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Dans ce guide...

Dans ce guide...

Dans les laboratoires d'analyses, les données de chromatographie doivent étre
acquises efficacement en un minimum de temps. L'interprétation de résultats
ambigus peut-étre laborieuse et peut entrainer des coiits administratifs élevés.
Depuis la version B.02.01 de ChemStation, les fonctionnalités d'enregistre-
ment et de recherche de données se sont améliorées pour permettre une révis-
ion rapide et un retraitement des résultats.

Ce manuel décrit comment améliorer la productivité de votre laboratoire par
I'utilisation efficace des nouvelles fonctions d'enregistrement et de récupérati-
on de données dans ChemStation B.04.01.

1 Structure des données de ChemStation

Ce chapitre donne un apercu des différences entre la structure de données uti-
lisée dans les versions de ChemStation antérieures a B.02.01 et la nouvelle
structure de données de la version B.02.01 et des versions ultérieures.

2 Acquisition de données

Ce chapitre explique comment la nouvelle structure de données influence la
procédure pour l'acquisition des données pour des séquences et des analyses
uniques.

3 Traitement des données

Ce chapitre décrit les options disponibles pour le traitement et la révision des
données, et explique comment le facteur de la structure des données influence
votre choix d'options.

4 Procédure avec la fonction “Unique Folder Creation” désactivée

Ce chapitre vous explique comment utiliser la fonction Unique Folder Creation
désactivée. Elle vous permet d'enregistrer des données comme dans la version
B.01.03 de ChemStation ou les versions antérieures. Ce mode ne tire pas plei-
nement parti des derniéres fonctionnalités de révision et de retraitement des
données de ChemStation.
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Ce chapitre donne un apercu des différences entre la structure de données uti-
lisée dans les versions de ChemStation antérieures a B.02.01 et la nouvelle
structure de données de la version B.02.01 et des versions ultérieures.
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1 Structure des données de ChemStation

Version du logiciel ChemStation antérieure a B.02.01

Dans les versions de ChemStation antérieures a B.02.01, les séquences, les
méthodes et les fichiers de données générés ainsi que les résultats étaient
conservés a des emplacements fixes, spécifiés et séparés. Par exemple, les mét-
hodes étaient référencées par nom dans une séquence et I'utilisateur était res-
ponsable de la maintenance de la totalité des méthodes, des séquences et des
fichiers de données. C’est la raison pour laquelle ’archivage de données a long
terme et la reproduction de résultats constituaient une tache fastidieuse. Les
utilisateurs devaient consigner le chromatogramme, les résultats, et la mét-
hode associée ; c¢’était non seulement le cas pour les laboratoires réglementés,
mais aussi pour certains domaines de laboratoires non réglementés (par
exemple, des laboratoires environnementaux). Dans les versions de ChemSta-
tion antérieures a B.02.01, I'impression de toutes les données dans un rapport
était la seule maniére d’y parvenir.
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Structure des données de ChemStation 1

ChemStation version B.02.01 et versions ultérieures

Afin de renforcer I’association entre les fichiers de données et les méthodes, le
nouveau schéma d'organisation de données qui suit a été mis en oeuvre avec la
version B.02.01 de ChemStation et les versions ultérieures. Lorsqu’il est utilisé
avec ChemStation, le Gestionnaire des contenus d'entreprise (ECM) OpenLAB
Agilent utilise également le nouveau concept de données, I’ensemble complet
des données (séquence/méthodes/fichiers de données) pouvant désormais
étre transféré (archivé) vers '’ECM en tant qu’entité unique.

I e
<data_file2>.D

<data_file3>.D

Sequence Method
<seq_name>.S
<seq_name>.B
<seq_name>.log
w
q Séquence
Conteneur

Aquisition

Figure 1 Acquisition de séquence dans la version B.02.01 et dans les versions ultérieur-
es

Les méthodes se trouvant dans le dossier Chem32\1\methods servent de mét-

hodes de référence, c’est-a-dire que pendant I’acquisition et le traitement des
données, elles demeurent inchangées.
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Structure des données de ChemStation

De facon similaire, les séquences du dossier Chem32\1\sequence servent de
modeéles de séquence que I’on peut utiliser pour reprendre (mais pas retraiter)
plusieurs fois une séquence.

Le schéma d'enregistrement des données varie selon que 1’on acquiert des
données d'analyse unique ou des données de séquence :

1 Lorsque 'on exécute une séquence, un nouveau dossier est automatique-
ment créé (sequence container) avec un nom unique dans le sous-répertoire
spécifié. Lorsque I'on exécute un échantillon unique, le fichier de données
(*.d) est placé dans le sous-répertoire spécifié.

2 Pour les données de séquence, le modeéle de séquence exécuté (*.s) et toutes
les méthodes (*.m) concernées sont copiés dans le conteneur de séquence.
Les copies des méthodes prennent le nom de sequence methods afin de les
distinguer des méthodes de référence originales.

Toutes les taches relatives a une séquence (par exemple, acquisition et trai-
tement des données) sont effectuées sur les copies de la séquence et des
méthodes. Par conséquent, le modele de séquence et les méthodes de référe-
nce demeurent inchangés pour une exécution ultérieure de la séquence.

Toutes les modifications apportées a la séquence durant ’acquisition de
séquence, par exemple, ’ajout de lignes a la table de séquence, sont effec-
tuées sur la copie du fichier de séquence dans le conteneur de séquence. Le
modele de séquence reste inchangé.

De maniere similaire, toute modification de la méthode, telle que des mises
a jour de la table d’étalonnage dans le cas d’exécutions d’étalonnage, est
répercutée sur les méthodes de séquence, mais pas sur les méthodes de réf-
érence.

Pendant ’exécution de la séquence, tous les fichiers de données générés
(*.d) sont enregistrés dans le dossier des données de séquence, avec le
fichier batch (*.b) et le fichier journal de séquence (*.1og) correspondants.

3 Chaque fichier de données contient deux copies de la méthode utilisée pour

créer 'analyse.

La premiere, appelée ACQ.M, est sauvegardée directement lorsque la par-
tie acquisition de la méthode est terminée.

La deuxiéme copie, appelée DA.M, est sauvegardée lorsque la partie ana-
lyse des données est terminée.

Les deux méthodes contiennent I’ensemble des parametres de méthode,
notamment les parametres d’acquisition et de traitement des données.
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Structure des données de ChemStation 1

Le fichier ACQ.M a pour fonction d’assurer la conservation des parameét-
res d'origine de la méthode pour chaque fichier de données spécifique.
Les parametres d'acquisition peuvent étre affichés et imprimés dans la
vue Traitement des données.

Le fichier DA.M peut étre modifié durant 'analyse des données afin de
stocker les parameétres d'analyse des données qui ne s’appliquent pas a
toutes les analyses d'une séquence, mais qui sont spécifiques a un cer-
tain fichier de données, par exemple, des événements d’intégration tem-
porisés.

