das Feld fahren, werden in einer Kurz-
info auflerdem der vollstandige Pfad und der Name der Methode angezeigt.

 Uber ein Dropdown-Feld kénnen Sie schnell auf die Methodenoptionen des
Dialogfelds Preferences zugreifen. Sie konnen direkt eine der verfiigbaren
Optionen aktivieren, die dann beim nichsten Laden eines Analysenlaufs
aus der Navigationstabelle angewendet wird. Dariiber hinaus lasst sich hier
auch einfach erkennen, welche Option gerade aktiviert ist. Beachten Sie,
dass die Optionen nur fiir die Datenpriifung und nicht fiir eine erneute Ver-
arbeitung gelten.
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Speichern von Methoden in der Datenanalyseansicht

Bei der Arbeit in der Ansicht Data Analysis optimiert der Benutzer die Datena-
nalyseparameter seiner Methoden. Der Arbeitsablauf erfordert moglicherwei-
se nicht nur das blof3e Speichern einer Methode, sondern auch, dass z. B. die
Sequenzmethode unter einem anderen Namen oder als Mustermethode in
einem Mustermethodenverzeichnis gespeichert wird.

Das Menii Method in der Datenanalyseansicht verfligt iber mehrere Optionen
zum Speichern der Methode:

Tabelle 2 Speicheroptionen des Meniis ,,Methode"” in der Datenanalyseansicht

Laden von Methoden - Voreinstellung Verfiigbare Speicheroptionen

Current Method (Aktuelle Methode) Save Method (Methode speichern)
Save Method As (Methode speichern unter)

Sequenzmethode Save Sequence Method (Sequenzmethode
speichern)

Save as new Master Method (Als neue
Mustermethode speichern)

Individual method from data file (Einzelne Save Data File Method (Datendateimethode
Methode aus Datendatei) speichern)

Save as new Master Method (Als neue
Mustermethode speichern)

Bei Verwendung der Option Save as new Master Method fiir Sequenzmethoden
und einzelne Methoden (DA.M) ist standardméaRig das Mustermethodenver-
zeichnis als Zielverzeichnis ausgewahlt.

Mustermethode aktualisieren

Dariiber hinaus haben Sie tiber das Menii Method die Mo6glichkeit, nur die fir
die einzelne Methode entwickelten Datenanalysenparameter in der Sequenz-
oder Mustermethode verfiighar zu machen. Diese Option, Update Master Method
bzw. Update Sequence Method, ist auch im Menii Method verfiigbar oder indem
Sie mit der rechten Maustaste in der Navigationstabelle auf den entspre-
chenden Analysenlauf klicken.

Diese Funktion ist in den folgenden Situationen verfligbar:
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Tabelle 3 Verfiigharkeit der Funktion zur Methodenaktualisierung

Geladene Methode Verfiigbare Optionen

Einzelne Datenanalysemethode (DA.M) Update Master Method (Mustermethode
aktualisieren)

Update Sequence Method (Sequenzmethode
aktualisieren)

Sequenzmethode Update Master Method (Mustermethode
aktualisieren)

Mustermethode —

Dabei ist zu beachten, dass diese Funktion nur die Datenanalysenparameter
der Zielmethode aktualisiert und dass alle Datenanalysenparameter tiber-
schrieben werden.

Aus technischen Griinden wird neben den Datenanalysenparametern der Audit Trail der
Zielmethode mit dem Audit Trail der Quellmethode tiberschrieben.
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Datenanalyse: Daten erneut verarbeiten

Im Gegensatz zur Datenprifung werden bei einer erneuten Sequenzverarbei-
tung alle Analysenlidufe einer Sequenz im Sequenzkontext erneut analysiert, d.
h. einschlieRRlich Aktualisierungen der Kalibriertabelle, Parameterianderungen
in der Sequenztabelle, Hinzufligen neuer Methoden zur Sequenz usw.

