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Guide de référence rapide de la ChemStation pour CPG/DDM

Contenu de ce manuel

Ce manuel donne un apercu des éléments fournis avec votre
systeme. Il est concu pour vous aider a vous familiariser avec le
systeme CPG/DDM.

Dans les pages suivantes, vous trouverez :

des informations sur les aides complémentaires dont vous
disposez;

des photos de votre matériel avec l'identification des
principales piéces ;

I'ensemble des barres d'outils du logiciel ChemStation pour
CPG/DDM ;

les procédures a suivre pour les opérations les plus
courantes de la ChemStation ;

un résumé du calendrier de maintenance ;

une section contenant des conseils d'utilisation, les messages
d'erreur et des conseils de dépannage ;

une présentation des principes de la quantification avec la
ChemStation pour CPG/DDM ainsi qu'un didacticiel vous
montrant comment utiliser la fonction AutoQuant ;

un guide de référence rapide sur l'utilisation du programme
Custom Reports.

Pour plus d'informations, reportez-vous a l'aide en ligne ainsi
qu'aux manuels électroniques et aux clips vidéo gravés sur votre
CD-ROM ou DVD-ROM

ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route
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0 trouver de l'aide

Votre systéeme s'accompagne d'une large gamme de documents
de référence, notamment des manuels imprimés, des fichiers

@ d'aide en ligne et des manuels électroniques sur CD-ROM ou
DVD-ROM.

Chaque matériel s'accompagne d'un CD-ROM ou DVD-ROM
contenant une multitude de documents de référence et de clips
vidéo décrivant comment utiliser I'équipement, I'entretenir et
résoudre ses éventuels problemes.

Ces documents de référence technique comprennent des
informations détaillées sur les sujets suivants :

e Utilisation du matériel
¢ Maintenance du matériel

¢ Diagnostic et maintenance corrective du matériel

ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route 7
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Les fichiers d'aide en ligne contiennent des instructions tres
complétes ainsi que des didacticiels sur l'utilisation de la
ChemStation pour CPG/DDM : améliorations (Enhanced),
@ aromatiques dans l'essence (Aromatics in Gasoline), analyses
pharmaceutiques (Drug Analysis) et d'environnement
(Environmental). Les sujets suivants y sont traités :

Data Analysis - Traitement Configuration du systéeme DDM
des données

» Traitement des données » Configuration des instruments
+ Commandes et fonctions » Configuration d'une carte GPIB
+ Utilisation et écriture des macros * Diagnostic du réseau

» Glossaire des termes utilisés * Informations PC type de MSDCHEM.INI

Commande de l'intrument

+ Utilisation des commandes de + Diagnostic des problémes du DDM
I'instrument

+ Utilisation des méthodes » Contrdles de sécurité

+ Utilisation des séquences » Gestionnaire de rapports

+ Traitement des données » Commandes et fonctions

+ Utilisation du traitement par lots Utilisation et écriture des macros

+ Réglage (étalonnage) du DDM Glossaire des termes utilisés

Les documents imprimés sont congus pour vous aider a vous
familiariser avec le logiciel. Ils comprennent les éléments
suivants :

* Guide de référence rapide de la ChemStation pour CPG/DDM
(ce document)

e Liste de vérification de la préparation du site
e Liste de vérification de l'installation matérielle
e Manuel d'utilisation du matériel

¢ Analyse de médicaments - mise en route
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Utilisation des fichiers d'aide en ligne

Les fichiers d'aide en ligne contiennent des informations tres
compleétes et des didacticiels sur la commande de l'instrument,
I'acquisition de données, le traitement des données, les
méthodes, la gestion des séquences, le réglage, le dépannage et
I'utilisation des commandes et des variables du systéeme.

Pour accéder a l'aide en ligne, sélectionnez les rubriques d’aide
Help dans le menu d'aide Help d'une fenétre, ou cliquez sur le
bouton d'aide d'une boite de dialogue.

= e 2> & B

Hide  Back Foward Prirt  Options

Contents | index | Search|

(2] Dverview Overview of
2] UsingHelp
oo 2] Vish cur'web Site the MSD
-] Using Instrument Control Prod uctivity
Introduction .
@ Howla ChemStation
= () Reference
- [7] Loghook . .
- [2) Using Methads The MSD Productivity ChemStation contrals

. acguisition of 6390 GC data or GC/MSD data,

[2) Instrarnent Contrel Merus performs library searches and quantitation, and
generates selected reports via methods or
[2] Instrument Coniral Panel Layor sequences, It offers a number of productivity tools
[2] GE Instrument | Edit Sereen La for data processing, such as QEdit, DOSCAN,

Using Sequences

[2] EMF Utiities DOLIST, and EasylD, toolbars, as well as two
- Instument Control Dislog Boxe levels of security for access to the system,
4@ Data Acquisiion Menus
o @ Using Methods The instrument system is represented in the
7 @ Using Sequences software with the:
7 @ Analyzing Data
1 @ Using Batch Mode .

1 @ Tuning (Calibrating) the MSD
@ Tioubleshooting the 5373 M5D
@ Secured Control

o Report Manager

e Tune and Yacuurm Control wiew

7@ Commands and Functions .
@ Using and Witing Macras
1 @ Glossary of Tems The MSD Productivity ChemStation software can

be configured to support two types of

instruments: gas chromatographs (GC) only and

gas chromatograph [ mass spectrometer systems
(GC/MS). & GC-only instrument will have some

menus and menu items that differ from those on

an instrument configured as a mass spectrometer,

4 | These differences will be pointed out in the online =l

bl for mone TF e alea noccihln o acmien ond

Icones de I'Aide

— @ Désigne un manuel contenant d'autres rubriques d'aide.
Pour I'ouvrir, sélectionnez-le puis double-cliquez.

Signale un manuel de rubriques d'aide ouvert. Pour
@ fermer un manuel ouvert, sélectionnez-le puis
double-cliquez.

@ Signale une rubrique d'aide. Pour accéder a une rubrique,
sélectionnez-la puis double-cliquez.
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Option
Hide/Show

Back

Print

Contents

Index

Search

Options

Description

Masquer/Afficher -
Masque ou affiche la
liste des rubriques
d'aide.

En arriére - Permet de
revenir a la rubrique
d'aide précédente.

Imprimer - Imprime le
livre ou la rubrique
d'aide en cours.

Sommaire - Affiche la
liste des rubriques
d'aide (illustrée
ci-contre).

Permet d'utiliser des
mots-clés pour
parcourir I'index a la
recherche d'une
rubrique donnée.

Rechercher - Permet
de saisir un mot ou
un groupe de mots,
puis affiche une liste
de toutes les
rubriques d'aide
contenant le ou les
mots spécifiés.

Permet de modifier
certaines options de
I'aide, telles que
I'affichage des
onglets.
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System Commands

Each
E

Hee Ao

InEtEamant Dantesl Cammuns ast

E
! Commen Commangs ard Functions

Usina Variables

1 Usin Functions

Impression d'une rubrique d'aide :

1

Sélectionnez la rubrique a imprimer & ® Rerot Hanager
. =) Commards zndFunction:

(par exemple, Overview). = () Pirk Comandz Buick Acleies

i 2] Owenviem

(2] Using Heke

[ Enterno

i !ﬂ_Usnqu-

Open al

Cliquez avec le bouton droit de la =

souris et sélectionnez Print...

Wietw ENiry...
Jmp teURL...

Sélectionnez Print the selected topic,
puis cliquez sur 0K.

Vérifiez l'imprimante =

sélectionnée et cliquez sur Print.  vescanpiinttie sskctediapic r i the tosics in the
szlzchad hearing What would vou ke o dod

Les informations figurant dans Y .
cette rubrique s'impriment. Les  Fiin: tha sslec] # beading andlal ubéarics
rubriques qui lui sont associées =

ne s'impriment pas.

Impression simultanée de toutes les sous-rubriques d'un titre :

1

Sélectionnez la rubrique a = Commend: and Functions |
. R R i (=-[[) PrpkCemmands OLick Refarence
imprimer (par exemple, Print ! i

Commands Quick Reference).

Cipe=nn &l

(7] Usivg Help on Bgran e g

- | 7] Ertering Comm anigs

3] Using Funckizn
- (9] Usiog Vaiiales
- 7] Common Command,

9] Instrmork Conbral §
E Tune Commands,
- 7] Data Andysiz O

Cliquez avec le bouton droit de
la souris et sélectionnez Print...

i Entry .,
g to LRL...

Sélectionnez Print the selected .
heading and all subtopics, puis ke
cliquez sur OK.

Vérifiez I'imprimante =]
Sélectionnée et CliqueZ sur Pl'il‘lt. “f'ou can print the selected topic or all the topics in the
selected heading, What would you like to da?
Les informations de TOUTES les ..
Tint the selected topic
I‘ubriques du titre Sélectionné = Piint the selected heading and all subtopics
s'impriment. Dans notre r—

exemple, toutes les rubriques
figurant sous Print Commands
Quick Reference s'imprimeraient (soit environ 26 pages de
texte).

Si votre pointeur est placé sur une rubrique donnée sous ce titre (par
exemple, Tune Commands) et que vous sélectionnez Print the selected
heading and all subtopics, vous obtiendrez une copie de toutes les
sous-rubriques, pas seulement de celles situées sous la rubrique en question.

ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route
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Manuels de référence technique sur CD-ROM ou DVD-ROM

Chaque matériel s'accompagne d'un CD-ROM ou DVD-ROM
contenant une multitude de documents de référence et de clips
vidéo décrivant comment utiliser I'équipement, I'entretenir et
résoudre ses éventuels problemes.

Utilisation des manuels du CD-ROM ou DVD-ROM

1 Les manuels du CD-ROM ou DVD-ROM sont enregistrés au
format PDF (lisible sous Acrobat d'Adobe). Les clips vidéo
sont incorporés aux manuels PDF (QuickTime peut étre
requis) mais peuvent aussi étre visualisés directement depuis
le CD-ROM ou DVD-ROM a l'aide de Microsoft Media Player.

- Sivous ne possédez pas Adobe Acrobat Reader, vous
pouvez le télécharger gratuitement depuis le site Adobe.fr.

- Sivous ne possédez pas QuickTime, vous pouvez le
télécharger gratuitement a l'adresse Apple.com/quicktime.

2 Insérez le CD-ROM ou DVD-ROM dans le lecteur. Vous verrez
apparaitre un menu d'introduction répertoriant tous les
manuels contenus sur ce CD-ROM ou DVD-ROM, comme
illustré ci-dessous :

£ Agilent Technologies
]

Agilent 5975 Series M3D User Information

Introduction

This CD contains the hardware manuals and videos for the Agilent 5375 Series Mass Selective Detector
MSD)

Al afthe user documentation is provided as Adobe® Acrobat® Podable Document Format (PDF) files. You
can read these fles with Adobed® Reader® sobware. Visitwees adobe com 10 oblain a fee copm of
Adobe Reader® i1you do not aliready hive i on your systerm.

Click on a link below to opan a manual or video.

Manuals Ll._]

Al (nchudes videos. Lok for the G icon )
tallalion Checklist

paration Checklist

ooting and Maintenance Manus

Exemple d'ouverture d'un menu sur un CD-ROM ou DVD-ROM
d'infromation

ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route 11



Guide de référence rapide de la ChemStation pour CPG/DDM

@\%5975

12

3 Placez le pointeur sur I'un des manuels répertoriés. Lorsqu'il

[ Signatures ™ comments ™ Thumbnsis Y Bookmarks S|

se transforme en main,

cliquez avec le bouton gauche de la

souris pour sélectionner ce manuel. La premiere page du
manuel et les signets s'affichent.

B i B Bookmark v

#-{ ] Introduction

#-{ JInstalling GC Columns

#-{ ] Operating in Electran Impact (El) Mode
#-{ ] Operating in Chemical lonization (CI) Mode
#-{ ] General Maintenance

#-{ ] Cl Maintenance

#~{ ] Chemical lonization Theary

[Jindex

L] L]
e Pos-
L)

& L)

.
.
@,
L J
.
.
Agilent 5975 Series

Mass Selective Detector

Operation Manual

* Agilent Technologies

Signets

exemple, Operating the M
correspondante.

Akl

10f164 » M 75x9in

Numéros de page

4 Cliquez sur I'un des signets dans la colonne de gauche (par

SD) pour afficher la page
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-~ ] To set the MSD = ey rgpied
[ To set the GCMS Gpasasion af ke ME D finn the centio! ponsd
-] To manitor high va %@fﬁﬁ%ﬁﬁgﬁﬁwwmm
- ] To measure colurr (T ST o e it (AR it g
DTO calculate colun a:
- L ] To tune the MSD Sy the lliming bafors FoUTEMOR QT MENG D opemte the MED
vidéo Y Toverifysy LG e e et che] Qe I e allhe way ckekise)
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i 5973_inert_Hardware_Manual.pdf
B @ B Bookmark =

[ ] CD-ROM Contents =]
DTab\e of Contents
&[] Intraduction Operating the MED
BT Installing GC Column: —
= D Operating the MSD

=101 x|

-0 Oparatmg the MS]
Operatéon of thaMFD from the dot sgstam
DTO view MSD anal Tes a!;::xﬁpnmi rracks 5 \dupmpmmm =
[T set monitars fo e g Do A il

1

Vent the MSD. See page 64,

k] 14 4| 1of3E8

Signdtures | Commerts {_Thumbnais Wﬂnnkmarks

DTO remave the MS
-] Ta vent the MSD
DTO open the analy
[ To clnse the analy
-] To pump down the
DTO purnp down the
-] To connact the ga
-] To move or stare t
[1To set the interfac_|
B+ Operating the CI MST
{1 Traubleshooting the b “
[ C1 Traubleshooting
B[] Maintaining the MSD

“ The MET is comnacted o agronded power soumes,
« The GOHMET inberfios extends intothe GG aven.

cohumnis insteled s inthe

ey siviens
= The G5 ison, bk the hested mres £rihe GYMEDinate, the
ingection por andthe oren o= ol
o Coarierges of & eass 99,5050 gy s plbed tothe GG with the
mmmp

- Lhydregenis seTiecges fom st be olf, savdthe
o et e moe o Dosly v,
+ Thebmine pung suhoin s pmpedy e S0

L'icone vidéo identifie les sections contenant des clips vidéo.
Cliquez sur cette icone pour voir comment effectuer la
procédure de maintenance. Cliquez avec le bouton gauche de
la souris pour lancer le clip vidéo. Celui-ci s'arrétera
automatiquement une fois terminé. Néanmoins, vous pouvez
aussi appuyer sur la touche [Echap] pour l'interrompre a
tout moment.

Lorsque vous déplacez votre pointeur sur une référence
croisée, il se transforme pour indiquer que le texte est lié
électroniquement a la page indiquée. Cliquez sur la référence
croisée pour afficher cette page. Cliquez avec le bouton droit
de la souris pour revenir a la page précédente.

Vous pouvez imprimer une page donnée ou un groupe de
pages. Sélectionnez Print, puis entrez les pages a imprimer en
vous servant des numéros de page figurant en bas de 1'écran.

ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route 13
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Nouveautés de cette version

Pour afficher une description de toutes les modifications
apportées a cette version du logiciel, vous pouvez avoir recours
a l'une des deux méthodes suivantes :

* Une fois la configuration initiale terminée, un message
s'affiche vous demandant si vous voulez afficher
immédiatement le fichier Readme (“Do you want to view the
Readme file now”). Choisissez “Yes”.

¢ Dans I'écran de traitement des données Data Analysis ou de
commande Instrument Control, sélectionnez Help/View
Revisions Readme File.

Un fichier texte apparait dans une fenétre contextuelle. Vous
pouvez le parcourir et le lire en ligne, y faire des recherches ou
le copier.

Sélectionnez File/Exit pour revenir a l'application.

14 ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route
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Matériel

DDM série 5975 avec un CPG 6890

Injecteur ALS

(en option)

Tourelle ALS
Ecran
d'état

Four a colonne : :— Panneau

[ ] d'état

Panneau de .
commande local

Clavier
Fenétre de du CPG
visualisation
de la source
Bouton

marche/arrét du DDM 5975

Bouton
marche/arrét du CPG 6890

ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route
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Clavier et écran du CPG 6850

Le logiciel ChemStation pour CPG/DDM permet de commander
le CPG 6850. Vous pouvez ainsi I'utiliser a la place du clavier du
CPG pour programmer l'instrument. Cependant, il vous faudra
parfois utiliser le clavier pour exécuter rapidement I'une des
taches ci-dessous.