Les chapitres suivants expliquent de facon plus détaillée l'impact de cette
structure sur les procédures typiques. Les parameétres correspondants dans
les boites de dialogue de ChemStation sont également indiqués.
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Acquisition de données d'analyses uniques

Ce chapitre explique comment la nouvelle structure de données influence la
procédure pour l'acquisition des données pour des séquences et des analyses

uniques.
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Acquisition de données

Acquisition de données

12

Grace a la version ChemStation B.02.01, une sauvegarde plus souple des don-
nées des analyses uniques et des séquences vous permet de spécifier divers
emplacements de sauvegarde sans reconfiguration. L'onglet Paths de la boite
de dialogue Preferences du menu View vous donne la possibilité d'ajouter plu-
sieurs chemins d'acces, en plus du chemin d'accés par défaut C:\chem32\x\
DATA (ou x est le numéro d'instrument). Avec les boutons Add et Remove, il est
possible de supprimer facilement des chemins d'accés existants, ou de se ren-
dre a un emplacement choisi et d'ajouter le chemin d'accés vers ce nouvel
emplacement dans Preferences. Il n'est pas possible de supprimer le chemin
d'acceés par défaut de la liste, mais on peut le modifier dans le Configuration Edi-
tor.

=10] x|

Paths | Sequencel Signal/Review Dptionsl

—Sequence Paths

4 3 N5
E:\My ChemStation FileshSequencess

Bemove

—Data Paths

C:4Chem32s TADATAY

E:4hdy ChemStation FileshData

Bemove

—Method Paths

C:\Chem32WT\WMETHOD 5%

E:“hdy ChemStation Fileshethodsh

it it |}

Bemove

Cancel | Help |

Figure 2 Boite de dialogue Preferences/0Onglet Paths

Il est alors possible de sélectionner tous les nouveaux chemins d'acces de don-
nées spécifiés dans les boites de dialogue Sample Info /Sequence Parameters lors-
que l'on effectue des analyses.
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Acquisition de données 2

Sequence Parameters: Instrument 1

Operator Mame:  |Joe Smith

— D'ata File

whdirectary: |SUBDIRECTORY

by ChemStation FileshData
C:AChem32 TR OATAY

O Prefis/Counter [5G 1 Joonon

Shutdown

— Part of methods to un

ﬂ ™ Post-Sequence Command M acro

_ | [
[T Use Sequence Table nfarmaticn
e it ID minutes after loading a new method Mot Ready Timeout: IU mitiutes

gl Sample Info: Instrument 1

I.t’-‘«ccording to Runtime Checklist

Operatar Marme: I.J oe Sniith

—Data File

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

' Manual Prefis Counter:
SIG1 joom

{* Prefix/Counter

Figure 3 Sélection du chemin d'acces des données

Acquisition de données dans une séquence

Pour exécuter une séquence, il faut que les méthodes prédéfinies appropriées
soient disponibles. Il s'agit des méthodes de références décrites précédemme-
nt. Typiquement, on travaille sur les méthodes de référence et les modeles de
séquence dans la vue Method and Run Control de ChemStation. Pour cette raison,
dans la vue Method and Run Control, 1'explorateur de ChemStation propose un
acces aux méthodes de référence et aux modeéles de séquence.

Le modeéle de séquence référence ces méthodes dans la table de séquence.
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Comme expliqué précédemment, lorsque I'on exécute une séquence en utili-
sant un modele de séquence nom_séquence.S, et la méthode de référence
nom_méthode.M, un nouveau dossier contenant tous les fichiers issus de
I'analyse de séquence ("conteneur de séquence") est créé.

L'emplacement de ce dossier est déterminé par les parameétres de la boite de
dialogue Sequence Parameters ; l'attribution du nom de ce dossier est détermin-
ée par l'onglet Sequence de la boite de dialogue Preferences. Par défaut, le nom
est <nom_séquence> <date_acquisition> <heure_acquisition>, mais on peut le
configurer en utilisant les parametres Opérateur, Instrument, Compteur, et
Nom du PC ; vous pouvez également saisir manuellement n'importe quel nom.
Si le Name Pattern ne donne pas des noms uniques pour les conteneurs de séqg-
uence, ChemStation ajoutera un compteur pour garantir le caractere unique.

preterences 1]

Paths  Sequence | Signal/Review Dptionsi

—[rata Storage

% Unigue Folder Creation OM

Creates a unique data folder for each sequence run. See Help for more details.

{” Unique Falder Creation OFF

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

—Mame Pattemn

<3eql> <Date> <Time:x IZI

DEF_LC 2008-04-22 08-48-42 <Date=  Date
=Time = Time
=lser = Operator Name

=Inst= Instrument MName
<5eqh=  Sequence Mame

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

Figure 4 Boite de dialogue Preferences/0Onglet Sequence

Au début d'une séquence d'acquisition, la méthode spécifiée dans la table de
séquence est copiée du dossier des méthodes de référence dans le conteneur
de séquence. De plus, une copie de la séquence est créée et placée avec le jour-
nal de séquence et le fichier batch (*.b) dans le conteneur de séquence. Toutes
les mises a jour de la méthode (par exemple, les mises a jour de la table d'étal-
onnage) sont inscrites dans cette méthode de séquence se trouvant dans le
conteneur. Tous les fichiers nécessaires sont a présent disponibles pour une
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Acquisition de données 2

révision et un retraitement ultérieurs des données, sans les modifications qui
ont été appliquées a la méthode de référence ou au modele de séquence pour
d'autres analyses de séquence.

Durant l'acquisition, les fichiers de données sont stockés dans le conteneur de
séquence. Dans chaque fichier de données (*.D), deux méthodes supplément-
aires, ACQ.M et DA.M, sont sauvegardées pour cette analyse spécifique. Ces
deux méthodes sont des copies de la méthode de séquence, en conservant
I'état initial de la méthode lors de l'acquisition du fichier de données spécifiq-
ue. Par exemple, dans le cas de mises a jour de la table d'étalonnage, les mét-
hodes DA.M different pour chacune des analyses.

La méthode d'acquisition individuelle ACQ.M est prévue pour conserver les
parametres d'acquisition ; il est par conséquent recommandé de ne pas chan-
ger cette méthode lors d'activités ultérieures de révision de données. Dans la
vue Data Analysis, il est possible d'afficher et d'imprimer les parametres
d'acquisition de cette méthode.

Avec ces fichiers sauvegardés dans le dossier de séquence, il est possible
d'effectuer toutes les activités de révision et de retraitement des données, sans
modifier la méthode de référence ou le modeéle de séquence. Si nécessaire, on
peut également sauvegarder a nouveau des modifications de méthode dans la
méthode de référence.

Acquisition de séquence partielle

Dans le cas d’'une acquisition de séquence partielle, I'utilisateur a le choix
entre deux options :

¢ l'acquisition de la séquence partielle dans un nouveau conteneur de séq-
uence,

ou

¢ l'acquisition de la séquence partielle dans un conteneur de séquence exis-
tant.

L’acquisition des fichiers de données a partir d’'une exécution de séquence
partielle dans un conteneur de séquence existant peut étre utile dans les scén-
arios suivants :
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¢ Un fichier de données unique ou plusieurs fichiers de données doivent étre
écrasés, par exemple parce qu'un flacon incorrect a été utilisé en premier
lieu.

¢ Seule la premiére partie de la séquence a été exécutée en premier lieu, et les
échantillons manquants doivent €tre ajoutés en exécutant une séquence
partielle. Ceci peut se produire en cas de panne d’'un instrument durant
I'acquisition de séquence.

¢ Des lignes additionnelles doivent étre ajoutées au modele de séquence
apres l'acquisition des lignes existantes. Les analyses additionnelles doi-
vent étre ajoutées aux données existantes.

Par conséquent, lorsque I'utilisateur sélectionne Partial Sequence dans le menu
Sequence, une boite de dialogue apparait, permettant de sélectionner un conte-
neur de séquence existant dans une liste ou de créer un nouveau conteneur de
séquence.

