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sont pas exécutés correctement,
les personnes risquent de s'expo-
ser a des lésions graves. En pré-
sence d'une mention
AVERTISSEMENT, vous

devez continuer votre opération
uniquement si vous avez totale-
ment assimilé et respecteé les con-
ditions mentionnées.

Guide de mise en route de ChemStation Plus



Dans ce guide...

Ce guide fournit des instructions et exercices détaillés sur

la facon de travailler avec votre ChemStation Plus. Ce guide dé-
crit en particulier les nouvelles fonctions accessibles par I'inté-
gration de ChemStore dans ChemStation. Le guide est divisé
comme suit :

Introduction

Ce chapitre présente les bases de ChemStation Plus. Il détaille
et explique les étapes de travail avec cette suite logicielle. Vous
y apprendrez aussi a démarrer et préparer ChemsStation Plus a
I'utilisation.

Définition d'une séquence

Ce chapitre vous explique comment définir et analyser une sé-
quence. Vous y apprendrez aussi a attribuer une étude a votre sé-
quence et a travailler sur les données des champs personnalisés.

Recherche de résultats dans ChemStation Plus

Ce chapitre vous apprend a définir une requéte et a rechercher
des données dans le client de revue ChemStore.

Reévision de résultats avec le client de revue ChemStore

Ce chapitre explique comment personnaliser I'interface utilisa-
teur du client de revue ChemStore. Vous y apprendrez aussi a
consulter et évaluer les résultats.

Edition des résultats

Ce chapitre explique comment obtenir et filtrer les données et
comment créer des rapports de ces résultats dans le client de
revue ChemStore.

Retraitement par lots

Ce chapitre explique comment sélectionner une procédure de
transmission pour revue de lots, comment transmettre le lot a
ChemStation Plus et comment modifier les résultats dans
ChemStation Plus.
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Introduction

Principe de ChemStation Plus

ChemStation Plus est un systéme de données en réseau (NDS) intégré. ChemS-
tation Plus fonctionne en mode client/serveur. L’objectif essentiel du logiciel
est de permettre a un laboratoire de répondre aux exigences de la FDA concer-
nant les enregistrements et signatures électroniques décrits dans le document
21 CFR Part 11. ChemStation Plus est proposé en différentes versions et peut
étre installé avec plusieurs options de configuration.

ChemStation Plus s’adapte aux méthodes de travail d’un laboratoire d’analyse
chimique pour le développement de méthodes, ’acquisition de données, le
traitement de ces données, leur stockage, leur révision et la création des rap-
ports correspondants.

ChemStation Plus est une suite de programmes. Chaque programme
de la suite a des fonctions spécifiques.
ChemStation

ChemStation commande une large gamme d’instruments d’analyse Agilent.
ChemStation est con¢u pour l'acquisition de données chromatographiques

2 et 3D et dispose d’'un ensemble trés complet d’outils logiciels pour ’analyse
qualitative et quantitative des données.

ChemStore

ChemStore gere les résultats de ChemStation. Une base de données permet de
rechercher, de réviser et de mettre en forme dans des rapports toutes les don-
nées correspondantes.

Pack de sécurité

Le Pack de sécurité assure les fonctions de sécurité et de tracabilité imposées
par la conformité réglementaire et pour assurer la conservation sécurisée des
enregistrements.
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Pack de validation de méthodes

Le Pack de validation de méthodes est une option de ChemStore qui fournit
les outils nécessaires a I’organisation, I’automatisation et la documentation
des études de validation de méthodes.

ChemAccess

ChemAccess est un logiciel concu pour travailler avec plusieurs ChemStations
reliés a un serveur par un réseau. ChemAccess controle et surveille les
ChemStations et leurs instruments commandés par acces a distance.

Guide de mise en route de ChemStation Plus 9
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Introduction

Meéthode de travail avec ChemStation Plus

10

ChemStation Plus organise les travaux d’un laboratoire d’analyse. ChemStation
et ChemStore s’associent pour couvrir toutes les taches d’exploitation. Certai-
nes taches telles que 'acquisition de données ou le calcul de résultats sont ef-
fectuées dans ChemStation. Les taches de révision et d’évaluation des
récapitulatifs de données sont assurées par ChemStore.

Organisation courante du travail

Configurez ChemStation Plus au départ.
a Définissez les champs personnalisés nécessaires.

b Créez une étude. Une étude est un dossier qui recevra les données
aprés une analyse.

1 Effectuez les analyses et ’acquisition des données dans la vue de
ChemStation Method and Run Control (Commande de méthode et d'analyse).

a Définissez une séquence.
b Attribuez une étude et des données de champs personnalisés.
¢ Analysez la séquence.
2 Définissez une requéte dans ChemStore.
3 Révisez les données dans le client de revue ChemStore.
a Rejetez, approuvez ou marquez des analyses pour retraitement.
b Créez un lot d’analyses.

4 Retraitez les analyses dans la vue de ChemStation Data Analyses (Traitement
de données).

a Chargez le lot d’analyses Chemstore.

b Retraitez le lot d’analyses.

¢ Corrigez la méthode de traitement.
5 Définissez et imprimez des rapports et graphiques.
Le schéma ci-dessous présente la méthode de travail courante avec
ChemStation Plus. Les taches encadrées en pointillés s’effectuent dans

ChemStation, celles qui sont encadrées en traits pleins s’effectuent dans
ChemStore.
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Configuration initiale de ChemStore

Créez une étude

Spécifiez les champs per-
sonnalisés

Effectuée dans ChemStore

Analysez les données transmises

Introduction

Effectuée dans
ChemStation

Définissez une
séquence

Attribuez une

champs de données
personnalisés

L]
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|
3 L
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R

Définissez
le rapport

v

Imprimez
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Figure 1
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|/

Imprimez
le graphique

Organisation du travail dans ChemStation Plus
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1 Introduction

Démarrage de ChemStation Plus

Avant de commencer

Votre administrateur a :
installé tous les logiciels nécessaires pour ChemStation Plus.
configuré les instruments.

défini la base de données a utiliser pour démonstration et livrée avec
ChemStore (ChemStoreDemo).

créé les études et champs personnalisés.

Consultez le Guide d’installation pour plus de détails sur les procédures cor-
respondantes.

Ouverture de session ChemStation

1 Sélectionnez Start (Démarrer)> Program (Programmes)> ChemStations >
Instrument 1 Offline (Instrument 1 hors ligne).

ChemStore C/5: Log On 1 |
—User L
: 0g an I
M ame: Ichemlst =

Exit

Pazsword: l""’1— 4'
e

Help

— Database

dema Select ... | Changs Pud |

Figure 2 Ouverture de session

a Entrez dans le champ Name (Nom) cheni st .
b Entrez dans le champ Password (Mot de passe) cheni st .

¢ Cliquez sur le bouton Log on (Ouvrir une session).
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2 Un message vous signale que votre mot de passe est périmé.

Chemstore C/5: Log On i x|
-
1 Your password has expired! Please specify a new password now,

Figure 3 Mot de passe périmé

a Accusez réception du message en cliquant sur OK.