Mit dem neuen Datenorganisationskonzept enthilt der Sequenzcontainer alle
Dateien, die flir die erneute Verarbeitung bendétigt werden: die Datendateien,
eine Kopie der Sequenzdatei und alle Sequenzmethoden, die urspriinglich bei
der Erfassung verwendet wurden. Daher miissen Sie zur erneuten Verarbei-
tung einer Methode diese einfach nur in die Navigationstabelle laden. Die
erforderliche Werkzeug ist dann verfiigbar.

s b G IR PO O

Abbildung 15 Werkzeugleiste fiir die erneute Sequenzverarbeitung

Beachten Sie die folgenden Regeln in Bezug auf die erneute Verarbeitung:

¢ Wenn ein Sequenzcontainer in die Navigationstabelle geladen wird, 1adt die
ChemStation automatisch auch die Sequenzdatei ,.S“, die sich in diesem
Container befindet. Diese Sequenzdatei enthélt alle Sequenzzeilen, die sich
auf eine der Datendateien im entsprechenden Container beziehen.

¢ Alle Aktionen werden fiir die Sequenzmethoden durchgefithrt. Wenn geén-
derte Analysenparameter angewendet werden sollen, miissen Sie die
Sequenzmethoden dndern.

¢ Die Einstellungen zum Laden von Methoden im Dialogfeld Preferences wir-
ken sich nicht auf die erneute Verarbeitung aus. Diese wird immer mit den
Sequenzmethoden oder aktualisierten Sequenzmethoden durchgefiihrt.
Diese Funktionen gelten nur die Datenpriifung.

¢ Bei der erneuten Verarbeitung werden die Batchdatei (*.b), das
Sequenz-/Einzelanalysenprotokoll (*.1og) und die Navigationstabelle aktua-
lisiert. Die einzelne Datenanalysemethode (DA.M) jeder verarbeiteten
Datendatei wird mit der aktuellen Sequenzmethode tiberschrieben.
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Bei der erneuten Verarbeitung einer Sequenz werden alle Aktionen iberschrieben, die mit
der Sequenzmethode und der DA.M der einzelnen Datendateien durchgefiihrt wurden,
einschlieRlich aller Anderungen, die Sie in diesen Methoden gespeichert haben. Die
Optimierung der DA.M bei der Datenpriifung sollte der letzte Schritt in einer Datenanalyse
sein, nachdem die endgiiltige erneute Verarbeitung bereits erfolgt ist.

¢ Wenn Sie neue Methoden aus einem der Mustermethodenverzeichnisse zur
Sequenztabelle hinzufiigen mochten, miissen Sie die Option Browse in der
Methodenliste verwenden, um zu einem bestimmten Methodenverzeichnis
zu wechseln (ohne Durchsuchen sind nur die Methoden verfiigbar, die
bereits im Sequenzcontainer vorhanden sind). Die neue Methode wird
auRerdem wahrend der erneuten Verarbeitung in den Sequenzcontainer
kopiert. Dies bedeutet, dass Sie keine Methode auswéahlen konnen, die
denselben Namen wie eine Methode hat, die bereits im Container vorhan-
den ist.

Sequence Table: Instrument 1

i~ Currently Fiunning
Line: ’_ Methad: | W

Sample Info for P1-F-01:

izocratic check out zample, calibration mixture 1

Line ¥ial Sample Name Method Hame Inj/Yial Sample Type Cal Level Update RF
1 | P1-F-01]isocratic sample STf | C DEMO -| 1| Calibration 1| Replace
2 | P1-F-02]izocratic zample 5T = — 1| Calibration 2| Replace
3 | P1-F-03|izocratic zample 5'[LC DEMO 1 | Calibration 3| Replace
4 | P1-F-04|izocratic sample 1 ! LC_DEMD! 1|5 ample

Abbildung 16 In der Sequenztabelle zum Mustermethodenverzeichnis wechseln

* Sie konnen in der Sequenztabelle keine Zeilen hinzufiigen oder entfernen.