Partial Sequence

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

Directory I Date I MNumber of data files

E:My ChemStation Files\Data\SUBDIRECTORY\SEQUENCE_NAME 2008-04-. 4/22/2008 3:41:09 AM
My ChemStation Files\Data\SUBDIRECTORYASEGUENCE_NAME 2008-04- 4/22/2008 3. 28:55 A
E 'y ChemStation Files\Data\SUBDIRECTORYASEGLUIENCE_NAME 2008-04- 4/22/2008 51040 A

o [l

DIREC G I

Mew | Ok I Cancel Help

Figure b Boite de dialogue Partial Sequence

Cependant, afin de maintenir la cohérence du conteneur de séquence (afin
qu’il puisse étre complétement retraité dans le module Data Analysis), seuls les
conteneurs de séquence remplissant certaines conditions peuvent subir une
acquisition partielle :
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Acquisition de données 2

¢ Le nom du modeéle de séquence (séquence source) et le nom du fichier de
séquence .S dans le conteneur de séquence (séquence cible) sont identi-
ques.

¢ Le chemin d’acces des données et le sous-répertoire doivent étre identiques
pour les fichiers de séquence.

¢ Le nombre de lignes de séquence dans la séquence source doit étre supér-
ieur ou égal au nombre de lignes de séquence dans la séquence cible.

¢ Pour chaque ligne dans la séquence cible, le type d’échantillon et le nombre
d’injections doivent étre identiques aux valeurs dans les lignes correspon-
dantes de la séquence source.

¢ Le schéma d’attribution de nom de fichier de données doit étre identique
pour les deux fichiers de séquence.

Apres avoir quitté cette boite de dialogue en cliquant sur 0k (pour sélectionner
un des conteneurs de données de séquence existants) ou sur New (pour créer
un nouveau conteneur de séquence), I'utilisateur peut sélectionner les lignes
de séquence a exécuter durant une séquence partielle.

Acquisition de données d'analyses uniques

Le nouveau concept de données est également introduit pour des analyses uni-
ques. Dans ce cas, le fichier de données est directement sauvegardé dans le
sous-répertoire correspondant. Etant donné que l'on n’emploie qu'une seule
méthode pour une analyse unique, il n'est pas nécessaire de copier cette mét-
hode dans le sous-répertoire ; toutes les actions sont effectuées directement
avec la méthode de référence. Une fois la partie acquisition de la méthode ter-
minée, une copie de la méthode de référence est sauvegardée dans le répert-
oire du fichier de données (ACQ.M). Une autre copie (DA.M) est sauvegardée
apres exécution de la partie traitement de données de la méthode de référe-
nce.

Procédure ChemStation 17
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Ce chapitre décrit les options disponibles pour le traitement et la révision des
données, et explique comment le facteur de la structure des données influence
votre choix d'options.
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3 Traitement des données

Traitement des données

Une fois que les données ont été acquises, elles peuvent étre analysées dans la
vue ChemStation Data Analysis. Lorsque I'on sélectionne 1'onglet Data de 1'explo-
rateur de ChemStation, il est possible de charger toutes les analyses d'une séq-
uence ou toutes les analyses uniques dans un dossier spécifique en cliquant
deux fois sur le symbole correspondant. Le jeu de données correspondant est
ensuite disponible dans la table de navigation.

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

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

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

[mremininse AW A AP D il mBE 55 Bk SBIP S
=HE CACHEMIZ I\DATA
453 oemo Line Inj Vial Sample Name Method Name Sample Type Man... Call
j@ E:\MY CHEMSTATION FILES\Data 3 D 1 1 P1-F-01 isocratic sample... LC_DEMOD.M Calibration = 1
41E3 SUBDIRECTORY O 2 1 P1-F-02 isocratic sample STD | LC_DEMO.M Calibration - |2
& SEQUENCE_NAME 2008-04-22 08-55-47 O 3 1|P1-F-03 isocratic sample STD |LC_DEMO.M Calibration - 3
-8 SEQUENCE_NAME 2008-04-22 03-10-40 O 4 1|p1-F-04 isocratic sample 1 |LC_DEMO.M Sample -
& SEQUENCE_MAME 2005-04-22 09-28-55 O 5 1 P1-F-05 isocratic sample €5 |LC_DEMO.M Sample -
: SEQUENCE_MAME 2005-04-22 09-41-09 O & 1 P1-F-06 isocratic sample 2 LiC_DEMO. M Sample -
Q |
= - 1lnt e ae irrvakis cmenrde —= |1 - AEhae [ —

|

H‘ ‘Elntegraﬂon 55} Calibration M Signal LEM Purify Lﬁ‘; Spectrum ‘

Figure 6 Chargement d'une séquence de I'explorateur de ChemStation dans la table de
navigation

La partie principale de la Table de navigation est constituée d’une liste de
toutes les analyses du jeu. Au lieu de charger une analyse via le menu File >
Load Signal on peut désormais charger 'analyse dans la mémoire de
ChemStation en cliquant deux fois sur la ligne appropriée de la Table de
navigation. En outre, un clic avec le bouton droit offre plusieurs options, par
exemple, charger ou superposer des signaux spécifiques a partir du fichier,
exporter les données, ou afficher les parameétres de la méthode d’acquisition.

Une fois I’analyse chargée, vous pouvez la réviser, c’est-a-dire, ajuster les para-
metres de traitement de données, intégrer les signaux et enfin imprimer un
rapport. Dans ce cas, vous traitez I’analyse comme une analyse unique, sans
tenir compte du contexte de séquence ou sans utiliser les fonctions de la table
de séquence.
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Cette facon de traiter les données est appelée Data Review. La Table de naviga-
tion inteégre une barre d'outils illustrée sur la Figure 7, page 21, qui facilite la
révision des données.

IR AR

Figure 7 Barre d'outils de révision de données de la table de navigation

Grace a cette barre d'outils, vous pouvez aller au début ou a la fin de la Table
de navigation, passer a ’analyse suivante ou précédente, parcourir automati-
quement les analyses, et arréter la progression automatique.

Une facon différente de traiter vos données consiste a Reprocess une séquence
complete. Pendant ce processus, toutes les analyses sont retraitées dans le
contexte de la séquence, c’est-a-dire que les tables d’étalonnage des méthodes
de la séquence sont mises a jour dans le cas d’analyses d’étalonnage, des mul-
tiplicateurs, des quantités etc. peuvent étre changés dans la table de la ség-
uence, de nouvelles méthodes peuvent étre ajoutées au conteneur de séquence,
etc. Pour le retraitement, la Table de navigation integre la barre d'outils
suivante :

s BGGEZBEIE| PO O

Figure 8 Barre d'outils de retraitement de séquence de la table de navigation

Notez que les icones de retraitement de la Table de navigation ne sont disponi-
bles que pour des données de séquence créées avec la version ChemStation
B.02.01 ou une version ultérieure. Pour des données d'une analyse unique
créées avant la version B.02.01, et pour des données acquises lorsque la fonc-
tion Unique Folder Creation est désactivée (voir le « Procédure avec la fonction
"Unique Folder Creation" désactivée », page 40), le retraitement n’est pas
accessible dans le module de Data Analysis. Ces séquences doivent étre retrai-
tées dans Method and Run Control, en définissant le parameétre de séquence Parts
of method to run & Reprocess Only. Pour des séquences créées avec une version
ChemStation B.02.01 et une version ultérieure, I'option de retraitement de
Method and Run Control a été supprimée (voir Figure 9, page 22), et 1a Table de
navigation propose le retraitement en tant que Data Analysis Task.
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Sequence Parameters: Instrument 1 ﬂ

DOperatar Hame; I.Jne Smith

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

Figure 9 Paramétres de séquence dans la vue Méthode et contrdle de la version
ChemStation B.02.01 et d'une version ultérieure
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Traitement de données : Réevision des données

Data Review désigne un traitement analyse par analyse. ChemStation vous per-
met de spécifier des actions par défaut effectuées automatiquement lorsqu’un
fichier de données est chargé a partir de la Table de navigation. Ces actions
incluent des taches de traitement de données, comme intégrer le chromato-
gramme directement apres chargement, ainsi que spécifier la méthode a char-

ger.