Selon la configuration définie par le module de commande ou la
ChemStation pour CPG/DDM, I'écran défilant peut afficher les
éléments suivants au cours d'une analyse :

¢ Température du four

¢ Pression d'injection

* Vitesse de débit de colonne
¢ Signal brut du détecteur

¢ Messages

¢ Informations de séquence

e Temps d'analyse

Ecran
Ligne du haut : état
Ligne du bas : messages et liste défilante

S— _ PIECp)Run Oa Défilement d'une liste
Mise a I'état Prét ov sur I'écran
du CPG Stop Load
Arréter @ Not Ready &D Run @ \Rhargement d'une méthode
une analyse ¥ J
Allumé lorsque le CPG Allumé pendant une analyse, clignote pendant une
n'est P*:js' prét, clignote post-analyse, une injection automatique ou une séquence
en cas d'erreur

Démarrage d'une analyse, d'une injection automatique ou d'une
séquence lorsque le message “Ready for..."” apparait

16 ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route
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Clavier du CPG 6890

Le logiciel ChemStation pour CPG/DDM permet de commander
le CPG 6890. Vous pouvez ainsi I'utiliser a la place du clavier du
CPG pour programmer l'instrument. Cependant, il vous faudra
parfois utiliser le clavier pour exécuter rapidement I'une des
taches ci-dessous.

Démarrer une analyse (injection manuelle)

Préparer une analyse (injection manuelle)

Afficher les informations concernant une colonne 2

Afficher la température du four

Oven Front [CnH J [Frnnt ] [SignaH J Col J
. . R L. Inlet Det mp 1
Afficher des informations sur l'injecteur avant

=) &) F) ) ™) &

Afficher la température de l'interface CPG/DDM
(zone thermique aux 2) Temp m [F"’W] [Eg:ml} [“amv#
_ _ i ) L) ) [ ) [P ) [a]
Afficher des informations sur l'injecteur arriére
L I Gl I J 7]
G ) ) CJE JE ]
5] ) ()]
G R e e
Sl I G I G R Al
[ ) (o) () ) (57 ) (B

o ) ) ) () G ) [
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Vues ChemStation

Instrument Control View

Vue de commande de l'instrument - Cette vue s'affiche lorsque
vous démarrez la ChemStation pour CPG/DDM. Elle permet de
définir et de contrdler les parametres de l'instrument. Si vous
étes dans un autre écran, sélectionnez View/Instrument Control
lorsque vous €étes prét a configurer le systeme pour l'acquisition
de données.

Voir I'aide en ligne pour plus de détails sur les menus, les boutons ou les
fenétres utilisés dans le logiciel.

H @ Instrument Control 10l =|
1 | Data File: ’ @
Idie ' A975_HE90n_001.d Run Time I E'
[ Sequence Method I Instrument |
E i
P RN
22 of ||

GC Status Messages Spectrum Total lan

| 00 Wl 0 f§ 22 |

Oven Temperature Column-1 Flow Cal. | Aux2 Temperature | Inlet-F Temperature

[ 230 |l 150 [§ 0 |

MS Source MS Guad TurboSpd

18 ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route



’ Run Time

Sample Mame:
5 sh1021

Data File:

evaldemao.d

Guide de référence rapide de la ChemStation pour CPG/DDM

Acquisition Status Indicator
Voyant d'état des acquisitions - Affiche 1'état de I'analyse en cours.

Run Time
Temps d'analyse - Indique le temps restant jusqu'a la fin d'une analyse.

Start Run
Démarrer I'analyse - Affiche le nom de I'échantillon et du fichier de
données de I'analyse préte a démarrer.

Stop

Le panneau Stop est rouge lorsqu'une analyse est en cours, gris dans le
cas contraire. Utilisez ce bouton pour arréter le systeme lorsqu'il est en
mode PreRun, Run ou PostRun (préanalyse, analyse, postanalyse). Si le
systéme est en mode analyse, il passera en mode postanalyse. S'il est en
mode postanalyse, il passera en mode d'attente Idle.

Loghook

Journal - Affiche le menu contextuel du fichier-journal.

Maintenance Due
Maintenance requise - Affiche la boite de dialogue Select early
maintenance feedback (EMF) action.

Print

Imprimer - Affiche une boite de dialogue contenant des éléments
imprimables tels qu'un fichier-journal des séquences, la séquence en
cours, les parameétres de l'instrument, les parametres de traitement des
données et les parametres détaillés de traitement des données.

Help
Aide - Affiche l'aide relative a 1'écran Instrument Control et donne acces
au reste du systéeme d'aide.

Load Sequence
Ouvrir une séquence - Ouvre la boite de dialogue correspondante.

ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route 19
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Save Sequence
Enregister une séquence - Ouvre la boite de dialogue correspondante.

Run Sequence
Exécuter un séquence - Ouvre la boite de dialogue correspondante.

Edit Sequence
Editer une séquence - Ouvre la boite de dialogue de la table d'échantillons
Sample Log Table.

Simulate Sequence
Simuler une Séquence - Permet de tester une séquence.

Load Method
Ouvre la boite de dialogue Load Method.

Save Method

Enregistre la méthode en cours.

Run Method

Ouvre la boite de dialogue Start Run.

Edit Method

Permet de modifier la méthode en cours.

GC Parameters
Permet de modifier les parametres du CPG et les moniteurs du CPG.

MS Parameters
Permet de modifier les parameétres d'acquisition SM et les moniteurs SM.

Tune parameters
Permet de régler le DDM.
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Ecran Data Analysis

L'écran Data Analysis s'affiche lorsque vous démarrez une
session de traitement des données ou lorsque vous sélectionnez
View/Data Analysis (offline) dans I'écran Instrument Control. Il
permet d'exécuter des taches telles que les suivantes :

¢ Définition des parametres d'intégration

¢ Etalonnage d'une méthode

¢ Quantification des données

¢ Personnalisation et impression de rapports

Le traitement des données contient aussi divers outils de
productivité comme QEdit, DOSCAN, DOLIST, EasyID et des

barres d'outils. En outre, il existe un didacticiel sur l'utilisation
de la quantification.

Voir I'aide en ligne pour plus de détails sur les menus, les boutons ou les
fenétres utilisés dans le logiciel.
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Boutons de la barre d'outils Data Analysis

8§ ®BRERRE

B P & & O

Load Data File
Charge le fichier de données sélectionné (.D) et affiche le
chromatogramme du courant ionique total (CIT) pour ce fichier.

Load Method
Permet de choisir le fichier méthode (*.M) a charger dans une
arborescence.

Save Method

Permet d'enregistrer toute modification apportée a la méthode en cours.

Run Method

Exécute uniquement la partie Traitement des données de la méthode en
cours. Vous devez choisir le nom du fichier de sortie a imprimer. Ce
fichier de sortie indique le nom du fichier dans lequel sera stocké le
document. Celui-ci est stocké dans un format lisible par l'imprimante,
non par le programme que vous utilisez pour imprimer.

Snapshot
Affiche les données acquises jusqu'a ce que l'instantané soit activé. Cette
fonction n'est pas disponible pour les données uniquement CPG.

Print
Imprimer - Permet d'imprimer la fenétre sélectionnée, le CIT et le spectre,
ou la méthode en cours.

Generate AutoSIM Method
Produire une méthode AutoSIM - Ouvre la boite de dialogue de
préparation d'une méthode fragmentométrique automatique.

Edit SIM Parameters
Permet de modifier les parametres SIM dans la table de groupe SIM.

Copy

Copier - Permet de copier la fenétre sélectionnée dans le Presse-papiers.

Reset Windows
Réinitialiser les fenétres - Restaure la position par défaut des fenétres de
graphiques.
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Abort

Abandonner - Interrompt une commande ou une macro.

Command Line
Ligne de commande - Active ou désactive l'affichage de la ligne de
commande.

Edit Colors
Editer les couleurs - Permet de régler les couleurs des différents éléments
d'affichage dans I'écran de traitement des données Data Analysis.

Iconize/Restore Graphics
Réduire/restaurer les graphiques - Permet de réduire ("iconiser") et de
restaurer les fenétres de graphiques affichées.

Close Screen Reports
Fermer les fenétres de rapports - Referme toutes les fenétres de rapports
ouvertes.

EasyID

Permet de mettre a jour les temps de rétention attendus et les rapports
d'ions des données SM dans une base de données de quantification
existante en fonction des différents composés.

QEdit
Permet d'afficher et de modifier les résultats de la quantification apres
qu'un fichier de données a été quantifié.

A E M08

H

Peak Purity

Pureté de pic - Permet de détecter des recouvrements de pics (pics a
plusieurs composantes) dans un chromatogramme (CPG/SM
uniquement).

>

r

Retention Time Lock
Verrouillage des temps de rétention - Permet d'accéder a 1'écran RTLock
Setup utilisé pour définir les parametres de cette fonction.

B

Signal-to-Noise
Rapport signal/bruit - Permet d'effectuer un contréle de ce rapport, puis
de d'afficher ou d'imprimer les mesures.

i
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CUSTOM TOOL 1

OUTIL PERSONNALISE 5 - Permet d'exécuter une macro personnalisée.
Cette macro doit d'abord étre créée, puis nommée CUSTOMTOOL1. Voir
l'aide en ligne pour plus de détails sur l'utilisation et la création de
macros ainsi que sur les commandes de I'écran Data Analysis.

CUSTOM TOOL 2

OUTIL PERSONNALISE 5 - Permet d'exécuter une macro personnalisée.
Cette macro doit d'abord étre créée, puis nommée CUSTOMTOOLZ. Voir
l'aide en ligne pour plus de détails sur l'utilisation et la création de
macros ainsi que sur les commandes de I'écran Data Analysis.

CUSTOM TOOL 3

OUTIL PERSONNALISE 5 - Permet d'exécuter une macro personnalisée.
Cette macro doit d'abord étre créée, puis nommée CUSTOMTOOLS. Voir
l'aide en ligne pour plus de détails sur l'utilisation et la création de
macros ainsi que sur les commandes de I'écran Data Analysis.

CUSTOM TOOL 4

OUTIL PERSONNALISE 5 - Permet d'exécuter une macro personnalisée.
Cette macro doit d'abord étre créée, puis nommée CUSTOMTOOLA4. Voir
l'aide en ligne pour plus de détails sur l'utilisation et la création de
macros ainsi que sur les commandes de I'écran Data Analysis.

CUSTOM TOOL 5

OUTIL PERSONNALISE 5 - Permet d'exécuter une macro personnalisée.
Cette macro doit d'abord étre créée, puis nommée CUSTOMTOOLS5. Voir
l'aide en ligne pour plus de détails sur l'utilisation et la création de
macros ainsi que sur les commandes de I'écran Data Analysis.

> b >

Y

Hide/Show Navigation
Masquer/afficher 'arborescence - Permet d'afficher ou de masquer le
volet de navigation.

-
+T
Py

Draw Chromatogram
Dessiner le chromatogramme - Retrace le chromatogramme d'origine du
fichier de données en cours sans libellés ni marques d'intégration.

= &

Scale Chromatogram
Mettre le chromatogramme a I'échelle - Redimensionne le
chromatogramme sélectionné en fonction des facteurs d'échelle spécifiés.

= |
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lon Chromatograms

Fragmentogrammes - Extrait et affiche des "chromatogrammes d'ions
extraits" (CIE) du chromatogramme du courant ionique total (CIT) relatif
au fichier de données en cours (CPG/SM uniquement).

. Merged Format
L" Supperposition - Provoque l'affichage superposé des CIE (CPG/SM
uniquement).

Overlay Chromatograms
Recouvrement de chromatogrammes - Permet de sélectionner plusieurs
chromatogrammes et de les afficher en mode superposé.

Intégrer automatiquement - Tente de trouver les meilleurs parametres
d'intégration pour le chromatogramme en cours, puis intégre ce dernier.
Cette action n'est pas autorisée si l'intégrateur RTE est défini dans la
méthode.

Autolntegrate
T-,

Integrate
‘ |+, | Intégrer - Intégre le chromatogramme en cours a l'aide des parametres
définis pour l'intégrateur sélectionné.

Integration Parameters
Parametres d'intégration - Ouvre une boite de dialogue permettant de
modifier les parametres ou les événements de l'intégrateur sélectionné.

e
b F

Subtract
Soustrire - Soustrait un spectre d'un autre et affiche la différence.

Select Library

Choisir une bibliothéque - Affiche la boite de dialogue Library Search
Parameters dans laquelle vous pouvez sélectionner les bibliothéques a
utiliser pour des recherches PBM du spectre sélectionné.

B [

Library Search Report

Rapport de recherche en bibliotheque - Integre le CIT en cours, parcourt
la bibliothéque sélectionnée a la recherche de correspondances pour
chaque pic et génére un rapport.

B
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Set Up Quant

Définir la quantification - Permet de définir une base de données de
quantification en spécifiant des valeurs globales et en entrant des
composés.

[

AutoQuant
Permet de créer une base de données de quantification de maniere
semi-automatique.

Edit Compounds
Modifier les composés - Permet de visualiser et de modifier les
informations de la base de données en fonction des différents composés.

Update Calibration

Mise a jour de I'étalonnage - Permet d'ajouter, de supprimer ou de
modifier un niveau d'étalonnage dans la base de données de
quantification sélectionnée.

Calculate Quant Report
Calculer le rapport de quantification - Quantifie le fichier en cours et
génere un rapport de quantification.

B2 K R K

Generate Quant Report
Elaborer le rapport de quantification - Génere un rapport de
quantification pour un fichier déja quantifié.

[t

Print Quant Report
Imprimer le rapport de quantification - Imprime le rapport de
quantification.

s}

Custom Reports
n Rapports personnalisés - Lance le logiciel de personnalisation des

=

Lak
rapports. Si la méthode ne possede pas de base de données de
quantification, ou si aucun fichier de données n'est chargé, vous pouvez
utiliser des valeurs par défaut.
o Print Custom Report
= Imprimer le rapport personnalisé - Imprime le modéle de rapport

personnalisé spécifié par la méthode, a 'aide du fichier de données en
cours.
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Data Analysis Options
Options de traitement des données - Ouvre la boite de dialogue de
sélection Select DA Options.

Switch Data Analysis Mouse Actions
Permute entre les actions traditionnelles du menu contextuel accessible
par clic droit et de nouvelles options.

Show/Hide Stack (Variable Watch)
Permet d'afficher ou de masquer la fenétre de registres (surveillance
variable).

Online Help
Affiche l'aide en ligne de la ChemStation pour CPG/DDM.
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Opérations courantes sur la ChemStation

28

Mise sous vide (démarrage) du DDM

1 Avant de procéder a la mise en pompage, vérifiez que votre
systeme remplit toutes les conditions suivantes :

O

La vanne d'évent est fermée (le bouton est tourné a fond
dans le sens des aiguilles d'une montre).

Tous les autres joints d'étanchéité et raccords sont en
place et correctement fixés (la vis de la plaque latérale
avant ne doit pas étre serrée).

Le DDM est relié a une source d'alimentation mise a la
terre.

L'interface CPG/DDM se prolonge jusque dans le four
du CPG.

Une colonne capillaire conditionnée est installée dans le
port d'injection du CPG et dans l'interface CPG/DDM.

Le CPG est allumé, mais les zones chauffées de l'interface
CPG/DDM, le port d'injection et le four sont éteints.

Un gaz vecteur d'une pureté minimale de 99,999 % est
raccordé au CPG avec les pieges recommandés.

Si vous utilisez de I'hydrogéne comme gaz vecteur, veillez
a ce que son débit soit arrété et a ce que la vis moletée
avant de la plaque latérale ne soit pas trop serrée.

Les effluents de la pompe primaire sont rejetés de
maniere appropriée.

Vérifiez que votre DDM remplit TOUTES les conditions mentionnées
ci-dessus. Le non-respect de cette consigne peut étre a l'origine de

blessures corporelles.

2 Sélectionnez View/Tune and Vacuum Control.

3 Sélectionnez Vacuum/Pump Down.
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4 A linvite du logiciel, mettre le DDM en marche (interrupteur
d'alimentation).

5 Engagez la plaque latérale dans le systéeme d'entrée en
exercant une pression de la main.

Ouvrez le menu de commande de l'instrument.

7 Appuyez légerement sur le panneau latéral afin de garantir
une parfaite étanchéité.

La pompe primaire émet alors un gargouillement qui devrait
cesser au bout d'une minute. Si ce bruit persiste, il y a une
fuite d'air tmportante dans le systeme probablement au
niveau de la plaque latérale, de I'écrou de colonne de
l'interface ou de la vanne de mise a l'air.

8 Une fois la communication avec le PC établie, cliquez sur OK.
En 10 a 15 minutes, la pompe a diffusion doit étre chaude, ou
la pompe turbo avoir atteint 80 % de sa vitesse. Au final, la
pompe turbo doit atteindre au moins 95 %.

Si ces conditions ne sont pas remplies, la pompe primaire sera arrétée.
Vous devez alors redémarrer le DDM. Sile DDM ne se met pas
correctement en pompage, consultez I'aide en ligne pour obtenir des
informations sur la résolution des problémes de fuites d'air et autres
problémes de vide.