¢ Im Dialogfeld Sequence Parameters konnen Sie nur den Namen des Anwen-
ders, den Sequenzkommentar und die Nutzung von Sequenztabellendaten
andern. Alle anderen Felder miissen wihrend der Datenerfassung festgelegt
werden oder haben keine Auswirkung auf die erneute Verarbeitung.

34 ChemStation-Arbeitsablauf



Datenanalyse
Sequence Parameters: Instrument 1 LI

Dperator Mame:
= Diata File

Pathi: - |E:\ty ChemStation FileshDatah LI Subdrectons:

& Auto

Prefis: Caunter

) Brefin/Caunter 5IG1 0ooom
— Part of methods o nn Shutdown

IHep[Dcesging hly | [~ Post-Sequence Command/hac

-

¥ Usze Sequence T able Information I J

it IU minutes afterloading & new method Mt Heady Timeout: IU mitutes
rBar Eode Feader

(= Inject arwan
= llse InSequence [h & bar code mismateh
€ Donlt inject

= Fraction rformation ChemiStone

FEraction: Start Loeation: I ’7 Transfer Bettings.. |
Sequence Comment:

od |
ak I Cancel | Help |

Abbildung 17 Sequenzparameter bei der Datenanalyse

Speichern von Sequenzen in der Datenanalyseansicht

Uber das Menii Sequence kann nicht nur die Sequenz gespeichert werden,

nachdem Anderungen an der Sequenztabelle, den Sequenzparametern oder
den Sequenzausgabeparametern vorgenommen wurden. Es besteht auch die
Moglichkeit, eine (mit dem Sequenzcontainer gespeicherte) Datenanalysese-

quenz als Sequenzvorlage zu speichern.

Diese Funktion kann sich als niitzlich erweisen, wenn Sie bei der Erfassung

Sequenzzeilen direkt zur Sequenztabelle hinzugefiigt haben. Diese zusitz-
lichen Zeilen sind nur im entsprechenden Sequenzcontainer, nicht aber in der

urspringlichen Sequenzvorlage verfiigbar.

ChemStation-Arbeitsablauf
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3  Datenanalyse

Wenn eine Sequenz als neue Sequenzvorlage gespeichert wird, wird die
Sequenzdatei automatisch so konvertiert, dass alle Felder wieder bearbeitet
werden kénnen.
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Dieses Kapitel enthalt Informationen zum Arbeiten mit deaktivierter Option
Unique Folder Creation, sodass Sie Daten wie in ChemStation B.01.03 und
fritheren Versionen speichern konnen. In diesem Modus stehen IThnen nicht
alle Vorteile der neuesten Funktionen zur Datenpriifung und erneuten Verar-
beitung in der ChemStation zur Verfiigung.
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“Unique Folder Creation” bei der Arbeit aktivieren oder

deaktivieren?

38

Das in den vorherigen Kapiteln beschriebene neue Datenkonzept bietet eine
Reihe von Vorteilen:

Sequenzdaten werden nicht tiberschrieben. Fiir jede Sequenzerfassung wer-
den die ermittelten Datendateien in einem eigenen Sequenzcontainer mit
eindeutigem Namen gespeichert.

Mit dem Sequenzcontainer-Konzept werden die Daten mit allen notwen-
digen Informationen fiir die Datenanalyse gespeichert, d. h. Kopien der
Sequenzdatei und aller in der Sequenz verwendeten Methoden. Diese
Methoden kénnen mit sequenzspezifischen Eingabewerten geindert wer-
den und wirken sich nicht auf die urspriingliche Mustermethode aus. Das
Containerkonzept stirkt daher die Bedeutung einer Sequenz als Gruppe
von Datendateien und Methoden, die zur Ergebnisermittlung zusammenge-
fasst werden.

Die Datenpriifung und erneute Verarbeitung konnen in der Ansicht Data
Analysis tiber die Navigationstabelle vorgenommen werden.

Das Datencontainer-Konzept liefert optimale Vorbedingungen fiir die
Option ,ChemStation OpenLAB“, die einen Datenaustausch mit dem Agi-
lent OpenLAB Enterprise Content Manager (ECM) ermoglicht.