Les options correspondantes pour la révision (non utilisées pour le retraite-
ment) sont configurées dans I’onglet Signal/Review Options de la boite de dialo-
e Preferences.

gu

Preferences

Faths I Sequence

—Load Signal Dptions

=10 =]

I~ Load using signal details
W Inteqrate after load

I Intearate and print report after load

—Data Review Optiong

Auto Step Interval I 10 zec

Method used for Review of Sequence Data

" Current Method
" Sequence Method
& |ndividual Method from Duata File (DA M)

Method used for Review of Single Fun Data
" Current Method
& Individual Method from Data File (D4 M]

Cancel | Help |

Figure 10

Boite de dialogue Preferences/0Onglet Signal/Review Options

La premiére section, Load Signal Options, indique quels signaux d’une analyse
sont chargés et si 1'on doit intégrer les chromatogrammes et rapporter les rés-
ultats directement apres chargement.

Procédure ChemStation
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Dans la deuxiéme section, Data Review Options, vous pouvez configurer 'inter-
valle pour la progression automatique a travers les analyses de la Table de
navigation.

La derniére partie de cette section indique la méthode qui est chargée durant
la révision des données, lorsqu’une analyse est chargée a partir de la Table de
navigation. Elle s’applique uniquement a la révision des données, mais pas au
retraitement. Les jeux d’options séparés suivants sont disponibles pour des
analyses de séquence et des analyses uniques :

Tableau 1 Options de révision des données pour des données de séquence et d'analyse
unique

Méthode utilisée pour la révision de données Méthode utilisée pour la révision de données

de séquence d’analyse unique
Méthode actuelle Méthode actuelle
Méthode de séquence Méthode individuelle a partir d'un fichier de

données (DA.M)

Méthode individuelle a partir d'un fichier de
données (DA.M)

Les options de I'onglet Signal/Review Options de la boite de dialogue Preferences ne sont
appliquées que lors du chargement d’un fichier de données depuis la Table de navigation.
Lorsque vous utilisez Load Signal depuis le menu Fichier ou I'icéne correspondante dans
la barre d’outils principale, les paramétres ne sont pas appliqués, par exemple, aucune
méthode n’est chargée.

Conserver la "Méthode actuelle"

Le parameétre de révision Current Method doit toujours étre activé si vous sou-
haitez utiliser la méthode qui est actuellement chargée. A cet égard, pour la
révision des données, la méthode actuelle est conservée, quels que soient les
fichiers de données chargés (analyse unique ou conteneur de séquence). Vous
pouvez activer cette option en sélectionnant Current Method dans la boite de
dialogue Preferences, voir Figure 11, page 25. Ceci garantit que, pour chaque
analyse chargée, la méme méthode est toujours gardée en mémoire.
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=0l =

Paths I Sequence  Signal/Review Options

—Load Signal Options
[~ Load using signal details

v Integrate after load

[ Intearate and print report after lnad

—Data Review Dptions

Auto Steplntervall 10 zec

tethod used for Review of Sequence Data ————— |’Meth0d uzed for Review of Single Run Data

%" Current Method

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

" Individual Methad from Data File (D&.M)

Cancel | Help |

Figure 11  Conserver la méthode actuelle pour la révision des données

Vous pouvez utiliser cette option, par exemple, dans les procédures suivantes :

Procédure ChemStation

Vous souhaitez réviser les fichiers de données d'un conteneur de séquence
avec une méthode différente qui n’est pas actuellement dans le conteneur,
par exemple, une méthode de référence non utilisée pour l'acquisition parce
que votre procédure utilise des méthodes d'acquisition et de traitement des
données séparées. Au début de la révision, vous chargez cette méthode de
référence différente, le plus commodément depuis I’onglet Method de
I'explorateur de ChemStation.

Dans la session en ligne, vous souhaitez modifier la méthode de référence
utilisée pour I'acquisition du conteneur de données. Vous souhaitez modi-
fier les parameétres d’instrument et les parameétres de traitement des don-
nées en tant que point de départ immédiat pour exécuter la séquence
d’acquisition suivante.

Vous avez modifié les parametres de traitement des données de la méthode
individuelle DA.M pour une des analyses dans vos conteneurs de séquence.
L’option Current Method vous permet de réviser toutes les analyses effec-
tuées avec cette méthode, afin de vérifier si ces parameétres s’appliquent
également a d’autres analyses.
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Charger la "Methode de séquence”

Lorsque vous révisez les données a I’aide de 1'option Sequence Method (voir
Figure 12, page 26), chaque fois que vous chargez une analyse depuis la Table
de navigation, la méthode de séquence correspondant a la ligne de séquence
de 'analyse est chargée. Comme le nom de cette option I'indique, elle n’est dis-
ponible que pour réviser des jeux de données de séquence, mais pas des analy-
ses uniques.

Preferences : o ] S |

Paths I Sequence  Signal/Review Options

—Load Signal Options
[~ Load using signal details

¥ Integrate after load

[~ Integrate and print report after lnad

—Data Review Options

Auto Steplntewall 10 zec

Method uzed for Review of Sequence Data —————— tethod uzed for Review of Single Run Data

" Current Method " Current Method
% |ndividual Method from Data File [Da.b)

equence Method

€ Individual Method from Data File [Da.M)

Cancel | Help |

Figure 12  Charger la méthode de séquence pour la révision des données

Une application typique de cette option est I’optimisation des parametres de
traitement de données pour une séquence spécifique, en particulier comme
préparation au retraitement (voir « Traitement de données : Retraitement des
données », page 33). Une fois que chaque analyse a été révisée et que les mét-
hodes de séquence ont été améliorées, la séquence compléte peut étre retraitée
avec les méthodes mises a jour.

Il peut étre nécessaire de propager les modifications dans la méthode de séqg-
uence a la méthode de référence correspondante pour les appliquer a toutes
les acquisitions futures. Ceci peut étre aisément effectué, par exemple, en utili-
sant la fonctionnalité Update Master Method (voir Tableau 3, page 32).
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Charger une "méthode individuelle a partir d'un fichier de données
(DA.M)"

Le parameétre de révision Individual Method from Data File (DA.M) (voir Figure 13,
page 27), doit étre utilisé, si vous souhaitez charger automatiquement la DA.M
individuelle en méme temps que le fichier de données correspondant, lorsque
ce fichier est chargé a l'aide de la table de navigation. Lorsque vous modifiez
une méthode, puis que vous chargez I'analyse suivante, on vous demandera de
sauvegarder les modifications de votre méthode, parce que vous chargez une
nouvelle méthode : 1a DA.M de 'analyse suivante.