9 Lorsque vous y étes invité, démarrez le chauffage de
l'interface CPG/DDM et le four du CPG. Cliquez sur 0K
lorsque c'est fait. Le logiciel active alors les chauffages de la
source et du filtre de masse (quad). Les consignes de
température sont enregistrées dans le fichier d'autoréglage
(*.u) en cours.

N'activez aucune zone chauffée du CPG en I'absence de gaz vecteur.
Faire chauffer une colonne sans débit de gaz vecteur la détériore.

10 Lorsque le message Ok to run s'affiche, attendez deux heures
que le DDM atteigne 1'équilibre thermique.
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Les données acquises avant que le DDM n'ait atteint I'équilibre
thermique risquent de ne pas étre reproductibles.

Sivous utilisez un gaz toxique, comme de I'ammoniac, serrez les vis de
la plaque latérale du DDM. Ne les serrez pas avant d'avoir atteint le
vide : vous risqueriez d'endommager le joint et de provoquer une fuite.

Mise a I'air (arrét) du DDM

1 Sivotre DDM 5975 est équipé d'un controleur de jauge a vide,
sélectionnez Vacuum/Turn Vacuum Gauge on/off dans 1'écran
Tune and Vacuum Control. Sur le DDM 5973, vérifiez que
votre contréleur de jauge externe est hors tension.

2 Mettez la jauge hors tension.

3 Avant de mettre un DDM 5973 CI a l'air, appuyez sur le
bouton [Gas Off]. Cette action a pour effet de couper le flux
de gaz réactif et de fermer le robinet d'isolement.

Sur un DDM 5973 Cl, le voyant Gas Off doit étre allumé lors de la
mise a I'air du DDM.

4 Dans l'écran Tune and Vacuum Control, sélectionnez
Vacuum Menu/Vent. Suivre les instructions qui s'affichent.

Si vous utilisez de I'hydrogéne comme gaz vecteur, veillez a ce que
son débit soit arrété avant de mettre le DDM hors tension. Si la
pompe primaire est a I'arrét, I'hydrogéne s'accumule dans le DDM et
une explosion risque de se produire. Lisez le Guide de sécurité
(G3170-90010) sur le gaz vecteur hydrogéne compris dans votre
manuel avant de faire fonctionner le DDM avec le gaz vecteur
hydrogéne.
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Vérifiez que le four du CPG et I'interface CPG/DDM sont froids avant
d'arréter le débit du gaz vecteur.

5 Lorsque vous y étes invité, mettez le DDM hors tension.
6 Débranchez le cordon d'alimentation du DDM.

71 Retirez le capot de I'analyseur (56973) ou celui de la fenétre de
visualisation de la source (5975).

8 Tournez le bouton de la vanne d'évent dans le sens contraire
des aiguilles d'une montre de trois quart de tour seulement
ou jusqu'a ce que vous entendiez le sifflement de I'air entrant
dans la chambre de l'analyseur.

Vanne d'évent du 5975

Vanne d'évent du 5973
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Ne tournez pas le bouton trop loin : le joint torique risquerait de se
déloger. Ne pas oublier de revisser le bouton avant de remettre
I'enceinte sous vide.

m Laissez refroidir I'analyseur (température ambiante) avant
de le toucher.

Il est recommandé de toujours porter les gants propres fournis avec
I'appareil lors de la manipulation des piéces qui se logent a I'intérieur
de la chambre de I'analyseur.

Reglage du DDM

Il est recommandé de procéder régulierement au réglage du
DDM afin de maintenir ses performances a un niveau optimal.
Le réglage consiste a ajuster les parametres du DDM de maniere
a ce que l'instrument réponde a certains criteres de
fonctionnement. La fréquence de ces réglages dépend du
nombre et du type d'échantillons que vous analysez ainsi que de
I'état général de votre systeme.

Réglez toujours le DDM en utilisant une température de four du CPG, un
débit de colonne et une température d'analyseur identiques a ceux qui
seront utilisés pour I'acquisition de données.

Conservez les rapports de réglage dans un classeur afin de
pouvoir comparer facilement plusieurs rapports successifs.
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Reglage du DDM

Dans 1'écran Instrument Control :

1 Cliquez sur l'icone Tune Parameters (affiche uniquement les
deux premiers menus répertoriés a I'étape 2) ou sélectionnez
View/Tune and Vacuum Control.

J'ﬁﬂﬁh
g

2 Dans le menu Tune, sélectionnez I'une des options suivantes
selon les performances requises par votre application.

O

Tune MSD
Réglage DDM - Permet d'obtenir une sensibilité maximale
sur toute la gamme de balayage.

QuickTune

Réglage rapide - Ajuste la largeur de pic, l'attribution des
masses et 'abondance sans changer les rapports
ioniques.

Autotune (Atune.U)
Autoréglage - Permet d'obtenir une réponse maximale sur
toute la gamme de balayage.

Low Mass Autotune (Lomass.U)
Autoréglage a basse masse - Optimise le réglage pour le
bas de la plage de masse.

Standard Spectra Tune (Stune.U)

Réglage spectral normalisé - Permet d'obtenir une
réponse standard sur toute la gamme de balayage. Cette
option peut diminuer la sensibilité.

DFTPP Tune (DFTPP.U)
Réglage BFB - Regle spécifiquement pour la méthode EPA
625.

BFB Tune (BFB.U)
Réglage BFB - Régle spécifiquement pour la méthode EPA
624.

Tune Wizard. . .

Assistant de réglage - Affiche une série de boites de
dialogue vous permettant de définir les ratios
d'abondance cibles et d'ajuster les criteres de réglage.
Cette option est utilisée pour le réglage cible.
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[0 Air and Water Check
Controle air et eau - Effectue une mesure standard et
génere un rapport standard des niveaux d'air (azote m/z
28) et d'eau (m/z 18) relativement au pic m/z 69 du
PFTBA . Utilisez cette option pour vérifier I'absence de
fuites. L'abondance de m/z 28 doit étre inférieure a celle
de m/z 18, et chacune d'elle doit étre inférieure a 5 % de
m/z 69.

[ Tune Evaluation
Evaluation du réglage - Evalue le fichier de réglage en
cours.

3 Consultez le rapport de réglage.

4 Pour afficher I'historique des résultats de réglage,
sélectionnez File/View Tunes.

Utilisation du réglage manuel

Le réglage manuel permet de définir de maniére interactive les
parametres du DDM, tels que les tensions des lentilles et les
masses de réglage, en fonction des besoins de votre analyse. Ce
type de réglage offre souvent une sensibilité supérieure a celle
du réglage automatique.

Le réglage manuel permet de configurer une rampe de
parametres individuels et de spécifier la gamme ainsi que le pas
de rampe. Les résultats de la rampe sont affichés avec
indication sur le tracé de la valeur optimale du parameétre.

Vous pouvez acquérir deux types de données en mode de
réglage manuel : des balayages de masses (tracent 'abondance
et la forme de pic des masses de réglage) et des balayages de
spectres (tracent le signal sur la gamme de masses complete).

Pour plus d'informations sur le réglage manuel, reportez-vous a
l'aide en ligne.
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Acquisition des données

Configuration du CPG pour son utilisation avec le DDM

Dans I'écran de commande Instrument Control :

1 Dans le menu Instrument, sélectionnez Inlet/Injection Types.
Sélectionnez le dispositif d'injection approprié, puis cochez
la case Use MS. Cliquez sur 0K.

2 Dans le menu Instrument, sélectionnez Edit GC Parameters.

Cliquez sur Aux. Vérifiez que vous utilisez le canal auxiliaire
2, que 1'élément chauffant est activé et réglé sur la
température souhaitée et que le type sélectionné est MSD.

4 Cliquez sur Columns. Vérifiez que le détecteur est MSD et que
Vacuum est sélectionné pour l'option Outlet psi. Cliquez sur
0K.

Injection d'un échantillon a l'aide du passeur d'échantillons

Dans 1'écran de commande Instrument Control :

1 Placez le flacon contenant 1'échantillon dans le plateau du
passeur d'échantillons.

2 Cliquez sur l'icone Run Method ou sélectionnez Method/Run
Method.

3 Lorsque la boite de dialogue Start Run s'affiche, entrez les
informations sur I'échantillon :

[l Indiquez un chemin de données spécifique a 1'échantillon.

[l Indiquez un nom de fichier de données spécifique a
I'échantillon.

[l Entrezle numéro de position du flacon d'échantillon dans
le champ Vial.

[J (Facultatif) Renseignez les champs Operator Name, Sample
Name et Misc Info pour documenter l'injection.

[1 Vérifiez que l'option Data Acquisition est sélectionnée.
Sélectionnez 'option Data Analysis si vous voulez générer
I'un des rapports spécifiés dans la méthode.
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4 Cliquez sur Run Method pour démarrer 'analyse.

Ne vous servez pas du bouton Start du CPG pour lancer une analyse
lorsque le passeur d'échantillons est utilisé.

Injection manuelle d'un échantillon

Dans 1'écran de commande Instrument Control :
1 Dans le menu Instrument, sélectionnez Inlet/Injection Types.

2 Dans la boite de dialogue Inlet and Injection Parameters,
sélectionnez Manual comme dispositif d'injection.

3 Sur le clavier du CPG, appuyez sur [Prep Run]. Cette action
annule le débit de 1'économiseur de gaz, amene le débit de
l'injecteur a sa valeur de consigne et ferme la vanne de purge
(pour injection sans division uniquement).

4 Sélectionnez Method/Run Method.
5 Lorsque la boite de dialogue Start Run s'affiche, entrez les
informations sur 1'échantillon comme décrit ci-dessous :

[l Indiquez un chemin de données spécifique a 1'échantillon.

[l Indiquez un nom de fichier de données spécifique a
I'échantillon.

[J (Facultatif) Renseignez les champs Operator Name, Sample
Name et Misc Info pour documenter l'injection.

[l Vérifiez que l'option Data Acquisition est sélectionnée.

(Facultatif) Sélectionnez 'option Data Analysis si vous
voulez générer 1'un des rapports spécifiés dans la
méthode.

6 Cliquez sur Run Method pour démarrer l'analyse. Si les
températures sont stables, la boite de dialogue Prepare To
Inject s'affiche. Dans le cas contraire, le message Waiting for
GC ready s'affiche.

7 Une fois que les températures du CPG se sont stabilisées
(6890 GC - le voyant Pre Run du CPG est allumé, 6850 GC - le
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voyant Not Ready est éteint), injectez I'échantillon et appuyez
sur le bouton [Start] du CPG.

N'injectez pas I'échantillon si le CPG n'est pas prét. Vous risqueriez
d'obtenir des résultats erronés.

Edition de la méthode entiére

Dans la vue de commande "Instrument Control", sélectionner
Method/Edit Entire Method. La boite de dialogue d'édition de la
méthode permet de sélectionner chacune des parties a éditer :

¢ Method Information - Informations générales sur la méthode

¢ Instrument/Acquisition - Toutes les boites de dialogue CPG
et SM concernées sont affichées pour la saisie.

¢ Data Analysis - Traitement des données

En cliquant sur OK, les boites de dialogue des sections
sélectionnées s'affichent au fur et & mesure de l'avancement de
la saisie.

A l'invite de l'enregistrement de la méthode, on peut entrer au
besoin un nom différent. Si un modeéle de rapport personnalisé
a été spécifié comme type de rapport, le systéme invite
I'utilisateur a indiquer s'il souhaite enregistrer avec le fichier de
données une copie du rapport généré.

Préparation d'une séquence

La préparation d'une séquence consiste a définir le Sample Log
Table, un journal des échantillons. Chaque ligne du journal
contient des informations concernant I'analyse d'un échantillon
(un flacon, s'il s'agit d'un échantillonneur automatique).

1 Sila Sample Log Table n'est pas déja ouverte, sélectionnez
Sequence / Edit Sequence ou cliquez sur le bouton Edit Sequence
de I'écran de commande de l'instrument.

2 Cliquez sur une ligne de vide de la table. Cliquez ensuite sur
la fleche de la boite intitulée Type et sélectionnez le type
d'échantillon ou que vous allez analyser.
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3 A l'aide de la touche de tabulation ou de la souris, allez au
champ du flacon Vial et saisissez son numéro.

4 Allez au champ Method et saisissez le nom de la méthode a
utiliser avec I'échantillon en cours. (Pour lister les méthodes,
cliquez sur le bouton ? de ce méme champ.)

5 Indiquez les noms du fichier Data File et de 1'échantillon
Sample, ajoutez un commentaire Comment ainsi que le
code-barres attendu Expected Barcode.

6 Remplissez tout autre champ utile relatif & votre échantillon.

Les champs qui apparaissent a |I'écran dépendent du Type d'échantillon
sélectionné.

7 Une fois que vous avez terminé, cliquez sur OK.

Pour ajouter le contenu d'une autre séquence a la séquence en
cours , sélectionnez Sequence/Additional Sequence Options... puis
Append Sequence.

Traitement des données du SM

Vous pouvez charger un fichier de données depuis le Navigation
panel ou en sélectionnant Load Data File dans 1'écran de
traitement des données Data Analysis.

Ouverture d'un fichier de données

Pour charger un fichier de données dans I'écran de traitement
Data Analysis :

1 Cliquez sur l'icone Load Data File ou sélectionnez Load Data File
dans le menu File.

&l

2 Sélectionnez un fichier de données (double-cliquez sur un
nom de fichier ou entrez un nom, puis cliquez sur 0K). Le
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chromatogramme correspondant au fichier de données est
chargé et s'affiche dans la fenétre [2].

Un fichier de données doit étre chargé pour que vous puissiez exécuter
les taches décrites dans cette section.

Intégration d'un chromatogramme

1 Sil'intégrateur que vous souhaitez utiliser n'est pas
sélectionné, ouvrez le menu Chromatogram et cliquez sur
Select Integrator. Choisissez un intégrateur, puis cliquez
sur OK.

Sélectionnez Chromatogram/Integrate.

(Facultatif) Sélectionnez Chromatogram/Integration Results. Un
rapport contenant les résultats sous forme tabulaire s'affiche.
Lorsque vous avez fini de consulter les résultats, cliquez sur
Close.

Sélection d'un spectre

Si un menu s'affiche lorsque vous cliquez avec le bouton droit de la souris
dans la fenétre [1] ou [2], utilisez le bouton Switch Data Analysis Mouse
Actions pour basculer entre les modes de clic droit.

Faites un double-clic avec le bouton droit de la souris sur le
temps qui vous intéresse dans le chromatogramme. Le spectre
apparait dans la fenétre [1].
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Zoom avant

1

Placez le pointeur dans 1'un des coins de la zone a agrandir
dans un chromatogramme ou un spectre.

Cliquez sur le bouton gauche de la souris et maintenez-le
enfoncé tout en faisant glisser la souris pour sélectionner la
zone a agrandir.

Relachez le bouton de la souris. La zone sélectionnée est
agrandie aux dimensions de la fenétre.

Zoom arriéere

1

Placez le pointeur de la souris a un endroit quelconque de la
fenétre agrandie.

2 Faites un double-clic avec le bouton gauche de la souris.

Moyenne de spectres

1

Placez le pointeur dans le chromatogramme au début de la
gamme dont vous souhaitez calculer la moyenne.

Cliquez avec le bouton droit de la souris tout en la faisant
glisser jusqu'a la fin de la gamme dont vous souhaitez
calculer la moyenne.

Relachez le bouton de la souris. La moyenne des spectres
contenus dans la gamme sélectionnée est effectuée et le
spectre ainsi obtenu est affiché dans la fenétre [1].

Addition de deux spectres

1

Sélectionnez un spectre (double-cliquez avec le bouton droit
de la souris dans le chromatogramme).

Sélectionnez un second spectre (double-cliquez avec le
bouton droit de la souris dans le chromatogramme).

Sélectionnez Spectrum/Add. Les deux spectres sont
additionnés et le spectre résultant s'affiche dans la fenétre

[1].
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Soustraction de deux spectres
1 Sélectionnez un spectre (double-cliquez avec le bouton droit
de la souris dans le chromatogramme).

2 Sélectionnez le spectre a soustraire (double-cliquez avec le
bouton droit de la souris dans le chromatogramme).

3 Sélectionnez Spectrum/Subtract.
Le spectre sélectionné a I'étape 2 est soustrait du spectre

sélectionné a 1'étape 1 et le spectre résultant s'affiche dans la
fenétre [1].

Soustraction de spectres du bruit de fond

1 Sélectionnez un spectre ou faites la moyenne d'une gamme de
spectres a soustraire du fichier de données.

2 Sélectionnez File/Subtract Background (BSB). Le systéme
exécute les taches suivantes :

- Le spectre sélectionné est soustrait de chaque balayage
dans le fichier de données en cours.

- Les données soustraites sont stockées dans un
sous-répertoire BSB figurant dans le méme répertoire que
le fichier de données.

- Le fichier de données soustrait devient le fichier de
données en cours et s'affiche dans la fenétre [2].

