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Dans ce guide...

Ce manuel est une introduction aux principaux concepts de
ChemStore C/S Agilent révision B.03.01. Il aborde les principa-
les fonctionnalités du produit et vous donne des indications
pour définir vos études et gérer vos données. Il est organisé
comme suit :

1 Présentation du logiciel ChemStore C/S

Ce chapitre vous donne un apercu des fonctionnalités de
ChemStore C/S Agilent afin de guider vos premiers pas.

Informations destinées aux  Si vous étes opérateur de ChemStore C/S Agilent et si vous sou-
opérateurs haitez en savoir plus sur le fonctionnement détaillé de ChemS-
tore C/S Agilent, lisez les Chapitre 2, Chapitre 3 et Chapitre 4.

2 Concepts de ChemStore C/S

Ce chapitre expose les concepts d'utilisation de la base de don-
nées ChemStore C/S dans le laboratoire analytique et indique
comment en exploiter les avantages principaux.

3 Utilisation du calculateur personnalisé

Ce chapitre donne une vue d'ensemble de la création et de 1'uti-
lisation des modeles de calcul.

4 Utilisation de I'éditeur de modéle de rapport

Ce chapitre donne une vue d'ensemble de la création et de 1'uti-
lisation des modeles de rapports.

Informations destinées aux  Si vous étes administrateur du systéme ChemStore C/S Agilent et
administrateurs  que vous voulez apprendre a préparer et a configurer ChemStore
C/S Agilent afin qu'il réponde aux attentes des différents laboratoi-
res et utilisateurs, lisez le Chapitre 5 et le Chapitre 6.

5 Seécurité des données

Ce chapitre décrit les différentes fonctions de ChemStore C/S
destinées a assurer la sécurité des données de la base.
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Gestion des données

Ce chapitre décrit la gestion de votre base de données a l'aide
des fonctions de sauvegarde, de restauration et d'archivage
des données.

Calculs ChemStore C/S

ChemStore C/S Agilent dispose de toute une série de calculs
statistiques. Vous trouverez tous les détails sur la maniére dont
ces calculs sont effectués dans ce chapitre. Il décrit les calculs
statistiques, les commandes et codes d'erreur du calculateur
personnalisé, les calculs a I'aide de champs personnalisés et
les calculs de temps effectués par ChemStore C/S.
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Présentation du logiciel ChemStore C/S

ChemStations et ChemStore C/S

12

ChemStore C/S est un module d'évaluation et de stockage de données qui
vient s'ajouter a votre ChemStation pour les systemes CPL, CPL/SM, CPG,
EC, EC/SM ou A/N. A partir de fonctions de base de données standard,
ChemStore C/S ajoute des fonctions de stockage et d'extraction dans une
base de données relationnelle et permet I'élaboration de rapports et de
calculs de révision inter-échantillons et inter-instruments.

Deés que l'installation est terminée, il suffit de cocher la case Connection to
Database (Connexion a la base de données), pour que ChemStore C/S mette

a disposition ces fonctionnalités nouvelles sur votre ChemStation. Ce module
exploite une session spécifique sur la ChemStation et ajoute a l'interface utilisa-
teur les fonctionnalités permettant de transférer les résultats des analyses vers
la base de données, de les réexaminer et de les mettre a disposition de la
ChemStation pour effectuer une revue de lots, les retraiter, etc.

L'interface du logiciel ChemStore C/S client est installée comme une applica-
tion séparée. Elle permet d'extraire les informations d'une base de données
ChemStore C/S a l'aide de requétes et de créer des calculs inter-échantillons,
des rapports et des graphiques.

ChemStore C/S est disponible soit en version autonome fonctionnant sur une
seule ChemStation, soit en version client/serveur. La version autonome repose
sur une base de données Microsoft Access installée sur une ChemStation uni-
que. La version client/serveur utilise une base de données Oracle installée
sur un serveur Microsoft Windows ou Unix. Les deux versions procurent un
espace de stockage centralisé des données brutes et des résultats ainsi que
des métadonnées (fichiers de méthode et de séquence) utilisées pour obtenir
ces résultats.

Dans les deux cas, le logiciel ChemStore C/S client et la base de données
communiquent au travers d'un pilote ODBC (Open DataBase Connectivity)
standard. Le logiciel ChemStore C/S client est identique pour les deux
configurations ; la version client/serveur posséde des fonctions supplémentai-
res pour l'archivage et la restauration. Les deux versions assurent la tracabili-
té des analyses et des traitements successifs en conservant la version actuelle
et les versions précédentes dans un ordre strictement chronologique et dispo-
sent de fonctions de maintien de l'intégrité des données en liant les données
brutes aux méthodes et aux séquences.
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Présentation du logiciel ChemStore C/S 1

Présentation rapide de ChemStore C/S

ChemStore C/S est un module de base de données qui vient s'ajouter a votre
ChemStation pour les systemes CPL, CPL/SM, CPG, EC et A/N.

Il apporte les fonctionnalités suivantes :

Organisation des données

ChemStore C/S est concu pour organiser vos données de maniere souple et
efficace dans une base de données. Vous pouvez définir des Etudes (Studies)
dans lesquelles vous pouvez regrouper toutes les analyses se rapportant a un
projet spécifique. Les études peuvent n'étre rendues accessibles qu'a certains
utilisateurs pour assurer la sécurité des données et faciliter I'utilisation.
ChemStore C/S permet en outre de spécifier des champs personnalisés dans
lesquels vous pouvez intégrer des données ainsi que des informations de struc-
ture supplémentaires ayant un rapport avec 'analyse ou 1'étude.

Transfert des résultats

Le logiciel ChemStore C/S est étroitement intégré au logiciel de votre
ChemStation. Apres avoir analysé vos résultats, vous pouvez aisément transfé-
rer l'information d'une simple analyse, d'une séquence ou d'un lot de maniere
automatique ou interactive vers ChemStore C/S. Les informations transférées
peuvent également comprendre les chromatogrammes et les spectres, les don-
nées brutes réelles, ainsi que les informations contenues dans les méthodes et
les séquences.

Extraction des ensembles de données

Une fois que vous avez enregistré les données dans la base, vous pouvez extrai-
re les données qui vous intéressent au moyen du générateur de requétes
(Query Builder) pour spécifier facilement les critéres de recherche. Grace a
son interface graphique, le générateur de requétes vous permet d'élaborer

des requétes plus facilement qu'avec une instruction SQL (Structured Query
Language) complexe.

Pour faciliter votre travail, vous pouvez également enregistrer ces requétes
pour les réutiliser ultérieurement.
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Présentation du logiciel ChemStore C/S

Une fois que vous avez spécifié les groupes de données que vous voulez
extraire, ce qui constitue la requéte ( query ), vous pouvez travailler sur ces
données : révision et approbation, calculs inter-échantillons, graphique de
controle, transfert vers une ChemStation pour un retraitement par lots et
création de rapports. Vous pouvez aussi exporter les données vers d'autres
applications (par exemple, Microsoft Excel) ou un systéme de gestion de
laboratoire (LIMS).

Revue et approbation des données

La revue en ligne des données extraites au moyen d'une requéte vous permet
d'examiner un groupe de résultats d'analyses dans leur contexte. A partir de
cette information condensée, vous pouvez utiliser les fonctions d'approbation
ou de rejet et également marquer des analyses pour effectuer un retraitement
par lots sur ChemStation et affiner ainsi votre examen. La fonction d'approba-
tion permet d'utiliser jusqu'a trois signatures électroniques par version de ré-
sultat.

Suivi des modifications

Un journal d'audit indépendant des données d'analyse permet de conserver
la trace de toutes les modifications effectuées sur les analyses ; vous pouvez
afficher ou imprimer un journal d'audit avec les détails des modifications ef-
fectuées sur n'importe quelle analyse.

Elaboration des graphiques de contrdle

Pour visualiser les tendances dans les groupes de résultats sélectionnés, vous
pouvez utiliser le module de graphiques de contréle. Vous pouvez examiner
n'importe quelle combinaison de résultats avec son contexte et des graphiques
superposés si nécessaire. Vous pouvez également personnaliser les graphiques
selon vos besoins.

Exécution de calculs personnalisés

Un calculateur personnalisé intégré permet de définir vos propres calculs
et statistiques inter-échantillons. Le calcul se base sur un script de calcul
qui peut étre développé facilement a l'aide d'assistants de script de calcul.

L'enregistrement de ces scripts leur attribue un numéro de version. Ils peu-
vent étre réutilisés pour des jeux de données comparables. Les résultats et
graphiques de calculs peuvent €tre inclus dans des rapports.
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Présentation du logiciel ChemStore C/S 1

Création de rapports

Apres extraction et approbation de vos données, vous souhaiterez probable-
ment créer un rapport. Un bouton de la barre d'outils principale permet de
créer rapidement un rapport basé sur I'un des modeles standard. Les rapports
peuvent étre imprimés ou enregistrés dans un fichier dans 1'un des formats
disponibles.

Personnalisation des rapports

Si les modeles standard de rapport fournis avec ChemStore C/S ne correspon-
dent pas exactement a vos besoins, vous pouvez les modifier facilement a
I'aide de I'éditeur de modeles de rapports. Vous pouvez également utiliser 1'édi-
teur de modeles de rapports pour créer vos propres modeles. Le rapport peut
inclure quasiment toutes les données visibles dans ChemStore ainsi que des
données supplémentaires obtenues par des calculs définis par I'utilisateur.

Exportation des données vers d'autres applications

Pour aller plus loin dans le traitement de données, ChemStore C/S vous permet
d'exporter des données vers Microsoft Excel ou de les imprimer dans un fichier
au format html, xml ou csv. Vous pouvez également exporter les données vers le
Presse-papiers pour les reprendre dans d'autres applications Windows.

Archivage et restauration des analyses

La version client/serveur vous permet également de copier les données dans
une archive et, si vous le souhaitez, de supprimer de la base les analyses archi-
vées. Les analyses archivées, qui ne sont pas supprimées de la base, sont
verrouillées et ne peuvent étre modifiées, a moins d'étre réouvertes. Il est
toujours possible de restaurer et de rouvrir les analyses archivées supprimées
de la base.

L'archivage permet de séparer le stockage a long terme des données du ser-
veur de base de données. La limitation des analyses actives dans la base de
données est cruciale pour maintenir la taille et les performances de cette
base de données.
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Présentation du logiciel ChemStore C/S

L'archivage peut étre effectué de facon interactive ou a la demande ; il est aus-
si possible de configurer un archivage automatique a intervalles réguliers.
Vous pouvez faire appel a l'utilitaire d'archivage interne de ChemStore ou a
un outil d'archivage XML d'autres fournisseurs. Un utilitaire d'archivage XML
générique est proposé sur le CD d'installation. Pour plus de détails, prenez
contact avec votre interlocuteur Agilent.

Protection et intégrité des données

Pour empécher les acces non autorisés a la base de données ou la manipula-
tion des résultats, chaque utilisateur ChemStore C/S recoit un mot de passe et
des droits d'acces définissant les fonctionnalités qu'il pourra utiliser. Seul 1'ad-
ministrateur (ou un autre utilisateur doté des droits d'acces suffisants) peut
modifier les droits d'acces des autres utilisateurs. Si un acces non autorisé
conduit au verrouillage d'un compte, ChemStore peut €tre configuré

pour avertir tous les utilisateurs concernés par e-mail.

Chaque analyse enregistrée dans la base de données est associée a un journal
d'audit permettant l'analyse rétrospective de toutes les modifications effectuées.
En outre, un systéme intégré de gestion des versions permet de garantir que

les injections qui sont retraitées plusieurs fois seront regroupées dans
ChemStore C/S et pourront étre extraites dans un ordre strictement chronologi-
que. Vous pouvez choisir d'extraire toutes les versions (c'est-a-dire I'ensemble
complet des données retraitées) ou bien de restreindre l'extraction a la derniére
version. Si vous optez pour la premiére solution, vous pouvez choisir d'afficher
seulement la derniére version. Quand une analyse est présente en plus d'une
version dans la base, elle apparait annotée d'un astérisque®*.

En outre, toutes les interactions de base de données ayant une incidence sur
la sécurité des données sont consignées dans un journal que vous pouvez affi-
cher si vous disposez du droit d'acces suffisant.

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent



Présentation du logiciel ChemStore C/S 1

Extensibilite

La base de données grandit au fur et & mesure de vos besoins. Vous pouvez
démarrer avec un systéme autonome reposant sur une base de données
Microsoft Access et effectuer ensuite une mise a niveau vers la version
client/serveur reposant sur Oracle si vous ajoutez d'autres systémes. Une
série d'utilitaires vous permet de réaliser la migration de votre base autonome
vers la version client/serveur qui présente le double avantage supplémentaire
de pouvoir archiver/restaurer les données et de travailler avec des bases de
données de beaucoup plus grande taille. Le systeme évolue avec vos besoins en
ce qui concerne l'organisation des données et les rapports, tout en préservant
votre investissement en matiere de stockage et de formation car l'interface uti-
lisateur reste inchangée.
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2  Concepts de ChemStore C/S

Organigramme des taches ChemStore C/S
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Figure 1 Organigramme de fonctionnement type de ChemStore C/S
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Concepts de ChemStore C/S 2

Organigramme des flux de données dans ChemStore C/S
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Figure 2 Organigramme des flux de données dans ChemStore C/S

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent 21



2

Concepts de ChemStore C/S

Organisation des resultats

22

L'élément central de l'organisation de ChemStore C/S est I'analyse. Une analy-
se est définie comme un groupe de résultats obtenus a partir d'une méthode
de traitement des données brutes acquises sur une seule injection. Quand une
analyse est insérée dans la base de données ChemStore C/S, toutes les infor-
mations associées sont enregistrées avec (injection, échantillon etc). C'est la
seule méthode pour insérer des données dans la base.

Regroupement des résultats dans une Etude

Dans la base de données de ChemStore C/S, les analyses peuvent étre regrou-
pées logiquement en fonction d'un objectif déterminé. Par exemple, il peut étre
intéressant de regrouper tous les résultats d'analyses relatifs a un essai clini-
que ou a une étude de stabilité. Un tel regroupement d'analyses est appelé
Etude (Study) ; un utilisateur ayant les droits d'acces nécessaires (voir

« Sécurité » page 129), peut définir autant d'études qu'il le désire, pour autant
que chacune d'elles soit identifiée par un nom unique. Quand les résultats sont
transférés de la ChemStation a ChemStore C/S, les analyses individuelles (ou
les groupes d'analyses) sont affectées & une étude ; elles viennent s'ajouter a
des analyses déja affectées a cette étude ; I'ensemble constitue alors un tout
logique pour l'extraction de données.