Preferences o ] |

Faths I Sequence

—Load Signal Options
I™ Load using signal details

¥ Integrate after load

I Inteqrate and print report after load

—Duata Review Options

Auto Step Interval I 10 zec

Method used for Review of Sequence Data

Method used for Review of Single Fun Data

" Curent Methad

*  |ndividual Method from Data File [DA M) ’

" Current Methad

" Sequence Method

(¢ |ndividual Method from Data File (D4 M)

Cancel | Help |

Figure 13  Charger la méthode individuelle a partir d'un fichier de données pour la révis-
ion des données

Avec la méthode de traitement des données individuelle (DA.M), il est possible
d'effectuer des modifications spécifiques a 1'analyse et de les sauvegarder dans
la méthode de traitement de données individuelle de I'analyse. Ceci peut étre
utile dans le cas de chromatogrammes complexes qui requiérent des événeme-
nts d’intégration temporisés individuels pour plusieurs analyses d’une séq-
uence.
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Lorsqu’une séquence est retraitée, toutes les actions sont effectuées sur les méthodes de
la séquence et la DA.M de chaque fichier de données est écrasée, y compris les
modifications que vous avez enregistrées dans ces méthodes. L'optimisation de la DA.M
doit étre la derniére étape de traitement de données une fois que le retraitement final a été
effectué.

Traitement d’' événements d’intégration manuels

Les événements d’intégration manuels, par exemple, une ligne de base dessi-
née manuellement, sont encore plus spécifiques d'un fichier de données que
des événements d’intégration temporisés. Dans le cas de chromatogrammes

complexes, il est particulierement souhaitable de pouvoir utiliser ces événe-

ments pour le retraitement.

Par conséquent, dans la version de ChemStation B.04.01 et les versions ultér-

ieures, des événements d’intégration manuels peuvent étre enregistrés direc-

tement dans le fichier de données plutot que dans la méthode. Chaque fois que
le fichier de données est révisé ou retraité, les événements manuels du fichier
de données s'appliquent automatiquement. Une analyse contenant des événe-
ments d’intégration manuels est marquée dans la Table de navigation dans la

colonne correspondante.

Outre les outils pour dessiner une ligne de base et effacer un pic manuelle-
ment, trois outils supplémentaires sont disponibles dans I'interface utilisateur
afin de

¢ sauvegarder les événements manuels des chromatogrammes actuellement
indiqués dans le fichier de données,

¢ effacer tous les événements des chromatogrammes actuellement indiqués,

¢ annuler les derniers événements d’intégration manuels (fonction disponible
jusqu'a ce que I'événement soit sauvegardé).

Lorsque vous passez au fichier de données suivant pendant la révision dans la
Table de navigation, ChemStation vérifiera les événements d’intégration
manuels non sauvegardés et demandera a I'utilisateur s’il souhaite sauvegar-
der ces événements.

Les événements manuels enregistrés dans le fichier de données pendant la
révision dans la Table de navigation n’interférent pas avec les événements
d’intégration manuels enregistrés pendant la révision dans le mode Batch. Ces
deux modes de révision sont totalement séparés des événements manuels d'un
fichier de données.
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Dans les versions de ChemStation antérieures a la version B.04.01, les événe-
ments d’intégration manuels ne pouvaient étre enregistrés que dans la mét-
hode. Dans la version B.04.01, cette procédure peut toujours étre utilisée. Le
menu Intégration de la vue Data Analysis fournit les points suivants qui permet-
tent de gérer les événements d’intégration manuels par la méthode suivante :

Update Manual Events of Method : Sauvegarder les nouveaux événements
manuels extraits dans la méthode.

Apply Manual Events from Method : Appliquer les événements manuels actuelle-
ment sauvegardés dans la méthode au fichier de données actuellement chargé.

Remove Manual Events from Method : Effacer les événements manuels de la mét-
hode.

Afin de convertir les événements manuels enregistrés dans une méthode pour
les stocker dans le fichier de données, il convient d’appliquer les événements
de la méthode et d’enregistrer les résultats dans le fichier de données. Si vous
le souhaitez, vous pouvez éliminer les événements de la méthode.

Si la case Manual Events de la Integration Events Table d’'une méthode est cochée,

les événements manuels de la méthode sont toujours appliqués lors du charge-
ment d’un fichier de données utilisant cette méthode. Si le fichier de données

contient des événements manuels supplémentaires, on utilise les événements

dans le fichier de données. Quand la case Manual Events est cochée, I'utilisateur
n’est jamais prié de sauvegarder les événements dans le fichier de données.
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Interface utilisateur de ChemStation durant la révision des
données

L'interface utilisateur de ChemStation propose un certain nombre de fonc-
tions pour faciliter le travail avec les différentes méthodes disponibles pour le
traitement des données (Figure 14, page 30).

ﬁlnstrument 1 {online): Data Analysis

File Method Sequence Graphics Integration Calibration Report  Spectra  Batch  Yiew Abork  Help

JSignaIs E@ E@ |Methods % hﬁ ».|_1 m LC_DEMO.M [sequence] ”% 13

Sequence: SEQUENCE_NAME

E:{MY CHEMSTATION
|FILES\DAT A SUBDIRECTORYSEGUENCE_MAME 2008-04-22
08-55-47\LC_DEMO.M % 'é;i \j Q

J Use sequence method ﬂ 1}4

=hea CH\CHEM3Z|1\DATA

| 4163 DEMO | Use current method ) || Yial | Sample Name | Method Name | Sample Type | |
| B\ CHEMSTATION FILES\Data Use methdfm data fil= P1-F01 isocratic sample... LC_DEMD.M Calibration
_;}D SUBDIRECTORY Pi-F-02 isocratic sample STD | LC_DEMO.M Calibration
% SEQUENCE_NAME 2008-04-22 08-55-47 1|P1-F-03 isocratic sample 5TD | LC_DEMO.M Calibration

xR a 1le1Fona icnrrabic camnls 1 1™ MFRC R Samnla

Figure 14  Interface utilisateur dans le traitement des données

T o T T T e Y

¢ L'état de modification de la méthode est affiché dans la vue Data Analysis,
afin que vous puissiez voir facilement si des modifications appliquées a la
méthode n'ont pas été sauvegardées. L'interface utilisateur affiche toujours
le nom de la méthode actuellement chargée (en méme temps que l'informa-
tion indiquant s’il s'agit d'une méthode de traitement de données indivi-
duelle d'un fichier de données ou d'une méthode de séquence).

¢ Lorsque vous déplacez le curseur de la souris sur ce champ, une infobulle
affiche en outre le chemin d'acceés complet et le nom de la méthode.

¢ Une liste déroulante offre un "raccourci" vers les options de méthode de la
boite de dialogue Preferences. Vous pouvez activer directement toute option
disponible et elle sera appliquée la prochaine fois que vous chargerez une
analyse a partir de la table de navigation. De plus, il est également tres pra-
tique de voir quelle option est actuellement active. Notez que ces options
s’appliquent uniquement a la révision des données, et pas au retraitement.
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Enregistrement de méthodes dans la vue Traitement des données

Pendant le travail dans la vue Data Analysis, I'utilisateur optimise les parameéet-
res de traitement des données de ses méthodes. Outre le simple enregistre-
ment d’'une méthode, la procédure peut également nécessiter, par exemple,
I'enregistrement d’'une méthode de séquence sous un nom différent ou en tant
que méthode de référence dans le répertoire de méthode de référence.