3 La boite de dialogue Change User Password (Changement de mot de passe de
I'utilisateur) apparait.

ChemStore C/5: Change User Password x|
User Name: IChEI‘ﬂiSl
0ld Pazsword: I xxxxxxxx

MNew Password: I

xxxxxxxx

Canfirm Password: I

QK I Cancel | Help |

Figure 4 Changement de mot de passe

a Entrez dans le champ 0ld Password (Ancien mot de passe) Chemist.

b Entrez dans le champ New Password (Nouveau mot de passe) par
exemple 12345678.

¢ Entrez dans le champ Confirm Password (Confirmation de mot de passe)
par exemple 12345678.

d Cliquez sur le bouton 0K pour modifier le mot de passe.
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14

Introduction
Démarrage de ChemStation Plus

4 L’interface utilisateur de ChemStation Plus s’ouvre en vue Method and Run
Control (Commande de méthode et d'analyse).

nstrument 1 (offline 1): Method & Run Control [Laboratory Chemist]

F o [3)

Figure 5 Interface utilisateur de ChemStation Plus

5 Pour démarrer le client de revue ChemStore sélectionnez View (Vue) >
Chemstore Review Client (Client de revue ChemStore).
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Définition d'une séquence

Sélection d'une séquence 16
Attribution d'une étude et de champs personnalisés 17
Analyse d'une séquence 23

Ce chapitre vous explique comment définir et analyser une séquence. Vous y
apprendrez aussi a attribuer une étude a votre séquence et a travailler sur les
données des champs personnalisés.
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2 Définition d'une séquence

Sélection d'une séquence

Une séquence est une série d’instructions d’automatisation des analyses
d’échantillons. Une séquence peut effectuer automatiquement I'injection de
chaque échantillon, I’acquisition et le traitement des données correspondant
a une méthode spécifique, puis imprimer un rapport pour chaque échantillon.
11 est possible de créer un rapport récapitulatif de tous les échantillons avec
des statistiques. Chaque échantillon peut utiliser une méthode différente, il
est donc possible d’appliquer des ensembles de conditions d’instrument et

de parameétres d’évaluation différents pour chaque échantillon.

Avant de commencer

* Ouvrez une session sur ChemStation.

+ Utilisez ChemStation en mode Instrument 1 Offline (Instrument 1 hors ligne).
Chargement d'une séquence

1 Sélectionnez la vue Method and Run Control (Commande de méthode et d’analyse)
de ChemStation.

2 Sélectionnez Sequence (Séquence) > Load Sequence (Charger une séquence) ou

i ’1co |
cliquez sur I'icone |z2== k
Dateinarne: Ordner: oK.
chhpchem' ] sequence -
Abbrechen
BATCH.S - = ot = 4|
DEF_LCS |
DEF LC3S (= hpchem MNetzwerk.... |
DEMD.S =1
DGEMDISE.S - £ sequence
INSTPERF.S o oapy
LOADTEST.S -
ROBUST.S =l -]
Dateityp: Laufwerke:
ISequence[".S] ﬂ I = o Lokaler Datentrégj

Figure 6 Chargement d'une séquence

a Sélectionnez dans la boite de dialogue Load Sequence; Instrument 1 (Charge-
ment de séquence ; Instrument 1) c:\hpchem\1\sequence\ Batch.S.

b Cliquez sur OK.
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Définition d'une séquence 2

Attribution d'une étude et de champs personnalisés

1 Sélectionnez dans la vue Method and Run Control (Commande de méthode et
d’analyse) Sequence (Séquence) > ChemStore Setup (Configuration de ChemStore).

ChemStore Sequence Setup: Instrument 1 i ﬁ
| Transfer Settings. .. I Select Study. .. | Custom Field Yalues __. |
Line Location Sample Name: Study:
1 [Vial5 |zocratic: Std. 1 part 11 dema
2 |[Mial5b |zocratic: Std. 1 part 11 demo
3 [Mialb | zocratic Std. 1 part 11 demo
4 |VialB |zocratic Std. 2 part 11 dema
5 |Vial ¥ |zocratic Std. 3 part 11 demo

OK | Cancel | Help |

Figure 7 Configuration de séquence ChemStore

Parametres de transmission

Si le Pack de sécurité n’est pas installé, vous pouvez choisir de ne pas transmettre les don-
nées aprés leur acquisition.

Guide de mise en route de ChemStation Plus 17



2 Définition d'une séquence

2 Cliquez sur le bouton Transfer Settings (Paramétres de transmission).

ChemStore Sequence Transfer Settings: Instrument 1 )

¥ Transfer Data after each Analpsis

—Post Sequence Database Report

Template: | Analysiz Results Report

|

Destination:

N - |

File type: [HTML File (= htm)

=]

File name: DEReport

Path: C:AHPCHEMMADATAMDEMODN

Select ... |

Help |

Figure 8 Paramétres de transmission

a Sélectionnez dans la liste déroulante Template (Modéle) > Analysis Results
Report (Rapport de résultats d'analyse).

b Sélectionnez dans la liste déroulante Destination > File (Fichier).

¢ Sélectionnez dans la liste déroulante File type (Type de fichier) > HTML file

(*htm) [Fichier HTML (*.htm)].

d Cliquez sur le bouton Select (Sélectionner).

Diateinarne: Ordner: oK,
chhpchem'1hdatatdemo _
Abbrechen |
;I = et -
[= hpchem Hetzwerk. .
2 =
= data
= demo
E cyosmmo x|
Dateityp: Laufwerke:
[HTMLFie (bt x| | B3 o Lokaler Datentrig = |
Figure 9 Sélection de I'emplacement de rapport

e Cliquez sur OK.

f Quittez la boite de dialogue Transfer Settings (Paramétres de transmission)

par OK.

18
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Définition d'une séquence 2

Attribution d’étude

3 Cliquez dans la boite de dialogue ChemStore Sequence Setup (Configuration de
séquence ChemStore) sur le bouton Select Study (Sélectionner une étude).

et study: Instrument s LI
Line: I I |3
Study | Quality Control j|

114 I Cancel | Help |

Figure 10  Sélection d'étude

a Sélectionnez pour les lignes 1 a 3 de la liste déroulante Study (Etude) I’étu-
de Quality Control (Contrdle qualité).

b Cliquez sur 0OK.

¢ Cliquez a nouveau dans la boite de dialogue ChemStore Sequence Setup
(Configuration de séquence ChemStore) sur le bouton Select Study (Sélection-
ner une étude).

e sudy:nsrumert £ S x
Line: I 4 to |5
UL B [bocainedecay ||

114 I Cancel | Help |

d Sélectionnez pour les lignes 4 4 5 de la liste déroulante Study (Etude) I’étu-
de procaine decay (Disparition de la procaine).

e Cliquez sur OK.