Vous pouvez choisir d'enregistrer des données supplémentaires avec les résul-
tats comme les chromatogrammes ou les spectres. Vous pouvez aussi, si vous le
souhaitez, enregistrer les données brutes non traitées, les fichiers de méthodes
et de séquences, ce qui garantit la conservation intégrale des données.

Pour faciliter 1'organisation des résultats et 1'élaboration des rapports, vous
pouvez associer a une étude un ensemble de champs personnalisés (voir

« Utilisation des champs personnalisés » page 23). Ces champs personnalisés
peuvent étre soit propres a 1'étude, soit partagés avec d'autres études. Chaque
fois que vous spécifiez un nouveau champ personnalisé pour une étude, il de-
vient automatiquement disponible pour les autres.
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Quand vous définissez une étude qui utilise un champ personnalisé, vous devez
également spécifier comment les données du champ personnalisé devront étre
saisies. Vous pouvez choisir de les entrer automatiquement (avec une macro
ChemStation) ou manuellement. Si vous choisissez de saisir les données ma-
nuellement, vous pouvez spécifier si la saisie d'une valeur est obligatoire ; dans
le cas contraire, il faut spécifier une valeur par défaut. Si vous indiquez qu'une
valeur est obligatoire, il est nécessaire de valider la saisie avant que le transfert
des résultats analytiques vers ChemStore C/S soit autorisé. Vous pouvez en
outre spécifier certaines caractéristiques de certains types de champs (valeurs
maximales et minimales pour des champs numériques, nombre maximal de ca-
racteres pour un champ texte). Les caractéristiques de la saisie de données sont
spécifiques a 1'étude ; si le champ personnalisé est utilisé dans une autre étude,
ses caractéristiques de saisie peuvent étre différentes.

L'acces aux études est restreint a une liste d'utilisateurs. Seuls les utilisateurs
qui se sont vu attribuer le droit de travailler sur une étude peuvent accéder

a ses données ou en ajouter. Ceci permet a plusieurs équipes d'utiliser une mé-
me base de données en garantissant la sécurité des données de leurs études
vis-a-vis de ceux qui ne sont pas autorisés a y accéder. La restriction de l'acces
aux études facilite aussi l'utilisation du produit car l'utilisateur ne voit que les
données des études auxquelles il est autorisé a accéder. L'attribution d'études
aux utilisateurs est réservée a un administrateur ou a un utilisateur disposant
des autorisations ChemStore nécessaires.

Utilisation des champs personnalisés

En plus des données normalement associées aux résultats d'analyses fournis
par la ChemStation, des données externes peuvent étre ajoutées a chaque en-
registrement de la base. Ces données sont ajoutées sous forme de Champs
personnalisés (Custom Fields) ; ces champs sont définis par l'utilisateur et
peuvent contenir des données de n'importe quel type. Vous pouvez utiliser

ce type de champ pour organiser les résultats en définissant les champs per-
sonnalisés pour qu'ils correspondent aux types d'analyses que vous effectuez
normalement.
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Voici un exemple pour une pré-étude clinique : vous voulez spécifier des
champs complémentaires d'information pour chaque groupe d'analyse ;
il peut s'agir des éléments suivants :

¢ Valeur du pH

e Nom du patient

e Age du patient

¢ Non-fumeur

¢ Date du test

¢ Sexe du patient

¢ Posologie

e etc.

Vous pouvez alors utiliser ces données pour extraire un ensemble particulier
de résultats analytiques, par exemple tous les résultats concernant un patient

donné.

Les champs personnalisés sont de six types :

True/False
(Vrai/Faux)

Liste de sélection

Entier

Texte

Date/Heure

24

Ce type de champ peut prendre seulement la valeur « vrai » ou « faux » ; dans
I'exemple, la variable non-fumeur pourra étre de ce type.

Les seules valeurs possibles sont celles d'une liste définie par I'utilisateur ;
dans I'exemple, le sexe du patient pourra étre choisi entre Male (masculin)
ou Female (féminin).

Ce champ peut prendre seulement une valeur entiére ; dans I'exemple, I'age
du patient pourra étre donné sous la forme d'un entier.

Ce type de champ peut contenir n'importe quelle valeur numérique ; dans
I'exemple, la posologie utilisée pourra étre un nombre réel (non entier).

Ce type de champ ne peut contenir que du texte ; dans I'exemple, le nom
du patient pourra étre un champ de ce type.

Ce type de champ ne peut contenir qu'une information date et heure ; dans
I'exemple, la date du test pourra étre de ce type.
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L'organisation des informations d'une base de données est utile non seulement
pour conserver les résultats des analyses dans un emplacement de stockage
centralisé, mais aussi pour augmenter la souplesse de création de rapports
inter-échantillons ou inter-instruments, les calculs et analyses de tendance
sur un ensemble de résultats.

En suivant l'exemple de la structure ébauchée ci-dessus, vous pourriez, par
exemple, comparer les résultats pour certaines posologies et construire

un graphique de contréle a partir des concentrations calculées pour le compo-
sé actif.

Les champs personnalisés sont disponibles pour I'ensemble de la base de don-
nées, c'est-a-dire qu'un champ personnalisé peut étre ajouté a n'importe quelle
étude dés qu'il a été défini. Les champs personnalisés peuvent posséder deux
états, activé ou désactivé ; lorsqu'un champ personnalisé est désactivé, cela
n'a aucun effet sur les études qui l'utilisent, il devient simplement indisponible
pour les études ultérieures.

Les champs personnalisés utilisés dans une étude peuvent étre configurés
comme « toujours requis ». Il est obligatoire d'entrer des valeurs correctes
dans ce type de champ pour que le transfert des résultats de 'analyse vers
ChemStore C/S puisse avoir lieu.

Les champs personnalisés sont protégés par des droits d'acces et des mots de
passe (voir « Sécurité » page 129). Seuls les utilisateurs disposant des droits
d'acceés appropriés peuvent créer ou modifier les champs personnalisés, les
modifications doivent €tre confirmées par une signature électronique
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Transfert de données depuis la ChemStation

26

Les résultats des analyses peuvent €tre transférés de la ChemStation a
ChemStore C/S de maniére interactive ou automatique dans le cadre d'une sé-
quence, pour un lot d'échantillons ou un échantillon unique. Apres l'analyse,
les données sont transférées dans la base de données par un gestionnaire

de transfert ; ce gestionnaire enregistre les données et travaille en arrie-
re-plan, ce qui permet de libérer la ChemStation. Ce processus garantit

que la ChemStation ne sera pas ralentie par le processus de transfert et
protege des pertes de données, en cas d'erreur d'insertion dans la base.

Le transfert interactif des données se fait a partir de la vue Data Analysis (Trai-
tement des données) de la ChemStation, soit fichier par fichier en retraitant une
séquence, soit avec l'utilitaire de revue de lots. Vous pouvez transférer le fichier
de données en cours vers toute étude active qui vous est attribuée. Les valeurs
requises pour les champs personnalisés sont saisies au moment du transfert. A
cet instant, il est aussi possible de changer les valeurs par défaut des champs
personnalisés qui en ont recu une lors de leur définition.

Le transfert automatique des données s'effectue soit a partir d'une séquence,
soit a partir d'un lot. Chaque analyse de la séquence ou du lot est affectée a
une étude (il est possible d'utiliser plusieurs études pour affecter chaque ana-
lyse a une étude différente) ; vous fournissez les valeurs des champs personna-
lisés associés a 1'étude au cours de la préparation de la séquence ou au
moment du traitement par lots.

Que le transfert soit interactif ou automatique, vous devez fournir des valeurs pour tous les
champs personnalisés obligatoires avant que le transfert des données puisse avoir lieu. Les
en-tétes de ces champs sont marqués d'un astérisque *.

Toutes les données sélectionnées pour étre enregistrées avec les résultats
(chromatogrammes, spectres ou données brutes, fichiers de méthode et de
séquences) sont transférées en méme temps que les résultats de traitement.
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Extraction des données de la base

ChemStore C/S extrait les données de la base au moyen d'une Requéte (Query)
(voir « Définition d'une requéte » page 28). Une requéte est une demande d'ex-
traction d'un groupe d'analyses, parmi les dizaines de milliers que peut conte-
nir votre base de données, selon certains critéres ; un exemple de critére
pourrait étre « tous les échantillons qui contiennent de la Procaine ». Plus le ou
les criteres spécifiés sont contraignants et plus le nombre d'analyses extraites
sera petit. Avant d'extraire le groupe d'analyses, Chemstore C/S confirme le
nombre d'analyses conformes aux critéres de la requéte.

Les données conformes aux criteres définis dans la requéte sont rassemblées
et copiées par ChemStore C/S sous la forme d'un ensemble de données — un
instantané des données que vous voulez examiner (voir la Figure 2 page 21).

La maniéere dont les données enregistrées dans la base sont organisées ainsi
que la nature des informations enregistrées avec chaque analyse peuvent per-
mettre d'augmenter considérablement l'efficacité de I'extraction des données.
L'affectation des analyses a des études concues d'apres le mode d'organisation
du laboratoire peut conduire a une extraction optimisée des résultats d'analy-
ses. La mise en ceuvre d'un jeu de champs personnalisés structuré en fonction
de vos besoins d'extraction se révele tres efficace.

Par exemple, si vous regroupez normalement les résultats par participant

au test, vous pouvez définir un champ personnalisé « participant au test ». Le
champ personnalisé peut alors étre utilisé avec d'autres critéres d'extraction,
comme le nom de l'opérateur ou de l'instrument, qui sont enregistrés par dé-
faut dans la base de données.
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Définition d'une requéte

ChemStore C/S comporte deux niveaux de requéte : Simple (Simple) et Advan-
ced (Avancé). Les deux niveaux bénéficient d'un assistant graphique qui vous
aide a préciser les critéres de recherche sans qu'il soit besoin d'apprendre

le langage SQL (Structured Query Language), le langage structuré standard,
permettant de spécifier des critéres de recherche dans les bases de données
relationnelles. L'éditeur graphique permet de sélectionner les catégories de
données qui vous intéressent et de choisir soit des données existantes, soit des
données entrées manuellement. Une sélection d'études permet de limiter le
nombre des données affichées dans la boite de dialogue. La requéte la plus
simple utilise un seul élément d'une seule catégorie de données, (par exemple
« extraire les échantillons de 1'étude nommée Betal » ol « étude » représente
la catégorie des données et « Betal » est I'élément). Si la requéte la plus simple
ne permet pas d'extraire les données que vous recherchez, vous pouvez déve-
lopper la requéte pour sélectionner soit plusieurs éléments, soit plusieurs ca-
tégories. Si vous sélectionnez plusieurs éléments d'une méme catégorie de
données, ils sont combinés dans la requéte simple par un OR (OU) logique (par
exemple « extraire les échantillons de 1'étude Betal OU Beta2 »). Si vous sélec-
tionnez plusieurs catégories de données, elles sont combinées dans la requéte
simple par un AND (ET) logique (par exemple « extraire les échantillons qui
contiennent de la procaine AND (ET) qui sont des échantillons de contrdle »).
La requéte avancée permet d'étendre les spécifications en utilisant d'autres
opérateurs logiques tels que OR (OU), NOT (NE PAS), et également de spécifier
des plages de valeurs (par exemple « extraire les échantillons qui contiennent
de la procaine ET qui NE sont PAS des échantillons de controle »).
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Query Builder - Simple : <untitled>

[ Dawnload runs

Sélectionne toutes les
données ou seulement
la derniére version

& Only latest version

Al versions

- View studi

@ Selected [procaine dec. =t

Al Studies

Select data category

Select dataitem of 1 entries

Concepteur graphique
permettant de sélec-
tionner des catégories
de données a recher-
cher

Restreint la visibili-
té des données en
dessous

Requéte concue a
I'aide du concepteur
graphique

@ Database 1 | Iniection Type ] e |
Mormal
Sample Organization Cancel
= Acquisition
[ Injsction Dperator Help
[ Faw DataFils Path
e
[ Raw Data File Marne
[ Iniection Time Saveds
Ogen ..
[ Instument Mame — E—I
Ei:l Processing LI Adwanced ..
Guery condition
SamplE Sample EQUALS ‘Contiol Procaine” Delete

Figure 3

Générateur de requétes

Valeurs possibles
pour I'élément sé-
lectionné

ChemStore C/S dispose de deux types de générateurs de requétes :

* La forme simple (voir ci-dessus la Figure 3) permet de formuler une requéte
en sélectionnant les éléments de données et leurs valeurs a l'aide de l'interfa-
ce graphique. Les divers criteres sont reliés par un ET logique qui permet
donc de retrouver les analyses qui répondent a toutes les conditions.

* La forme évoluée utilise la méme interface graphique mais ajoute la possibi-
lité d'étendre le critere a l'aide de clauses Where absolues et relatives, 1'opé-
rateur OR et la négation. La disponibilité de la clause Where (o) dépend du
type de données, conformément aux indications de la Figure 1 page 20.

Tableau1 Clauses Where dans le générateur de requétes avancé
Numérique Date/Heure Texte Liste de sélection
is equal (Est égal) Oui Oui Oui Oui
is greater than Oui Oui
(Est supérieur a)
is less than Oui Oui
(Est inférieur a)
is between Oui Oui

(Est compris entre)
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Tableau1 Clauses Where dans le générateur de requétes avancé (suite)

Numérique Date/Heure Texte Liste de sélection
contains (Contient) Oui
clause relative not older than utilisateur
(pas plus ancien que) actuellement
connecté,

ordinateur actuel,

L'opérateur NOT (NE PAS) permet de mettre ces critéres a la forme négative :
is not equal (n'est pas égal), is not greater than (n'est pas supérieur a), is not
less than (n'est pas inférieur a), is not between (n'est pas compris entre) et
does not contain (ne contient pas).