Le menu Method dans le module de traitement des données comporte plu-
sieurs options pour enregistrer la méthode :

Tableau 2 Options d’enregistrement du menu Méthode dans la vue Traitement des don-

nées

Préférence de chargement de méthode Options de sauvegarde disponibles

Méthode actuelle Sauvegarder la méthode
Sauvegarder la méthode sous

Méthode de séquence Sauvegarder la méthode de séquence
Sauvegarder en tant que nouvelle méthode de
référence

Méthode individuelle a partir d’un fichier de Sauvegarder la méthode de fichier de données

données

Sauvegarder en tant que nouvelle méthode de
référence

L’option Save as new Master Method pour des méthodes de séquence et des mét-
hodes individuelles DA.M ont par défaut le répertoire de méthode de référence
présélectionné comme répertoire cible.

Mettre a jour une fonction de méthode de référence

De plus, le menu Method offre la possibilité de ne rendre disponible pour la
méthode de séquence ou de référence que les parametres de traitement de
données que vous avez développés pour la méthode individuelle. Cette option,
Update Master Method ou Update Sequence Methodest disponible dans le menu
Method en cliquant avec le bouton droit de la souris sur l'analyse correspon-
dante dans la Table de navigation.

Cette fonction est disponible dans les situations suivantes :
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Tableau 3 Disponibilité de la mise a jour... Fonctionnalité de la méthode

Meéthode chargée Options disponibles
Méthode individuelle d'analyse de données Mettre a jour la méthode de référence
(DA.M)

Mettre a jour la méthode de séquence
Méthode de séquence Mettre a jour la méthode de référence

Méthode de référence —

Notez que cette fonction ne met a jour que les parametres de traitement des
données de la méthode cible et qu'elle écrase tous les parametres de traite-
ment des données.

Pour des raisons techniques, en plus des parametres de traitement des données, le journal

d’audit de la méthode cible est également écrasé par le journal d'audit de la méthode
source.
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Traitement de données : Retraitement des donnees

Par opposition a la révision des données, un retraitement de séquence signifie
que toutes les analyses d'une séquence sont retraitées dans le contexte de la
séquence, c'est-a-dire en incluant les mises a jour de table d'étalonnage, les
modifications de parameétres dans la table de séquence, des additions de nou-
velles méthodes a la séquence, etc.

Avec le nouveau concept d’organisation des données, le conteneur de séq-
uence comprend tous les fichiers nécessaires au retraitement : les fichiers de
données, une copie du fichier de séquence et toutes les méthodes de séquence
initialement employées avec ’acquisition. Pour retraiter une séquence, il vous
suffit donc de la charger dans la table de navigation et la barre d’outils nécess-
aire est disponible.

s b G IR PO O

Figure 15  Barre d’outils pour le retraitement de séquence

Notez les regles suivantes concernant le retraitement :

¢ Lorsqu’un conteneur de séquence est chargé dans la Table de navigation,
ChemStation charge automatiquement le fichier de séquence .S qui est situé
dans ce conteneur. Ce fichier de séquence contient toutes les lignes de séq-
uence qui sont liées a tout fichier de données appartenant & ce conteneur.

¢ Toutes les actions sont effectuées sur les méthodes de séquence. Si vous
devez appliquer des parametres de traitement modifiés, vous devez modi-
fier les méthodes de séquence.

¢ Les parametres de chargement de méthode de la boite de dialogue
Preferences n’ont aucune influence sur le retraitement ; ils agissent toujours
sur les méthodes de séquence ou les méthodes de séquence mises a jour. Cet
ensemble de fonctions n’est valable que pour la révision.

¢ Durant le retraitement, le fichier Batch (*.b), le journal de séquence/analyse
unique (*.1og) et la table de navigation sont mis a jour. La méthode indivi-
duelle de traitement de données (DA.M) de chaque fichier de données traité
est écrasée par la méthode de séquence actuelle.
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Lorsqu’une séquence est retraitée, toutes les actions sont effectuées sur les méthodes de
séquence et la DA.M de chaque fichier de données est écrasée, y compris toute
modification que vous avez enregistrée dans ces méthodes. L'optimisation de la DA.M
durant la révision des données devrait étre la derniére étape de traitement de données une
fois que le retraitement final a été effectué.

¢ Si vous souhaitez ajouter de nouvelles méthodes a partir de 1'un des répert-
oires de méthode de référence a la table de séquence, vous devez cliquer sur
l'option Browse dans la liste des méthodes pour rechercher n’'importe quel
répertoire de méthode spécifié (seules les méthodes se trouvant déja dans
le conteneur de séquence sont disponibles sans utiliser la fonction parcou-
rir). La nouvelle méthode est également copiée dans le conteneur de séqg-
uence pendant le retraitement. Cela veut dire que vous ne pouvez pas
choisir une méthode possédant le méme nom qu’une méthode se trouvant
déja dans le conteneur.

Sequence Table: Instrument 1

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

Sample Info for P1-F-01:

izocratic check out zample, calibration mixture 1

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

Figure 16  Parcourez le répertoire des méthodes de référence dans la table de séq-
uence

¢ Dans la table de séquence, il n’est pas possible d’ajouter ou de supprimer
des lignes.

¢ Dans la boite de dialogue Sequence Parameters, on ne peut modifier que le
nom de 'opérateur, le commentaire de la séquence et 'usage des informa-
tions de table de séquence. Tous les autres champs doivent étre définis pen-
dant I'acquisition des données et ne s’appliquent pas au retraitement.
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Sequence Parameters: Instrument 1 LI

Dperator Mame:
= Diata File

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

& Auto

Prefis: Caunter

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

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

-

¥ Usze Sequence T able Information I J

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

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

= Fraction rformation ChemiStone

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

od |
ak I Cancel Help |

Figure 17

Parameétres de séquence en traitement des données

Enregistrement de séquences dans la vue Traitement des données

3

Le menu Sequence ne permet pas uniquement d’enregistrer la séquence apres
avoir modifié la table de séquence, les parametres de séquence ou les paramet-
res de sortie de séquence. Il permet également d’enregistrer une séquence de

traitement de données (qui est enregistrée avec le conteneur de séquence)

comme modele de séquence.

Cette fonctionnalité peut étre utile si vous avez ajouté des lignes de séquence a
la table de séquence directement durant ’acquisition. Ces lignes additionnel-
les ne sont disponibles que dans ce conteneur de séquence spécifique, et pas

dans le modele de séquence d’origine.
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3 Traitement des données

L’enregistrement d’'une séquence comme nouveau modeéle de séquence veille a
convertir automatiquement le fichier de séquence de sorte que tous les
champs puissent a nouveau étre modifiés.
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Procédure avec la fonction "Unique Folder Creation" désactivée 40

Migration du conteneur de séquence 44

Ce chapitre vous explique comment utiliser la fonction Unique Folder Creation
désactivée. Elle vous permet d'enregistrer des données comme dans la version
B.01.03 de ChemStation ou les versions antérieures. Ce mode ne tire pas plei-
nement parti des dernieres fonctionnalités de révision et de retraitement des
données de ChemStation.
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Utilisation de la fonction de “Unique Folder Creation” activée ou
désactivee ?

38

Le nouveau concept de données décrit dans les chapitres précédents présente
un certain nombre d’avantages :

Les données de séquence ne sont pas écrasées. Chaque acquisition de séq-
uence enregistre les fichiers de données obtenus dans son propre conte-
neur de séquence avec un nom unique.