Es kann jedoch vorkommen, dass Benutzer ihre Daten wie in ChemStation
B.01.03 oder einer fitheren Version speichern und ihre Arbeitsablaufe entspre-
chend ausrichten mochten:

Bei der Methodenentwicklung kann es praktischer sein, nur eine Methode
fiir die Erfassung und die Datenanalyse zu verwenden, damit Anderungen
automatisch fiir zukiinftige Erfassungen und die erneute Analyse der
bereits erfassten Daten verfiigbar sind.

Daten aus mehreren Erfassungen miissen sich in einem Ordner befinden, z.
B. bei einer Teilerfassung.

Bei fiir dltere ChemStation-Versionen erstellten individuellen Makrolo-
sungen ist es ggf. erforderlich, dass die Daten, Methoden oder Sequenzen in
der alten Datenstruktur gespeichert werden.
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¢ Wenn ChemStation B.04.01 in einem Labor ausgefiihrt wird, in dem es
auRRerdem Systeme mit der ChemStation-Version B.01.03 oder einer
fritheren Version gibt, ist es moglicherweise sinnvoller, auf allen Systemen
dieselben Datenorganisationsstrukturen zu verwenden.
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Mit dektivierter Einstellung “Unique Folder Creation” arbeiten

40

Um das Arbeiten mit dem Datenspeicherungskonzept aus dlteren ChemSta-
tion-Versionen als B.02.01 zu ermdéglichen, verfiigt die Registerkarte Sequence
des Dialogfelds Preferences iiber einen Bereich namens Data Storage. Hier kon-
nen Sie zwischen Unique Folder Creation ON und Unique Folder Creation OFF wéhlen
(Abbildung 18 auf Seite 40). Standardméfig ist Unique Folder Creation ON akti-
viert. Unique Folder Creation ON aktiviert das in den drei vorhergehenden Kapi-
teln beschriebene Datenspeicherungskonzept.

i

Paths ~Sequence I Signal/Review Dptionsl

r—[Data Storane

" Unigque Folder Creation ON

Creates a unique data folder far each zequence run. See Help far more details.

% Urique Folder Creation OFF

Stores data as in ChemStation B.01.03 or earlier. Thiz mode does not take advantage of the latest
data review and reprocessing functionality in ChemStation.

—Mame Patter
=Heql> <Dater <Timex = |
SEQUENCE_WAME 2008-04-24 03-14-34

Cancel | Help |

Abbildung 18 Dialogfeld Preferences / Registerkarte Sequence

Das Aktivieren oder Deaktivieren der Erstellung eindeutiger Ordner wirkt sich nur auf
zukiinftige Erfassungen aus. Die Datenstruktur bereits erfasster Daten ist davon nicht
betroffen.
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Es wird empfohlen, sich zu Beginn fir einen der zwei Modi zu entscheiden und nicht
zwischen diesen zu wechseln.

Das Deaktivieren der Erstellung eindeutiger Ordner wird bei der Option ,,ChemStation
OpenLAB” oder mit installiertem ChemStore/Sicherheitspaket nicht unterstiitzt.

Das Aktivieren von Unique Folder Creation Off hat folgende Auswirkungen auf die
Datenspeicherung:

¢ Sequenzdaten werden nicht in einem Sequenzcontainer gespeichert, son-
dern direkt in dem Unterverzeichnis, das in den Sequence Parameters ange-
geben wurde (Abbildung 4 auf Seite 14). Daher ist die Option fiir das
Sequenznamensmuster auf der Registerkarte Sequence des Dialogfelds
Preferences nicht verfiigbar Abbildung 18 auf Seite 40).

¢ Dies bedeutet, dass die Daten fiir zwei oder mehr Sequenzerfassungen im
selben Unterverzeichnis gespeichert werden konnen. Dabei kann es vor-
kommen, dass vorhandene Daten tiberschrieben werden. Der Vorteil ist
jedoch, dass Sequenzen mit der partiellen Sequenzausfiihrung geteilt wer-
den konnen, wihrend die Ergebnisse weiterhin in einem Ordner zusam-
mengefasst werden (was bei aktivierter Erstellung eindeutiger Ordner nicht
moglich ware).