Guide de mise en route de ChemStation Plus 19



2 Définition d'une séquence

Attribution de champs personnalisés

4 Cliquez dans la boite de dialogue ChemStore Sequence Setup (Configuration
de séquence ChemStore) sur le bouton Custom Field Values (Valeurs de champs

personnalisés).
i
- Show sequence lines for study Custom Field Yalues | [ Calculate Peak Performance |

procaine decay =] [ Use Default Values | Filldown. . | [ ¥ Select all

Line Location Sample Hame Performance pH [7)

4 [Vial5  [loociatic 5td. 2 2
[ 5 |¥ial7  [lsooiatic Std. 3 | = [& |
oK Cancel Help

Figure 11 Valeurs de champs personnalisés

a Sélectionnez ’option Select all (Tout sélectionner) dans le champ Calculated
Peak Performance (Performance de pic calculé).

b Entrez la valeur de pH pour les lignes 4 et b, c’est-a-dire 7 et 6.

¢ Cliquez sur OK.

20 Guide de mise en route de ChemStation Plus



Définition d'une séquence 2

zl
Transfer Settings. .. | Select Study. .. | | Custom Field Values __. I
Line Location Sample Name: Study:
1 [Mial5 | zocratic Std. 1 Quality Control
2 |MialB |zocratic: Std. 1 Guality Contral
3 [Mial b |zocratic: Std. 1 Guality Control
4 [Vial & |zocratic Skd. 2 procaine decay
5 [Vial ¥ |zocratic Std. 3 procaine decay

oK | Cancel | Help |

Figure 12 Configuration de séquence ChemStore

5 Cliquez sur 0K dans la boite de dialogue ChemStore Sequence Setup (Configura-
tion de séquence ChemSotre).

6 Un message vous signale que la séquence a été modifiée.

ChemsStore C/S 4|

@ The ChemStore Sequence Setup has been changed.

Do you want ta save the Sequence now?

Ja I Mein |

Figure 13  Séquence modifiée

a Cliquez sur OK pour enregistrer les modifications de la séquence.

Guide de mise en route de ChemStation Plus 21



2 Définition d'une séquence

[Save Sequence as: Instrument 1

D ateiname: Ordner: oK
IbatchZ.s cvhpchem' 1 hsequence
Abbrechen
BATCH.S - ot :I —I
DEF_LC.S
DEELLE3S BBP'I‘IDChEm Metzwerk... |
DERO.S
DGMOISES = sequence
INSTRERF.S £ oapy
LOADTEST.S i
ROBLIST 5 | =
Diateityp: Laufwerke:
|5eauence(*5) x| [ B3 e Lokaler Datentrig |

ne Batch.S est protégée contre 1'écriture.

7 Enregistrez la séquence sous le nom batch2.S, parce que la séquence d’origi-
8 Cliquez sur OK.

Guide de mise en route de ChemStation Plus



Définition d'une séquence 2
Analyse d'une séquence

Analyse d'une séquence

1 Cliquez sur le bouton Start (Démarrer) ‘- de I'interface utilisateur de la
vue Method and Run Control (Commande de méthode et d'analyse).

Sequence Running
Reprocess Data Mode

Sequence Running

Figure 14  Analyse d'une séquence

ChemStation Plus analyse la séquence en fonction de la méthode sélectionnée
et enregistre les données dans les études définies.

Guide de mise en route de ChemStation Plus 23



2 Définition d'une séquence
Analyse d'une séquence
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Recherche de resultats dans
. ChemStation Plus

Construction d'une requéte 26

Ce chapitre vous apprend a définir une requéte et a rechercher des données
dans le client de revue ChemStore.
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Recherche de résultats dans ChemStation Plus

Construction d'une requéte

26

Une requéte est un moyen de trouver les résultats dans ChemStore apres
I’'achévement de 'acquisition et du transfert de données dans ChemStation.
Vous pouvez construire des requétes simples ou évoluées. Les requétes évo-
luées disposent de critéres de recherche supplémentaires.

Dans cette section, nous allons rechercher les données transmises par la sé-
quence que vous venez d’analyser dans la section précédente.

Avant de commencer

* Quvrez une session sur le client de revue ChemStore.
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Recherche de résultats dans ChemStation Plus 3

Creéation d'une requéte évoluée

1 Sélectionnez dans le client de revue ChemStore File (Fichier) > Create Query
(Créer une requéte) > Advanced (Evoluée).

Query Builder - Advanced : <untitled=> L
~Download juns ——————————————— [~ ¥iew Studie:
1 Dnly latest version " Selected IMethod “alidation "I
& Bl versiong & &l Studies
Select data categony Select data item of 0 entries
@ [D'atabase o data category selected Retrieve
EE Sample Drganization
i Cancel
[H & Acquisition
Ei:l Processing Help
[ﬂlﬂl Results
Saye
Savebs
Open ...
Audd whereiclauze . |
Buery condition
[ [ Clause [ ] on Iﬂ o | R
Al €] (o]x
_VJ iy
[elete

Figure 15  Création de requéte

Sélection des critéres de recherche

1 Sélectionnez dans le champ Select data category (Sélection de catégorie
de données) > Database (Base de données) > Sample Organization (Société
d'exemple) > Acquisition > Sequence (Séquence) > Acq. Sequence Name
(Nom de sequence d’acquisition).

a Sélectionnez dans le champ Acq. Sequence Name (Nom de séquence
d’acquisition) > Batch.S.

Guide de mise en route de ChemStation Plus 27



3 Recherche de résultats dans ChemStation Plus

Query Builder - Advanced : <untitled>

mDownload runs ————— - Wiew Studi
#* Only latest version " Selected IW
1~ All versions i All Studies
Select data categony Select data item of & entries
[—]f Acquisition =] [ #en. Sequence Name | Refrieve
- FH Instument 3
E Injection Ll : ﬂl
LINSEQLS
E Ao Condition EH10S Help
EH Methad PHA.5
- FH Sequsnce SEQUENCE S 2T
: D Acg. Sequence Mame — =
Dv Acg. Sequence File Pat m
[> fecg. Sequence Line - Ogen ...
1] Skt nl b Add where dause .. |

‘Duery condition

[ | Clause 1] op |ﬂ o | oR
Al x ¥
hd

oy ..

Delete

]

Figure 16 Sélection de séquence

b Cliquez sur le bouton Add where clause... (Ajouter une clause where...) pour
définir les critéeres de recherche détaillée.

Where IAl::q Sequence

iz equal

" containg

I~ NOT [negate condition) QK I Cancel | Help |

Figure 17  Ajout de clause where

o

Cochez l'option is equal (égal).

o

Sélectionnez BATCH.S sur la liste déroulante.
e Cliquez sur OK.

La condition de requéte sélectionnée est cochée dans le champ Query con-
dition (Condition de requéte).
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Recherche de résultats dans ChemStation Plus

Construction d'une condition logique

3

1 Sélectionnez dans la boite de dialogue Query Builder (Constructeur de requéte)

dans le champ Select data category (Sélection de catégorie de données) >
Database (Base de données) > Sample Organization (Société exemple) > Study
(Etude) > Study Name (Nom d’étude).

a Sélectionnez dans le champ Study Name (Nom d’étude) > Quality Control

(Contrdle qualité).