Avec le concept du conteneur de séquence, les données sont enregistrées
avec toutes les informations nécessaires au traitement des données,
c’est-a-dire, des copies du fichier de séquence et de toutes les méthodes
employées avec la séquence. Ces méthodes peuvent étre modifiées par des
entrées spécifiques a la séquence et n’influencent pas la méthode de référe-
nce d'origine. Le concept de conteneur renforce donc le fait qu’une séq-
uence est un ensemble de fichiers de données et de méthodes appartenant
tous deux a la création du résultat.

La révision et le retraitement des données sont I'un et 'autre disponibles
dans la vue Data Analysis, via la Table de navigation.

Le concept de conteneur de données offre les conditions préalables optima-
les pour l'option OpenLAB de ChemStation, qui permet d'échanger des don-
nées avec le Gestionnaire des contenus d'entreprise (ECM) OpenLAB
Agilent.

Cependant, dans certaines situations, les utilisateurs peuvent étre amenés a
vouloir enregistrer leurs données comme dans la version de ChemStation
B.01.03 ou dans une version antérieure et a travailler en fonction des procéd-
ures correspondantes :

Pendant le développement d’une méthode, il peut étre plus approprié de
n’utiliser qu’une seule méthode a la fois pour 'acquisition et le traitement
des données, afin que les modifications soient automatiquement disponi-
bles pour l'acquisition et le retraitement ultérieurs des données déja acqui-
ses.

Les données de plusieurs acquisitions doivent se trouver dans un seul dos-
sier, par exemple, dans le cas d'une acquisition partielle.
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¢ Des solutions de macros personnalisées d’'un systeme de ChemStation, qui
ont été concues pour des versions antérieures, peuvent exiger que les don-
nées, méthodes ou séquences soient enregistrés suivant I’ancien schéma
d’organisation des données.

¢ Lorsque la version de ChemStation B.04.01 fonctionne dans un laboratoire
ou un autre systéme fonctionne toujours sur des versions B.01.03 ou sur
des versions précédentes de ChemStation, il peut étre plus approprié d’uti-
liser le méme mode d'organisation des données sur tous les systémes.
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Procédure avec la fonction "Unique Folder Creation" désactivée

40

Afin de pouvoir travailler avec un concept d'enregistrement des données
comme dans les versions de ChemStation antérieures a la version B.02.01,
I’onglet Sequence de la boite de dialogue Preferences posséde une section Enre-
gistrement des données. Vous avez le choix entre I’option Unique Folder Creation
ON et ’'option Unique Folder Creation OFF (Figure 18, page 40). Par défaut,
I’option Unique Folder Creation ON est sélectionnée. L’option Unique Folder Cre-
ation ON active le concept d'enregistrement de données tel que décrit dans les
trois chapitres précédents.

i

Paths ~Sequence I Signal/Review Dptionsl

r—[Data Storane

" Unigque Folder Creation ON

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

% Urique Folder Creation OFF

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

—Mame Patter

“BeqN> <Dater <Times _I
SEQUENCE MaME 2008-04-24 09-14-34

Cancel | Help |

Figure 18  Boite de dialogue Preferences/Onglet Sequence

L'activation ou la désactivation de la création de dossier unique affecte uniquement les
acquisitions futures, mais ne modifie pas |'organisation des données déja acquises.
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Nous vous recommandons de choisir un des deux modes au début de votre travail et de ne
pas alterner entre ceux-ci.

La désactivation de la création de dossier unique n’est pas prise en charge lorsque I'option
OpenLAB ou ChemStore/Security Pack de ChemStation est installée.

Si vous avez choisi Unique Folder Creation Off, voici ce qui va se produire au
niveau de l'enregistrement des données :

¢ Les données de séquence ne sont pas acquises dans un conteneur de séqg-
uence, mais directement dans le sous-répertoire spécifié dans Sequence
Parameters (Figure 4, page 14). Par conséquent, le schéma de nom de séq-
uence est grisé dans I’onglet Sequence de la boite de dialogue Preferences
(Figure 18, page 40).

¢ Cela signifie que pour deux séquences d’acquisition ou plus, les données
peuvent étre acquises dans le méme sous-répertoire. Cela implique le risque
d’écraser des données existantes, mais permet par ailleurs de scinder des
séquences en utilisant une exécution partielle de séquence et de continuer a
combiner les résultats dans un seul dossier (ce qui ne serait pas possible
avec la fonction Création de dossier unique activée).

¢ Aucune méthode de séquence (.M) ou copie du fichier de séquence (.S) n’est
stockée avec les données ; seuls le fichier journal de séquence et le fichier
batch (.B) le sont. Cela signifie que seules sont disponibles les méthodes et
séquences se trouvant dans les chemins d’acces spécifiés dans la boite de
dialogue Preferences (Figure 2, page 12). Elles doivent étre utilisées pour
I'acquisition ainsi que pour la révision et le retraitement des données. Des
modifications de méthode spécifiques a une séquence ou a un fichier de
données ne peuvent étre enregistrées qu’en sauvegardant la méthode sous
un autre nom. Dans le cas contraire, ces modifications seront également
appliquées a la méthode d’acquisition. Toutefois, il peut s’agir d’'un compor-
tement souhaité pendant le développement d’'une méthode.

¢ Aucune méthode spécifique a un fichier de données ACQ.M et DA.M n'est
enregistrée. La sauvegarde d’informations concernant 1’acquisition d'ori-
gine n’est possible qu’en incluant ces informations dans le rapport ou en
sélectionnant Save Method with Data dans la liste de contréle d’exécution de
méthode (Figure 19, page 42). En cochant cette option, la méthode d’acqui-
sition sera enregistrée au format RUN.M dans chaque fichier de données.
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Run Time Checklist: Instrument 1 x|

r— Check Method Sections to Run

™ Pre-Run Command / Macro I
¥ Data Acquisition

¥ Standard Data Snalysis

™ Customized Data Analysis Macro I

' Save GLF Data

™ Post-Hun Command ¢ Macm I

Ok I Cancel | Help

Figure 19 Liste de contréle d’exécution : Sauvegarder la méthode avec les données

L’interface utilisateur améliorée de ChemStation introduite avec la version
ChemStation B.02.01 est également disponible lorsque l'option Création de
dossier unique est désactivée. Cependant, certaines fonctions ne sont pas
accessibles dans ce mode. Les mémes limitations s’appliquent également a
toute analyse acquise avec une version de ChemStation antérieure a B.02.01.

¢ Lorsqu’une séquence est chargée dans la table de navigation, la barre
d’outils de retraitement est grisée (Figure 20, page 42). Des séquences qui
ont été acquises dans ce mode d'enregistrement de données ne peuvent étre
retraitées que dans la vue Méthode et contréle d’analyse a 1’aide de ’option

Reprocessing only dans les parameétres de séquence (Figure 21, page 43).