Affichage/masquage des menus étendus

Dans I'écran de traitement des données Data Analysis,
sélectionnez Options/Show Extended Menus. Les éléments de
menus supplémentaires seront inclus dans les listes
déroulantes existantes.

Affichage des menus de Macros

Dans I'écran de traitement des données Data Analysis,
sélectionnez Options/Show Macro Menus. Une sélection de Macro
Menus s'affiche alors dans la barre de sélection de menus.
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Utilisation des

Affichage de plusieurs fichiers de données sur I'écran

Dans I'écran de traitement des données Data Analysis,
sélectionnez View/Analyze Multiple Data Files.... On peut y afficher
jusqu'a 9 chromatogrammes simultanément. Pour retourner a
I'écran de traitement de données standard, sélectionnez
View/Return to Data Analysis.

Affichage de plusieurs spectres sur I'écran

Dans I'écran de traitement des données Data Analysis,
sélectionnez View/Analyze Multiple Spectra.... Cela permet
d'afficher plusieurs spectres simultanément. Pour retourner a
I'écran de traitement de données standard, sélectionnez
View/Return to Data Analysis.

bibliothéques de spectres

Sélection d'une bibliothéque

1 Dans l'écran de traitement des données Data Analysis,
sélectionnez Spectrum/Select Library.

2 Dans la boite de dialogue Library Search Parameters, entrez le
nom de la bibliotheque sur la premieére ligne.

Vous pouvez entrer jusqu'a deux bibliotheques
supplémentaires pour la recherche. La recherche dans ces
bibliotheques supplémentaires n'est possible que si un
composé présentant la qualité de correspondance spécifiée a
été trouvé.

Intégration des pics et recherche en bibliothéque

Pour intégrer un chromatogramme de courant ionique total et
élaborer automatiquement un rapport de recherche en
bibliothéque pour chaque pic détecté, procédez comme suit.

1 Dans l'écran de traitement des données Data Analysis,
ouvrez un fichier de données. Le chromatogramme de
courant ionique total s'affiche.

2 Sélectionnez Spectrum/Library Search Report.
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3 Lorsque la boite de dialogue Library Search Report Options
s'affiche, sélectionnez les options souhaitées pour le rapport
de recherche en bibliotheque :

- Sélectionnez Summary ou Detailed pour déterminer le
format du rapport.

- Sélectionnez une ou plusieurs destinations (Screen, Printer
et File).

- Sélectionnez un Integration Parameter File. Laissez le champ
vide pour une intégration automatique a l'aide de
l'intégrateur de ChemStation pour CPG/DDM.

- Sélectionnez le spectre a utiliser au niveau de chaque pic
(Apex, Apex - Start of Peak, Apex - Background at time ou Peak
Average).

4 Cliquez sur OK pour lancer la recherche.
Le chromatogramme est intégré et un spectre de chaque pic
est recherché. Les résultats de l'intégration apparaissent a

I'écran. Le rapport de recherche en bibliothéque est envoyé
vers les destinations sélectionnées a I'étape 3.

5 Sélectionnez Chromatogram/Integration Results pour afficher la
table des résultats d'intégration.

Recherche sur un spectre unique

1 Dans l'écran de traitement des données Data Analysis,
ouvrez un fichier de données.
Sélectionnez un spectre.

Faites un double-clic avec le bouton droit de la souris dans la
fenétre contenant le spectre.

Si un menu s'affiche lorsque vous cliquez avec le bouton droit de la souris
dans la fenétre [1] ou [2], utilisez le bouton Switch Data Analysis Mouse
Actions pour basculer entre les modes de clic droit.
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Une fois la recherche terminée, les résultats apparaissent a
I'écran. Le spectre correspondant au composé inconnu, le
spectre de référence que vous avez sélectionné dans la liste
des éléments trouvés et, le cas échéant, la structure chimique
du composé de référence s'affichent.

4 Affichage des autres données spectrales :

- Cliquez sur un autre composé dans la liste des éléments
trouvés pour afficher un autre spectre de référence.

- Cochez la case Difference pour afficher la différence entre
le spectre inconnu et le spectre de référence.

b Affichage des autres informations :

- Cliquez sur Statistics pour afficher des informations
concernant la qualité de chaque élément de la liste.

- Cliquez sur Text pour afficher les informations d'en-téte
enregistrées dans la bibliotheque correspondant au
spectre de référence sélectionné.

6 Cliquez sur Print pour imprimer une copie des spectres
affichés.

7 Cliquez sur Done pour effacer les résultats de la recherche de
I'écran.

Utilisation du verrouillage des temps de rétention

Le verrouillage des temps de rétention est une procédure qui
évalue les caractéristiques d'une méthode donnée (colonne,
points de consigne de débit, parametres de four) de sorte que
tout changement effectué au niveau de la colonne, qui
affecterait normalement les temps de rétention, est annulé.
Cette procédure implique de collecter des données pour un
composé (dont le temps de rétention souhaité est connu) a
différentes pressions d'entrée situées aux alentours du point de
consigne de la méthode en cours (20 %, 10 %, pression nominale,
+10 %, +20 %). Les cinq analyses résultantes sont ensuite
évaluées et une courbe pression/temps de rétention est générée
pour caractériser l'instrument correspondant. A partir de cette
courbe, une pression théorique entrainant 1'élution du composé
verrouillé au moment souhaité peut étre calculée et mémorisée
de sorte que la méthode puisse s'exécuter a cette pression.
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Verrouillage d'une méthode SM

1 Dans l'écran Instrument Control, chargez la méthode a
verrouiller. Modifiez les parameétres de la méthode, si besoin
est.

Pour des injections ALS, placez le flacon en position 1.

Sélectionnez Method/Acquire RTLock Calibration Data.
Cette option démarre la collecte des fichiers d'étalonnage de
verrouillage TR.

4 La pression nominale sera évaluée pour la gamme
d'étalonnage de 20 %, 10 %, +10 % et +20 %, et cinq analyses
seront automatiquement effectuées. Le systeme affiche un
message vous indiquant que les cinq analyses vont étre
effectuées. S'il existe des données d'étalonnage antérieures,
ce message vous le précise également. Les cinqg fichiers de
données sont stockés dans le répertoire de la méthode, dans
un dossier nommé RTLOCK, avec les noms RTLOCKI1 a
RTLOCKS.

5 Apres la collecte des données, une nouvelle session de
traitement des données démarre et I'analyse nominale
(RTLOCKS3.D) est chargée. Sélectionnez le pic (cliquez avec le
bouton droit de la souris tout en la faisant glisser) a utiliser
pour les calculs d'étalonnage du verrouillage TR.

6 Le spectre du pic sélectionné s'affiche. Cliquez sur Yes pour
que le logiciel localise automatiquement le pic du composé
verrouillé dans les quatre autres analyses. Le logiciel effectue
a présent des comparaisons de spectres et détermine les
ajustements de courbes. Les cinqg pics sélectionnés
s'affichent.

7 L'équation de courbe (basée sur le temps de rétention en
fonction des valeurs de pression) s'affiche et le systeme vous
demande si vous souhaitez continuer. Cliquez sur Yes.

8 Entrez ensuite le temps de rétention de verrouillage a utiliser
et cliquez sur OK.

9 Cliquez sur Yes pour enregistrer dans la méthode les
informations sur la pression de verrouillage. Entrez le nom
du composé a utiliser pour le verrouillage et cliquez sur OK.

ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route 45



Guide de référence rapide de la ChemStation pour CPG/DDM

10 La systéme vous donne a présent la possibilité de supprimer
les fichiers de données d'étalonnage (RTLOCK]1.D -
RTLOCKS5.D). Choisissez Yes ou No. La méthode est
désormais verrouillée.

Chaque fois qu'une méthode verrouillée est chargée dans 1'écran
Instrument Control, la barre de titre indique que cette méthode
est verrouillée et spécifie le composé utilisé pour le verrouillage.
La pression (instruments en ligne uniquement) est réglée sur la
pression verrouillée.

Lorsqu'une méthode verrouillée est exécutée, la pression est rétablie a la
valeur de pression verrouillée MEME si vous avez effectué des
changements a I'aide du clavier du CPG ou a partir de I'écran Instrument
Control.

Calendrier de maintenance

Les opérations de maintenance sont décrites dans les manuels
de référence techniques fournis avec votre systeme. La
fréquence a laquelle il convient d'effectuer ces opérations de
maintenance varie selon les systemes. Tenez un journal des
opérations de maintenance réalisées.
Quotidienne

[1 Controlez le septum et remplacez-le si nécessaire.

[1 Controlez l'étanchéité des inserts du port d'injection.

[1 Controlez l'étanchéité des écrous de colonne.

Hebdomadaire
[1 Controlez le niveau du liquide de la pompe primaire.

[1 Changez les inserts et les joints toriques du port
d'injection.
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Mensuelle

[l Nettoyez le piege de l'orifice de l'injecteur avec/sans
division.

[l Vérifiez qu'il n'y a pas de fuites (injecteur, branchements
de la colonne).

Trimestrielle
[l Remplacez les bouteilles de gaz (lorsque la pression est
inférieure a 500 psig).
Semestrielle
[1 Remplacez le liquide de la pompe primaire.

[1 Vérifiez le flacon d'étalonnage et remplacez-le si
nécessaire.

Annuelle

[l Vérifiez le liquide de la pompe a diffusion et remplacez-le
si nécessaire.

[l Remettez en état ou remplacez les pieges et filtres
chimiques internes et externes sur le CPG.

Selon les besoins
[1 Réglez le DDM.
Nettoyez la source.

Remplacez le piege de gaz vecteur.

a
a
[l Remplacez les pieces usées (filaments, EM, etc.).
[l Remplacez la colonne.

O

Lubrifiez les joints.

Avertissements de séecurité
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Ne procédez pas aux opérations de maintenance lorsque le DDM est
sous tension ou connecté a sa source d'alimentation, sauf mention
contraire dans la documentation fournie avec le DDM.

L'interface CPG/DDM peut étre sous tension et a une température
dangereusement élevée, méme lorsque le DDM est hors tension. Une
fois éteinte, I'interface CPG/DDM se refroidit trés lentement. Vérifiez
que toutes les piéces ont refroidi avant de les manipuler.

Soyez vigilant lorsque vous travaillez a I'arriére du CPG. Pendant les
cycles de refroidissement du four, le CPG évacue des gaz chauds
susceptibles d'occasionner des briilures.

Si vous analysez des produits chimiques toxiques ou utilisez des
solvants toxiques, utilisez un tuyau pour évacuer les gaz émis par la
pompe primaire hors du laboratoire. Remarquez que le piége fourni
avec les pompes primaires standard ne retient que I'huile de pompe
primaire, il ne piége ni ne filtre les produits toxiques.

Lorsque vous remplacez le liquide de la pompe, mettez des gants
résistant aux substances chimiques et des lunettes de protection.
Eviter de toucher directement le fluide.

L'isolation des injecteurs, des détecteurs, du boitier de vanne et des
buses est faite de fibres céramiques réfractaires (RCF). Evitez
d'inhaler les particules de RCF. Aérez votre espace de travail, portez
des manches longues, des gants, des lunettes de protection et un
respirateur jetable. Jetez les isolants dans un sac en plastique
hermétiquement fermé. Aprés avoir manipulé des RCF, lavez-vous
les mains a I'eau froide et au savon.
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Conseils d'utilisation
[1 Sauvegardez régulierement vos données et vos méthodes.

[1 Assurez-vous que le fichier de réglage que vous utilisez
est adapté a vos échantillons.

[1 Conservez les rapports de réglage dans un classeur afin
de pouvoir les consulter ultérieurement.

[l Effectuez la maintenance du systeme conformément
au calendrier indiqué dans la documentation technique
du CPG et du DDM. Conservez une trace de toutes les
opérations de maintenance réalisées.

[l Lors de la mis a l'air du DDM, profitez du fait que le CPG
est froid pour effectuer des opérations de maintenance
telles que remplacer les inserts de l'injecteur, les septa,
etc.

[1 Apres la mise en pompage, attendez au moins 2 heures
que le DDM atteigne 1'équilibre thermique avant de
procéder a un réglage ou a une acquisition de données.

[1 En général, la sensibilité optimale s'obtient & des débits
de colonne de 1,2 ml/min ou moins.

[1 Lors de l'injection de volumes supérieurs a un microlitre,
utilisez le mode pulsé sans division et augmentez la
température initiale du four de 10 a 20 °C.

[1 Pour les injections sans division, le mode pulsé produit
un transfert d'échantillons plus quantitatif dans la
colonne. Une pression d'impulsion égale au double de la
pression d'entrée initiale est courante.

[0 Dans la plupart des cas, le mode Constant Flow produit la
séparation la plus efficace.

[l Lorsque votre colonne est neuve, vérifiez que les écrous
sont toujours bien étanches apres les premiers cycles de
températures du four.

[1 Utilisez les touches [Config Status] sur le clavier du
CPG 6890 pour définir les trois éléments d'affichage
auxquels vous accordez le plus d'importance (time
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remaining, oven temp, etc.). Ces éléments restent alors
visibles en permanence, quel que soit I'écran
ChemStation activé.

Rincez et remplissez a nouveau des flacons de rin¢age du
passeur d'échantillons. Evitez de remplir excessivement
les flacons.

Consultez le tableau suivant pour savoir quand utiliser
les modes d'acquisition SIM ou Scan.

Tache Mode
Analyser un mélange contenant des Scan ou
composés inconnus. Scan et SIM
Analyser un mélange contenant des Scan ou
composés connus en quantités inconnues SIM ou
(quantification). Scan et SIM
Identifier quelques composés connus SIM
présents a des niveaux faibles a l'intérieur

d'un mélange.

Lorsque vous choisissez des masses pour le mode SIM,
utilisez la masse exacte imprimée dans le rapport de
tabulation et non la masse nominale figurant sur
l'affichage du spectre. Vous obtiendrez ainsi des données
plus précises.

Lors d'une analyse SIM, utilisez le mode a faible
résolution sauf si vous cherchez a déterminer les
rapports de masse en uma. Une résolution faible offre
une sensibilité et une répétabilité optimales.

Choisissez la gamme de balayage la plus étroite possible
pour obtenir de bons résultats de recherche en
bibliothéque. Il en résulte davantage de spectres a travers
le pic et une meilleure quantification.
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Messages d'erreur et maintenance corrective

Messages d'erreur

Un probleme dans votre DDM provoque parfois l'apparition
d'un message d'erreur dans le logiciel ChemStation pour
CPG/DDM. Certains messages d'erreur apparaissent
uniquement pendant le réglage. D'autres s'affichent pendant le
réglage ou la commande de l'instrument.

Il peut arriver qu'un simple code numérique s'affiche a la place
du message. Ce code peut représenter un ou plusieurs messages
d'erreur.

Conversion d'un code d'erreur en message d'erreur SM :

1 Notez le code numérique.

2 Dans l'écran Instrument Control, sélectionnez View/Tune and
Vacuum Control.

Sélectionnez Status/MS Error Codes.

4 Entrez le code numérique de l'erreur dans la zone prévue a
cet effet, puis cliquez sur 0K.

Enter the fault number reported by the MSD:
|

ok Cancel

Le(s) message(s) d'erreur correspondant(s) s'affiche(nt).

File Tume V“acuum Execuke Parameters Skatus Miew  Abork Help
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Conseils de dépannage

Erreur LAN du DDM

Le DDM est allumé, mais le message “Server not found! Check
LAN Connection (vérifier les connexions LAN)

Ce message est normal lors de la mise sous tension du DDM. 11
signifie que la ChemStation pour CPG/DDM n'a pas encore
établi de connexion avec le DDM. Si le message clignote encore
apres le lancement de la mise en pompage, trois causes sont
possibles :

¢ Une coupure de courant temporaire a interrompu les
communications.

¢ La connexion entre le DDM et la ChemStation pour
CPG/DDM et/ou le service Agilent Bootp et/ou le
commutateur/hub est défectueuse.

* Les adresses MAC et IP du DDM sont mal configurées dans le
service Agilent Bootp pour le réseau local.