Query Builder - Advanced : <untitled=

~ Diownload rurs — Wie Studie
& Only latest version " Gelected IMethodk”aI!datlon "I
i~ 4l versions 7o All Studies

Select data categany

Select data item of £ entries

D Study Modified By
[+ FH Sample
=1

== ~

4'|

[ Study Modification Time

@ Database & | | Study Mame |
El Sample Drgarization Method Validation
= sty part 11 demo
— Peptide Libramy
2> Study Name Pharma OC
b Study Created procaine decap
[+ Study Creator Hualty Contol

Add where clauze |

Fetrieve
Cancel

Help

Saye

Save Az

il

Open ...

Quermy condition

Figure 18  Sélection d'étude

b Cliquez sur le bouton Add where clause... (Ajouter une clause where...)

pour définir les criteres de recherche détaillée.
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3 Recherche de résultats dans ChemStation Plus

Where I Study

iz equal D_ualit',' Coritrol

" contains

T HOT e nditan) 0K | Camcd | Hep |

Figure 19  Ajout de clause where

Cochez l'option is equal (égal).

c
d Sélectionnez I’étude Quality Control (Contrdle qualité) sur la liste déroulante.
e Cliquez sur OK.

f

La condition de requéte sélectionnée est cochée dans le champ Query con-
dition (Condition de requéte).

2 Cliquez dans la boite de dialogue Query Builder (Constructeur de requéte) dans le
champ Query Condition (Condition de requéte) sur le bouton Open Bracket (Crochet
ouvrant) i[.
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Recherche de résultats dans ChemStation Plus 3

Query Builder - Advanced : <untitled>

mDownload runs ————— - Wiew Studi
#* Only latest version " Selected IMethnd Walidation 'I
1~ All versions i All Studies
Select data categony Select data item of & entries
@ Database =1 | Study Name I Betrieve
E| Sample Drganization Method Y alidation
T E‘E Study part 11 demo Cancel
T Peptide Library
[ Study Name Pharma OC Help
D Study Created procaine decay
[ Study Creator Gluality Control S
[ Study Modiication Time
[ Study Modiied By &l
. [E-EH Sample Open...
RS S = TS Y f
1] > Add where dause .. |

Query condition

|1 | clause ] op |- o | oR
Injection Acq Sequence EQLALS BATCH.S AND F
[ Run Group.Study EC lity Cantral —I £ nn X
ﬂ Madify ..
Lielete
=]

Figure 20  Ajout de conditions de requéte

3 Cliquez a nouveau sur le bouton Add where clause... (Ajouter une clause whe-
re...).

a Cochez I'option is equal (égal).

b Sélectionnez 1’étude procaine decay (Disparition de la procaine) sur la liste
déroulante.

¢ Cliquez sur OK.

d La condition de requéte sélectionnée est cochée dans le champ Query con-
dition (Condition de requéte).
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Recherche de résultats dans ChemStation Plus

Query Builder - Advanced : <untitled>

~ Download runs

#* Only latest version

1~ All versions

— Wiew Studi
" Selected IMethnd'\faIidatinn 'I
i All Studies

Select data categony

Select data itern of & entries

L[5 Study Modified By
Lﬂ@ Sample

[ = = T S S

<:|

[ Study Modiication Time

o

@ Database 1 | Shudy Name |
E| Sample Organization Method Yalidation
= E Study part 11 dz?:mo
ki Peptide Library
- [ Ghudy Name Pharma 0C
D Study Created procaine decay
[ Study Creator Guality Cortrol

Hetrieve
Cancel

Help

Saye
Save Az

Open ...

dddddi

Query condition

[ IClause | ]I Op. Iﬂ
Injection Acq Sequence EQLALS BATCH.S AND
[ Run Group. Study EQUALS Quality Control”
Run Gro
=]

Modify ...

Lielete

Figure 21

Construction d'une condition de requéte logique

e Cliquez sur la condition AND dans le champ Query condition (Condition de

requéte).

f Les boutons AND et OR sont actifs.

g Cliquez sur le bouton OR

Vous n'avez a ajouter le nom de I'étude ici que si votre nom de séquence n’est pas unique.
Dans ce cas la séquence batch.s a déja été transmise vers la base de données, donc un
deuxiéme « critere de recherche » est nécessaire pour n'accéder qu'a « vos » données.
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Recherche de résultats dans ChemStation Plus 3

Query Builder - Advanced : <untitled>

mDownload runs ————— - Wiew Studi
#* Only latest version " Selected IMethnd Walidation 'I
1~ All versions i All Studies
Select data categony Select data item of & entries
@ Database =1 | Study Name I Betrieve
E| Sample Drganization Method Y alidation
T E‘E Study part 11 demo Cancel
T Peptide Library
<[> Study Name Pharma OC Help
D Study Created procaine decay
[ Study Creator Gluality Control S
[ Study Modiication Time
[ Study Modiied By &l
| E-H sampe Ogen ...
S = T |
1] > Add where dause .. |

Query condition

[1 Teimuse [ oo |- anp [FBR
Injection Acq Sequence EQLALS BATCH.S AND F | |
[ Run Group.Study EQL Duality Contral —I AR
Fun Group.Study EQUALS ‘procaine decay” ﬂ Modify ...
Lielete
=]

Figure 22 Ajout de la condition OR

h Cochez la troisiéme condition de requéte pour la disparition de la procaine.

i Cliquez sur le bouton Close Bracket (Crochet fermant)

j Les conditions logiques de recherche sont définies.
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3 Recherche de résultats dans ChemStation Plus

Enregistrement d'une requéte

4 Cliquez sur le bouton Save (Enregistrer) dans la boite de dialogue Query Buil-
der (Constructeur de requéte).

Save query definition as ]

Saved query: Mew query name:
@ Queries Inew laboratory query
Enter comment:
15 used most often =]
[l

Query condition:

Injection.Acg Sequence EQUALS ‘BATCH.S" &ND ;I
[Run Group.Study EQUALS "Quality Contral” OF
Fun Group.Study EQUALS “procaine decay’)

g of

Save LCancel | Help |

Figure 23  Enregistrement de requéte

a Entrez dans le champ New query name (Nouveau nom de requéte) nouvel | e
requéte de | aboratoire.

b Entrez dans le champ Enter comment (Commentaire) par exemple Cour ant
nment utilisée.

¢ Cliquez sur le bouton Save (Enregistrer) dans la boite de dialogue Save que-
ry definition as (Enregistrement de définition de requéte sous).

d La requéte est maintenant enregistrée et peut étre sélectionnée par File

(Fichier) > Run Query (Exécuter une requéte) > new laboratory (+) [nouveau
laboratoire (+)].