Une fois la requéte formulée, les données sont extraites et disponibles pour
toutes les taches ultérieures :

* revue a l'écran et approbation ;

¢ calculs personnalisés ;

e élaboration des graphiques de controle ;
e élaboration des rapports.

Comme les mémes requétes sont généralement utilisées plusieurs fois, elles
peuvent étre enregistrées pour étre réexécutées ultérieurement.

Les requétes sont des éléments de ChemStore C/S pouvant étre partagés entre
plusieurs utilisateurs définis. Lorsqu'une requéte a été spécifiée et enregistrée,
elle peut aussi étre affectée aux autres utilisateurs. Les requétes sont aussi pro-
tégées contre I'utilisation abusive des droits d'acces (voir « Sécurité » page 129) ;
seuls les utilisateurs possédant les droits d'accés nécessaires sont autorisés a
enregistrer les requétes et a les affecter a d'autres utilisateurs.
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Filtrage des ensembles de données

Il arrive fréquemment que l'ensemble des données extraites par une requéte
contienne des analyses non nécessaires pour produire un graphique de con-
tréole ou un rapport déterminé. Dans de tels cas, il est possible d'utiliser

un filtre pour extraire les analyses nécessaires et masquer les informations
inutiles. Par exemple, une requéte peut extraire 50 analyses effectuées par
deux opérateurs différents ; vous pouvez alors appliquer un filtre qui prend en
compte les résultats de I'un des deux opérateurs seulement. Le filtre n'opére
que sur le jeu de données extraites (et pas sur la base de données complete),
mais il ne change pas le contenu du jeu de données. L'utilisation d'un filtre
permet aussi d'accélérer les opérations.

Deux filtres sont disponibles :

¢ Un filtre personnalisé peut étre spécifié a I'aide d'un assistant comparable &
celui utilisé pour la requéte ; ce filtre peut étre appliqué au jeu de données
selon des critéres semblables & ceux des requétes (voir la Figure 4). Les cri-
teres de recherche disponibles sont les colonnes configurées dans la table
des résultats.

¢ Le filtre standard contient un jeu de filtres prédéfinis choisis en raison de leur
fréquence d'utilisation. Les critéres disponibles sont I'état d'approbation, 1'état
d'archivage et la version d'analyse (voir la Figure 5 page 32). Le filtre de ver-
sion d'analyse est utile si vous avez choisi d'extraire toutes les versions d'une
analyse mais que, par exemple, vous souhaitez consulter les résultats de la
derniere version seulement.
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Si un filtre standard et un filtre personnalisé sont appliqués simultanément,
les criteres sont combinés au moyen d'un opérateur ET.

& Filter - Advanced : <untitled> 1 ]
Select a result field and specify the filter condition by checking data items from the left
pane. To allow data ranges press the ‘"Modify" button.
Select result field Select data item(s)
Dperator Ok
Sample
SeqLine agh ﬂl
Transfened By i
Help
, - 5
Catégories de don- s |
. H H Savefs ..
nées disponibles pour _sovets. |
) - Open ...
la sélection B
KIS |
Filter condition
o " nd Greiner’ i
Conditions de filtrage A Moty |

32

Figure 4 Assistant graphique de création de filtres

standard Filter

r— Include result data that comply with—————————
QK. |
Approval status IDnI_I,I approved j
Cancel |
archive status IND Filter j
Rur wersion IDnIy latest j

Figure b Rubriques de sélection des filtres standard

Les filtres sont disponibles sous deux états :

Liste de valeurs
dans la catégorie
de données sélec-
tionnée

¢ Filter state (état du filtre normal) affiche seulement les analyses qui rem-
plissent les conditions, celles qui ne remplissent pas les conditions

sont masquées.

¢ Complement Filter state (état du filtre complémentaire) affiche seulement
les analyses qui ne remplissent pas les conditions, celles qui les remplissent

sont masquées.
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Les deux états de filtre sont définis de maniere similaire et chaque état
peut étre activé ou désactivé. Vous pouvez passer du filtre normal au filtre
complémentaire pour afficher les deux jeux d'analyses complémentaires
formant le jeu de données.

Comme les requétes, les filtres personnalisés font partie des parameétres
ChemStore C/S pouvant étre partagés entre plusieurs utilisateurs définis.
Lorsqu'un filtre personnalisé a été spécifié et enregistré, il peut aussi étre af-
fecté aux autres utilisateurs. Les filtres personnalisés sont aussi protégés con-
tre I'utilisation abusive des droits d'acces (voir « Sécurité » page 129) ; seuls
les utilisateurs possédant les droits d'accés nécessaires sont autorisés a enre-
gistrer les spécifications de filtre et a les affecter a d'autres utilisateurs.

Revue et approbation des résultats

ChemStore C/S est concu pour revoir les résultats d'analyses dans leur contex-
te. La fonction Batch Review (revue de lots) de la ChemStation est un outil
idéal pour revoir et transférer les données depuis la ChemStation vers la base
de données ChemStore C/S.

Une fois les résultats dans la base de données, vous pouvez les regrouper et les
revoir dans leur contexte. Lorsque vous avez extrait les données dont vous
avez besoin au moyen d'une requéte et que, si nécessaire, vous les avez filtrées
pour obtenir un sous-ensemble de l'extraction, vous pouvez afficher les résul-
tats des analyses conformes a ces critéres en les classant soit par échantillon
(revue d'échantillons - sample review) soit par composé (revue de composés -
compound review).
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Etat d'approbation des analyses

Lors du transfert d'une analyse de la ChemStation vers ChemStoreC/S, elle
recoit I'état d'approbation Approval Pending (Attente d'approbation). Selon

la configuration de I'étude, toutes les analyses de cette étude pourraient faire
I'objet d'une approbation et d'une signature électronique par un ou plusieurs
approbateurs de ler niveau et un ou deux approbateurs de 2éme niveau. L'ap-
probation peut aussi étre refusée par I'option « Reject » (Rejet). Un rejet par un
utilisateur a priorité sur 'approbation des autres approbateurs.

Les droits des utilisateurs pour les ler et 2éme niveau d'approbation (voir

« Sécurité » page 129) peuvent étre attribués individuellement. Les deux ap-
probations de 2eme niveaux sont équivalentes pour ce qui est de 1'ordre d'exé-
cution. Une approbation de 2eme niveau peut aussi étre effectuée sur des
analyses sans approbation de ler niveau.

Un utilisateur doté des droits d'acces nécessaires peut approuver ou rejeter les
analyses, individuellement ou par groupes entiers. La procédure d'approbation
ou de rejet est divisée en deux étapes détaillées sur la Figure 6 page 35.
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Sample | Carmpound |

==

My

Ho Zl—

fol8

Bun | kark run for Sample name Avdit Statuz =
E9 Frocaine decay Approval Pending o
70 Procaine decay Approval Pending 5
1 Caontral PABS Approval Pending %
72 Caontral Pracaine Approval Pending 3
73 Frocaine decay Approval Pending
74 Frocaine decay Approval Pending &
75 Frocaine decay Approval Pending {
7B Frocaine decay Approval Pending
It Procaine decay Approval Pending —
78 Contral PABS Approval Pending
74 Contral Procaine Approval Pending :
a0 Frocaine decay Approval Pending
=1 Procaine decay Approval Pending I
a2 Procaine decay Approval Pending I
a2 Procaine decay Approval Pending I
24 Procaine decay Approval Pending I
a5 Control PABS Approval Pending I
85 Cantral Procaine Annreal Pending =
ar Procaing decay EBatch Processing ol
a3 Procaine decay Appraval
83 Procaine decay Rejecting
a0 Procaine decay 7
9 Bioabing dena All For B atch Proceszing
52 Control PABS #ll For Approval
33 Contral Procaine All For Rejecting
34 Ploca!ne decay Mone For Batch Processing
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¥ Approve ™ Reject ™ Baich Exclude all Runs
Irciude Hirn L
Status Include &l Buns ol

Figure 6 Marquage des analyses pour approbation

L'étape 1 marque les analyses pour approbation ou rejet pendant la revue de résultats.

L'étape2 applique la signature électronique et les commentaires d'approbation ou de rejet
aux analyses individuelles ou a toutes les analyses marquées dans 1'étape 1.
Pour harmoniser les commentaires d'approbation, les administrateurs peuvent
prédéfinir un ensemble de motifs standard dans le menu Approval configuration
(configuration d'approbation) (Figure 7 page 36). Mais l'utilisateur peut ajouter un
autre commentaire, modifier ou développer les motifs prédéfinis pendant la
procédure d'approbation.
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Approval configuration

[refault approval configuration T Approval configuration template

Available approval comments:

Approved
Fejected [calibration range excesded)
Rejected [non-resolved peaks]

Short description:
Approved

Comment text:
The results meet the aproval criteria according to S0P 240-495

Hew | Save | Delete |

QK I Cancel | Help |

Figure 7 Boite de dialogue Approval Comments configuration
(Configuration de motifs d'approbation)

Chaque action de 1'étape 2 est documentée dans le journal d'audit (voir Figure
« Journal d'audit » page 161) avec I'heure de I'action, I'état de I'analyse, le nom
de l'opérateur et un commentaire fourni ou sélectionné par cet opérateur. Les
modifications de I'état d'approbation sont confirmées sous la forme « 15t level
approved » (Approbation ler niveau), « 2nd Jayel approved » (Approbation
2éme niveau) ou « Rejected » (Rejeté).

Une analyse approuvée peut ensuite étre rejetée et vice-versa ; cependant, cha-
cune de ces actions, a l'instar des approbations et des rejets, doit €tre motivée.
La modification de 1'état d'approbation génere automatiquement

un enregistrement dans le journal d'audit.

Les analyses peuvent aussi étre verrouillées automatiquement lorsqu'elles at-
teignent un état d'approbation particulier. Le verrouillage d'une analyse empé-
che tout retraitement par lot de cette analyse. Pour annuler le verrouillage,
I'approbation doit étre rejetée.
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Si des modifications sont effectuées dans les valeurs des champs personnali-

sés d'une analyse approuvée, son état d'approbation repasse automatiquement
a Approval Pending (Attente d'approbation) ; dans la version client/serveur, la
réouverture d'une analyse réinitialise également son état en Approval Pending

(Attente d'approbation).

Approuveé

Attentt.z d'ap- Ateur
probation

Figure 8 Diagramme des transitions d'états d'approbation
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Interface utilisateur graphique

38

La fenétre de ChemStore C/S est divisée en quatre parties (voir la Figure 9
page 41 et la Figure 10 page 46) :

¢ la barre d'outils principale ;

¢ la seconde barre d'outils ;

* le panneau gauche de la fenétre ;

* le panneau droit de la fenétre.

Les réglages de l'interface utilisateur, y compris ceux de tous les éléments per-

sonnalisables, peuvent étre enregistrés pour rappel ultérieur (voir « Réglages
de l'interface utilisateur » page 53).

Barre d'outils principale

La barre d'outils principale est juste sous la barre de menu dans la fenétre
ChemStore C/S. Elle contient les outils pour définir les requétes et les filtres,
changer les vues et leur agencement ainsi que pour définir et imprimer les rap-
ports. Toutes les actions disponibles dans les barres d'outils existent sous for-
me de commandes de menus.

Les outils suivants sont disponibles dans tous les modes :

Active les vues Sample View/Compound View (Vue des échan-
w | tillons/Vue des composés) ; il est utilisé pour revoir, approuver

ou rejeter et marquer les analyses pour le traitement par lots.

| Active la fonction Delete View (Suppression de vues) dans la ver-
@ sion autonome ou Archive/Delete (archivage/suppression) dans la
version client/serveur ; il est utilisé pour marquer les analyses en
vue de leur archivage ou de leur suppression. Ce bouton est absent

si I'utilisateur n'a pas les droits d'acceés nécessaires
pour l'archivage ou la suppression.
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Cet outil apparait deux fois. Dans le contexte du calculateur per-

B\ | sonnalisé, ainsi que dans le contexte du rapport. Il affiche un me-
nu contextuel permettant de choisir entre la création d'un modeéle
de calcul ou de rapport, la modification d'un modele de calcul

ou de rapport existant ou la gestion des modeles de calcul ou
de rapport.

Affiche un apercu des résultats de calcul en cours a l'aide du mo-

dele de calcul sélectionné.

Permet une prévisualisation du rapport en cours selon le format
du modele actif.

Imprime le rapport des résultats en cours selon le modele de rap-
port actif sur I'imprimante sélectionnée.

Ouvre un menu permettant d'enregistrer les réglages en cours de
l'interface utilisateur pour les réutiliser plus tard, de gérer les ré-
glages d'interface précédemment enregistrés ou de sélectionner
I'un de ces réglages.

Les deux onglets, Sample (Echantillons) et Compound (Composés), permet-
tent de passer de la vue des échantillons a la vue des composés et vice-versa.
Chaque fenétre comporte une seconde barre d'outils dont la composition dé-
pend de la vue sélectionnée (voir « Vue Sample (Echantillons) » page 41 et

« Vue des composés » page 46).

Les outils suivants sont disponibles dans la vue Sample (Echantillons) :

=
fim
8l

Active le mode Sample Review (Revue d'échantillons)

Active le mode Sample Table (Table d'échantillons)

Active le mode Sample Chart (Graphique d'échantillons)
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Lorsque les statistiques de régression sont sélectionnées dans la vue Sample
(Echantillons), deux outils supplémentaires apparaissent :

g5
=

Les outils suivants sont disponibles dans la vue Compound (Composés) :

B
Z==]

Affiche le tableau des résultats de la régression et des statistiques

Affiche le graphique des résidus de régression

Active le mode Compound Review (Revue de composés)

Active le mode Compound Table (Table de composés)

Active le mode Compound Chart (Graphique de composés)

S

Lorsque les statistiques de régression sont sélectionnées dans la vue des com-
posés, deux outils supplémentaires apparaissent :

P/
&

Affiche le tableau des résultats de la régression et des statistiques

Affiche le graphique des résidus de régression
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Figure 9 Ecran de la revue d'échantillons

Chromatogram-
me de I'analyse
sélectionnée

Table récapitula-
tive d'échan-
tillons

Dans la vue Sample (Echantillons), les analyses extraites sont disposées selon

des criteres relatifs aux échantillons. Elle propose trois modes, qui donnent

des informations différentes sur le jeu de données en cours :

* Le mode Sample Review (Revue d'échantillons) divise la fenétre en trois

parties : a gauche apparait la liste des analyses, dans la partie supérieure
droite apparaissent les chromatogrammes et dans la partie inférieure droi-
te la table récapitulative d'échantillons (voir la Figure 9 page 41).