Elévation de la ligne de base

* Ressuage de colonne

e Autre contamination

Pression de la pompe primaire ou de I'enceinte a vide trop élevée

* Débit de colonne excessif

e Fuite d'air

¢ Niveau de liquide de la pompe a diffusion trop bas
¢ Contamination du liquide de la pompe a diffusion
¢ Niveau d'huile de la pompe primaire trop bas

¢ Contamination de l'huile de pompe primaire

¢ Tuyau flexible de circuit primaire pincé (ce qui entraine une
pression d'enceinte a vide trop élevée mais une pression de
pompe primaire trop faible)
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Bruit de fond élevé dans les spectres de masse

¢ Fuite d'air

¢ Pression de la pompe primaire ou de l'enceinte a vide trop
élevée

e Autre contamination

lons a m/z18, 28, 32 et 44

e Mise a l'air récente du détecteur (air et eau résiduels)

¢ Fuite d'air

Isotopes manquants ou rapports isotopiques incorrects

¢ Réglage incorrect

* Source encrassée

* Bruit de fond élevé

¢ Tension du multiplicateur d'électrons trop élevée
¢ Tension du repousseur trop élevée

» Vitesse de balayage élevée (mode Scan)

¢ Temps de résidence faible (mode SIM)

¢ Pics trop larges ou trop étroits

¢ Inversion des conducteurs du repousseur et de focalisation
d'ions

Absence de pics

* Concentration d'échantillon incorrecte

¢ Absence d'analytes

* Seringue manquante ou mal installée (ALS uniquement)
* Flacon d'échantillon vide

¢ Injection en mode avec division au lieu du mode sans
division
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Trainées de pics

* Sites actifs dans le trajet de 1'échantillon
¢ Injection trop importante

¢ Port d'injection trop froid

¢ Débit de colonne trop faible

¢ Interface CPG/DDM ou source ionique trop froide

Pics avec sommets plats

¢ Temps de délai du solvant trop court
 Echelle d'affichage erronée
¢ Injection trop importante

¢ Tension du multiplicateur d'électrons trop élevée

Pics avec sommets dédoublés

e Mauvaise technique d'injection

¢ Injection trop importante

Largeurs de pic incohérentes

¢ Réglage incorrect

¢ Pas de PFTBA dans le flacon d'étalonnage
¢ Défaillance de la vanne d'étalonnage

* Source encrassée

e Multiplicateur d'électrons usé

¢ Le DDM n'a pas eu suffisamment de temps pour atteindre
I'équilibre thermique

e Variations importantes de la température du laboratoire
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Mauvaise répétabilite

¢ Aiguille de seringue sale

e Fuite au niveau du port d'injection

¢ Insert du port d'injection et quantité injectée incompatibles

¢ Raccords des colonnes desserrés

¢ Variations de pression, de débit de colonne et de température

* Source encrassée
¢ Raccords desserrés dans l'analyseur

¢ Boucle de masse

Sensibilité faible

¢ Réglage incorrect

¢ Le fichier de réglage ne correspond pas au type d'analyse
¢ Températures incorrectes

* Concentration d'échantillon incorrecte

¢ Fuite au niveau du port d'injection

¢ Rapport de division incorrect

e Temps de purge trop court en mode sans division
¢ Pression trop élevée dans le DDM

* Source encrassée

e Fuite d'air

* Fonctionnement défectueux du détecteur

¢ Filament défectueux

e Polarité du filtre de masse incorrecte

Dérive du temps de rétention

¢ La colonne a été raccourcie (TR plus court)
* Colonne vétuste (TR plus court)

¢ Sites actifs dans le trajet de 1'échantillon (TR plus long)
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¢ Débit de colonne réduit (TR plus long)
¢ Fuite au niveau du port d'injection (TR plus long)

¢ Modification de la température du four (augmentation = TR
plus court,
diminution = TR plus long)

Pour plus d'informations, reportez-vous a la rubrique relative
au dépannage du DDM dans l'aide en ligne.
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Contenu de ce chapitre

Introduction

Ce chapitre vous présente les principales étapes nécessaires a
la création d'une base de données de quantification. Celles-ci
constituent un point de départ pour se familiariser avec le
logiciel.

Une fois que vous avez bien compris la procédure, effectuez les
étapes du didacticiel présenté a la fin de ce chapitre, puis
essayez de créer une base de données de quantification a l'aide
de vos propres fichiers de données. Consultez 1'aide en ligne
pour obtenir plus d'informations sur ces fonctions et leur
utilisation.

A quot sert la quantification ?

La quantification sert a déterminer la quantité d'un composé
dans un échantillon.

Quand la quantification a-t-elle lieu ?

La quantification a lieu pendant la derniere phase de
I'analyse d'un échantillon (une fois le composé identifié).

Comment la quantification est-elle réalisée ?
La quantification est réalisée en comparant la réponse d'une
quantité inconnue de composé (les données extraites d'une
analyse) a celle d'une quantité mesurée de composé (stockée
dans la base de données de quantification).

Nous reviendrons plus tard sur la base de données de
quantification.

ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route



Maitrise de la quantification

Comment la quantification fonctionne-t-elle dans la ChemStation pour

CPG/DDM ?

Vous trouverez ci-dessous une description tres générale de la
maniere dont la ChemStation détermine la quantité d'un
composé dans un échantillon. Il s'agit d'un processus en deux
phases.

Phase 1 - Acquisition des données

La premiere phase consiste en 'acquisition des données,
briévement exposée ci-dessous.

En termes simplifiés, lorsque vous placez un échantillon
inconnu dans le CPG/MSD, il est chauffé, pressurisé et séparé
en composants individuels avant de traverser un détecteur de la
ChemStation. Toutes ces opérations s'effectuent conformément
a la méthode que vous avez définie.

Le détecteur décele le profil unique de chaque composé, puis la
ChemStation le compare a des profils connus stockés dans la
bibliotheque associée a votre méthode. Si elle trouve une
correspondance, elle le signale.

Par conséquent, si le profil de I'un des composés présents dans
votre échantillon correspond au profil de xxx stocké dans la
bibliotheque associée a votre profil, la ChemStation peut en
conclure qu'elle a trouvé xxx dans votre échantillon.

La création de la phase d'acquisition des données de la méthode
est un processus hautement spécialisé qui dépasse le cadre de
ce document. Pour plus d'informations sur la création de
méthodes, reportez-vous a l'aide en ligne.

Dans le didacticiel a la fin de ce document, nous utiliserons la
méthode par défaut, le fichier de données de démonstration et
la bibliotheque de spectres de démonstration fournis avec votre
ChemStation pour expliquer la fonction AutoQuant Setup.
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Phase 2 - Quantification des données

La seconde phase du processus consiste a déterminer la
quantité d'un composé dans I'échantillon. C'est ce que 1'on
appelle la quantification des données. Celle-ci est brievement
décrite ci-dessous, puis développée dans le Didacticiel —
Utilisation de la fonction AutoQuant Setup page 69.

Pour déterminer la quantité d'un composé dans un échantillon,
la ChemStation doit pouvoir comparer ce qu'elle trouve (la
quantité inconnue de xxx) a une quantité connue de xxx de
maniere a calculer un ratio et a fournir une réponse.

C'est a ce niveau qu'intervient la base de données de
quantification.

Outre les profils des composés connus (également stockés dans
la bibliotheque), la base de données de quantification contient
des informations telles que les suivantes :

¢ La maniére dont le composé répond a des quantités données
(par exemple, 10 ppb)

¢ L'ion cible du composé

¢ Les ions qualifiants de l'ion cible

Ainsi, une fois que le logiciel a identifi€¢ le composé (en
effectuant une comparaison avec la bibliotheque), il est en
mesure d'en déterminer la quantité en comparant la réponse de
l'instrument pour 1'échantillon inconnu a celle répertoriée dans
la base de données de quantification.

Par exemple, si l'entrée de la base de données de quantification
représente 10 ppb et si la quantité trouvée dans votre
échantillon correspond au double, vous devez avoir 20 ppb.

Il s'agit d'une description trés simplifiée du processus. Néanmoins, cette
discussion a uniqguement pour but de présenter les principes
fondamentaux de I'acquisition de données et de la quantification sans
entrer dans le détail.

Pour créer la base de données de quantification, reportez-vous
au Didacticiel — Utilisation de la fonction AutoQuant
Setup page 69.
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Base de données de quantification

Introduction

Qu’est-ce qu’une base de données de quantification ?

La base de données de quantification répertorie les
informations significatives concernant chaque composé que
vous recherchez.

Quels types de données dotvent figurer dans une base de
données de quantification ?

Pour chaque composé a quantifier, la base de données de
quantification doit inclure les éléments suivants :

¢ Une entrée qui identifie le composé que vous recherchez,
avec notamment les informations suivantes :

- Temps de rétention

- Parameétres de quantification

- Critéres de sélection d'identification

- Méthode pour le calcul des ratios d'ions qualifiants
- Gamme acceptable pour la réponse relative

- Traitement mathématique appliqué aux données
d'étalonnage pour un composé donné

- Points de données utilisés dans la courbe d'étalonnage

¢ Une entrée qui identifie 1'ion cible (en général, 1'ion du pic
principal) dans le composé que vous recherchez.

¢ Deux ou plusieurs entrées pour les ions qui qualifient de
facon supplémentaire la présence du composé. (Par exemple,
ces ions apparaissent toujours avec l'ion du pic du composé
et toujours dans le méme rapport avec ce dernier.)

¢ Tout étalon interne que vous utiliserez.

Cette procédure peut paraitre compliquée, mais la fonction
AutoQuant Setup se charge d'identifier automatiquement ces
ions a votre place. Reportez-vous a la section Comment utiliser
la fonction AutoQuant pour créer une base de données de
configuration ? page 66 pour plus de détails.
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Quelle est la taille de la base de données de quantification ?

Pour quantifier un seul composé, la base de données de
quantification peut ne comporter que trois entrées :

¢ L'ion du pic principal du composé

¢ Deux ions supplémentaires qualifiant la présence de cet ion
de pic

De nombreux utilisateurs choisissent d'ajouter un étalon

interne comme entrée supplémentaire.

La taille de la base de données de quantification augmente en
fonction du nombre de composés cibles a quantifier et du
nombre de points de données définis dans la courbe
d'étalonnage.

Comment créer une base de données de quantification ?

On distingue deux méthodes pour ajouter des composés a la
base de données de quantification :

¢ Manuellement

¢ Semi-automatiquement a l'aide de la fonction AutoQuant
Setup

Ces deux méthodes sont décrites ci-apres.
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Comment créer manuellement une base de données de quantification ?

Cette section fournit un apercu des étapes a suivre pour créer
manuellement une base de données de quantification.

Pour créer manuellement une base de données de
quantification, les utilisateurs doivent examiner visuellement le
chromatogramme et sélectionner séparément tous les
composés, ions cibles et ions qualifiants qui les intéressent. Ils
doivent ensuite leur attribuer un nom et les enregistrer dans la
base de données de quantification. (Ces actions correspondent
aux étapes 2 a 8 de la section Apercu de la procédure a suivre
pour créer manuellement une base de données de
quantification page 64.)

Juste apres la section sur la création manuelle d'une base de
données de quantification, une autre section explique comment
créer une base de données de quantification a l'aide de la
fonction AutoQuant Setup. Celle-ci est un processus
semi-automatique au cours duquel le logiciel analyse le
chromatogramme et sélectionne les composés, ions cibles et
ions qualifiants en fonction de leur abondance et de la
bibliotheque spécifiée par l'utilisateur.

Une fois de plus, ces deux sections ne comprennent que des
informations générales. Pour des instructions détaillées sur la
création d'une base de données de quantification a l'aide de la
fonction AutoQuant, reportez-vous au Didacticiel — Utilisation
de la fonction AutoQuant Setup page 69.
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Apercu de la procédure a suivre pour créer manuellement une
base de données de quantification

Pour créer manuellement une base de données de
quantification, procédez comme suit :

1 Chargez un fichier de

données contenant un Cotuaion The
standard mesuré du o
composé a étalonner, Pl W I

. Nonfedsierce Windors TO00  [Miears =
puis entrez sur la page [R— 0700 sewses

. . v3nal 10 430 reseon e mafch] I Usa ATENT

Quantitation Globals N Cenpuandino

les informations

communes a tous les

composés que vous

Indegastion Pasasiestes Fiks Do | Mesoure [aes =
Dloud o/ 0500 minround s AT Unas of eoncantronen |
Curve Fi [ N— - 15TD concentation [0 000000

st i womight fix frsaow imgrmeions. [£

allez ajouter a la base I oo

de données de

quantification. Cliquez sur 0K lorsque vous avez terminé.
(Sélectionnez Calibrate/Set Up Quantitation... pour accéder a la
page Quantitation Database Globals).

2 Vérifiez manuellement le chromatogramme généré par le
fichier de données de I'échantillon mesuré.

3 Sélectionnez séparément chaque composé en cliquant sur
son pic dans le chromatogramme.

& 22 G i B /A

Raio 248
Roto 00

[ Help

64

Dans le spectre affiché, sélectionnez un
ion cible.

Sélectionnez des ions qualifiants pour
ce composé.

Nommez le composé, et si ce dernier est
votre étalon interne, cochez la case qui
l'identifie en tant que tel.

Enregistrez le profil spectral de ce
composé dans la base de données de
quantification.

Répétez les étapes 2 a 7 pour tous les
composés a ajouter a la base de
données de quantification.

Une fois que vous avez ajouté tous les
composés souhaités, sélectionnez
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Calibrate/Edit Compound... pour afficher une liste compléte des
entrées effectuées dans la base de données de quantification
(dans la fenétre Edit Compounds).

Index | Ret. Time | Signal | Compound Name
1 9779 7410 Methyl palmitate
2 E.431 15410 Biphenyl
3 77y 18815  4-Chlorobiphenyl
[END OF COMPOUMD LIST]
£ >
* before Compound Name denates [STD
F—_——— = — — — — Wiew | Inzert Above | Delete | Exit | Help

Retention Time Infomation

Ret Time |7.737

Evtract signals fom

- {0500 +|0500 @ Min

Thisis 7.237 o 8237

RefSpecMame [

Conceriration Units

Quantiation Parameters

Quantype | Target compound h

Cz
min

h—

Marimum number of hits

Measure response by | &rea -
Ident by |Best RT Match h

Edit Compounds

X

10 Dans la fenétre Edit Compounds, vous pouvez siélectionner
n'importe quel composé et cliquer sur View pour afficher la
premiére page de données enregistrées pour ce composé.

!

jpound Type [T

0
62
03

Frev Hest

Plat

r Browize.

r ]—‘f

Browse,

Browse:

Pagew P Cancel | Hep
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Trois pages d'informations sont
disponibles pour chaque composé.
Elles sont enregistrées en tant que
pages 1, 2 et 3 de I'entrée de la base de
données de quantification.

Utilisez les boutons correspondant aux

Signals ta Be Used for Guanktation Subtraction Meth. £ pend Aveauuanl S " j ' . N
st [ravaions] | oL pages pour passer d'un écran a un
Relative /umrtm"ty EG‘EYEHTF ”mmhm—lj b0~ |[0000000 autre.
it Response Re\ - e P | Linear Regression - - I
Weight | Equal weighting " oo |
Tat [188.15 o el L
o1 fEzi0 17 B 000000 Les données spectrales et les
= [ S0 i ’ — informations que vous avez entrées
o [ ’— o Constant tem: I ° q o A
(i — dans l'écran Quantification Database
Py | ot | Pt \| Pagm2 \M [Jo ] _cancel | _Heb 5 [oaa000 —— Globals sont transférées vers ces pages.
A3| HE |0 00080 9 |0.000000
oo . .
vor | it = Pag Em‘ = Pour terminer le processus, modifiez

manuellement les différents écrans des
composés (pages 1, 2 et 3) pour chaque
entrée de la base de données de
quantification.
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Comment utiliser la fonction AutoQuant pour créer une base de
données de configuration ?

Dans le processus manuel, vous deviez examiner vous-méme le
chromatogramme et sélectionner, nommer et enregistrer
séparément chaque composé et ion a inclure dans la base de
données de quantification. La fonction AutoQuant Setup, en
revanche, est un processus semi-automatique au cours duquel
le logiciel analyse le fichier de données et identifie
automatiquement les composés, ions cibles et ions qualifiants
en fonction de leur abondance et de la bibliotheque spécifiée
par l'utilisateur.

Apercu de la procédure a suivre pour créer une base de données
de quantification a I'aide de la fonction AutoQuant

Pour créer une base de données de quantification a l'aide de la
fonction AutoQuant Setup, procédez comme suit :

1 La premiére étape estla méme que pour le processus manuel.
Pour plus d'informations, reportez-vous a la section Apercu
de la procédure a suivre pour créer manuellement une base
de données de quantification page 64.

2 Les étapes 2 a 8 du processus manuel impliquaient de
sélectionner manuellement les composés et les ions. Avec
AutoQuant, en revanche, ces étapes sont entierement
automatisées, comme décrit ci-dessous. Une fois que vous
avez rempli 1'écran Database Globals et cliqué sur 0K (a
I'étape 1), le logiciel commence automatiquement a
rechercher des pics significatifs dans le fichier de données.
Pour chaque pic trouvé, il compare les données a celle de la
bibliothéque spécifiée et affiche le composé sur un écran
similaire au suivant :

Choose Compound Name

+ Biphenyl

" 000092-52-4 Biphenyl
" RT: B.43;lon: 15410
" User Specified

add | skip | 157D | Help |

ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route



Maitrise de la quantification

Dans cet écran :

Add

Skip

ISTD

Ajoute ce composé, son ion cible et trois tons
qualifiants a votre base de données de
quantification.

Entraine l'affichage du composé suivant trouvé
dans le fichier de données.