Exécution d'une requéte

1 Pour exécuter la requéte nouveau laboratoire qui vient d’étre créée, cliquez
sur le bouton Retrieve (Rechercher).
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4
Revision de resultats avec le client de
°. revue ChemStore

Présentation de I'interface utilisateur 36
Modification de la présentation de l'interface utilisateur 38

Ce chapitre explique comment personnaliser I'interface utilisateur du client de
revue ChemStore. Vous y apprendrez aussi a consulter et évaluer les résultats.
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Révision de résultats avec le client de revue ChemStore

Présentation de l'interface utilisateur

36

Menu principal

A la premiere ouverture du client de revue ChemStore, aucune interface utili-
sateur n’est définie et ’écran ne présente aucune donnée. Bien que toutes les
données soient disponibles, aucune n’est affichée tant que vous n’avez pas dé-
fini une interface utilisateur et sélectionné des résultats a afficher.

menu principal  onglets barre d’outils

® ¢ wStoee C/5  Lsharatory Chemlst [ dema
BE Yew Opliors Beveew Re Audministr ation

I 80y Quesy % talistrcs =

& oy O aifis v nias| e

Sample | Cémpound |

EJ5 @] Bolfo/8Re M&[f—— &7 = &
- e

el

. »
I~ Approve [ Rejed [ Balch < Previous | Sempie 171 Mt > | Enchds | Inchsde |
| Statrs VA LT

Figure 24  Interface utilisateur vide

L’écran contient une barre de menu principal, une barre d’outils et les deux
onglets Sample (Echantillon) et Compound (Composé).

Le menu principal permet d’effectuer les fonctions suivantes :

* exécution et modification de requétes

* choix des différentes options de consultation des résultats
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Reévision de résultats avec le client de revue ChemStore 4

* création de graphiques et de tableaux

* création et modification de filtres de données

* création et modification de I'interface utilisateur

* création, révision et traitement d’un lot d’analyses pour ChemStation
* création et modification d’'un rapport

* changement de mot de passe

Barre d'outils La barre d’outils contient des icones correspondant aux fonctions les plus cou-
rantes du menu. Pour connaitre la fonction d’une icone, passez le pointeur
dessus, une bulle d’aide affiche le nom de la fonction. Consultez la page 31
du Guide des concepts de ChemStation Plus pour plus d’informations sur les
barres d’outils.

Onglet Sample La vue Echantillon permet de consulter chaque échantillon (nom d’échantillon
(Echantillon) et temps d’injection) séparément.

Onglet Com- La vue Composé permet d’afficher plusieurs valeurs de I'injection, par
pound (Composé) exemple : les informations correspondant au pic, au temps de rétention
ou a l'aire.
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Révision de résultats avec le client de revue ChemStore

Modification de la présentation de I'interface utilisateur

38

Vous pouvez modifier I'interface utilisateur en fonction de vos préférences.
Modifiez la présentation en fonction du type de résultats a consulter et de la
facon dont vous souhaitez les visualiser. Vous pouvez enregistrer votre présen-
tation préférée.

Avant de commencer

1 Sélectionnez et exécutez une requéte correspondant aux résultats a afficher.

2 Sélectionnez dans le menu Options > Change User Interface Setting (Modifier
les parameétres d’interface utilisateur) > Quality Control (Contrdle qualité) ou cli-
quez dans la barre d’outils sur 'icne User Interface Menu (Menu Interface uti-
lisateur) | et sélectionnez Quality Control (Contréle qualité).

3 Essayez les différentes options de présentation ci-dessous.

Options de présentation

Toutes les données sont accessibles en consultation. L'option de présentation permet de
sélectionner le type de données a consulter.

Tableau 1 Onglet Sample (Echantillon)

Icone Description

Dans Review Layout (Présentation de revue), vous pouvez afficher :

* les informations d’échantillon a gauche de I'écran

ﬁ == * le chromatographe correspondant aux résultats en haut a droite de
I"écran

* le type de table de résultats sélectionnée en bas a droite de |'écran

E
[=]
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Révision de résultats avec le client de revue ChemStore

Tableau 1 Onglet Sample (Echantillon)

Icone Description

Dans Table Layout (Présentation de tableau), vous pouvez consulter :
* les informations d’échantillon a gauche de I'écran
| * le type de table de résultats sélectionnée a droite de I'écran

Dans Chart Layout (Présentation de graphique), vous pouvez consulter :
* les informations d’échantillon a gauche de I'écran
* un graphique créé a droite de I'écran

Tableau 2 Onglet Compound (Composé)

Icone Description

Dans Review Layout (Présentation de revue), vous pouvez afficher :
* les informations de composé a gauche de I'écran
G * le chromatographe et le graphique correspondant aux résultats en haut a
droite de I'écran
* le type de table de résultats sélectionnée en bas a droite de I'écran

E]
[=]

Dans Table Layout (Présentation de tableau), vous pouvez consulter :
* les informations de composé a gauche de I'écran
| * le type de table de résultats sélectionnée a droite de I'écran

Dans Chart Layout (Présentation de graphique), vous pouvez consulter :
* les informations de composé a gauche de I’écran
* un graphique créé a droite de I'écran

Guide de mise en route de ChemStation Plus
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4 Révision de résultats avec le client de revue ChemStore

Sélection des résultats a consulter

Vous pouvez sélectionner une large gamme de types de résultats a consulter
dans la table de résultats. Pour modifier la vue de la table de résultats, sélec-
tionnez dans le menu Options > Columns (Colonnes)> Define... (Définir...)

ou cliquez sur l'icone Eg%‘

Define columns E

I@ D atabase data itemn

Sample Drganization
Acquisition

E

Flun

Yial

Sample

Cancel

Wolume
Sample Tupe
Chanrel

pH
Compound
Amount

Area

Height

iI RT

N
e |

Help

LN

[

Expreszion...

Forrmnat

Figure 25  Définition de colonnes

1 Sélectionnez dans la vue arborescente le type de données a consulter,
par exemple Sample Organization (Société d’exemple) > Sample (Echantillon) >
Sample Name (Nom d’échantillon).

a Cliquez sur la fleche vers la droite pour ajouter cette catégorie de don-
nées a votre table de résultats.

40

@ Database = data itemn ok |
EE’ Sample Organization Fl.un
ﬂ Study g:rlnple Cancel |
= Sample ‘Wolurne Help |
Sample Mame Sample Tvpe
= Sample Amount Channel AI
L pH
[ Sample Calibration Level
i Compound ﬂ
> Sample Dilution Amaunt
[ Sample Multiplier T Area
[ Sample Creation Time Height Expression... |
RT
; <<
P> Sample Type —I Sarmple Amaolnt Format |
1-FEEH Custom Fields it

Figure 26

b Cliquez sur OK pour ajouter ce type de données a votre table de résultats.

Type de données a ajouter
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Reévision de résultats avec le client de revue ChemStore 4

Enregistrement de I'interface utilisateur définie

1 Sélectionnez dans le menu Option > Save User Interface Setting... (Enregistrer les
parameétres d’interface utilisateur...).

Save user interface setting as

Saved user interface zettings: Hew user interface zetting name:
Iser Interface Settings InEW laboratory
Enter comment:
Usze with all Batch2. 5 review ;I
[l
Save | LCancel | Help

Figure 27  Enregistrement des paramétres d’interface utilisateur

a Entrez un nom dans le champ New user interface setting name (Nouveau nom
de parameétre d’interface utilisateur).

b Entrez un commentaire (facultatif).

¢ Cliquez sur Save (Enregistrer) pour enregistrer la nouvelle interface
utilisateur.

d Vous pouvez sélectionner la nouvelle interface utilisateur sous Options >
Change User Interface Setting (Modifier les paramétres d’interface utilisateur) >
nouveau laboratoire.