¢ Le mode Sample Table (Table d'échantillons) divise la fenétre en deux

parties : la liste des analyses a gauche et la table d'échantillons & droite.

¢ Le mode Sample Chart (Graphique d'échantillons) divise la fenétre en deux
parties : la liste des analyses a gauche et les graphiques d'échantillons

a droite.
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La vue Sample (Echantillons) peut en outre afficher deux sortes de résultats
statistiques :

¢ Le Summary Statistics (Récapitulatif des statistiques) scinde le panneau
droit de la table d'échantillons ; il affiche la table d'échantillons en haut
et le récapitulatif des résultats statistiques en bas.

¢ Les statistiques de régression existent sous deux formes possibles :

Le mode Regression Results (Résultats de régression) divise la fenétre
en trois parties ; a gauche apparait la liste des analyses, en haut a droite
apparait le tableau des résultats et en bas a droite les statistiques de
régression calculées.

Le mode résidus de régression divise la fenétre en deux parties : a gauche
la liste des analyses et a droite les graphiques de résidus.

Seconde barre d'outils de la vue des échantillons

Les outils disponibles dans la seconde barre d'outils de la vue des échantillons
dépendent du mode sélectionné.

Les outils suivants sont disponibles dans toutes les vues des échantillons :

& € |1 |

0]
e
NN

Permet d'attribuer 1'état « Approuvé » a toutes les analyses mar-
quées « a approuver ».

Permet d'attribuer 1'état « Rejeté » a toutes les analyses marquées
« a rejeter ».

Permet de définir un ou plusieurs lots pour les analyses marquées
« a retraiter par lots ».

Affiche les informations sur 1'échantillon de 1'analyse en cours, no-
tamment les parameétres de traitement de 1'échantillon.

Affiche les informations sur I'analyse et le traitement des données
de l'analyse en cours.

Affiche le journal d'audit de toutes les versions de I'analyse en cours.
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Affiche les parametres de méthode ChemStation pour l'analyse sé-
lectionnée. N'est actif que pour les versions d'analyses transférées
vers ChemStore révision B.02.02 ou ultérieure.

Ouvre la boite de dialogue de sélection des colonnes de la table
pour choisir les colonnes a inclure dans la table d'échantillons.

Affiche un menu qui permet de passer du filtre normal au filtre
complémentaire et vice-versa.

Active ou désactive le filtre normal en cours.

Active ou désactive le filtre complémentaire.

Permet d'exporter les données, soit vers le Presse-papiers de
Windows, soit dans un fichier au format Microsoft Excel.

Permet d'imprimer sur l'imprimante sélectionnée une ou plusieurs
parties de la vue en cours.

La fenétre de revue d'échantillons ajoute un outil au jeu précédent :

Start
%

Démarre le passage automatique d'une analyse a l'autre. Cliquez

sur le bouton Stop (Arrét), qui remplace le bouton Start (Démar-
rer) dés que celui-ci a été actionné, pour arréter le passage auto-
matique. Vous pouvez configurer l'intervalle de temps entre deux
passages automatiques.

La fenétre des tables d'échantillons ajoute deux outils au jeu précédent :

o

b

Trie les résultats par ordre alphanumérique ou chronologique
des données figurant dans la colonne sélectionnée de la table
d'échantillons.

Trie les résultats par ordre alphanumérique ou chronologique
inverse des données figurant dans la colonne sélectionnée de
la table d'échantillons.
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La fenétre des graphiques d'échantillons ajoute un outil au jeu précédent :

Permet de spécifier les options graphiques.
[

La fenétre des statistiques de régression ajoute un outil au jeu précédent :

Permet de définir les parametres des calculs des statistiques

E
52 et résidus de régression.

Liste des analyses

La liste des analyses (voir Figure 9 page 41) est une table qui contient les in-
formations concernant les analyses du jeu de données en cours. Cette table
comporte cing colonnes :

¢ Run (Analyse) indique le numéro de l'analyse dans le jeu de données.

e Mark run for (Marquage de I'analyse) indique la facon dont l'analyse est
marquée :

Un P indique que cette analyse a été marquée pour approbation ;
Un R indique que cette analyse a été marquée pour rejet ;

Un B indique que cette analyse a été désignée pour faire partie d'un
lot (Batch) de données a retraiter sur la ChemStation ;

EXC indique que cette analyse a été exclue des calculs statistiques
et des rapports.

¢ Sample name présente le nom de I'échantillon.
¢ Audit indique si 'analyse a déja été retraitée :

Si seule la derniere version de l'analyse a été extraite, un astérisque indi-
que qu'il existe plusieurs versions de cette analyse.

Si toutes les versions ont été extraites, elles sont numérotées en séquen-
ce, par ordre chronologique, 1 pour la version la plus ancienne et pour la
version la plus récente.

Affiche les parameétres de méthode ChemStation pour l'analyse sélection-
née. N'est active que pour les versions d'analyses transférées vers
ChemStore révision B.02.02 ou ultérieure.

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent



Concepts de ChemStore C/S 2

¢ Status indique 1'état en cours de l'analyse (état d'approbation dans la revue
des données, état d'archivage dans la vue Archive/Delete (Archivage/sup-
pression)).

Utilisez les cases a cocher en bas ou le menu contextuel (bouton droit de la
souris) pour marquer l'approbation, le rejet ou le retraitement par lots. Le
marquage ne modifie pas I'état d'approbation des analyses (voir « Etat d'appro-
bation des analyses » page 34), ni ne transféere les analyses dans un lot. L'état
d'approbation des analyses n'est modifié que par 1'outil prévu a cet effet (1'outil
d'approbation modifie I'état des analyses marquées pour l'approbation tandis
que l'outil de rejet modifie 1'état des analyses marquées pour le rejet). Le trans-
fert dans un lot n'est effectif qu'apres I'utilisation de 1'outil de traitement par
lots. Si vous approuvez ou rejetez une analyse, vous devez fournir un motif
pour ce changement d'état ; cette information figurera a coté de I'état dans

le journal d'audit de I'analyse concernée.

Table Summary Sample (Table récapitulative d'échantillons)

La table récapitulative d'échantillons contient des informations sur chaque

pic de l'analyse sélectionnée dans la liste. Vous pouvez configurer la table
récapitulative d'échantillons et sélectionner les informations affichées (voir

« Configuration des tables » page 50). Vous pouvez utiliser les boutons Next
(Suivant) et Previous (Précédent) au bas de la table pour parcourir manuelle-
ment les analyses. Le bouton Exclude (Exclure) sert a indiquer que I'analyse est
exclue ; il efface I'analyse de la partie droite (revue d'échantillons) ; la marque
d'exclusion peut étre effacée a I'aide du bouton Include (Inclure).

Sample Table (Table d'échantillons)

La table d'échantillons de la vue Présentation de table contient des informa-
tions sur chaque analyse de la liste. Vous pouvez configurer la table d'échan-
tillons et sélectionner les informations a afficher (voir « Configuration des
tables » page 50). Le plus souvent cette vue permet d'afficher 1'équivalent
dans la table de séquence avec un diagramme orienté séquence.
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Vue des composeés

Seconde barre d'outils
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Figure 10  Ecran de la revue de composés
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Dans la vue des composés, les analyses extraites sont disposées selon des cri-
teres relatifs aux composés. Elle offre trois modes possibles donnant des infor-
mations différentes sur le jeu de données en cours :

Le mode revue d'échantillons divise la fenétre en quatre parties : a gauche
apparait la liste des composés, sur la gauche de la partie supérieure droite
apparaissent les chromatogrammes, a leur droite apparaissent les spectres

et sur la partie inférieure droite la table récapitulative de résultats (voir la
Figure 10 page 46).

Le mode table de composés divise la fenétre en deux parties : a gauche la
liste des composés et a droite la table des résultats.

Le mode graphique de composés divise la fenétre en deux parties : a gauche
la liste des composés et a droite les graphiques des composés.
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La vue des composés peut en outre afficher deux sortes de résultats statistiques :

¢ Le récapitulatif des statistiques (Summary) scinde la partie droite de la ta-
ble des composés ; il affiche la table des résultats en haut et le récapitulatif
des résultats statistiques en bas.

¢ Les statistiques de régression existent sous deux formes possibles :

Le mode résultats de régression divise la fenétre en trois parties ; a gau-
che apparait la liste des composés, dans la partie supérieure droite appa-
rait le tableau des résultats et dans la partie inférieure droite les
statistiques de régression calculées.

Le mode résidus de régression divise la fenétre en deux parties ; a gau-
che la liste des composés et a droite les graphiques de résidus.

Seconde barre d'outils de la vue des composés

Les outils disponibles dans la seconde barre d'outils de la vue des composés
dépendent du mode d'affichage sélectionné.

Les outils suivants sont disponibles dans toutes les vues des composés :

Ouvre la boite de dialogue de sélection des colonnes de la table
EE%} pour choisir les colonnes a inclure dans la table des résultats.

Affiche un menu qui permet de passer du filtre normal au filtre
complémentaire et vice-versa.

Active ou désactive le filtre normal en cours.

A Active ou désactive le filtre complémentaire.

Seules les données relatives aux échantillons sont disponibles pour ce filtre.
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Permet d'exporter les données, soit vers le Presse-papiers
de Windows, soit dans un fichier au format Microsoft Excel.

Permet d'imprimer sur l'imprimante sélectionnée une ou
plusieurs parties de la vue en cours.

La fenétre de revue de composés ajoute un outil au jeu précédent :

Permet d'attribuer 1'état « Approuvé » a toutes les analyses mar-
quées « a approuver ».

Permet d'attribuer 1'état « Rejeté » a toutes les analyses marquées
«arejeter ».

Permet de définir un ou plusieurs lots pour les analyses marquées
« a retraiter par lots ».

Affiche les informations sur les pics du composé en cours.

Démarre le passage automatique d'une analyse a l'autre. Cliquez

sur le bouton Stop (Arrét), qui remplace le bouton Start (Démar-
rer) dés que celui-ci a été actionné, pour arréter le passage auto-
matique. Vous pouvez configurer l'intervalle de temps entre deux
passages automatiques.

La fenétre des tables de composés ajoute deux outils au jeu précédent :

3l

%

Trie les résultats par ordre alphanumérique ou chronologique
des données figurant dans la colonne sélectionnée de la table
des résultats.

Trie les résultats par ordre alphanumérique ou chronologique
inverse des données figurant dans la colonne sélectionnée de
la table des résultats.

La fenétre des graphiques des composés ajoute un outil au jeu précédent :

48

Permet de spécifier les options graphiques.

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent



Concepts de ChemStore C/S 2

La fenétre des statistiques de régression ajoute un outil au jeu précédent :

7 Permet de définir les parameétres des calculs des statistiques
o2 et résidus de régression.

Liste des composés (Compound List)

La liste des composés contient une liste (voir Figure 10 page 46) de tous les
composés (analytes) du jeu de données en cours. Les composés étalonnés sont
identifiés par leur nom tandis que les composés non étalonnés sont affectés de
la mention Uncalibrated (Non étalonnés). Vous sélectionnez le composé a affi-
cher dans la liste. La fenétre de revue de composés ne permet de sélectionner
qu'un seul composé, cependant, la fenétre des tables de composés permet d'ef-
fectuer une sélection multiple grace a une colonne supplémentaire. Dans la fe-
nétre des graphiques de composés, vous pouvez tracer plusieurs parameétres
d'un seul composé ou un seul parametre pour plusieurs composés. Si vous ef-
fectuez le tracé de plusieurs parameétres pour un seul composé, les tracés sont
normalisés sur la valeur la plus grande du jeu de données.

Table récapitulative des résultats (Summary Results Table)

La table récapitulative des résultats comporte les informations relatives a cha-
que analyse du composé sélectionné. Vous pouvez configurer la table récapitu-
lative des résultats et sélectionner les informations qui y sont affichées (voir

« Configuration des tables » page 50). Utilisez les cases a cocher situées en bas
de la table pour marquer les analyses pour 'approbation, le rejet ou le retraite-
ment par lots. Le marquage ne modifie pas I'état d'approbation des analyses
(voir « Etat d'approbation des analyses » page 34), ni ne transfére les analyses
dans un lot. L'état d'approbation des analyses n'est modifié que par 1'outil pré-
vu a cet effet (I'outil d'approbation modifie 1'état des analyses marquées pour
I'approbation tandis que 1'outil de rejet modifie 1'état des analyses marquées
pour le rejet). Le transfert dans un lot n'est effectif qu'apres l'utilisation de
I'outil de traitement par lots.
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Table de résultats (Results Table)

La table des résultats comporte les informations de chaque analyse pour tous
les composés sélectionnés. Vous pouvez configurer la table des résultats et sélec-
tionner les informations qui y sont affichées (voir « Configuration des tables »
page 50). Vous pouvez utiliser la table des résultats pour sélectionner les données
source pour les axes x et y de vos graphiques (voir Figure 11 page 50).

Configuration des tables

Vous pouvez configurer toutes les tables affichées dans la partie droite de

la fenétre ChemStore C/S. A l'aide d'une boite de dialogue, vous pouvez sélec-
tionner les colonnes qui composent chaque table ainsi que leur position dans
la table. Pour les lignes et colonnes numériques des résultats statistiques, vous
pouvez aussi sélectionner le format et la précision du nombre ; pour les colon-
nes de date, vous pouvez aussi sélectionner le style d'affichage. La boite de dia-

logue de configuration ne contient que les colonnes valides pour la table sur
laquelle vous travaillez.

La boite de dialogue de configuration des colonnes comporte également des
cases a cocher permettant de spécifier les axes x et y de vos graphiques. Les
données source pour les axes x et y peuvent étre choisies parmi les colonnes
incluses dans la table. L'axe x ne peut comporter qu'une seule colonne source
mais l'axe y peut comporter autant de colonnes sources que nécessaire.