¢ Es werden keine Sequenzmethoden (.M) oder Kopien der Sequenzdatei (.S)
mit den Daten gespeichert, sondern nur die Sequenz-Protokolldatei und die
Batchdatei (.B). Das heif3t, dass nur die Methoden und Sequenzen in den
Pfaden, die im Dialogfeld Preferences angegeben wurden (Abbildung 2 auf
Seite 12), verfiigbar sind. Sie miissen sowohl fiir die Erfassung als auch fiir
die Datenpriifung und die erneute Verarbeitung verwendet werden.
Sequenz- oder datendateispezifische Methodeninderungen kébnnen nur
gespeichert werden, indem die Methode unter einem anderen Namen
gespeichert wird. Andernfalls werden diese Anderungen auch auf die Erfas-
sungsmethode angewendet. Bei der Methodenentwicklung kann dieses Ver-
halten jedoch auch erwiinscht sein.

¢ Es werden keine datendateispezifischen Methoden (ACQ.M und DA.M)
gespeichert. Die Daten der urspriinglichen Erfassung bleiben nur erhalten,
wenn diese Daten im Report enthalten sind oder indem Sie Save Method with
Data in der Runtime-Checkliste der Methode auswéahlen (Abbildung 19 auf
Seite 42). Mit dieser Option wird die Erfassungsmethode in jeder Datenda-
tei als RUN.M gespeichert.
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Run Time Checklist: Instrument 1 x|

r— Check Method Sections to Run

™ Pre-Run Command / Macro I
¥ Data Acquisition

¥ Standard Data Snalysis

™ Customized Data Analysis Macro I

' Save GLF Data

™ Post-Hun Command ¢ Macm I

Ok I Cancel Help

Abbildung 19 Checkliste zur Ausfiihrung: Methode mit Daten speichern

Die in ChemStation B.02.01 eingefiihrte verbesserte ChemStation-Benutzero-
berflache ist auch dann verfiigbar, wenn die Erstellung eindeutiger Ordner
deaktiviert ist. Es gibt jedoch Funktionen, die Sie in diesem Modus nicht nut-
zen konnen. Dieselben Einschrinkungen gelten fiir alle Analysenldufe, die mit
alteren ChemStation-Versionen als B.02.01 erfasst wurden.

¢ Wenn eine Sequenz in der Navigationstabelle geladen wird, ist die Werk-
zeugleiste fiir die erneute Verarbeitung nicht verfiighar (Abbildung 20 auf
Seite 42). Sequenzen, die in diesem Datenspeicherungsmodus erfasst wur-
den, konnen nur in der Ansicht Method and Run Control mit der Option
Reprocessing only der Sequenzparameter erneut verarbeitet werden
(Abbildung 21 auf Seite 43).

28, Instrument 1 (online): Data Analysis

Fle Method Sequence Graphics Integration Calbvation Report Spectra Batch Yew Abort Help

JE\gna\s il \ methods L ey <3y (L] LC_DEMOM (sequence) Hﬁ U
4| J Use current methad SIH M P JEEq s By e RS | ~» =& 0 ‘-
=} CRCHEM3Z\LDATA
2 DEMo ... |Line Inj vial Sample Name | Method Name Sample Type  [Man.. |Callevel [sa
L &gIBATCH y B0 1 15 IsocraticStd. 1 BATCH.M Calibration - |z
L& Le DEwoi O 2 15 Isocratic 5td, 1 BATCH.M Calibration - |
§ singlsRuns =0 3 1/s Tsocratic Std. 1 BATCH.M Control Sample -
{4 ESTD_DAD [m] 4 16 Tsocratic Std, 2 BATCH.M Sample -
#1530 FRACTION_COLLECTION 1] = B v Toncuabizerd 2 DATCH M Someeln = |
13 1510_DAD