Ajoute ce composé a la base de données de

quantification et l'identifie comme étalon interne.

L'étalon interne doit précéder les composés. Il est indiqué par un
astérisque dans la liste d'entrées.

3 Une fois que tous les composés trouvés dans le fichier de

données sont affichés, un message vous demande si vous
souhaitez procéder a la quantification (Do you want to
Quantitate Now?). Si vous choisissez Yes, vous verrez
apparaitre un écran d'étalonnage, puis la boite de dialogue
Edit Compound Screen contenant votre base de données de
quantification achevée (ce qui équivaut a 1'étape 9 du
processus manuel).

Edit Compounds Pz|
Index | Ret. Time | Signal | Compound Mame
1 9779 7410 * bMethyl palmitate
2 E.43 15410 Biphenyl
3 Er 18815 4-Chlorobiphenyl

<

* before Compound Mame denotes ISTD

Wiew | Insert Above | Delete | E it | Help |

[END OF COMPOUND LIST]

Dans I'écran Edit Compounds, vous pouvez sélectionner

n'importe quel composé et cliquer sur View pour afficher la
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page 1 des données enregistrées pour ce composé, comme
décrit a I'étape 10 du processus manuel.

Comment la fonction AutoQuant Setup fonctionne-t-elle ?

AutoQuant Setup identifie les composés contenus dans votre
fichier de données a l'aide de la bibliothéque spectrale spécifiée
et choisit l'ion cible ainsi que les ions qualifiants pour chaque
composé en fonction de leur abondance dans le composé. Une
fois que vous avez accepté les choix, AutoQuant Setup remplit
automatiquement les entrées nécessaires dans votre base de
données de quantification.

Condition préalable : pour pouvoir utiliser la fonction
AutoQuant Setup, vous devez disposer d'une bibliotheque
incluant vos composés cibles et votre standard d'étalonnage ne
doit pas contenir de composés co-élués.
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Didacticiel — Utilisation de la fonction AutoQuant Setup

Ce didacticiel vous montre pas a pas comment utiliser la
fonction AutoQuant Setup pour créer une base de données de
quantification. Il a pour objectif d'illustrer la rapidité avec
laquelle la fonction AutoQuant Setup permet de créer et
d'utiliser une base de données de quantification. L'exercice vous
prendra environ 5 minutes.

Au cours de ce didacticiel, vous allez créer une méthode
contenant une base de données de quantification permettant
d'identifier et de quantifier du biphényle, du chlorobiphényle et
du palmitate de méthyle.

Pour ce faire, vous allez :

1 Charger la méthode par défaut DEFAULT.M fournie avec votre
ChemStation.

2 Charger le fichier de données de démonstration EVALDEMO.D
fourni avec votre ChemStation.

3 Utiliser la bibliothéque spectrale de démonstration DEMO.L
fournie avec votre ChemStation.

4 Utiliser la fonction AutoQuant Setup pour créer une base de
données de quantification avec les composés suivants :

- Dodécane

- Biphényle

- Chlorobiphényle

- Palmitate de méthyle

La méthode et la base de données de quantification résultantes
permettront d'identifier et de quantifier du biphényle, du
chlorobiphényle et du palmitate de méthyle.
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Procédure : utilisation de la fonction AutoQuant Setup pour créer une
base de données de quantification

1 Faites une copie des fichiers DEFAULT.M et EVALDEMO.D avant

de les utiliser pour ce didacticiel.

Dans I'écran Data Analysts, chargez les deux fichiers
suivants :

La méthode de démonstration C:\MSDCHEM\1\METHODS\
DEFAULT.M

Le fichier de données de démonstration C:\MSDCHEM\1\
DATA\EVALDEMO.D

Lorsque vous créerez votre propre base de données de
quantification, ce fichier de données sera extrait de 1'analyse
de votre échantillon étalonné.

Sélectionnez Spectrum/Select Library ou cliquez sur l'icone
correspondante.

@l Choisissez DEMO.L.

Library Search Parameters =
Search Library N Search Mext Library
Order MR S If Match Quality <

1 DEMO.L| Browse. . | ID
2 Browse... | ID
3 Browse. .. |

QK I Eancell Help |
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4 Sélectionnez Calibrate/AutoQuant Setup ou cliquez sur l'icone
correspondante.

i

Eﬁw Quantitate  Tools

Set Up Quantitation. ..

AutoQuant Setup

Edit Compounds...
Update. ..

List...

Clear...

5 Lorsque la boite de dialogue Quantitation Database Globals
s'ouvre, celle-ci contient toujours les informations par défaut
(indépendamment de ce qui était affiché auparavant). Vous
pouvez les modifier en fonction de votre méthode.

Cet écran est appelé “globals” (valeurs globales) car les
données qu'il contient sont des informations communes a
tous les composés et sont automatiquement remplies pour
chaque composé ajouté a la base de données de
quantification.
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6 Pour ce didacticiel, entrez les informations suivantes lorsque
la boite de dialogue Quantitation Database Globals s'affiche :

Dans le champ Calibration Title, entrez AutoQuant Tutorial.
Cette ligne apparaitra dans le titre de chaque rapport
quantitatif.

Cochez la case Use RTEINT pour utiliser l'intégrateur RTE.
Cliquez sur 0K.

Quantitation Database Globals

Calibration Title

|Aut0quant Tutorial

Locating Peaks

Reference Window

Mon-Reference Window 1.000 Minutes
Carrelation Window 0100 minutes

Mew Compound |nfa

Integration Parameter File | Browse... Measure m
Drefault +7- ’W min around exp AT Units of concentration ’—
Curve Fit Linear Regression - ISTD concentration W
D ata point weight for linear regressions | Equal weighting hd

-
-

[zignal-to-zignal retention time match) ¥ Use RTEINT

QK | Cancel | Help |

Une fois que vous avez cliqué sur 0K, le logiciel commence a
rechercher des pics significatifs dans le fichier de données.
Lorsqu'il trouve le premier pic, il le compare a la bibliotheque
spécifiée (a 1'étape 3) et affiche le nom du premier composé
trouvé dans la bibliothéque. A mesure que les composés
s'affichent, vous déterminerez ce que vous voulez faire de
chacun d'eux.
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7 Dans notre exemple, le premier composé trouvé est le
dodécane. Trois actions sont possibles avec ce composé :

Choose Compound Name

+ Dodecane

" 000112-40-3 Dodecane
" RT: 5.28lon 57.05
" User Specified

add | skip | 157D | Help |

Add Ajoute ce composé, son ion cible et trois tons
qualifiants a votre base de données de
quantification.

Skip Entraine 'affichage du composé suivant trouvé
dans le fichier de données.

ISTD  Ajoute ce composé a la base de données de
quantification et l'identifie comme étalon interne.

Lorsque la boite de dialogue Choose Compound Name relative
au dodécane s'affiche, cliquez sur Skip. Pour les besoins de
I'exercice, nous allons ignorer pour l'instant ce composé.
Nous exécuterons une nouvelle fois ce processus a une étape
ultérieure et ajouterons alors ce composé a la base de
données de quantification.

Lorsque la boite de dialogue Continue peak entry? s'affiche,
cliquez sur Yes.

‘.:) Continue peak entry?

Ny

es Mo

(Si vous cliquez sur No, la boite de dialogue Quantitate now?
s'affiche, comme illustré a 1'étape 11.)
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8 Le biphényle apparait ensuite (parce qu'il est élué apres le
dodécane dans cet échantillon). Conservez le nom par défaut
et cliquez sur Add pour ajouter ce composé a la base de
données de quantification.

Choose Compound Name

+ Biphenyl

" 000092-52-4 Biphenyl
" RT: B.43;lon: 15410
" User Specified

add | skip | 157D | Help |

9 Le 4-chlorobiphényle apparait ensuite. Conservez le nom par
défaut et cliquez sur Add.

Choose Compound Name

+ A-Chlorobiphenyl

" 002051-62-9 4-Chlorobiphenyl
" RT: 7.74;lon: 18815

" User Specified

add | skip | 157D | Help |

10 Le palmitate de méthyle apparait ensuite.

Pour le désigner comme étalon interne, cliquez sur ISTD. Pour
les besoins de cet exercice, nous identifierons le palmitate de
méthyle comme étalon interne. Un étalon interne est un
composé que l'on injecte dans chaque échantillon analysé
pour servir de facteur de normalisation et de base de
comparaison.

Choose Compound Name

+ Methyl palmitate

" 000112-39-0 Methyl palmitate
" RT: 978 lon: 7410

" User Specified

add | skip | 157D | Help |
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Lorsque vous cliquez sur ISTD, ce composé est ajouté a la base
de données de quantification et placé en haut de la liste des
composés dans la base de données de quantification. Cela
est important car les étalons internes doivent précéder dans
la base de données tous les composés qui seront quantifiés
par rapport a eux.

11 Lorsque le logiciel affiche un message vous demandant si
vous voulez quantifier maintenant (Quantitate now?), cliquez
sur Yes. Cliquez sur Yes.

‘.:) File has not been quantitated, Quantitate now?

Ny

es Mo |

Une fois le fichier quantifié, la boite de dialogue de mise a
jour de I'étalonnage Update Calibration s'affiche.

12 Sélectionnez Add Level (indiquez un nouvel ID d'étalonnage)
et entrez les informations suivante :

New Level ID = 50
Il s'agit d'un libellé descriptif uniquement.

Compound Concentration = 50
La concentration préparée du composé.
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ISTD Concentration = 50
La concentration préparée de 1'étalon interne.

Cliquez ensuite sur Do Update.

Jundate calbeation E]

&
Chvmadchenn' | \dataher kdanc.d

% Al Lot ol e Cobastion Lowel 1] Lovli0s
Compound Conceniraton: | E] BiewLavel ID
157D Concenttion: f5a000000 s
sttt Lovel 1D

1 Lipedate Level 3o sonsbr Colnabons Level D]
B (e ’ e i
 fw Ay

r
-
r

™ Debets Lavel [selact asattng Calbustion Leved 1]

Dollpdsle Coredl | o |

13 La boite de dialogue Edit Compounds s'affiche avec la liste
compleéte de tous les composés dans votre base de données
de quantification. Notez les régles suivantes :

- Le palmitate de méthyle (le composé que vous avez
désigné comme étalon interne) a été déplacé en haut de la
liste (méme s'il a été élué apres deux autres composés du
groupe) et un astérisque a été ajouté a coté de son nom.

- L'astérisque (*) indique qu'il s'agit d'un étalon interne.
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- L'étalon interne doit précéder les composés qui s'y
rapportent. Hormis cette exigence, l'ordre n'importe pas
dans la base de données de quantification.

Edit Compounds rz|
Index | Ret. Time | Signal | Compound Mame
1 9779 7410 * bMethyl palmitate
2 E.43 15410 Biphenyl
3 Er 18815 4-Chlorobiphenyl

[END OF COMPOUND LIST]

<

|

* before Compound Mame denotes ISTD

Wiew | Insert Above Delete E it Help

14 Les entrées de cette base de données de quantification a un
niveau sont désormais achevées.

Sélectionnez un composé quelconque sur la liste et cliquez
sur View pour examiner les parameétres de ce composé (pages
1, 2, et 3). Cliquez sur 0K ou Cancel pour retourner au
dialogue d'édition Edit Compounds.

15 Cliquez sur Exit pour fermer la boite de dialogue.
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Compound #2 -- Page 1

Retention Time Information

Ret Time |7.737

Ertract signalz from
- |0B00 + (0500 @ Min X
Thisis 7.237 to 8.237 min

Ref Spec Name

i~ Signals to Be Used for Quantitation

Quant signal |Targetlon +

2% Uncertainty

44.60 35.00
32.80 35.00
16.90 35.00

0z |190.58
03 |153.10

Relative
mdz Response Fel j‘
Tgt [18815 1000
a1 [152.10

Concentration Units

- Quantitation Parameters

Quanttype | Target compound -
Measure responge by | Area =

Compound #2: 4-Chlorobiphenyl (Page 2)

[ Special compaund attribul

CAS #

Compound Type IT

e Special reporting p

Surogate amount  0.000000  Matrix spike amount |El 000000

Signal level Minimum 0.000000

Prev | Mt I

Pt | Page2 | A

Low HIGH % Dev MDL
Matiis 4 [cone] — [0.000000 |0.000000 |0.000000 |0.000000
Matrix B [conc] — [0.000000 [n.0aoo0n [0.000000 [0.000000

Compound #2: Dodecane (Page 3)

78

S Lwl 1D Conc Responze Ll 1D Cong Response

el - 5 [a75853.000 I I
User defined item: I I I I
a N4 [.0000f I | I I
=) — G T I [ | [
a3 NE [0.0000] ! I ! I

I | I |

I I I I

Prew I Mext | Page 1 I_ I I I I

I I I I

I | I |

Area Carection Mass: | 0.00

Correction Factor: | 0.0000

Browse... I

Browse... I

Browse: I

Sum?  Integration Parameter File
Tat
o1 r |
w2
3
Fre | Next | Flat I Page 1

Browse... I
Page2| 0K I Cancell

Help
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16 A présent, nous allons revenir en arriére et ajouter le
composé que nous avions ignoré a 1'étape 7.

Pour insérer ce composé dans la base de données de
quantification, sélectionnez Calibrate/AutoQuant Setup ou
cliquez sur l'icone correspondante.

Edit Compounds...
Update. ..

List...

Clear...

17 Sélectionnez Insert Compounds in Database et cliquez sur 0K.

JT TEST DEFAULT.M has 3 co...

" Append Compounds ta Database
+ |nsert Compounds in Database
™ Delete/Create Mew Database

QK | Eancel| Help |

18 Lorsque la boite de dialogue Quantitation Database Globals
s'affiche, ne modifiez pas les parameétres.

Quantitation Database Globals

Calibration Title

Locating Peaks

FReference Window 2.000 Minutes =
Non-Reference \Window 1.000 Minutes  *
Comelation Window 0100 minutes
[zignal-to-signal retention time match] W Use RTEINT

Mew Compound Info

Integration Parameter File | Browse. Measure |ares -
Default +#- 0.500 min around exp AT Units of concentration
Curve Fit Linear Regression - ISTD concentration |0.000000
Diata point weight for linear regressions | Equal weighting -

oK Cancel ‘ Help |
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Cliquez sur OK. Le logiciel relance le processus
d'identification des mémes pics.
La boite de dialogue Choose Compound Name s'affiche.

19 Lorsque le dodécane apparait dans la boite de dialogue,
conservez le nom par défaut et cliquez sur Add.

Choose Compound Name

+ Dodecane

" 000112-40-3 Dodecane
" RT: 5.28lon 57.05
" User Specified

add | skip | 157D | Help |

La boite de dialogue Edit Compounds s'affiche.

20 Sélectionnez un point d'insertion en vous positionnant sur
biphényle et en cliquant sur Insert Above.

Edit Compounds le

| Index | Ret. Time | Signal | Compound Mame

1 9779 7410 * bMethyl palmitate
2 154,10  Biphenyl

3 777 18815 4-Chlorobiphenyl
[END OF COMPOUND LIST]

<

|

* before Compound Mame denotes ISTD

Insert Above Exit Help

21 La boite de dialogue Choose Compounds s'affiche pour les
autres composés. Pour chacun des trois composés restants
dans ce fichier de données, cliquez sur Skip lorsque le
systeme vous demande de choisir un nom de composé et sur
Yes pour poursuivre l'entrée des pics (Continue Peak Entry).
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22 Lorsque le systéme vous demande si vous voulez quantifier la
base de données, cliquez sur Yes.

Ny

‘T’/ File has not been quantitated, Quantitate now?

es Mo

23 Lorsque la boite de dialogue Update Calibration s'affiche,
sélectionnez : Recalibrate (dans la liste déroulante), Replace
(dans la liste déroulante) pour les champs Responses et
Retention Times.

L'option Recalibrate (Réétalonner) met a jour l'ensemble des
valeurs de réponse de l'instrument et des temps de rétention
pour l'identificateur de niveau spécifié avec les valeurs
trouvées dans le fichier de données chargé. Toutes les autres
entrées indiquées pour le composé sont rétablies.

Cliquez sur Do Update.

X

&
Chvmadchenn' | \dataher kdanc.d

1= fukd Loverd ugioly roww Calniabion Lireed 101 [P
Compound Conceniraton: | E] BiewLavel ID
157D Comcenk st f5a000000 s
sttt Lovel 1D

1 Lpckate Level [seinct poastirg Calteabon Level I0]
F B - " F i
1 how A "

I ar
fe
r

™ Debets Lavel [selact asattng Calbustion Leved 1]

Dollpdsle Coredl | o |

24 Lorsque la boite de dialogue Edit Compounds s'affiche, cliquez
sur View et examinez la page 3 pour chacun des quatre
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composés présents dans la base de données de
quantification.