Define columns

E Compaund - data item H-awis | 'f-anis oK. I
- Peak > I Injgcted [
ED Compound Mame Amount I ﬂl
p. ) < I Alea C ol
------ [ Retertion Time F| Height - ~ Help |
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------ [ Calibration Peak Type
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[
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Figure 11  Boite de dialogue Column configuration (Configuration de colonne)
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En plus des résultats standard disponibles sur la ChemStation, vous pouvez
aussi définir des colonnes dont le contenu est le résultat de calculs numéri-
ques sur les données disponibles dans la table configurée.

Calculs intra-échantillon

Dans vos tables de résultats, vous pouvez configurer une colonne contenant
une expression mathématique permettant d'effectuer un calcul intra-échan-
tillon simple, par exemple une somme ou un rapport, sur les résultats de cha-
que analyse ou composé.

Ces calculs intra-échantillons concernent l'analyse ou le pic de la ligne de la ta-
ble. Pour les calculs sur plusieurs échantillons ou intra-échantillons évolués
(sur une colonne de la table), voir « Statistiques » page 51 et « Préparation a
I'utilisation de 1'éditeur de script du calculateur personnalisé » page 61.

Dans vos calculs personnalisés, vous pouvez faire intervenir n'importe quel
élément de la table ; les expressions mathématiques peuvent comprendre des
opérateurs arithmétiques et des fonctions mathématiques ainsi que des cons-
tantes numériques.

Statistiques

ChemStore C/S comporte deux niveaux de statistiques :

¢ Les statistiques globales sont affichées sous la table d'échantillons dans la
fenétre de revue d'échantillons ou sous la table des résultats dans la fenétre
de revue de composés.

* Les statistiques de régression sont affichées dans deux fenétres
différentes : la fenétre de la table des résultats de régression et la fenétre
graphique des résidus de régression.

¢ Si des résultats statistiques doivent étre utilisés pour des calculs ultérieurs,
les statistiques récapitulatives et de régression peuvent aussi étre effec-
tuées par le calculateur personnalisé. Voir « Exemple : Création d'un script
de calcul de rapport » page 72.
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Statistiques globales

Les statistiques récapitulatives sont calculées et affichées pour chaque colon-
ne de la table d'échantillons ou de résultats. Les grandeurs statistiques affi-
chées sont :

Count (Compteur) Nombre de valeurs dans le jeu de données
Max Valeur maximale du jeu de données

Mean (Moyenne) Valeur moyenne du jeu de données

Min Valeur minimale du jeu de données

RSD Ecart type relatif des valeurs du jeu de données

Std. Dev (Ecarttype) Ecart type des valeurs du jeu de données
Sum (Somme) Somme des valeurs du jeu de données

Variance Variance des valeurs du jeu de données

Pour les détails sur les calculs utilisés dans les statistiques globales, consultez
la section « Calculs statistiques » page 184.

Statistiques de régression

Pour les détails sur les calculs utilisés dans les statistiques de régression, con-
sultez la section « Calculs de régressions » page 185.

Elaboration des graphiques de controdle

Vous pouvez élaborer des graphiques a partir des résultats que vous choisissez
d'inclure dans la table d'échantillons (revue d'échantillons) ou dans la table de
résultats (table de composés). Les données sources des axes X et y que vous
choisissez lorsque vous définissez la table, sont transférées sur le graphique.
Vous pouvez cependant utiliser les boutons sur les axes x et y pour modifier
les sélections, par exemple, pour simplifier le graphique.

En utilisant la boite de dialogue Chart Options (Options des tracés), disponi-
ble a partir du menu des options ou de la barre d'outils, vous pouvez définir la
couleur, le style et la forme des lignes et des points pour chacun des graphes a
construire. Vous pouvez également choisir le style, la taille et la position du ti-
tre, des légendes des axes et du graphique.
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Par défaut, les graphiques sont affichés avec une échelle automatique sur les
deux axes : 1'échelle des abscisses va du minimum au maximum des valeurs
de la colonne source, celle des ordonnées va du minimum au maximum des
valeurs de l'ensemble des données source. Vous pouvez modifier les échelles
en imposant un minimum et un maximum, vous pouvez également spécifier
la précision de la graduation des axes. Vous pouvez aussi choisir d'afficher
les données en échelle logarithmique, dans ce dernier cas les réglages de la
précision n'ont aucun effet. Il est impossible d'afficher les axes des temps
sous forme logarithmique. Les points de données inférieurs ou égaux a 0
n'apparaissent pas sur les tracés logarithmiques.

Ajout de lignes de seuil

En plus des graphiques, vous pouvez tracer jusqu'a cing lignes de seuil sur
les graphiques : ligne médiane, valeurs supérieure et inférieure de seuils
d'alarme, valeurs supérieure et inférieure de seuils critiques. Pour définir
les positions de ces lignes sur 1'axe y, vous pouvez utiliser soit des valeurs
calculées (moyenne et écart type), soit des valeurs spécifiées :

Center Line Elle peut étre définie comme la valeur moyenne de I'une des colonnes sources

(Ligne médiane)  de I'axe y ou étre fixée a une valeur spécifiée.

Limit Lines Il peut s'agir de valeurs fixes spécifiées, ou d'écarts spécifiés par rapport a la

(Lignes de seuil) ligne médiane. Un écart peut étre spécifié en valeur absolue ou basé sur I'écart
type des valeurs de la colonne source y sélectionnée.

Réglages de l'interface utilisateur

Une fois que vous avez revu vos données, défini vos tables, vos calculs person-
nalisés, les graphiques de controdle et les options de statistiques, vous pouvez
enregistrer tous les réglages de l'interface utilisateur et les réutiliser a volonté
(voir Figure 12). Les informations ainsi enregistrées incluent non seulement la
configuration et le format des tables et graphiques paramétrables (par exem-
ple, la liste des analyses et la liste des composés), mais aussi les tailles des
panneaux de chacune des fenétres. Les réglages sont enregistrés avec le nom
de l'utilisateur et sont donc disponibles pour une utilisation ultérieure ; un uti-
lisateur ayant les droits d'administration des parametres d'interface peut per-
mettre a d'autres utilisateurs d'en disposer également.
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Transfert des données vers la ChemStation

Le transfert des données de ChemStore C/S vers la ChemStation s'effectue en
deux étapes.

La premiére étape se déroule pendant le processus de revue dans

ChemStore C/S quand vous sélectionnez les analyses qui doivent étre transfé-
rées a la ChemStation pour étre retraitées. L'addition d'une analyse a une re-
quéte de traitement par lots génére une entrée dans le journal d'audit de cette
analyse. Quand vous avez sélectionné toutes les analyses souhaitées, elles sont
transférées en un ou plusieurs lots, avec toutes les informations associées
(nom de 1'étude, valeurs et attributs des champs personnalisés). Avant que les
analyses ne soient transférées, le systéme cherche si des fichiers identiques
existent a l'emplacement d'origine ; si les fichiers existent déja et s'ils sont
identiques, aucun transfert n'est effectué. Si les fichiers n'existent pas a 1'em-
placement d'origine, et s'ils sont disponibles dans la base de données, ils sont
transférés sur la ChemStation vers un emplacement de stockage temporaire.

La seconde étape se déroule dans la ChemStation lorsque vous choisissez

de charger un lot ChemStore C/S dans le module de revue de lots de la
ChemStation. Si plus d'un lot a été défini précédemment dans ChemStore C/S,
vous devez choisir le lot a charger a partir d'une liste de lots en attente. Dans
la liste affichée par la ChemStation apparaissent seulement les lots qui lui
sont affectés ainsi que ceux affectés a I'ensemble des utilisateurs.

Vous pouvez aussi choisir de rouvrir de maniere interactive un ou tous les
fichiers enregistrés avec une analyse ou une séquence compléte a partir de
l'interface d'information des analyses (données brutes, fichiers de méthode
ou de séquence). Dans ce cas, si les fichiers existent dans ChemStation, le
programme vous propose de modifier le chemin de destination ou d'annuler
le transfert.

Les analyses retraitées qui sont retransférées vers ChemStore C/S sont
enregistrées dans la base de données comme des analyses nouvelles ; elles

ne viennent pas remplacer les analyses dont elles sont issues. Les résultats
originaux sont conservés dans la base de données et peuvent éventuellement
étre extraits (s'ils remplissent les critéres de la requéte d'extraction). Vous
pouvez utiliser le filtre standard pour afficher toutes les versions (la derniére
plus toutes les versions précédentes) ou seulement la derniére version.
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ChemStore C/S conserve toutes les versions précédentes des fichiers retraités
par la ChemStation. Si vous choisissez d'enregistrer les données brutes, les fi-
chiers de méthode et les fichiers de séquence avec les données, seuls les fichiers
ayant été modifiés sont enregistrés avec la nouvelle version, c'est-a-dire que les
données brutes ne sont pas réenregistrées, le fichier de méthode est réenregis-
tré seulement si la méthode a été modifiée et le fichier de séquence est réenre-
gistré seulement si I'analyse est transférée dans une séquence. Ce fichier n'est
pas réenregistré si I'analyse est transférée dans un lot ou manuellement.

Quand vous définissez une requéte, vous pouvez choisir d'extraire toutes les
versions d'une analyse ou seulement la derniére. Si vous choisissez d'extraire
toutes les versions de l'analyse, vous pouvez utiliser un filtre standard pour
n'afficher que la derniére version.

Quand toutes les versions de l'analyse sont affichées, la colonne d'audit de la lis-
te des analyses affiche le numéro de version de l'analyse : 1 pour la plus ancien-
ne, 2 pour la suivante ; 'analyse marquée + est la version la plus récente.

Si seule la derniere version de I'analyse est affichée, un astérisque * dans la co-
lonne d'audit de la liste des analyses indique qu'il existe plusieurs versions de
cette méme analyse dans la base de données.

Un <A> dans la colonne d'audit signale généralement que des informations
plus détaillées pour cette analyse sont disponibles, en plus de l'ajout de la
version a la base de données (événement : NEW). Les événements suivants
déclenchent I'apparition de la lettre <A> :

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent



¢ ajout de l'analyse a nouveau lot
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¢ modification de 1'état d'approbation de I'analyse au rejet de cette

approbation

e réouverture de l'analyse

¢ modification de la valeur d'un champ personnalisé

¢ changement du nom d'échantillon

Seule la derniére version a été extraite

Fiun | Mark run for Sample name Audit Status
1 PABS lewel 1 <Ay | Approved
2z FPAES lewel 2 * by | Approved
3 FPAES lewel 3 i <Ay | Approved

Indique qu'il existe plu-
sieurs versions dans la
base de données

Toutes les versions ont

éte extraites

Indique la dernie-

Indique une entrée dans
le journal d'audit pour la
derniére version

- Fun | kark run for S ample name Aadit Status
re version g FABS level 3 + <Ay | Approved
3 FPABS lewel 3 L2 by | Rejected
10 PABS level 3 1 <Ay | Rejected
11 P&BS level 4 + Approval Pending

Versions précédentes

Figure 13  Extraction et affichage des versions
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Vous pouvez supprimer des analyses de la base de données ChemStore C/S

a l'aide de la vue Delete (Suppression) de la version autonome ou de la vue
Archive/Delete (Archivage/suppression) de la version client/serveur. Dans la
version client/serveur, vous pouvez choisir d'archiver les analyses avant de les
supprimer ou de les supprimer sans les archiver préalablement. Pour archiver
les données dans la version autonome, copiez les fichiers *.mdb de la base de
données sur votre unité de sauvegarde.

Les analyses que vous supprimez sont effacées de la base de données et ne peuvent
plus étre retrouvées. Veillez a ne supprimer que les analyses qui ont déja été archivées
ou recopiées sur un autre support ou celles dont vous n'avez vraiment plus besoin.

Vous sélectionnez les analyses a supprimer dans la liste de la partie gauche de
la vue suppressions (version autonome) ou de la vue archivage/suppression
(version client/serveur). Quand vous activez le bouton Delete (Supprimer)

de la barre d'outils, les analyses sont supprimées.

La suppression est protégée par des droits d'acces et un mot de passe. La vue
archivage/suppression et la vue suppression ne sont disponibles que pour les
utilisateurs possédant les droits d'acces requis ; ils doivent en outre indiquer
leur mot de passe pour que la suppression des analyses puisse commencer.
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Ce chapitre décrit I'utilisation du calculateur personnalisé. Il montre comment
créer des calculs personnalisés sur des jeux de données de la base de données
ChemStore et comment intégrer les résultats dans un rapport ChemStore.
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3 Utilisation du calculateur personnalisé

Qu'est-ce que le calculateur personnalisé ?

Le calculateur personnalisé est un composant intégré dans ChemStore per-
mettant d'améliorer ses capacités de calcul.

Les calculs sont décrits pour des modeéles de calcul (scripts) a l'aide d'un lan-
gage de programmation simple comparable & SQL. Un certain nombre d'assis-
tants facilitent le développement de modeles de calcul de syntaxe correcte.
Ces assistants guident l'utilisateur dans la création de chaque étape de calcul.
Pour les utilisateurs expérimentés, un éditeur de script autorise la program-
mation directe de scripts de calcul.

Le langage de programmation contient des structures allant des opérations et
fonctions mathématiques simples jusqu'aux calculs récapitulatifs complexes.
Un ensemble de modeles de calcul intégré est concu pour les calculs les plus
courants ; ceux-ci peuvent servir de point de départ au développement de mo-
deles de calculs personnalisés.

Lors de I'écriture d'un modele de calcul, celui-ci peut étre testé et débogué

a l'aide des outils de débogage puissants tels que l'exécution pas a pas et les
points d'interruption. Les modeles de calcul peuvent étre enregistrés et attri-
bués a certains utilisateurs pour exécution seulement. Lors de la modification
d'un modele de calcul, 'utilisateur peut l'enregistrer sous forme de version sé-
parée ou de nouveaux modeles de calcul. Le journal ChemStore C/S suit ces
opérations.

L'utilisateur peut obtenir un apercu des résultats d'un modele de calcul, les
mettre en forme et les inclure dans des rapports. Les modeéles de calcul inclus
dans les rapports sont exécutés automatiquement a chaque génération d'un
rapport. Le résultat de ces calculs peut étre imprimé sous forme de tableau
ou de graphique.

L'acces a ces capacités de calcul est géré par des droits d'utilisateur spéciaux,
l'attribution de modeles de calcul aux utilisateurs ainsi que la gestion de la
propriété des modeles de calcul.