= = z z P I
Abbildung 20 Navigationstabelle fiir Sequenzen, die mit deaktivierter Erstellung eindeu-
tiger Ordner erfasst wurden
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Sequence Parameters: Instrument 1 il
Operator Hame: IJoe Smith
—Data File
Path: IE:\M_I.J ChemStation Files\Datah ﬂ Subdirectony:  |SUBDIRECTORY
At
Erefiz: Cautter:
€ Prefis/Counter  [5161 Joonoo
— Part of methods to wn Shutdown
According ba Runtime Checklist [ I” Post-Sequence Command/tacro
According to Runtime Checklist | j
Acquisition Ol
g [
Mot Ready Timeout: |U minutes

Abbildung 21 Erneute Verarbeitung von Sequenzdaten, die mit deaktivierter Erstellung
eindeutiger Ordner erfasst wurden

¢ Bei den Methodenoptionen Individual Method from Data File und Sequence
Method (siehe Abbildung 10 auf Seite 23) wird jedes Mal eine Warnmeldung
angezeigt, wenn Sie in der Navigationstabelle auf einen Analysenlauf dop-
pelklicken, fiir den keine einzelne Methode bzw. keine Sequenzmethode vor-
handen ist. Wie zuvor beschrieben werden diese Methoden nicht mit den
Daten gespeichert. In diesem Fall ist die einzig sinnvolle Option fir die
Datenpriifung Current Method.
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Sequenzcontainer-Migration

a4

ChemStation enthilt ein Werkzeug zur Migration von Nicht-Container-Daten
in das Sequenzcontainer-Format. Zur erfolgreichen Durchfiihrung dieser Auf-
gabe ist es erforderlich, dass die originale Sequenzdatei noch verfiigbar ist. Sie
muss alle erforderlichen Sequenzzeilen enthalten und der Namensgebung der
Originaldatei entsprechen, damit alle Datendateien dieser Sequenz neu verar-
beitet werden konnen. Des Weiteren miissen alle Methoden in der Spalte
~Methode“ der Sequenztabelle verfiigbar sein.

Zur Durchfiihrung der Migration

Starten Sie die Sequence Container Migration im Menii Sequence der Ansicht Data
Analysis.

x
To migrate non-container data to a sequence container, select sequence template, method path, data source and destination directonies.
ﬂSelect Sequence Template | |C:\Chem32\1 \SEQUENCESBATCH.S
[0 Select Method Path | |E:\Ehem32\1 SMETHODS
=] Select Source | IC.\ChemSZ\‘I SDATANDemo
=} Select Destination I |C:\Chem32\1 SDATANDEmo_data
Meszages and warnings: ;I

Start Cloze Help |

Abbildung 22 Sequenzcontainer-Migration

Fiillen Sie die folgenden erforderlichen Felder aus (siehe Abbildung 22 auf
Seite 44):

Select Sequence Template: Wahlen Sie die Sequenzdatei ,.S“ aus, die die Sequen-
ztabelle enthéalt, die dem zu migrierenden Datenbestand entspricht.

Select Method Patch: Wahlen Sie das Verzeichnis aus, in dem sich die Methoden
befinden, die in der Sequenztabelle referenziert werden.
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Select Source: Wihlen Sie das Verzeichnis aus, das die zu migrierenden Daten-
dateien enthilt.

Select Destination: Geben Sie den Pfad und Namen des zu erstellenden Sequenz-
containers an. Sie konnen einen vorhandenen Ordner wihlen oder einen
neuen erstellen.

Wenn alle Felder ausgefiillt wurden, kann die Migration gestartet werden.
Die folgenden Schritte werden ausgefiihrt:
¢ Das Verzeichnis fiir den Sequenzcontainer wird erstellt.

¢ Die Sequenzvorlage wird in den Container kopiert. Sie wird auch in einen
Status konvertiert, in dem sie in der Lage ist, Datendateien in der Ansicht
Data Analysis erneut zu verarbeiten (siehe “Datenanalyse: Daten erneut
verarbeiten” auf Seite 33).