Edit Compounds

Fiet. Timel

Signal I Compound Marme

| Index |

9776
3 £.431
4 i

7410 * Methyl palmitate
05  Dodecane
Biphenyl
18815  4-Chlorobiphernyl
[END OF COMPOUND LIST]

1] |
* before Compound Mame denotes ISTD
Wiew I Inzert Above | Delete | Exit | Help |

|

Notez que le dodécane, que vous venez d'ajouter, n'a pas de

valeur de concentration.

Cliquez sur Prev ou Next pour examiner la page 3 des autres
composés. Les autres ont une valeur de concentration de 50.

Celle-ci a été entrée globalement lors de la création initiale de

ce niveau (a 1'étape 12).

Compound #2: Dodecane (Page 3)

Ll 1D

Cone Response

975853 [

Area Comection Mass:|0.00

Sum?  Integration Parameter File

Correction Factor: |0.0000

Tat Erowse...
o1 ] Erowse...
oz Browse...
(i | Browse
Prew | MNext ‘ Flat Page 1 Page 2 | QK Cancel | Help
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25 Entrez b0 dans le champ de la concentration du niveau 50.
Cliquez sur OK puis sur Yes pour enregistrer les

modifications.
Compound #2: Dodecane (Page 3) |Z|

Lyl D Conc Response L« 1D Conc Respanse

50 50 |975853.000 | |
I I I I
| | | |
| | | |
| | | |
I I I I
I I I I
| | | |
I I I I
I I I I
Area Corection Mass: W Comection Factar: IW

Sum?  Integration Parameter File
Tl | | B |
a1 r I Browse...
oz I I Browse... |
QI I Browse... |
Prew | Mext I Flot Page 1 Page 2 I ’TI Cancel I Help

Compound #2: Dodecane (Page 3) |X|

"\ 1 J Save changes to compound?

Yes Mo Cancel

ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route



Maitrise de la quantification

26 Vous étes désormais revenu a 1'écran Edit Compounds. Votre
base de données de quantification a été mise a jour. Elle est
préte a €tre utilisée.

Cliquez sur Exit pour terminer le processus.
Vous venez de créer une méthode contenant une base de
données de quantification capable d'identifier et de

quantifier du biphényle, du dodécane, du chlorobiphényle et
du palmitate de méthyle.

x
Index | Fiet. Timel SignaII Compound Marme

1 * Methyl palmitate

‘I . phienyl
18815  4-Chlorobiphernyl
[END OF COMPOUND LIST]

= wi

| | i
* before Compound Mame denotes ISTD

Wiew I Inzert Above Delete Exit | Help |

Maintenant que vous avez effectué les étapes de ce didacticiel,
vous pouvez aisément créer votre propre base de données de
quantification a l'aide des composés de votre choix.

Pour des instructions plus approfondies sur la maniére d'utiliser votre
ChemStation pour CPG/DDM, consultez I'aide en ligne.

Pour des informations complétes sur I'utilisation, la maintenance et le
dépannage de votre matériel, reportez-vous au CD-ROM ou DVD-ROM
fourni avec votre instrument.
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Rapports personnalisés

Generalites

Mise en route

Le programme Custom Reports vous permet de transférer des
résultats quantitatifs de 1'écran de traitement des données Data
Analysis vers un tableur ol vous pouvez créer vos propres
rapports personnalisés.

Vous pouvez également créer des bases de données de rapports
personnalisés a partir de plusieurs échantillons, puis afficher et
imprimer des représentations graphiques des données.

Une fois qu'un modele de rapport ou qu'une base de données a
été créé(e) et associé(e) a une méthode, vous pouvez
automatiquement imprimer le rapport ou mettre a jour la base
de données a chaque exécution de la méthode.

Vous pouvez uniquement utiliser des rapports personnalisés
sur des données quantifiées.

Ce chapitre vous présente les principales étapes nécessaires a

la création d'un modeéle ou d'une base de données de rapports

personnalisés. Celles-ci constituent un point de départ pour se
familiariser avec le logiciel Customs Reports.

Une fois que vous maitrisez ces opérations de base, explorez le
logiciel de votre propre chef. Essayez les fonctions de
modification ou de mise en forme. Consultez l'aide en ligne pour
obtenir plus d'informations sur ces fonctions et leur utilisation.

Lancement du programme Custom Reports

86

Dans I'écran Data Analysis, sélectionnez Quantitate/Custom
Reports ou cliquez sur l'icone correspondante.
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Si la méthode en cours n'a pas de base de données de
quantification ou si aucun fichier de données n'a été chargé, le
systeme vous demande si vous voulez utiliser les valeurs par
défaut.

Cliquez sur OK. Dans la boite de dialogue Custom Reports Paper
Size qui s'affiche, sélectionnez la taille de papier souhaitée et
cliquez sur OK.
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Creation d'un modele de rapport

88

Quelques secondes apres le lancement du logiciel Custom
Reports, le Control Panel (illustré ci-dessous) s'affiche.

1 Sélectionnez Create New Report Template et cliquez sur 0K.

Control Panel

[D'ata File: wa002.d

Method Values
Method File: [CLPYOA.M

Feport: kHone Defined>

Database: kHone Defined:

s
i

[~ Update as part of Method

i+ Create Hew Report Template " Create Hew Database
" Edit Method|Report Template (" Charts/Edit Method Database
" Change Method Report Template " Change Method Database

Create New Report Permet de créer un modele de

Template rapport personnalisé a l'aide du
Report Wizard.

Edit Method Report Permet de modifier le modeéle de

Template rapport personnalisé.

Change Method Report Permet de sélectionner le modele

Template de rapport a utiliser avec la
méthode.

Create New Database Permet de créer une base de

données de rapports personnalisés
a l'aide du Database Wizard.
Chart/Edit Method Permet d'afficher des graphiques
Database et de modifier la base de données
de rapports personnalisés.
Change Method Database Permet de sélectionner la base de
données a utiliser avec la méthode.
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2 Dans le Report Wizard qui s'affiche, sélectionnez un élément
dans la liste Report Contents & droite. A gauche, le volet
Possible Items for Report répertorie I'ensemble des éléments
que vous pouvez sélectionner pour le modéle de rapport. A
droite, le volet Report Contents répertorie les éléments que
vous avez sélectionnés.

3 Sélectionnez un élément dans la liste Possible Items for Report &
gauche.

4 Faites un double clic sur I'élément sélectionné ou cliquez sur
Add. L'élément sélectionné est ajouté sous 1'élément en
surbrillance dans le volet de droite.

b Répétez les étapes 1-4 afin d'ajouter le reste des éléments de
votre modele de rapport. Vous pouvez cliquer sur Remove
pour supprimer des éléments de la liste Report Contents &
droite.

6 Faites défiler vers le bas la liste Possible Items for Report &
gauche : vous verrez des éléments graphiques que vous
pouvez ajouter a votre modele de rapport. Les éléments
Global situés sous Graphics sont ajoutés dans la section
Reports Content Header, les éléments Compound dans les
sections All Compounds.

7 Cliquez sur 0K lorsque vous avez terminé de sélectionner des
éléments de rapport a l'aide du Report Wizard.

Un modele de rapport est créé en fonction de vos sélections.

8 La feuille Custom Reports Sheetl (illustrée ci-apres)
s'affiche. Vous pouvez alors sélectionner File/Save ou cliquer
sur l'icone Save pour enregistrer le modele de rapport.

9 La boite de dialogue Link with Method s'affiche ensuite. Elle
vous permet de sélectionner ce modéle comme modele par
défaut pour la méthode et de I'imprimer automatiquement a
chaque exécution de la méthode.

10 Sélectionnez File/Exit pour quitter le programme Custom
Reports.
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Report Wizard

The Report Wizard creates a report with up to 4 sections. The Header section
contains general information about the datafile or single compound information
arranged as single lines. The other three i itai P d specific
information arranged into tables.

Select a section in the "Report Contents” list and then select an item from the
"Possible Kkems for Report™ and click the "Add ->" button.

Possible tems for Report Report Contents

Actual Barcode o
4r Compound Information
<k Calibration Information
4r Additional Sample Information

All Compounds
Add > All Compounds (no ISTDs)

AllISTDs

Exemple

= GLOBAL
All Chromatograms <- Remove
= Compound
Target & Qualifiers
Spectrum From Peak
Target lon
GQualifier 1
GQualifier 2
Qualifier 3

Compound |1 Next Cmpd | {#1) Bromochloromethane
OK | Cancel

= Graphics

Help |

Report Ci

= Header
Data File Hame
Data File Path
Acq. Method File
Misc Info
Vial Humber
Humber of Compounds
= All Compounds
#
Hame
Ret Time
Amount

All Compounds (no ISTDs)
All 15STD=

+ Cliquez sur le signe plus pour ouvri

la liste des sous-éléments

= Cliquez sur le signe moins pour ferr
la liste des sous-éléments
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Report Contents [ Custom Reports - C:\DOCUMENTS AND SETTING! L =10] x|
File Edit Format Wew Tools Help
= Header
Data File Hame | ] = =] B[ 7]u]
Data File Path
Acq. Method File [ A [
Misc Info =
Vial Humber 52 & ‘ 6420 B 5 0 | E | E [
Humber of Compounds 53
= All Compounds 54 6415
# 55 B410
:;mTe_ 56 6405
ime
Amount g; G400
59 6395
All Compounds (no ISTDs) 60 6390
AllISTD: 61 a5
62 T T T T T T T T T
550 £.00 E50 7.00 750 a.00 a50 a.00 450
63 ime->
64 Data File Mame DLWA002.0 I
65 Data File Path DAENYDEMOWOADATAY
66 Act. Method File RTE method: DANMY
67 Misc Info
68 Wial Number
69 Mumber of Compounds 40
70
Al # Narme Ret Time Armount Units
72 1) Broraochloromethane 7.95 50.00 ugdl
73 2) Chloromethane 0.94 S6.44 gl
74 3) Bromomethane 1.59 50,33 ugdl
75 4) Vinyl Chloride 2.06 52.84 ugfl
76 5) Chloroethane 2.80 55.83 ugdl
7 B) Methylene Chloride 4.66 5232 gl
73 7) Acetaone 5.28 58.84 ugdl
7 8) Carbon Disulfide 6.05 49700 g
80 9)1,1-Dichloroethene 7.41 52,35 ugdl
81 10y 1,1-Dichloroethane 8.73 8053 gl
82 11)1,2-Dichloroethene (total) 9.54 52,79 ugdl
83 12) Chloroform 10.16 5117 gl =
«[¥ [\ Shestt /7 [l | i LlJ
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Personnalisation de rapports

Modification d'un rapport

1 Sélectionnez Quantitate/Custom Reports ou cliquez sur l'icéne
Custom Report. Le Control Panel s'affiche. Sélectionnez Edit
Method Report Template <report.CRT>. La boite de dialogue
Report under Method Values s'affiche (<report. CRT> étant le
nom du modele de rapport a modifier).

Sile nom du rapport a modifier ne s'affiche pas, sélectionnez
Change Method Report Template dans le Control Panel et
sélectionnez le rapport souhaité. Lorsque le Control Panel
s'affiche de nouveau, sélectionnez Edit Method Report Template.

Cliquez sur OK pour afficher le modele de rapport
<report.CRT> .

[& Custom Reports - C:\Documents and Settings',jmtMy DocumentsREPORT.CRT =181
File Edit Format Wiew Tools Help
[MEFEIDER
[ & ]
A B C [ ] [ E [T F ] -
54
55 B410
56 E405
g; 6400
] 6395
60 6390
61 6385
62 T T T T T T T T T
550 £.00 E50 7.00 750 a.00 a50 a.00 450
63 Time-> [l
64 Data File Mame DLWA002.0
65 Data File Path DAENYDEMOWOADATAY
66 Act. Method File RTE method: DANMY
67 Misc Info
68 Wial Number
69 Mumber of Compounds 40
70
il # Narme Ret Time Armount Units
iz 1) Broraochloromethane 7.95 50.00 ugdl
73 2) Chloromethane 0.94 S6.44 gl
74 3) Bromomethane 1.59 50,33 ugdl
75 4) Vinyl Chloride 2.06 52.84 ugfl
76 5) Chloroethane 2.80 55.83 ugdl
7 B) Methylene Chloride 4.66 5232 gl
T 7{! — il b, ”LI_I FRAA nedl L'J
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2 Vous pouvez effectuer des modifications dans n'importe
quelle cellule de la feuille de travail. Pour ce faire, vous
pouvez utiliser la boite de dialogue Edit Box (illustrée
ci-dessous). Il est conseillé d'enregistrer le rapport
régulierement afin d'éviter toute perte de vos modifications.

3 Pour accéder a cette boite de dialogue, sélectionnez
View/Edit Box ou cliquez sur l'icone Edit Box dans la barre
d'outils.

4 Une fois vos modifications terminées, enregistrez le modele

de rapport.
Edit Box: Drag and Drap Utilisez le bouton Next
. ’—I Cmpd ou entrez un chiffre
Hext Cmpd ] . .
I L= | =0 pour visualiser d'autres
{#1) Bromochloromethane composés.
Décritl'élément sélectionné
et affiche sa valeur
actuelle.
Acq. Method File =
Sample Hame
Misc Info
Vial Humber Vous pouvez sélectionner
Instrument Hame . . .
Humber of Compounds un élément et faire gllsser
Sample Multiplier "
Sample Amount sa valeur surn |mporte_
Expected Barcode quelle cellule de la feuille
Actual Barcode .
4r Compound Information de travall.
<k Calibration Information
4r Additional Sample Information
= Graphics _I
Vous pouvez ajouter des
TIC (MS) " X
All Chromatograms graphlques a votre rapport.
1 Compound =
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Mise en forme d'un rapport

=1 |

|[CI=1=
| an EEE——— 2l

= A amny | Fon Font style. Size. | =

[ [Rogular i ok |
s et _
Cancel
i o e T
56 swsi | Eol - Bald talic I
o

% ol |8 S 5

59

50 &390 o

E] 6385 I Stikeout

o . I~ Underine i o ekl

61 S |

65 [ =] | Senpt

66 iestem |

67

8

69

70

71 3

12

3

14 3) Bromormethane 759 5033 ugi

5 ) Winyl Chloride 208 5284 ugh

6 5) Chiaroethane 280 5583 ugl

7 £) Methylene Chiaride 4.66 5232 ugn

8 7) Acetone 528 s8.84  ugh

79 £) Carbon Disulfide .05 4970 ugn

80 ) 1.1-Dichloroethene 7.41 5235 ug

81 10) 1.1-Dichloroethane 873 s053  ug

82 11) 1.2-Dichloroethene (total) a.54 5273 ugn

83 12) Chloraform 10,16 5117 ugn =
[+ [ sheett T == o]

Lorsque vous créez un modele de rapport, le logiciel le met
automatiquement en forme. Vous pouvez personnaliser le
format du rapport a I'aide du menu Format, de la souris ou de la
barre d'outils. Toute modification de la mise en forme est
enregistrée en méme temps que le modele de rapport.

1 Sélectionnez les cellules & formater.
2 Choisissez un format & l'aide de I'une des trois méthodes
suivantes :

- Sélectionnez un élément dans le menu Format. Dans la
boite de dialogue qui s'affiche, effectuez vos sélections et
cliquez sur OK.

- Cliquez sur un bouton de mise en forme dans la barre
d'outils (par exemple, Gras ou Aligné a gauche).
- Ajustez la largeur de la colonne ou la hauteur de la ligne
(voir plus bas).
3 Continuez jusqu'a ce que vous soyez satisfait de la mise en
forme.

4 Enregistrez régulierement le rapport pour éviter de perdre
vos mises en forme. Lorsque vous avez terminé, enregistrez le
modele de rapport.
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Modification de la hauteur de ligne ou de la largeur de colonne

Modification de la hauteur de ligne

1 Placez le pointeur pres de la bordure inférieure de la cellule
contenant le numéro de ligne, a l'endroit ou il change de
forme.

2 Cliquez et faites glisser le pointeur vers le haut ou vers le bas
jusqu'a ce que vous obteniez la hauteur de ligne souhaitée.

Modification de la largeur de colonne
1 Placez le pointeur au niveau de la lettre de colonne, a
I'endroit ou il change de forme.

2 Cliquez et faites glisser le pointeur vers la droite et vers la
gauche jusqu'a ce que vous obteniez la largeur de colonne
souhaitée.

Définition d'une méme hauteur pour plusieurs lignes
1 Cliquez et faites glisser le pointeur sur les numéros de ligne
pour sélectionner plusieurs lignes.

2 Ajustez la hauteur d'une ligne : toutes les autres adoptent la
méme hauteur.

Définition d'une méme largeur pour plusieurs colonnes

1 Cliquez et faites glisser le pointeur sur les lettres de colonne
pour sélectionner plusieurs colonnes.

2 Ajustez la largeur d'une colonne : toutes les autres adoptent
la méme largeur.

Enregistrement d'un rapport

1 Sélectionnez File/Save ou cliquez sur Save dans la barre
d'outils.

2 Entrez un nom de fichier (sansl'extension .CRT), puis cliquez
sur Save. La boite de dialogue Link with Method s'affiche. Elle
vous permet de sélectionner ce modéle comme modéele par
défaut pour la méthode et de l'imprimer automatiquement a
chaque exécution de la méthode.
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3 Cochez ou désélectionnez les cases appropriées, puis cliquez
sur OK.