Votre nouvelle présentation d’interface utilisateur peut toujours étre sélec-
. L v~
tionnée par I'icone
A chaque modification d'une interface utilisateur nouvelle ou fermeture du client de
revue ChemStore, le programme vous propose d’enregistrer les paramétres d’interface utili-

sateur. Quand vous disposez d'une présentation qui vous convient, vous pouvez répondre
« Non » a cette question.
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Modification de la présentation de I'interface utilisateur
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Agilent ChemStation Plus
Guide de mise en route

)
Edition des resultats

Méthode de travail pour création de rapport 44
Comment filtrer les données 46
Création de rapport 53

Ce chapitre explique comment obtenir et filtrer les données et comment créer
des rapports de ces résultats dans le client de revue ChemStore.
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Edition des résultats

Meéthode de travail pour création de rapport

a4

Avant de commencer

Ouvrez une session sur ChemStore en tant que chemist, consultez le
Chapitre 1, « Introduction ».

Exécution d'une requéte

Sélectionnez la requéte nouveau laboratoire créée dans le Chapitre 4. Cette re-
quéte n’est visible que si vous avez ouvert une session en tant qu’utilisateur
« chemist ».

Cliquez sur le bouton File (Fichier) > Run Query (Exécuter une requéte) > nouveau
laboratoire(+).

Pour exécuter la requéte nouveau laboratoire, cliquez sur les boutons Execute
(Exécuter) et Retrieve (Rechercher).

Filtre de données pour rapport
1 Cliquez sur le bouton Table layout (Présentation de table) du menu principal.

2 Sélectionnez 'onglet Compound (Composé).

3 Cliquez sur le bouton View (Vue) > Create Filter (Créer un filtre) du menu prin-
cipal pour créer un filtre.

4 Sélectionnez le champ de résultat et choisissez une donnée dans la table.

Cliquez sur le bouton Save as (Enregistrer sous) dans la table et entrez un
commentaire.

6 Cliquez sur le bouton Save (Enregistrer) dans la table pour enregistrer le fil-
tre en cours.

7 Vous pouvez activer ou désactiver le filtre en cours dans le menu View (Vue)
> Filter (Filtre) ou en cliquant sur le bouton ¥ | de la barre d’outils.

Sélection de rapport

Cliquez sur le bouton Report (Rapport) du menu principal.
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Edition des résultats b

Menu principal Le menu principal propose les fonctions suivantes pour la création de
rapport :

* sélection de rapport pour choisir un rapport sur le menu

impression de rapport pour imprimer le rapport dans un fichier ou sur une
imprimante
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5 Edition des résultats

Comment filtrer les données

Les critéres de filtre sont déterminés par les données visibles en vue table.

Activation de filtre

1 Cliquez sur le bouton View (Vue) > Filter (Filtre)> On (Activer) du menu princi-
pal pour activer le filtre.

Sélection de filtre

® ChemStore C/S : Laboratory Chemist / demo
File | Wiew Options Rewview Report  Administration  Help

Sample 3
Compound

Delete ?M §Ed ﬁ|_i

List Sample Information. ..
List Run Information. ..

List Peak Details. ., =
Filter d ﬁ%é EE%| ?EE |j|<untit|eu

tory query Summary statistics

-

E;?ta;:tzlter... ple name I Audid I
Filker 4 v <urtitled:
Manage Filters. .. fF
Jab
SemebEle calibration type [cnickel]
Audit Trail. .. only procaine decay sample [cnickel]
phl0 [cnickel]

Procaine calib levels [cnickel]

sample type sample [cnickel]

Signal & 4-Aminobenzoic Acid [cnickel]
Signal & Procaine [cnickel]

Signal B 4-Aminobenzoic Acid [cnickel]
Signal B Procaine [cnickel]

Figure 28  Sélection de filtre

a Vous pouvez sélectionner un filtre existant pour I'utiliser.

b Cliquez sur le bouton View (Vue) > Select Filter (Sélectionnez un filtre) >
sample type sample (type d’échantillon échantillon) du menu principal
pour sélectionner le filtre.
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Création de votre menu d’interface personnalisé

Consultez le Chapitre 4, « Modification de la présentation de l'interface utilisa-
teur », commencant a la page 38 dans ce Guide de prise en main.

Création de vos propres filtres

1 Cliquez sur le bouton View (Vue) > Create Filter (Créer un filtre) du menu prin-
cipal pour ouvrir la table Filter — Advanced (Filtre — Evolué).

Filter - Advanced : <untitled:

Select a result field and specify the filter condition by checking data items from the right
panel. To allow data ranges press the "Modify’ button.

Filter condition

Modify ...

Select result fisld Select data item(s]

ftpeessed DADT A, Sig=254.4 Ref=550,100

Fun Ma.

Wersion Cancel |

Latest

Sample Help |

Sample Type

Seq Computer

Seq Modified e |

Proc Sequence Sl

pH Saye be |
Open ... |

Delete

Figure 29  Création de filtre

2 Cliquez sur un champ de résultat sélectionné.

3 Cliquez sur le bouton Open (Ouvrir).
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Comment filtrer les données

Open Filter 3

Filter: Selected filter:
W Filters IJakﬂ
B i chemt o
i ® <untitled> dd ;I

& crickel 5
Filter candition:

Sample Sample EQUALS ‘lsocratic Std. 37 AND ;I
Sample.pH EQUALS &

L o

Open | Cancel | Help |

Figure 30  Menu Ouverture de filtre

4 Cliquez sur un filtre existant dans la vue arborescente.
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5 Cliquez sur le bouton Open (Ouvrir).

Filter - Advanced : Jab1

Select a result field and specify the filter condition by checking data items from the right

panel. To allow data ranges press the "Modify’ button.

Select result fisld Select data item(s]

Channel
Processed
Fun Ma.
Wersion
Latest

e

Sample
Sample Type
Seq Computer
Seq Modified
Proc Sequence
pH

Edition des résultats

0K |
Cancel |
Help |

Siaye |

Open ... |

Filter condition

Sample.5ample EQU
Sample.pH EQUALS B

Modify ... |
Delete |

Figure 31 Menu Filtre évolué

6 Cliquez sur le bouton Save As (Enregistrer sous).
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Save filter definition as

Saved filter: New filter name:
T Fiers
& i' chermist Enter comment:
<unifleds o |
it
Jab
Jabi |

Filter condition:

S ampleSample EQUALS Teoeratic Std. 3 AND =]
5 ample. pH EQUALS ‘5"

L o

swe | Caedl | Hep |

Figure 32  Menu Enregistrement de définition de filtre

7 Entrez un nom pour le nouveau filtre.
8 Entrez un commentaire.

9 Cliquez sur le bouton Save (Enregistrer).
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Filter - Advanced : Jab1 i

Select a result field and specify the filter condition by checking data items from the right
panel. To allow data ranges press the "Modify’ button.

Select result fisld Select data item(s]

Channel

Processed e
Fun Ma.

Wersion Cancel
Latest

nple

el

& Help
Sample Type

Seq Computer

Seq Modified e
Proc Sequence =

pH

Open ...

Filter condition Modify ...