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

JE\gna\s g L | methods s ledy [y (@ L DEMO M (seruence) =5
4| Hiuﬁmmmm BEIFEER XX Jaeq SN NS0

=} CRCHEM3Z\LDATA
i Saoemo . |Line Inj vial Sample Name | Method Name Sample Type  [Man.. |Callevel [sa
- &giBATCH > | 1 15 IsocraticStd. 1 BATCH.M Calibration -
L& Le DEwoi O 2 15 Isocratic 5td, 1 BATCH.M Calibration - |
§ singlsRuns [m] 3 1/s Tsocratic Std. 1 BATCH.M Control Sample -
{4 ESTD_DAD [m] 4 16 Tsocratic Std, 2 BATCH.M Sample -
+1C2 FRACTION_COLLECTION = = 1z TomcuakicChd 2 Sazouu ool - |

1
= B 1

13 1510_DAD

Figure 20 Table de navigation pour des séquences acquises avec la fonction Unique
Folder Creation désactivée
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Sequence Parameters: Instrument 1 il
Operator Hame: IJoe Smith
—Data File
Path: IE:\M_I.J ChemStation Files\Datah ﬂ Subdirectony:  |SUBDIRECTORY
At
Erefiz: Cautter:
€ Prefis/Counter  [5161 Joonoo
— Part of methods to wn Shutdown
According ba Runtime Checklist [ I” Post-Sequence Command/tacro
According to Runtime Checklist | j
Acquisition Onl
Mot Ready Timeout: |U minutes

Figure 21 Retraitement de données de séquence acquises avec la fonction "Unique
Folder Creation" désactivée

¢ Avec les options d’utilisation de méthode Individual Method from Data File et
Sequence Method (voir Figure 10, page 23), un message d’avertissement
s’affichera chaque fois que vous effectuerez un double clic sur une analyse
de la table de navigation, indiquant que la méthode individuelle/méthode
de séquence n’existe pas. Comme indiqué précédemment, ces méthodes ne
sont pas enregistrées avec les données. Dans ce cas, la seule option impor-
tante pour la révision des données est Current Method.
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Migration du conteneur de séquence

a4

ChemStation fournit un outil pour convertir des données au format non-conte-
neur en données au format conteneur de séquence. Pour réussir cette tache, il
est nécessaire que ce fichier de séquence d'origine soit encore disponible. I1
doit contenir toutes les lignes de séquence nécessaires et suivre le schéma
d’attribution de nom de fichier de données d'origine pour retraiter tous les
fichiers de données de la séquence. En plus, toutes les méthodes de la colonne
Méthode de la table de séquence doivent étre disponibles.

Pour effectuer la migration, démarrer la Sequence Container Migration dans le
menu Sequence dans la vue Traitement de données.

“m Sequence Container Migration il

To migrate non-container data to a sequence container, select sequence template, method path, data source and destination directaries.

L Select Sequence Template | |C.\Chem32\1 YSEGQUENCESBATCH.S
[1]  Select Method Path | |C:\Chem32\1 SWAETHODS
=] Select Source | IE'\Ehem32\1 SDATAND emo
"] Select Destination I |C:\Chem32\1 SDATANDEmo_data
Mezzages and warnings: ;l

Start Cloze Help |

Figure 22  Migration du conteneur de séquence

Remplir les champs requis suivants (voir Figure 22, page 44) :

Select Sequence Template : Sélectionner le fichier de séquence .S qui contient la
table de séquence qui correspond a l'ensemble de données a faire migrer.

Select Method Patch : Sélectionner le répertoire dans lequel se trouvent les mét-
hodes référencées dans la table de séquence.

Select Source : Sélectionner le répertoire qui contient les fichiers de données a
faire migrer.

Procédure ChemStation



Procédure avec la fonction “Unique Folder Creation” désactivée 4

Select Destination : Spécifier le chemin d'acces et le nom du conteneur de séq-
uence a créer : Vous pouvez sélectionner un dossier existant ou en créer un
nouveau.

Lorsque tous les champs sont remplis, on peut démarrer la migration.
Les étapes suivantes seront effectuées :
¢ Le répertoire de conteneur de séquence sera créé.

* Le modele de séquence sera copié dans le conteneur. Il sera également
converti dans un état dans lequel il est en mesure de retraiter des fichiers
de données dans la vue Data Analysis (voir « Traitement de données : Retrait-
ement des données », page 33).

¢ Les méthodes référencées dans la table de séquence sont copiées a partir
du chemin d'acces a la méthode spécifié dans le dossier de conteneur.

¢ Les fichiers de données, le journal de séquence et le fichier batch sont
copiés a partir du répertoire source de données vers le répertoire de desti-
nation.

¢ Selon les informations dans la table de séquence, une copie de la méthode
correspondante est copiée vers chaque fichier de données sous forme de
DA.M.

Lorsque la migration de conteneur est terminée, un message signalant le suc-
ces s'affiche dans le champ Messages and Warnings. Sinon, un message d'aver-
tissement indique tout probléme survenu lors de la migration.
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Glossaire d'lU

A

Add
Ajouter

Apply Manual Events from Method
Appliquer les événements manuels a
partir de la méthode

Browse
Parcourir

C

ChemStation Data Analysis

Traitement des données de ChemSta-

tion
Configuration Editor

éditeur de configuration
Current Method

Méthode actuelle

D

Data
Données
Data Analysis
Traitement des données
Data Analysis Task
tache de traitement des données
Data Review
Révision des données
Data Review Options
Options de révision des données
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Individual Method from Data File

Meéthode individuelle a partir d'un
fichier de données

Individual Method from Data File (DA.M)

Meéthode individuelle a partir d'un
fichier de données (DA.M)

Integration Events Table
Table des événements d'intégration

L

Load Signal
Charger signal
Load Signal Options
Charger options de signal

M

Manual Events
Evénements manuels
Messages and Warnings
Messages et avertissements
Method
Méthode
Method and Run Control
Meéthode et Contrdle d'analyse

N

Name Pattern
Schéma de nom
New
Nouveau

P

Partial Sequence
Séquence partielle
Parts of method to run
Parties de méthode a exécuter
Paths
Chemins d'acces
Preferences
Préférences

Remove
Supprimer
Remove Manual Events from Method
Eliminer les événements manuels de la
méthode
Reprocess
Retraiter
Reprocess Only
Retraiter uniqguement
Reprocessing only
Retraitement uniquement

S

Sample Info
Info échantillon

Save as new Master Method
Sauvegarder en tant que nouvelle mét-
hode de référence

Save Method with Data
Sauvegarder la méthode avec les don-
nées

Select Destination
Sélectionner destination
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Select Method Patch
Sélectionner correctif de méthode
Select Sequence Template
Sélectionner modele de séquence
Select Source
Sélectioner source
Sequence
Séquence
sequence container
conteneur de séquence
Sequence Container Migration
Migration de conteneur de séquence
Sequence Method
Méthode de séquence
sequence methods
méthodes de séquence
Sequence Parameters
Parametres de séquence
Signal/Review Options
Signal/QOptions de retraitement

U

Unique Folder Creation
Création de dossier unique
Unique Folder Creation Off
Création de dossier unique - Désactiv-
ée
Unique Folder Creation OFF
Création de dossier unique - Désactiv-
ée
Unique Folder Creation ON
Création de dossier unique - Activée
Update Manual Events of Method
Mettre a jour les événements manuels
de la méthode

Update Master Method

Mettre a jour la méthode de référence
Update Sequence Method

Mettre a jour la méthode de séquence
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Contenu de ce manuel

Depuis la version B.020.01 de ChemStation, les
fonctionnalités de révision et de retraitement
des données ont été significativement amélior-
ées pour permettre une révision rapide des rés-
ultats.

Les nouvelles fonctions d'enregistrement de
données dans ChemStation permettent d’orga-
niser efficacement les données de séquence et
les méthodes.
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