4 Sélectionnez File/Exit ou cliquez sur le bouton de fermeture
Close dans la barre de titre pour quitter le programme
Custom Reports.
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Menu Format

~ Horizantal Wertical -
ok
e Faont style:
o QEHEHE C Iep Cancel IF\agu\al
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Avial Black |
" Certer = Bottom % guiamT
tial Narmowe
" Right B avial Rounded MT Bole
- T AvariGarde
Fl ™ Word wrap H Baskervile BE Hegulalj
€ Justify  Effect Sampl
I~ Stikeout
' Center ™ Undei AaBbYyZz
Across Cells L= e
Color:
vl Script:
wiestern -
Format
Alignment. ..
Font...
Border...
Pattern...
Custom Mumber Format. .. Eorder:
Border
Column Width. .. 7 Duting
Row Height... F Iop
7 Leit
Enable Protectian. .. o ;‘ o
g
¥ Battam
Height
e T
Lo
" Dustom Cancel —_—
I I Fill Calor Patterm Color ’TI
e H Automatic
& C |
¥ Use Default Change Default I I I. il
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i
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Once the "Enable Protection” key is pressed, the
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unprotected. Manual editing wil na langer be possible.

Enable Protection

Close |

[x]
“ 147 o | S8 4500048 #H0.00)

.40 00_LIRedist 000 =)
Cancel | IGenera\
LCategony:
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[~ UseDefault

Units IEhalaclels | |iChange Defaul
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Seélection de cellules, de lignes et de colonnes

98

Sélection d'un groupe de cellules
Cliquez et faites glisser le pointeur sur la feuille de calcul pour
sélectionner un groupe de cellules donné.

Sélection d'une ligne ou d'une colonne

Cliquez sur le numéro de la ligne ou la lettre de la colonne.

Sélection de plusieurs lignes ou colonnes
Cliquez et faites glisser le pointeur sur les numéros de ligne ou
les lettres de colonne.

Seélection de plusieurs cellules discontinues
Cliquez sur les cellules tout en maintenant la touche [Ctrl]
enfoncée.

Sélection de plusieurs lignes ou colonnes discontinues
Cliquez sur les numéros de ligne ou les lettres de colonne tout
en maintenant la touche [Ctrl] enfoncée.

Sélection de plusieurs éléments continus

Cliquez sur le premier élément (cellule, colonne ou ligne) a
sélectionner, appuyez sur la touche [Maj], puis cliquez sur le
dernier élément du groupe tout en maintenant cette touche
enfoncée. Tous les éléments compris entre le premier et le
dernier élément sont sélectionnés.
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File Edit Fomat Wiew Help

Utilisation des rapports personnalisés

[_[Ofx]

Lettre de colonne

\DIB“IQJ [B]<]u]

Data File Path C:\HPCHEMSMSDEMON
Acg. Method File RTE method: RNCAP2
Mize Info Intemal standards & surrogate standards in & mLs water

2
40

Amount

50.00
205.97
26507
205.91
iy
126.54
224 62
205.95
186.93
193.30
18832
18967

79.70
186.11

50.00
19663
181.59
19375
183.19
18064
185.56
215.22
184.89

[ A | [

Cliquez ici pour — A i B c

sélectionner la feuille z Data File Name VAOZ D

de calcul entiére .
5
6 “Wial Number
T Mumber of Compounds
8

Numéro de |igne D —— L] # Narme Ret Time
10 1) Bromochloromethane 9.61
11 2) Chloromethane 210

Cellule de la feuille 2 3) iyl Chioride 2.24
13 4) Bromomethane 273

de calcul 14 5) Chlaroethane 298
15 5) 1,1-Dichloroethene 458
16 7) Carbon Disulfide 492
17 8) Acetone 8.27
18 9) Methylene Chloride 6.13
19 10) 1,2-Dichloroethene (total) B.74
20 11) 1,1-Dichloroethane 7.79
21 12) Chloraform 9.95
22 13) 1 4-Dichloroethane-d4 10.98
23 14) 1, 2-Dichloroethane 1098
24 15) 1,4-Difluorobenzene 11.79
25 16) 2-Butanone 9.42
26 173 1,1,1-Trichloroethane 10.04
27 18) Carbon Tetrachloride 10.34
28 19) Benzene 10.81
29 20) Trichloroethene 12.16
an 21) 1 ,2-Dichloropropans 12.69
M 229 Vinyl Acetate 13.06
32 23) Bromodichloromethane 13.24

I—Elealed Mew Report Template

Units
ugf
ug!
ugf|
ugf
ugfl
ugf
ugfl
ugf
ug!
ugf|
ugy!
ugfl
ugf
ugfl
ugf
ug!
ugf|
ugy!
ugfl
ugf
ugfl
ugf
ugfl

3 24) cis-1,3-Oichloropropene 14.18 190.43 ugf| =
4|\ sheett / —”—l—l——d‘ <
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Impression de rapports

Création (ou chargement) d'un modéle de rapport

Apercu avant impression d'un rapport

1 Sélectionnez File/Print Preview Le rapport s'affiche dans une
fenétre d'apercu qui vous montre comment il se présentera
lorsqu'il sera imprimé.

2 Cliquez sur Next Page et Prev Page pour passer d'une page a
une autre.

3 Cliquez sur Print. La fenétre d'apercu se ferme et le rapport
est imprimé.

Impression d'un rapport

1 Sélectionnez File/Print ou cliquez sur Print dans la barre
d'outils. La boite de dialogue Print s'affiche.

2 Sélectionnez les options d'impression (pages a imprimer,
nombre de copies et qualité d'impression), puis cliquez sur
0K.
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Utilisez la boite de dialogue File/Page Setup pour définir la mise
en page (cliquez sur Help pour plus de détails).

Page Setup

[® Header

" Page Order
" Paper (Ad) {+ Paper (Letter) (® Top To Bottom

" Margins O Left To Right
Top Left

1

" Center

[~ Center Horizontalhy
Bottom

K

[~ Center Vertically

[ Scale
[ Fit To Page

" Print Options
[~ Grid Lines

| .75
Right
.75
Pages Wide I 1 % Black and White

Pages= High 1 [~ Row Heading

Scale 100 i [~ Column Heading

| |

Impression automatique de rapports

On distingue deux facons de configurer des rapports pour qu'ils
s'impriment automatiquement lors de 1'exécution d'une
méthode :

- Créez (ou chargez) le modeéle de rapport, puis sélectionnez
Print as part of Method dans la section Method Values du
Control Panel.

- Lorsque vous enregistrez un modele de rapport, la boite de
dialogue Link With Method s'affiche. Sélectionnez Print
Report as part of the Run Method et cliquez sur OK.
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Impression automatique de plusieurs rapports

1 Créez (ou chargez) un modele de rapport

2 Sélectionnez File/Multiple File Select. La boite de dialogue
Multiple File Select s'affiche.

3 Sélectionnez le répertoire contenant vos fichiers de données
(si ce n'est déja fait).

4 Sélectionnez les fichiers de données a imprimer.
- Sélectionnez un nom de fichier de données.

- Faites un double clic sur le fichier sélectionné (ou cliquez
sur la fleche droite).

- Répétez l'opération jusqu'a ce que l'ensemble des fichiers
de données soient répertoriés dans la section Files Selected
for Processing.

Vous pouvez sélectionner des fichiers séparément ou utiliser les
techniques de sélection standard de Windows pour sélectionner des
groupes de fichiers.

5 Cliquez sur OK. Les fichiers de données s'impriment dans
l'ordre indiqué, a I'aide du modeéle de rapport sélectionné.
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Creation d'une base de données de rapports personnalisés

Avant de commencer

Dans I'écran Data Analysis, sélectionnez Quantitate/Custom
Reports.

Si la méthode en cours n'a pas de base de données de
quantification ou si aucun fichier de données n'a été chargé,
le systéme vous demande si vous voulez utiliser les valeurs
par défaut. Cliquez sur Yes. Le Control Panel (illustré
ci-dessous) s'affiche.

Control Panel

D ata File: va002.d

—Method WYal
Method File: fcLPVOA.M
Report: MYREPORT.CRT
Database: kHone Defined:

I~ Save Generated Report

" Create Hew Report Template i* Create Hew Database
" Edit Method Report Template " Charts/Edit Method Database
" Change Method Report Template " Change Method Database

| |

Procédure de création d'une base de données

1

Sélectionnez Create New Database dans le Control Panel, puis
cliquez sur OK.

L'assistant Database Wizard s'affiche. Sur la gauche, le volet
Possible Items for Database répertorie tous les éléments que
vous pouvez sélectionner comme contenu de la base de
données de rapports personnalisés. Sur la droite, le volet
Database Contents répertorie tous les éléments sélectionnés
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Database Wizard

The Database Wizard creates a database with up to 250 columns. A database is an
easy way to compare results from different datafiles. Charting is automatically

enabled for all number entries.

Selecta tion in the "Datab C

T ible tems for

list and then select an item from the
Datab " and click the "Add ->" button.

Hote: The Date Acquired and Data File Hame items are required for proper database

operation and are automatically placed in the database.

qui seront inclus dans la base de données de rapports
personnalisés.

Ps ible tems for

Operator
Acq. Method File
Sample Hame
Misc Info
Vial Humber
Instrument Hame
Humber of Compounds
Sample Multiplier
Sample Amount
Expected Barcode
Actual Barcode
4r Compound Information
<k Calibration Information
4r Additional Sample Information

Add ->

<- Remove

i

Database Contents Exemple
All Compounds = Header
All Compounds (no ISTDs) Acq. Method File
ANllISTDs | - Sample Hame
= All Compounds
Ret Time
All Compounds (no ISTDs)
AllISTDs

+ Cliquez sur le signe plus pour ouvri

Compound |1 Hext C || Bromochloromethane K L,
S la liste des sous-éléments

=]

Cancel

Help

= Cliquez sur le signe moins pour ferr

104

la liste des sous-éléments

a Sélectionnez une section dans la liste Database Contents &
droite.

b Sélectionnez un élément dans la liste Possible Items for
Database a gauche.

¢ Faites un double clic sur I'élément sélectionné ou cliquez
sur Add. L'élément sélectionné est ajouté sous 1'élément en
surbrillance dans le volet de droite.

d Lorsque vous avez terminé, cliquez sur OK.
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Lorsque vous cliquez sur 0K dans le Database Wizard, le
message suivant s'affiche :

Custom Reports
@ ['o you want to update the database with previously acquired files?

MOTE: Updating the databasze can take several minutes
and Data Analysiz cannot be used dunng that time.

o |

Si vous ne voulez pas mettre a jour la base de données, cliquez
sur No. Le Control Panel s'affiche.

3 Sivous voulez mettre a jour la base de données :

- Cliquez sur Yes. La boite de dialogue Multiple File Select
s'affiche. Sélectionnez les fichiers de données a ajouter a la
base de données, puis cliquez sur 0K.

4 Dans la boite de dialogue Save As qui s'affiche, entrez un nom
de fichier puis cliquez sur Save.

Save As

Save I =3 Custrpt

|_Jimetafils:

File name: IeHampIe Save I
Save as type: IEustom Feportz [~ CRD] j Cancel |
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5 Lorsque la boite de dialogue Link With Method s'affiche, activez
ou désactivez les cases appropriées, puis cliquez sur 0K. La
base de données est mise a jour.

Link With Method

[® Use example.CRD as the Database for CLPVOAM.

[® Add to the Database as part of Run Method.

OK I Cancel | Help |
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Selection de plusieurs fichiers de données

Utilisez la boite de dialogue Multiple File Select pour imprimer
plusieurs rapports ou pour charger plusieurs fichiers de
données précédemment acquis dans une base de données.

Pour accéder a cette boite de dialogue, sélectionnez File/Multiple
File Select.

1 Sélectionnez le répertoire contenant les fichiers de données.

2 Sélectionnez les fichiers de données a utiliser dans la zone
Data File Name et cliquez sur la fleche droite (ou faites un
double clic sur un nom de fichier).

3 Cliquez sur OK pour traiter les fichiers de données
sélectionnés.

s, Multiple File Select
C:'MSDCHEM'MSDEMON

Directories: Data File Hame Files Selected for Processing

(= (o
5 MSDCHEM
. &K MSDEMO

Les fichiers de s | Les fichiers de
E ::‘t::;?;m données disponibles données

[_] barbdemo.d b sélectionnés sont
[L] bme24.d
(L] bme624.m

|;| bn002.d 4|

Drives:

I =715 j OK I Cancel Help

Selected Data Files will be processed according to their date acquired.

Sélection de deux ou plusieurs fichiers consécutifs

Cliquez sur le premier fichier a sélectionner, puis faites glisser
la souris jusqu'au dernier fichier du groupe.

Ou

Cliquez sur le premier fichier a sélectionner. Tout en
maintenant la touche [Maj] enfoncée, cliquez sur le dernier
fichier du groupe.
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Sélection de deux ou plusieurs éléments non conseécutifs

Cliquez sur chaque fichier tout en maintenant la touche [Ctrl]
enfoncée.

Annulation d'une sélection

Cliquez sur le fichier sélectionné tout en maintenant la touche
[Ctrl] enfoncée.

Pour les rapports

Les fichiers de données sélectionnés s'impriment a l'aide du
modele de rapport sélectionné. Les rapports s'impriment dans
l'ordre des fichiers répertoriés.

Pour les bases de données

Les fichiers de données sélectionnés sont chargés dans la base
de données en cours. Les fichiers sont automatiquement triés
par ordre chronologique, en fonction de la date d'acquisition,
lorsqu'ils sont ajoutés a la base de données.
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Affichage et impression de graphiques

Sélectionne
I'élément a
représenter
sur l'axe X.
Les valeurs
par défaut
sont Data
File Name
et Date
Acquired.

La boite de dialogue ci-dessous s'affiche lorsque vous
sélectionnez Charts/Edit Method Database dans le Control Panel,
lorsque vous cliquez sur Charts dans la barre d'outils des
rapports personnalisés ou lorsque vous choisissez Charts/View
Charts. Utilisez-la pour afficher et imprimer des graphiques des
informations contenues dans une base de données.

Cliquez sur le graphique pour afficher la boite de dialogue Individual Chart
Options.

i, Yiew Charts H=] E3
Acetone (# 8) Ret Time vs Data File Name
Bt
Sélectionne
I'élément a
représenter
0 | " f " | surl'axe Y
ALEDB0.D CISTOMED.D ESTOMED.D WEO0Z2.0 -
BNOOZ.O DRUGDEMD.D SI5TOLOW.O (E|eme_“ts
Data File Name numériques
uniquement).
X-Axis ¥-Axis Print Option
-_|DataFile Hame x| |(#8) Ret Time x| |currentchat —=f——7—Permetde
iChart Options || ~ Edit Database | Preyious Hext | Print | Close Help | d'imprimer
[ [ soit le
! graphique
Affichentle graphique précédent Ferme la boite de actuel, soit
Affiche la boite de ou suivant répertorié dans la dialogue View Chartset  {gus Jes
dialogue Chart Options. | zone de sélection de I'axe V. atfiche le Control Panel. o oo oo
Permet de quitter la boite de Imprime le graphique actuel ou tous les

dialogue View Charts et de modifier ~ graphiques, selon I'option sélectionnée

la base de données

en cours. dans la zone Print Option.

ChemStation pour CPG/DDM - Mise en route 109



Utilisation des rapports personnalisés

Boutons de la barre d'outils du programme Custom Reports

=]

N E e g W

110

Affiche le Control Panel.

Ouvre un fichier de modéle (.crt) ou de base de
données (.crd) de rapports personnalisés.

Enregistre un rapport ou une base de données et
affiche la boite de dialogue Link With Method.

Imprime un rapport ou une base de données.

Appligue au texte sélectionné I'attribut gras (ou
I'enléve).

Applique au texte sélectionné I'attribut italique
(ou I'enléve).

Applique au texte sélectionné I'attribut souligné
(ou I'enléve).

Aligne a gauche le contenu des cellules
sélectionnées.

EIRE]

[0

il

[

Centre le contenu des cellules sélectionnées
entre leurs marges droite et gauche.

Aligne a droite le contenu des cellules
sélectionnées.

Insére dans la cellule sélectionnée une formule
correspondant a la somme des cellules situées
au-dessus.

Affiche la boite de dialogue Custom Format.

Affiche la boite de dialogue Edit Box: Drag &
Drop.

Affiche la boite de dialogue View Charts. Ce
bouton est uniquement disponible pour les bases
de données.

Affiche le sommaire de I'aide en ligne.
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