Sample.pH EQUALS B Delete

e
[ oty |
Eiee|

Figure 33  Menu Filtre évolué

10 Cliquez sur le bouton OK.
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Edition des résultats

® ChemsStore C/S : Laboratory Chemist / demo

File Wiew Options Review Report Administration Help

=

Inew laboratory query Summary statistics j

= 7 o0 85| @

Sample Compound | T
@| E| @| @| Manage ...
<urtitled:
Compound ff D.

Sk R mAL E

Disthylphthalate T o wabl e

Dimethylphthalate - calibration bype [cnickel] ]

o-Terphenyl - only procaine decay sample [cnickel] 120 —:

phl0 [crickel] ]

Procaine calib levels [cnickel] 100 _:

- sample type sample [cnickel] an

‘8_ —| Signal & 4-Aminobenzoic Acid [cnickel] ]

Signal & Procaine [cnickel] 1] —:

2 Signal B 4-aminobenzoic Acid [cnickel] o _:

5 Signal B Procaine [cnickel] ‘é\ # 1

| R fo] =

o 4 o N— 1

T T T o b2

2 4 =} min —
001 |6

Figure 34  Le filtre actif est affiché

11 Vous pouvez maintenant sélectionner ce filtre dans le menu de filtres existants.
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Création de rapport

Filtrage d’échantillon

1 Cliquez sur le bouton View (Vue) > Select Filter (Sélectionner un filtre), sélec-
tionnez un filtre sur le menu.

Sélection de rapport

2 Cliquez sur le bouton Report menu (Menu Rapport), sélectionnez un rapport
sur le menu pour créer, modifier ou administrer un rapport.

X & & &,

Create .,
Edit: ...
Manage ...

#nalysis Results Report [(builk-ind]
v Compound gmounts Repark [(builk-ind]
Instrument and Run Repaort [(builk-ing]
Peak Details Report [{built-ind]
Procaine Kinetics Report [{built-in}]
Sample Summary Report [{built-in}]
Sequence Summatty Report [{builk-in]
System Suikability Summary Report [{builk-ind]

Figure 35  View (Vue) > Select filter (Sélectionner un filtre)

Impression de rapport

3 Cliquez sur le bouton Report preview (Apercu de rapport), le rapport sélection-

né est généré.
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Création de rapport
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6
Retraitement par lots

Création et chargement de lots 56
Intégration manuelle 60

Ce chapitre explique comment sélectionner une procédure de transmission
pour revue de lots, comment transmettre le lot & ChemStation Plus et comment
modifier les résultats dans ChemStation Plus.

Si vous travaillez dans un environnement réglementé conforme au document
CFR 21 part 11, Agilent recommande d’utiliser la revue de lots pour le retrai-
tement de données. La revue de lots assure une tracabilité compléete et auto-
matique de tous les résultats.
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Creation et chargement de lots

56

Exécution d'une requéte

1 Sélectionnez sur le menu File (Fichier) > Run Query (Exécuter une requéte) >
Part 11 demo latest versions only (Part 11 démo derniére version seulement).

# ChemStore C/S : Laboratory Chemist / demo
File= “iew Options FRewiew Report  Administration  Help

Run Query: new -+

Creake Query 3 new laboratory query (+)
Edit Query. .. method walidation [crickel]
Manage QuUeries. .. Part 11 all wersions [cnickel]

v Park 11 demo latest versions only [cnickel]
procaine ph3 and phi0 [cnickel]

Export...

Figure 36  Exécution de requéte

2 Pour exécuter la requéte, cliquez sur les boutons Execute (Exécuter) et Retrie-
ve (Rechercher).

3 La requéte est exécutée.
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Creéation de lots

6

1 Sélectionnez un échantillon pour revue de lots par un clic droit sur le menu

contextuel. Vous pouvez sélectionner un ou tous les échantillons.

File Miew Options Review Report  Administration  Help

IF'art 11 demo latest ver IN::: £

.| @

e Bakch Processing | L
R Approval ﬁi

Rejecting
Fur 4 Al For Batch Processing w
Al For Approyal
2 | allFor Rejecting proval Pending
Rt proval Pending
4 Mone For Batch Processing proval Pending
E: Mone For Approval proval Pending
& | Mone For Rejecting proval Pending

Figure 37  Sélection d'échantillon pour le traitement par lots

2 Sélectionnez sur le menu Review (Révision) > Create Batch (Créer un lot) ou cli-

............

quez sur le bouton Create Batch (Créer un lot)

® ChemStore C/S : Laboratory Chemist / demo
File ‘iew Options | Review Report  Administration Help

Pending Batches. ..

65(\ @ Approve Marked Runs...

Reject Marked Funs. ..

SamWeICump

Edit Cuskom Fields. ..
iU
W | ﬂl @ Step Ehraugh rons

- e ' . o 1

Figure 38  Menu Review (Revue) > Create Batch (Créer un lot)
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6 Retraitement par lots

Sample name I Origin I Injection date.-"timel M Sample name | Injection date/time
. 4 f
Isocratic Std. 1 | 441941994 7:52:24,
Fast PAHE*2 acr | 104251997 12:21:C
> | jab 11/14/2003 3:25:4C
Isocratic Std. 1 | 4/19/1994 7:44:14,
< | Isocratic Std. 1 | 441941994 7:52:24,
Isocratic Std. 1 | 441941994 8:00:34,
b | Isocratic Std. 2 | 441941994 8:33:10,
Isocratic Std. 3 | 441941994 9:22:23,
€4 |
~ Uzed method
" Maone
| BATCH.M 11/28/2003 11:40:0C 7 |
V| 1+
Camment: — Uzer ¢ Dperator
batchz3 ;I & Al users
 User
Submit batch | Lloze Help |

Figure 39  Envoi de lot

3 Sélectionnez et déplacez les échantillons avec les fleches vers le tableau
de droite.

4 Sélectionnez dans le champ Used Method (Méthode utilisée) une des options
Method (Méthode) ou None (Aucune).

5 Sélectionnez dans la liste déroulante la méthode a utiliser pour retraiter
le lot (facultatif).

Entrez un commentaire (obligatoire).

7 Pour faire retraiter le lot par un utilisateur particulier, sélectionnez I'utili-
sateur dans la liste déroulante.

8 Cliquez sur le bouton Submit Batch (Envoyer le lot).

9 Passez en vue ChemStation Plus Data Analysis (Traitement de données).
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1 Sélectionnez sur le menu Batch (Lot) > Load Batch (Charger un lot) > ChemStore.

<& Instrument 1 {offline 1): Data Analysis [Laboratory Chemist]
File Graphics Integration Calibration Report Spectra | Batch ChemStore View Abort  Help

T Oweaws  [3]]] N o
Save Batch
! @' = L(ﬁ Saye Bateh fs.,
“‘[\% %Lﬂk Ml\@ M Bz PreviewBatch Repork i
Oukput Bateh B k -
|N0 Signals Loaded j| [ E;thuatc: I:evi:\zor 1| I@

Chemstore Setup ., e

Calibration Table
Enter I [elete | Ingert... I Frint I ok

Transfet Data o Database

# RT Signal Compound Lvl Al ! or Ref ISTD #

Figure 40  Chargement d'un lot

Load Batch from ChemStore database “demo™: Instrument 1 lﬂ

Select Batch

Creation Time Creator C
[1723/2004 53348 &1 Laboratory Chemist__ | bat23

Load Batch... Cloze | Help

Figure 41 Lot sélectionné dans la base de données

2 Les lots attribués a l'utilisateur qui a ouvert une session (ou a tous
les utilisateurs) s’affichent.

Sélectionnez un lot.
4 Cliquez sur le bouton Load Batch (Charger un lot).