¢ Die in der Sequenztabelle referenzierten Methoden werden aus dem angege-
benen Methodenpfad in den Container-Ordner kopiert.

¢ Die Datendateien, das Sequenzlogbuch und die Batchdatei werden aus dem
Datenquellverzeichnis in das Zielverzeichnis kopiert.

¢ Entsprechend den Informationen in der Sequenztabelle wird eine Kopie der
entsprechenden Methode als DA.M in jede Datendatei kopiert.

Nach Abschluss der Container-Migration wird eine Erfolgsmeldung im Feld
Messages and Warnings angezeigt. Andernfalls beschreibt eine Warnmeldung
die bei der Migration aufgetretenen Probleme.
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Begiffserklarung

A

Add
Hinzufiigen
Apply Manual Events from Method

Verwenden der manuellen Ereignisse
aus der Methode

Batch
Batchverfahren

Browse
Durchsuchen

c

ChemStation Data Analysis
ChemStation Datenanalyse
Configuration Editor
Konfigurationseditor
Current Method
Aktuelle Methode

D

Data
Daten
Data Analysis
Datenanalyse
Data Analysis Task
Datenanalyse-Aufgabe
Data Review
Datenpriifung
Data Review Options
Datenpriifungsoptionen
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Individual Method from Data File
Individuelle Methode aus Datendatei
Individual Method from Data File (DA.M)

Einzelne Methode aus Datendatei
(DA.M)

Integration Events Table
Tabelle der Integrationsereignisse

L

Load Signal
Signal laden

Load Signal Options
Signaloptionen laden

M

Manual Events
Manuelle Ereignisse
Messages and Warnings
Nachrichten und Warnungen
Method
Methode
Method and Run Control

Methoden- und Analysenlaufsteue-
rung

N

Name Pattern
Namensmuster
New
Neu

P

Partial Sequence
Teilsequenz
Parts of method to run
Teile der auszufiihrenden Methode
Paths
Pfade
Preferences
Voreinstellungen

Remove
Entfernen
Remove Manual Events from Method

Entfernen der manuellen Ereignisse
aus der Methode

Reprocess

erneut zu verarbeiten
Reprocess Only

Nur erneute Verarbeitung
Review/Signal Options

Uberpriifungs-/Signaloptionen

S

Sample Info

Probeninfo
Save as new Master Method

Als neue Mustermethode speichern
Save Method with Data

Methode mit den Daten speichern
Select Destination

Ziel auswahlen
Select Method Patch

Methoden-Patch auswahlen
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Select Sequence Template
Sequenzvorlage auswahlen
Select Source
Quelle auswahlen
Sequence
Sequenz
sequence container
Sequenzcontainer
Sequence Container Migration
Sequenzcontainer-Migration
Sequence Method
Sequenzmethode
sequence methods
Seguenzmethoden
Sequence Parameters
Sequenzparameter
Signal/Review Options
Signal-/Uberpriifungsoptionen
Single Run
Einzelanalyse

U

Unique Folder Creation

Erstellung eindeutiger Ordner
Unique Folder Creation Off

Erstellung eindeutiger Ordner AUS
Unique Folder Creation OFF

Erstellung eindeutiger Ordner AUS
Unique Folder Creation ON

Erstellung eindeutiger Ordner EIN
Update Manual Events of Method

Aktualisierung der manuellen Ereig-

nisse in der Methode
Update Master Method
Mustermethode aktualisieren
Update Sequence Method
Sequenzmethode aktualisieren
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Inhaltsangabe

Mit der ChemStation-Version B.02.01 oder
héher wurden die Funktionen zur Datenprii-
fung und erneuten Datenverarbeitung verbes-
sert, damit Ergebnisdaten schnell gepriift
werden kénnen.

Mit den neuen Datenspeicherungsfunktionen in
der ChemStation kénnen Sie Sequenzdaten und
Methoden effizient verwalten.
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