60 Guide des concepts ChemStore C/S Agilent



Utilisation du calculateur personnalisé 3

Préparation a |

personnalisé

utilisation de I'éditeur de script du calculateur

Recherche du jeu de données de calcul

Le modele de calculateur travaille sur le jeu de données en cours téléchargé
par une requéte sur une base de données. C'est le jeu de données qui est
visible dans la table de révision. Toutefois, les tables de révision n'ont pas
besoin d'afficher toutes les colonnes pouvant €tre utilisées pour les calculs.
L'assistant Table du calculateur personnalisé permet d'indiquer toutes les co-
lonnes du jeu de données en cours, quels que soient les parametres d'interface
utilisateur.

Au début du développement d'un nouveau modele de calcul, il est essentiel
d'effectuer une requéte sur un jeu de données représentatif des données ou
le modele doit étre utilisé.

Compreéhension des vues de I'éditeur de script du calculateur
personnalisé

Arbre de sélection de fenétres

Le navigateur de fenétre est une vue arborescente qui aide l'utilisateur a par-
courir les fenétres de calculs personnalisés représentées comme des feuilles.
Un double-clic sur un nceud de feuille de cette vue arborescente permet de
trouver, d'afficher et de placer au-dessus la fenétre sélectionnée qui peut étre
partiellement ou complétement recouverte par d'autres fenétres ou méme étre
invisible a ce moment. Les deux nceuds de feuilles supérieurs (Calculation, Er-
rors [Calculs, Erreurs]) sont toujours présents. Ces noeuds ramenent au som-
met les fenétres Calculation editor (Editeur de calculs) et Calculation errors
(Erreurs de calculs). Une liste de toutes les fenétres de table de calcul disponi-
bles apparait sous le noceud Tables. Ces nceuds font apparaitre la table de cal-
cul personnalisé sélectionnée au-dessus des autres.
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% Windows

Caloulation

Errorz and W arkings

Elﬁ Tables
R 1 overview

Figure 14  Arbre de sélection de fenétres

Fenétre de calcul

Cette fenétre permet d'éditer et de mettre au point des scripts de calcul.

La barre de titre affiche le nom et la version du modeéle de calcul chargé,

le cas échéant. Le bord gauche contient la ligne en cours d'exécution et les
marqueurs de point d'interruption. La bordure inférieure contient la position
du curseur (ligne et colonne) et une barre de progression d'exécution. La
zone client de la fenétre permet d'éditer le script de calcul. Les lignes de
script de calcul sont affichées en noir, sauf si une erreur est détectée ou

un avertissement déclenché. Les lignes d'erreur sont en rouge, les lignes
d'avertissement sont en bleu.

B Comparizon [1] Hi=] =

SELECT Study. 'Study Name', Jample.'Zample Name', Sample. 'Sample Amount', Sample. 'Sample Type
@ [FROM ']l _overview' SELECT Study.'Study Name', 3ample.'Sample Name', Sample.'Sample Amount', £
or|Avg=nean('2_3ample_runs'.Phenacetine.Peak.drea)

Hat=dvg/0

il I i
| ng | Cdl  |Ready 4

Figure 15  Fenétre de calcul
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Liste de variables

La liste de variables affiche les noms et les valeurs des variables disponibles
dans un calcul. Un double-clic sur une variable de la liste fait ouvrir une
boite de dialogue contenant une copie en lecture seulement du nom et de la
valeur de la variable. Cette boite de dialogue permet de consulter les noms
et valeurs de variable longs. Elle permet aussi de copier ces valeurs vers le
Presse-papiers.

£ Custom Calculator

Fil=  Edit “iew Calculation ‘windows Help
il o= = | N R I e B e = I e )

‘ariable | W alue |
g 537.05439805 |

VYariable ¥alue

W ariable: IA\-’g

Walue:  [537 0549805

Figure 16  Liste de variables

Fenétre d'erreurs et d'avertissements

La fenétre d'erreurs et d'avertissements donne une liste détaillée d'informa-
tions sur toutes les erreurs et avertissements résultant de l'exécution d'un
script de calcul. Une référence aux lignes de script et une indication visuelle
de la position du défaut aident a résoudre I'erreur.
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L'éditeur de script de calcul personnalisé est une fenétre de calcul de couleur
jaune ou s'effectue le script du modéle de calcul personnalisé. Celui-ci peut étre
effectué par les assistants de calcul personnalisé pour créer le code de script ap-
proprié ou par programmation libre, comme pour I'écriture d'une macro.

Pour comprendre les assistants de script de calcul personnalisé

Les assistants aident l'utilisateur dans la création d'un code de script pour le
calcul voulu. Un assistant particulier permet de créer chaque partie de script
pour chaque opération de calcul.

Les assistants peuvent étre appelés soit depuis la barre d'outils, soit en cli-
quant sur une ligne du modele (clic droit, sélectionnez Edit [Editer] sur le
menu contextuel). L'assistant approprié apparait en fonction du contenu

de la ligne, il affiche le contenu de cette ligne dans les champs appropriés.

Les assistants permettent de créer des lignes ou d'éditer les lignes affichées
dans le modele.

Caractéristiques communes des assistants

La Figure 17 présente un exemple d'assistant de table simple. Un symbole

a gauche de chaque boite de dialogue d'assistant indique 1'objectif de l'instruc-
tion de calcul. Un assistant de table est par exemple utilisé pour placer des
données du jeu de données en cours dans une table.

Des éléments de syntaxe au milieu permettent de définir les éléments de la
ligne de commande a générer. L'ordre de ces éléments est le méme que celui
de leur apparition ultérieure dans l'instruction de calcul. Chaque élément de
syntaxe contient un nom terminal (gros caracteres bleus), une description (pe-
tits caracteres noirs) et des commandes de sélection ou d'entrée d'informa-
tions spécifiques de l'instruction.
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Study.'Study Mame'
Sample."Sample M ame'
Sample."S ample Amount'
Sample."Sample Type'
ICompound.'Compound M ame'
IPeak. Retention Time'

Antipyring
Phenacetine

Phenacetine. Peak.Areax0

1_overview

QK Lancel

Help

Figure 17  Assistant Table

Sous-assistants communs

Sélection de colonnes

La Figure 18 présente une boite de dialogue utilisée pour la sélection de
colonnes de table, par exemple pour le parcours par la fonction SELECT de
I'assistant table. Une vue arborescente a gauche contient toutes les tables dis-
ponibles avec leurs colonnes. Le déplacement des éléments vers la droite per-
met de définir une nouvelle table. Une liste des colonnes sélectionnées est
affichée a droite de la boite de dialogue. Les icones devant les noeuds d'arbre
sélectionnés sont en vert alors que ceux situés devant les noeuds d'arbre non
sélectionnés sont en blanc.
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Items: Selected items:
B Database - Study.'Study Mame'
H@ S ample Organization Ll Sample."Sample Mame'
m@ Study Sample."Sample Amount’
- Sample Sample.'Sample Type'
(Y Sample Mame ll ICompound.‘Cormpound M ame'
[= Sample Amount IPeak. Retertion Time'
== Sample Calibration Level IPeak Area
L= Sample Dilution IPeak. Height
= Sample Multiplier IPeak. width
[= Sample Creation Time :I IPeak.'Area Percentage’
[= Sample Type bl
Ok Cancel | Help |

Figure 18  Ecran de sélection de colonnes (calculateur personnalisé)

Expressions

La boite de dialogue Expressions présentée sur la Figure 19 est au coeur du cal-
culateur personnalisé. Elle permet de créer et d'éditer des expressions et condi-
tions. La boite de dialogue d'édition du cadre supérieur contient 1'état en cours
de composition de I'expression. Il est possible de composer son contenu en sé-
lectionnant les éléments dans les cadres Data Items (Données) et Functions
(Fonctions) avant de cliquer sur les boutons Add to Expression (Ajouter a 1'ex-
pression). Le contenu de la boite d'édition peut aussi étre saisi manuellement.
Une icone de coche dans le coin supérieur droit et une ligne d'informations sup-
plémentaires signalent si I'expression en cours de construction est syntaxique-
ment correcte. Ces deux éléments sont mis a jour en permanence si la case a
cocher Continuous check (Controle continu) est cochée.

Si I'expression en cours de construction n'est pas syntaxiquement correcte,
I'icone de coche devient un point d'interrogation. La coche donne des indices
sur le probléme et la partie en cause de l'expression est affichée en rouge dans
la boite d'édition.
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Set Condition

[Phenacetine. Peak. Areas0 /
Infa: l‘\/alid conhdition!

D ata ltems: — Functions:

HH Available Data - abs]  Absolute value il il il _#jl _xl
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Clear ¥ Continuos check Check | Ok I Cancel | Help |

Figure 19  Boite de dialogue de définition de condition

Assistant Table

L'assistant Table affiché sur la Figure 17 offre la possibilité de sélectionner
un ensemble de colonnes dans le jeu de données en cours pour l'enregistrer
dans une nouvelle table de calcul. C'est 1'étape initiale de création d'un
modele de calcul. Il est recommandé d'ajouter toutes les colonnes utilisées
pour l'identification d'échantillon et pour les étapes de calcul voulu dans
une table générale comme point de départ.

L'assistant écrit les résultats de la sélection de l'utilisateur dans la fenétre
de script comme dans l'exemple ci-dessous :

SELECT Study,'StudyName',Sample.'Sample Name', etc.
FOR « Antipyrine », « Phenacteine »
WHERE (Phenacetine.PeakArea>0

INTO « 1_overview »
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Dans cet exemple la colonne Study name a été sélectionnée dans la table study
et la colonne Sample a été sélectionnée dans la sample table. La sélection est

basée sur les composés Phénazone et Phénacétine et limitée a tous les échan-
tillons o1 un pic de phénacétine a été détecté. Le résultat de cette section est

écrit dans la nouvelle table appelée 1_overview.

Assistant Colonne

Column Wizard E

Add / Modify
For T able: I 1_overview j
Enter/5elect Column: IHesHatio j
Defined by "1_overview' Ethanol Peak Area1_overview' Methanol Pea
Define expression -Area

far table column.

ok Lancel Help

Figure 20  Assistant Colonne

L'assistant Colonne permet d'étendre une table donnée par une nouvelle co-
lonne de calcul. Cette colonne contient des valeurs basées sur une expression
définie & l'aide de l'assistant Expression comme sur la Figure 19.

L'exemple présenté sur la Figure 20 ajoute une colonne « ResRatio » a la table
« 1_overview ». Le contenu de la colonne est défini par le rapport des aires des
composés « Ethanol » et « Méthanol ».
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Assistant Variable

L'assistant Variable est comparable a l'assistant Colonne. L'utilisateur peut ap-
pliquer une expression mathématique de valeurs provenant d'une ou plusieurs
colonnes pour enregistrer le résultat dans une variable. Le plus souvent, c'est
le cas quand le résultat contient 1'évaluation d'une série de valeurs.

Assistant Si

Les exemples ci-dessus ont présenté le calcul de nouvelles valeurs basées sur
des valeurs données dans des colonnes pour les attribuer a des nouvelles va-
leurs d'une colonne ou a une variable unique.

Dans les cas ou cette affectation doit dépendre d'une condition particuliére,
I'assistant IF (Si) peut étre utilisé.

Assistant Format

Le calculateur personnalisé affiche les nombres sous forme de chiffres bruts
avec toutes les décimales disponibles. Pour une meilleure lisibilité ou pour af-
ficher seulement les chiffres significatifs, I'assistant Format permet de mettre
en forme des valeurs uniques (variables), une colonne d'une table ou méme un
ensemble de colonnes de plusieurs tables. La précision du calcul n'est pas mo-
difiée par la mise en forme du nombre.

Outre des nombres, il est possible de mettre en forme des chaines, des dates
et des heures et méme des cellules vides. L'aide en ligne de 1'assistant Format
contient des exemples de ces options évoluées de mise en forme.

Assistant Transpose

L'assistant Transpose permet de transposer une table existante en transfor-
mant les colonnes en lignes et les lignes en colonnes. Ceci peut étre utile pour
le calcul de statistiques sur des valeurs données dans une ligne. Celles-ci peu-
vent étre le résultat d'un calcul précédent. Mais les statistiques ne sont possi-
bles que sur des colonnes, une étape de transposition est donc nécessaire
avant d'effectuer ces calculs statistiques.
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La boite de dialogue de l'assistant Transpose (Figure 21 page 70) contient les
éléments de syntaxe suivants :

¢ Dans la boite combinée TRANSPOSE, 1'utilisateur peut indiquer le nom de
la table a transposer. Remarque : La sélection ne contient que les tables
disponibles a la ligne de calcul donnée - toutes les tables générées
préalablement.

¢ Dans la boite combinée BY, l'utilisateur doit indiquer quelle colonne de table
doit étre utilisée comme ligne d'en-téte pour la table transposée. Le plus
souvent, il s'agit du nom de 1'échantillon ou de l'identificateur d'analyse,
car ce sont les éléments qui définissaient les lignes de la table d'origine.

¢ Dans la case de texte INTO, l'utilisateur peut indiquer un nom pour la
table transposée.

TRANSPOSE Wizard [X]

TRANSPOSE I 2_Sample_runs j
Select table.

BY Sample.5ample Mame j
Select column to be
header of new table.

INTO 3_TranspT able

Enter name for new
table.

Lancel Help

Figure 21  Assistant Transpose
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Assistant Group

Le groupement d'une table est utile par exemple dans le cas de calculs de sta-
tistiques sur un ensemble d'échantillons, plutot que sur des statistiques géné-
rales. Les mémes résultats peuvent étre obtenus par définition de sous-tables
multiples, mais l'assistant Group les combine en une seule étape.

La boite de dialogue présentée sur Equation 22 page 71 contient les compo-
sants syntaxiques suivants :

¢ Dans la boite combinée GROUP, l'utilisateur indique le nom de la table qu'il
souhaite grouper.

¢ Dans la boite combinée BY, l'utilisateur indique l'identificateur du groupe.
Par exemple, un groupement par « niveau d'étalonnage d'échantillon »
permet de combiner des échantillons et des étalonnages en groupes
séparés. Les analyses d'étalonnage sont aussi groupées par niveau
d'étalonnage.

¢ L'élément DO définit une fonction (statistique) appliquée a une colonne
de table donnée qui donne une nouvelle colonne nommeée.