Le lot est prét pour retraitement et modification.

Consultez le guide d'utilisation du pack de sécurité et le manuel Comprendre votre
ChemStation pour plus d’informations sur le retraitement par lots.
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Intégration manuelle

60

Intégration de pics

En revue de lots, toutes les fonctions de la vue de traitement de données fonc-

tionnent comme en dehors de la revue de lots. En revue de lots, tous les fi-

chiers de données sélectionnés pour ce lot apparaissent en bas de I’écran et
peuvent €tre sélectionnés facilement. Les événements d’intégration manuelle
peuvent €tre créés et enregistrés facilement avec chaque chromatogramme in-

dividuel, comme indiqué dans cette section.

& Instrument 1 {offline 1): Data Analysis [Laboratory Chemist]

Elle  Graphics

Integration Calbration Report Spectra Batch ChemStore wiew Abort Help

=10l

Data Analysis @

007-0301.0 E BATCH.M E

il =

B (1] i [1eE]

Short

Els[#]

DD &, Sig=254, 4 Ref=! SSDTDD - .....

DAD1 A, 5ig=264,4 Ret=560,100 (CHENS TORVT127 1145431100007 -0301.5)

o-Terphenyl

min
[51 [i¥]
File Information Info] Time Are Height widtl Symmetiy
LE-File [007-0201.0 = 0.748 644, 229 044 0703
File Path | CAHPCHEMM ADATANChemstory 1127145431100 _I 1.028 576. 167.9 0521 | 0633
Date [4/19/94 322:23 A4 258 387, 583 101 064
Sample [lsocratic Std_3 4 5.875 556 366 2253 0673
Sample Irfo
Barcode
Ooerator |a =
Sort hy T &
= == : IS
FE P EECRITEEE
Sample Location SampleType Run DataFile Compound RT Amount
> | Isocratic St ample: 1]007-0301.0 & Dimethyiphthalate 748 159518
socratic St ample 2|006-0101.0 Diethyiphthalate 025 19354
sacratic St ample 3[wD Bipheny! 560 01317,
socratic St ample 4[J4B.D LI o-Terphenyl a75 03980
H r . T .
Figure 42  Chromatogramme et tables pour sélection d’échantillon
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1 Zoom sur un pic pour tracer manuellement une ligne de base.

I e

Figure 43  Pic agrandi

2 Sélectionnez sur le menu Integration (Intégration) > Draw Baseline (Tracer une
ligne de base).

ment 1 {offline 1): Data Analysis [Laboratory Chemis

ahics | Integration Calibration Report  Spectra  Bakch ¢
Data, Integrate [5-0102.0 [

Integration Events...

T | . — i

’ Inkeqration Fesulks = 3<
Aubo Inbegrake

Draw Baseline ‘ @ Q % | X

Megative Peakis)

Figure 44  Tracé de ligne de base

3 Tracez manuellement une ligne de base pour le pic a intégrer.

Tracé de

base

Figure 45  Tracé manuel de ligne de base
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4 Pour enregistrer la ligne de base manuelle, il suffit de sélectionner I’échan-
tillon suivant.

I x|
-
1 Results have been modified in datafile DEMODADM.D . Mew results will be stored in ChemStore

Figure 46  Message « résultats modifiés »

5 Cliquez sur OK pour enregistrer les résultats modifiés.

La fenétre Comment for Batch Processing (Commentaire de traitement de lots)
s’ouvre. Pour assurer la conformité au document 21 CFR Part 11, il est obliga-
toire d’entrer un motif de modification.

ChemStore C/5: Comment for Batch Processing (R’ﬁn_- lﬂ

[~ Baseline settings changed v Baseline drawn manually

[~ Peakwidth parameter changed [” Peak deleted |
[” Slope sensitivity changed " Recalibrated |
[” Area reject changed [” Tangent skim set |

Uszer comment:

comment]

|

Figure 47 Commentaire pour le tracé de ligne de base

6 Entrez un commentaire ou sélectionnez un motif prédéfini.

7 Cliquez sur le bouton OK.

Si le pack de sécurité est installé, les modifications dans |I'analyse marquée sont enregis-
trées automatiquement dans la base de données ChemStore. Le bouton Save Changes
(Enregistrer les modifications) prés du bouton Start (Démarrer) est inactif. Si le pack de
sécurité n'est pas installé, le bouton Save Changes (Enregistrer les modifications) est ac-
tif et I'utilisateur doit enregistrer manuellement les modifications effectuées.
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Mise a jour d’étalonnage

En revue de lots, la courbe d’étalonnage est créée a partir de tous les étalons
du lot. Vous trouverez plus de détails sur I’étalonnage en revue de lots dans le
manuel « Comprendre votre ChemStation ».

1 Sélectionnez sur le menu Batch (Lot) > Update Calibration (Mettre a jour
I'étalonnage).

2 Le programme recalcule la courbe d’étalonnage.

Avant retraitement du lot

1 Vérifiez la validité des données de toutes les analyses.

2 Lavaleur par défaut du temps d’attente entre les analyses est de 10 secondes.
Sélectionnez sur le menu Batch (Lot) > Options pour modifier le temps d’atten-
te entre les analyses.

Options for Batch Review ; |
Processzing | Batch Table | Current Bun | Fieport Table | Feport Options |

— During processing of a run the following steps will be executed
[V Integration
[V Identification/Quantitation
[ Print individual report for each run as specified in
(* Batch Method
" Batch Beport Options Dialog

There iz a|0 = d pause bet p ing of runs.
— Signal Display
¥ Freeze X-Axis If a range iz specified in the loaded
— batch method. the freeze settings
" Freeze Y-Axis have no effect.
Usze Defaults |
1] 4 I Cancel | Help |

Figure 48  Menu Options de revue de lots

3 Modifiez la pause de 10 & 0 secondes et cliquez sur le bouton 0K.
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6 Retraitement par lots

Retraitement du lot

4 Cliquez sur le bouton Start (Démarrer) Smng pour retraiter le lot avec le nou-
vel étalonnage.

Le programme commence automatiquement le retraitement des analyses.
Les résultats sont transmis et enregistrés dans ChemStore avec le nouvel
étalonnage.

5 Sélectionnez ’option de menu Batch (Lot) > Exit Batch Review (Quitter la revue
de lots) pour quitter le lot.
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Dans ce manuel

Ce guide fournit des instruc-
tions et exercices détaillés
sur la facon de travailler avec
votre Agilent ChemStation
Plus.

Ce guide décrit en particu-
lier les nouvelles fonctions
accessibles par 'intégra-

tion de Agilent ChemStore
dans Agilent ChemStation.
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