La boite INTO doit recevoir un nom pour la table résultante.

GROUP Wizard E
GROUP I‘I_overview j
Select table.
BY ISampIe.SampIe Calibration Level j

Select columnn for
grouping.

INTO |5_antipyrine_results

Enter name for new
table.

Select calculation function to be done per group.

DO |mean j of (IAntipyrine.Peak.Area j)

and create new table column - A5 IMeanArea

Function Table Column Result Calurnn

Antipyrine. Peak_ Area Stdwhrea

ok I Lancel | Help |

Figure 22  Assistant Group
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Exemple : Création d'un script de calcul de rapport

Le chapitre suivant présente le développement d'un modele d'exemple simple.
Cet exemple est basé sur les données recues lors de l'exécution de la requéte

« SSR for quality control » sur la base de données ChemStoredemo.mdb instal-
lée avec ChemStore C/S. Nous vous recommandons de suivre les procédures
de ce chapitre pour vous familiariser avec l'utilisation et les fonctionnalités
des assistants du calculateur. Cet exemple n'est pas une recommandation sur
une méthode permettant d'évaluer les critéres d'acceptation d'un ensemble

de données.

Si le script décrit ne peut pas €tre obtenu, une copie du script d'exemple se
trouve sur le CD d'installation de ChemStation Plus. Parcourez les dossiers du
support pour rechercher simple_example.cct. Pour importer le script d'exemple
dans la base de données de démo, utilisez la fonction d'importation du calcula-
teur personnalisé.

Supposons que vous avez recu la tache suivante :

Créer un modele permettant de calculer l'écart type relatif des aires
d'un composé donné pour les analyses d'étalonnage et les analyses
d'echantillon. La comparaison doit affecter aux analyses
d'echantillons le classement « pass » st l'écart type relatif est inférieur
a l'écart type relatif des analyses d'étalonnage. Les résultats doivent
étre intégreés dans un rapport.

Pour obtenir une solution a cette tache, vous devez travailler en quatre
phases :
1 Définir un plan incluant les étapes nécessaires pour obtenir une solution.

2 Créer le modele conformément a ce plan.
Ceci inclut le test et la correction de chaque étape de développement.

3 Améliorer le modeéle

4 Inclure le modele dans un rapport.
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Définition d'un plan

Pour définir un plan, vous devez d'abord bien comprendre la tache. Divisez la
tache en étapes et notez ce que vous devez obtenir & chaque étape :

1 Créez une table constituée de tous les parameétres nécessaires pour votre
calcul et de tous les parameétres d'échantillon nécessaires pour l'identifica-
tion et les rapports d'échantillon. Pour vos calculs il vous faut :

L'aire de pic
Le type d'échantillon pour distinguer les analyses d'étalonnage des ana-
lyses d'échantillons
Pour l'identification d'échantillons, vous souhaitez voir :
le nom de l'échantillon
le nom du fichier de données brutes

2 Calculez l'écart type relatif des aires de pic par niveau d'étalonnage pour
I'enregistrer dans une nouvelle table.

3 Calculez la moyenne des écarts types relatifs et enregistrez-la dans une
variable.

4 Calculez les aires moyennes pour toutes les analyses d'échantillon et 1'écart
type absolu et relatif pour cette moyenne. Ce calcul doit étre effectué par
analyse.

b Vérifiez si I'écart type relatif de chaque échantillon est inférieur a 1'écart type
relatif moyen des analyses d'étalonnage pour les marquer en conséquence.

Apres chaque étape, vous devez tester les résultats intermédiaires pour voir si
vous progressez correctement. Si le résultat intermédiaire est différent de vos
attentes, vous devez prendre des mesures correctives.

Création du modele

Création d'une table générale

Pour créer la table de départ, utilisez I'assistant table comme indiqué sur la
Figure 23 page 74. Sélectionnez les colonnes Sample Name, Sample Calibration
level, Sample type, Acq. Sequence name, Raw data file name et Peak area pour
le composé « Phénazone » et enregistrez-les dans la table « 1_overview ». Il est
préférable d'ajouter un nombre en téte des noms de tables créées par le script
pour que les résultats refletent la structure du script.
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Table Wizard =
SELECT Sample.'Sample Mame' |
Define colums for Sample.:SampIe Ealibrlation Level'
table. Sample.'Sample Type

‘Aeq Sequence’ Acg. Sequence Mame'
‘Haw Data''Raw Data File Name'
IPeak.Area

FOR Antipyring |

Define compounds for
table.

WHERE _|

Define filker conditions
[optional).

INTO 1_owerview

Enter name for new
table.

Lancel Help

Figure 23  Assistant Table

1_overview
Sample Acg Sequence Baw Data Antipyrine

Sample Marne |2 Calibratior| Sample Type |Acg. Sequence Mame| Raw Data File Mame | Peak.Area

calibl 1] Calibration LINSEQLS MEWO0045. 0 153.110489
calibl 1] Calibration LINSEQLS MWEWO0046.0 151.006012
calibl 1] Calibration LINSEQLS MWEW00047.0 151757874
calib? 2| Calibration LINSEQLS MWEW00055.0 497751862
calib? 2| Calibration LINSEQLS MWEWO0056.0 496.648102
calib? 2| Calibration LINSEQLS MWEWO0057.0 496.732056
calib3 3| Calibration LINSEQLS MWEWO0065.0 539.842834
calib3 3| Calibration LINSEQLS MWEWO006E.D 538.583191
calib3 3| Calibration LINSEQLS MWEWO00E7.0 841.310486
zam] 0] Sample LINSEQLS MWEW00081.0 374.544008
sam2 0] Sample LINSEQLS MWEWO0082.0 374.5289
zam3 0] Sample LINSEQLS MWEW00083.0 374.48291
samd 0] Sample LINSEQLS MWEW00084.0 374.128235
sam3 0] Sample LINSEQLS MWEW00085.0 374.773499
samf 0] Sample LINSEQLS MWEWO008E.D 374.385742
sam? 0] Sample LINSEQLS MWEW00087.0 374.245667
sam3 0] Sample LINSEQLS MWEW00088.0 374.140045
sam3 0] Sample LINSEQLS MWEW00085.0 374.326796
samil 0] Sample LINSEQLS MWEW00090.0 374.229187

Figure 24  Table générale
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Pour le test de cette étape, vous exécutez les scripts et vous devez obtenir une
table contenant la liste des noms d'échantillons, niveau d'étalonnage, type
d'échantillon, nom de séquence d'acquisition, nom de fichier de données bru-
tes et aires de pic pour le composé « Phénazone » sur tous les échantillons trou-
vés par la requéte « SSR for quality control » (voir Figure 24 page 74).

Création de sous-tables

L'étape suivante est la création d'une sous-table pour séparer les analyses
d'étalonnage des analyses d'échantillon. Il est possible pour cela d'utiliser
l'assistant de sous-table. La clé de la séparation des types d'échantillon est
la clause WHERE qui doit correspondre exactement a l'exemple présenté
sur la Figure 25 page 75. La condition « Et al onnage » doit étre saisie
manuellement dans la boite de dialogue de définition de condition, elle
doit étre incluse entre guillemets.

Subtable Wizard E
FROM I 1_owerview j

Base new table on.

SELECT Sample.'Sample Mame' |
Diefie: colurns for ISampIe.'Salljane Ealibrati_on Levell'
Faw Data' 'Raw D ata File M ame!
table.
IPeak.Area
FOR Antipyring |
Define compounds for
table.
WHERE 1_overview' S ample.'S ample Type'="Calibration” |
Define filker conditions
[optional).
INTO 2_calib_runs

Enter name for new
table.

Lancel | Help |

Figure 25  Assistant sous-table pour la séparation des analyses d'étalonnage
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L'exécution du script se traduit par une table simple affichant la liste de tous
les échantillons d'étalonnage avec le niveau d'étalonnage et les aires de pics
du composé « Phénazone » (voir Figure 26 page 76).

'_calib_runs
Sample Baw Data Antipyring

Sample Mame Sample Calibration Level | Raw Data File Mame | Peak.Area
calibl 1| MEW00045.0 153.110489
calibl 1| MEW00046.D 151.006012
calibl 1| MEW00047.00 151757874
calib? 2| NEW00055.0 497751862
calib? 2| NEW00056.0 496.648102
calib? 2| NEW00057.00 496.732056
calib3 3| MEW0O0065.D 539.842834
calib3 3| MEW0O006E.D 538.583191
calibd 3| MEW0O0E7.D 841.310486

Figure 26  Sous-table d'analyse d'étalonnage

Calcul de I'écart type relatif des aires de pic pour chaque niveau d'étalonnage

Pour calculer 1'écart type relatif par niveau d'étalonnage, vous pouvez utiliser
l'assistant Group. Le groupement de la table « 2_calib_runs » sur les niveaux

GROUP Wizard E
GROUP |2_c:alib_runs j

Select table.

BY ISampIe.SampIe Calibration Level j
Select column for
grouping.

INTO |3_Ealibstatistics

Enter name far new
table.

Select calculation function to be done per group.

DO |rstdev j of (IAntipyrine.F'eak.Area j)
and create new table column - AS IF!STD_Antip_area

Table Colurmn Result Colurnn

Function

Ok I Lancel | Help |

Figure 27  Assistant Group
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d'étalonnage génere un seul résultat par niveau et I'enregistre dans la nouvelle
table « 3_calibstatistics ». Le calcul a exécuter par groupe est défini dans la
section DO/AS de l'assistant Group (Figure 27 page 76). L'assistant Group per-
met de définir plusieurs calculs pour plusieurs composés en méme temps,
mais l'exemple en cours est restreint a un seul, pour simplifier.

L'exécution du script se traduit par une petite table contenant 1'écart type
relatif de chaque niveau d'étalonnage.

i 3_Calibstatistics

Sample.5 ample Calibration Lewvel| ASTD_Antip_area

1] 0.701734572842733
2] 0.123622096505617
3p 01625132921 1455

Figure 28  Ecart type relatif des aires de pic de phénazone

Pour calculer 1a moyenne des écarts types relatifs, I'assistant Variable doit étre
utilisé avec l'instruction de définition suivante :

Avg(RSTD_Antipyrine)=mean(‘3_Calibstatistics'.'RSTD_Antip_area")

Pour tester cette étape, exécutez le calcul et vous trouverez la variable avec

le résultat approprié dans la liste de variables. Le calcul sur les analyses
d'étalonnage est maintenant terminé, I'étape suivante consiste a effectuer

des calculs sur les résultats d'analyse d'échantillon et enfin effectuer la compa-
raison désirée.

Calcul de I'écart type relatif d'aire pour les analyses d'échantillon

Pour afficher la liste des analyses d'échantillon dans une table séparée, géné-
rez une sous-table comme indiqué a la Figure 25 page 75, mais remplacez le ty-
pe d'échantillon « Cal i brati on » danslaclause WHERE par « Sanpl e »
et le nom de table destination par « 4_sanpl e_runs ».

Les deux étapes suivantes consistent a ajouter deux colonnes supplémentaires
a la table d'échantillons — une pour calculer la réponse moyenne sur tous les
échantillons (voir Figure 29) et une autre pour calculer 1'écart absolu des ré-
ponses individuelles par rapport a la moyenne. Utilisez 'assistant Add colu-
mns (Ajout de colonnes) deux fois pour obtenir ce résultat. La boite de
dialogue Set condition (Définition de condition) de calcul de I'écart absolu
est présentée sur la Figure 30.
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Column Wizard [ <]

Add § Modify

For Table: I 4_zample_runs j
Enter/Select Calumn: IAngnLArea j
Defined by mean('d_sample_ming Antipyrine. Peak. Area) |

Define expression
for table column.

LCancel | Help |

Figure 29  Calcul de la moyenne des réponses de la phénazone pour les analyses
d'échantillon

Set Expression

Iabst '4d zample_runs'.Antipyrine.Peak.Area-'d sample_runs'.Avgintdrea)

N

Infor [alid expression!

— Diata |bems: — Functions:

EH Awvailable Data aba(] Ahzolute value 7 | 8 | 3 | / ¢ |
1 count]  Count
: %}F’ag}ables exp(] Exponential 4 | 5 | B | + |
ables lngf] Briggs logarithrn
Inf) I atural logarithm 1 | 2 | ] | [ ] |
mean(] Mean
(] inimurm a o0 0
max(]  Maximum
rstdev(]  Felative stdew
1l Square
i) Square root sk | iR | T |
stdev(]  Standard deviation
popat St tRUE | Facse | wu |
wail) Wariance
< > < = <=
Feddto Expression | Sddta Erxpressian _I _I _I _I _I
String compare 'LIKE'  ~ | = |

Clear ¥ Continuos check Check | Ok I Cancel | Help |

Figure 30  Ecart absolu de I'aire Phénazone par rapport a la valeur moyenne
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L'exécution du script se traduit par la table d'échantillons suivante :

4_sample_runs
Sample Baw Data Antipyrine

Sample Mame Fiaw Data File Hame | Peak.Area |Avghntirea delta_snt
zam] MEWO0081.0 374.544008 374.3786987 01653
sam2 MEWO0082.0 374.5289 374.3786987 01502
zam3 MEWO0083.0 374.48291 374.3786987 01042
samd MEWO0084.0 374.128235 374.3786987 0.2505
sam3 MEW00085.0 374.773499 374.3786987 0.3948
samf MEW0008E.D 374.385742 374.3786987 0.0070
sam? MEWO0087.D 374. 245667 374.3786987 01330
sam3 MEW 000880 374.140045 374.3786987 0.2387
sam3 MEW00089.0 374.326796 374.3786987 0.04393
samil MEW00090.0 374.229187 374.3786987 014551

Figure 31  Résultats des calculs d'écart

Vérification et marquage

Tous les résultats sont maintenant disponibles pour définir une table de résul-
tats définitive sur laquelle la comparaison pourra étre exécutée. Utilisez un as-
sistant de sous-table pour générer un extrait de la table « 4_sample_runs » et
I'enregistrer dans la table de résultats définitifs

Column Wizard E

Add / Modify
Far Table: I B_Antipyrine_results j
Enter/Select Column: Irel_dev j
Defined by 'B_Antippring_results''delta_Ant'M5_Antipyrine_results’ Antipy |

Define expression tine. Peak.Area

far table column.

Lancel Help

Figure 32  Calcul de I'écart d'aire relatif
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« 5_Antipyrine_results ». L'exemple utilise les colonnes sample name, raw
data file name, peak area, delta_ant. Si d'autres colonnes d'identification
d'échantillon doivent apparaitre dans le rapport définitif, elles doivent €tre
ajoutées a la table de résultats.

Avant de comparer les analyses d'échantillons avec les analyses d'étalonnage,
vous devez diviser I'écart absolu d'aires des analyses d'échantillon par l'aire
pour obtenir I'écart relatif. L'assistant d'ajout de colonne pour ce calcul est
présenté sur la Figure 32 page 79.

Si l'écart d'aire relatif est inférieur a la valeur moyenne obtenue pour les ana-
lyses d'étalonnage, les analyses correspondantes doivent recevoir le classe-
ment PASS, sinon FAIL. C'est possible avec l'assistant If (Si). La condition IF
de la figure Figure 33 page 80 présente cette comparaison. Les instructions
THEN et ELSE sont définies par les assistants de colonne, accessibles avec les
boutons parcourir de l'assistant IF. Cette étape présentée sur la Figure 34
page 81 ajoute une colonne « status » a la table de résultats.

IF Wizard E

IF 'B_Antippring_results''rel_dev'< Avg(RSTD_Antipprine]' |
Define condition.

THEN 'B_Antippring_results’ Status="Pass" |
When condition is met

do following:

ELSE 'B_Antipyring_results’ Status="Fail" |

Otherwize do following
[optional):

Lancel Help

Figure 33  Assistant IF pour I'évaluation du résultat
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[ ]

Add / Modify
" Enter/Select Variable: I j
&' For Table: |5_Antipyrine_results j

Enter/Select Colum: IStatus j
Defined by "Pass" |
Define expression
far table column.

Lancel | Help |

Figure 34

Définition d'une instruction THEN a I'aide d'un assistant de colonne

3

Pour tester cette derniére étape, exécutez le script, une nouvelle colonne est
ajoutée a la table de résultats avec PASS ou FAIL prés de la colonne d'écart re-

latif (Figure 35 page 81).

5 _Antipyrine_results
Sample Baw Data Antipyrine

Sample Mame Baw Data File Mame | Peak.Area | delta &nt 1el_dev Status
zam] MEWO0081.0 374.5440 01653 0.0441| Pass
sam2 MEWO0082.0 374.5289 01502 0.0401| Pass
zam3 MEWO0083.0 374.4829 01042 0.0278| Pass
samd MEWO0084.0 341282 0.2505 0.0669| Pass
sam3 MEW00085.0 3747735 0.3948 0.1053| Pass
samf MEW0008E.D 374.3857 0.0070 0.0019| Pass
sam? MEWO00S7.0 374.2457 01330 0.0355| Pass
sam3 MEW 000880 374.1400 0.2387 0.0638| Pass
sam3 MEW00089.0 374.3288 0.0433 0.0133| Pass
samil MEW00090.0 374.2292 01495 0.0400¢Pass

Figure 35  Table de résultats définitifs
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Amélioration du modele

Mise en forme des colonnes

Enfin, vous pouvez souhaiter mettre en forme certaines des colonnes. Utilisez
I'assistant format pour mettre en forme par exemple les colonnes delta_Ant
de la table « 4_sample_runs » et la colonne « rel_dev » de la table

« b_Antipyrine_results » ainsi que la colonne Antipyrine.Peak.Area comme in-
diqué sur la Figure 36.

Toutes les colonnes de table et toutes les variables qui doivent apparaitre avec le
méme format de nombre peuvent étre définies par un méme assistant de table.

FORMAT Wizard [X]

FORMAT '4_sample_runz''delta_Ant' |
'B_Antipyrine_results''delta_Ant'

'B_Antipyrine_results''rel_dey'

'B_Antipyrine_results’ Antipyrine. Peak_ Area

what would you like to
farmat?

USING 0.0000

Enter fixed or variable
farmat:
Syntax example:

0.000 fiwed format for all values
0.000;-0.00; 0 wvariable formats for positive, negative
and zero values

For further formatting options press F1.

Or define format:
Erecision:|4 * floating point = exponential

Apply |

Lancel | Help

Figure 36  Mise en forme de la table de résultats définitifs
Inclusion du modeéle dans un rapport

La section « Calculs » page 108 décrit la facon d'inclure une table de résultats
de calcul dans un rapport.
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Utilisation de I'éditeur de script du calculateur personnalisé

L'éditeur de script est comparable a un éditeur de test pour les scripts du
calculateur personnalisé. Les utilisateurs expérimentés peuvent écrire des
scripts sans l'aide d'un assistant. Ceci facilite aussi la création de structures
de scripts qui ne pourraient pas étre créées a l'aide d'un assistant. Ces structu-
res de scripts peuvent raccourcir de facon importante le code du script pour
en faciliter la compréhension.

Commandes

Vous trouverez ci-dessous la description des commandes les plus importantes
pour l'écriture du script du modeéle. Pour une description détaillée de toutes
les commandes, consultez la section de référence « Commandes du calculateur
personnalisé » page 191.

Sélection des colonnes de la base de données

Pour sélectionner des colonnes dans la base de données, éventuellement avec
une condition pour réduire l'ensemble de données obtenu, utilisez la comman-
de SELECT :

SELECT colonne(s) FOR composé(s) WHERE aCondition INTO aTable

colummn(s) peut désigner une ou plusieurs colonnes, indiquées par leur nom,
dans n'importe quelle table de la base de données.

compound(s) peut désigner un ou plusieurs composés, indiqués par leur nom,
dont les colonnes doivent étre sélectionnées. Les caracteres génériques sont
autorisés. Consultez la partie référence de la section « Commandes du calcula-
teur personnalisé » page 191 pour plus de détails.

aCondition est facultatif. C'est une condition de sélection.

aTable est le nom d'une table vers laquelle la sélection doit étre écrite.

Sélection des colonnes dans une table

Pour sélectionner des colonnes dans une table de calculateur personnalisé,
utilisez la commande FROM :

FROM aTable SELECT column(s) FOR compound(s) WHERE aCondition
INTO anotherTable
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Cette commande fait la méme chose que la commande SELECT, mais elle
ne recherche les colonnes que dans une table recue depuis une commande
SELECT ou FOR précédente.

Prise de décisions

Les instructions conditionnelles permettent de prendre des décisions.
La commande IF THEN ELSE permet d'effectuer cette opération :

IF aCondition THEN do This ELSE doThat

Si la condition est remplie, c'est la partie THEN qui est évaluée ; si la condition
n'est pas remplie, c'est la partie ELSE qui est évaluée. La partie ELSE est fa-
cultative et peut étre omise.

L'instruction conditionnelle ne peut étre affectée qu'a des opérations sur des variables ou
des colonnes de table. Elle n'est pas utilisable pour I'évaluation conditionnelle de votre
script de modéle.

Mise en forme des résultats dans les tables

Les valeurs résultantes des tables de calculateur personnalisé ou des variables
peuvent étre mises en forme par la commande FORMAT :

FORMAT column(s)/variable(s) USING aFormat

aFormat est une chaine (entre guillemets) contenant la spécification de for-
mat. Consultez la partie référence de la section « Commandes du calculateur
personnalisé » page 191 pour plus de détails.

Transposition de tables

Les calculs sont effectués sur des colonnes sélectionnées pour chaque ligne.
Les résultats sont écrits dans de nouvelles colonnes. Certains calculs (statisti-
ques) doivent étre effectués sur une ligne pour chaque colonne. Ce n'est pas
possible directement : cette ligne doit étre transformée en colonne. Pour cela,
utilisez la commande TRANSPOSE :

TRANSPOSE aTable BY aColumn INTO destinationTable

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent



Utilisation du calculateur personnalisé 3

Une colonne est utilisée comme clé pour 'opération de transposition. Les en-
trées de cette colonne sont utilisées comme en-tétes de colonne de la table de
destination. Les noms de colonne doivent étre uniques, donc la table de desti-
nation ne contient aucune colonne de nom apparaissant plus d'une fois.

Groupement de tables

Le groupement de tables est une facon de mieux organiser le contenu d'une
table pour rendre possibles certains calculs statistiques. Vous pouvez grouper
les tables a l'aide de la commande GROUP :

GROUP aTable BY aColumn DO operation(s) INTO destinationTable

Le groupement d'une table est défini par les valeurs d'une colonne. Chaque
groupe de lignes contient des lignes de valeurs égales dans la colonne. Les opé-
rations a effectuer sur chaque groupe de lignes sont définies par opération(s).

Ajout de commentaires

Le symbole # permet de démarrer un commentaire. Le texte écrit apres ce
symbole # n'est pas évalué.

#This is a comment!

Malgré un assistant a venir chargé de gérer la partie déclaration de votre
script, les commentaires sont ajoutés apres la définition de variable dans
le cas ou ils sont associés a cette définition :

strCompound = « Barbital »
# Définition du composé

La partie déclaration du script commence par le commentaire
#DECLARATION
et se termine par le commentaire

#IMPLEMENTATION
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Syntaxe

Vous trouverez la description détaillée de la syntaxe et des commandes de
script dans la partie de référence de la section « Commandes du calculateur
personnalisé » page 191.

La partie ci-dessous décrit certaines particularités a prendre en compte pour
éviter des erreurs inutiles dans le script.

Utilisation de guillemets

Les chaines doivent toujours étre incluses entre guillemets. Les chaines sont
les noms des composés, échantillons, etc. ainsi que les noms de colonnes. De
plus, comme vous le verrez ci-dessous, les chaines peuvent aussi contenir des
commandes.

Si la chaine contient aussi des guillemets simples, ils doivent étre transformés
en guillemets doubles.

Les apostrophes autour des noms de colonnes doivent étre conservées lors de
I'inclusion entre guillemets.

Utilisations de parenthéses

Les parentheéses doivent toujours étre utilisées quand plusieurs opérations
dans une expression doivent étre traitées par ordre hiérarchique. Les expres-
sions entre parenthéses sont évaluées en premier. Donc chaque partie d'une
expression devant étre évaluée avant une autre partie doit étre incluse entre
parentheses.

Distinction entre majuscules et minuscules

Le plus souvent les scripts (commandes, noms de colonnes, expressions)
ne font pas de distinction entre majuscules et minuscules. Il n'y a que deux
exceptions :

¢ Quand une comparaison est effectuée sur des chaines pour vérifier
l'identité de ces chaines (chainel=chaine2), cette opération fait la
distinction entre majuscules et minuscules.

¢ Les noms des variables doivent €tre utilisés dans le script exactement
comme ils ont été définis au début.

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent



Utilisation du calculateur personnalisé 3

Utilisation des variables de chaine

Une fonction essentielle de I'éditeur de script consiste a créer des variables
de chaine. Dans ce qui suit, nous utiliserons le préfixe str pour les noms de va-
riables de chaine. Une variable de chaine est un élément de texte entre guille-
mets. Le contenu de ces variables de chaine peut étre un nom simple, par
exemple un nom de composé ou la définition d'une colonne de nom
d'échantillon :

strCompound = « Barbital »
strSmplName = « Sample.'Sample Name' »

mais aussi un élément de code de script, par exemple l'instruction de sélection
des colonnes dans la base de données :

strSelect = « SELECT Sample.'Sample Name' FOR Barbital INTO aTable »
N'oubliez pas que les noms de colonnes contenant un espace :
Sample.'Sample Name'
ou un caractere spécial dans leur nom (tel que « 1_overview »)
doivent étre inclus entre ' (apostrophes).

L'utilisation de variables de chaines permet de définir une fois ce type de va-
riable pour les réutiliser plusieurs fois dans le reste du script.

Pour réutiliser ces variables de chaine vous devez les faire précéder d'un $ :
$strCompound
$strSelect

Le $ signale a l'interpréteur de script qu'il doit interpréter le contenu de cette
variable. Plutot que d'écrire

SELECT Sample.SampleName FOR Barbital INTO aTable
vous pouvez aussi écrire :
SELECT Sample.SampleName FOR $strCompound INTO aTable

Les interpréteurs substituent $strCompound par Barbital avant d'évaluer les
commande SELECT et d'effectuer la sélection dans la base de données.
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L'avantage est de permettre de définir un nom de composé une fois au début
du script pour y faire référence dans le reste du script. La modification du
nom de composé peut alors se faire une seule fois dans la définition de la
variable au début du script.

Comme indiqué dans I'exemple ci-dessus, vous pouvez aussi définir des varia-
bles de chaine pour le codage de script :

strSelect = « SELECT Sample.SampleName FOR Barbital INTO aTable »
ou en prenant en compte la substitution du nom :
strSelect = « SELECT $strSmplName FOR $strCompound INTO aTable »

Pour utiliser ce type de structure, il suffit d'écrire dans I'éditeur de script la
variable de chaine en la faisant précéder du préfixe $ :

$strSelect

L'interpréteur de script commence par substituer les variables de chaine de
noms d'échantillon et de composés par leur contenu avant de faire la sélection
elle-méme, donc dans ce cas de sélectionner tous les noms d'échantillons cor-
respondant au Barbital.

Comme vous venez de le voir, les variables de chaine peuvent aussi contenir
des variables de chaine (avec le préfixe $). Les variables de chaine sont rem-
placées par leur contenu au moment ou l'interpréteur de script évalue et exé-
cute la commande, soit depuis une variable de chaine comme indiqué dans le
dernier exemple :

$strSelect

soit depuis la commande entrée elle-méme comme indiqué dans l'exemple
précédent :

SELECT $strSmplName FOR $strCompound INTO aTable

Il existe un autre signe tres spécial de substitution. Les parametres de pic tels
que l'aire, la hauteur mais aussi le rapport de symétrie, résolution, etc. dépen-
dent du composé choisi. Vous sélectionnez d'’habitude ces parametres pour
certains composés. L'éditeur de script permet d'utiliser le ! (point d'exclama-
tion) pour sélectionner ces parametres de pic faisant référence au composé en
cours d'utilisation :

SELECT !Peak.Area FOR $strCompound INTO aTable
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L'exécution de cette commande ne sélectionne que les aires de pic du composé
défini dans strCompound (par exemple, Barbital). Le ! représente le Barbital
ou le nom de composé défini dans la variable de chaine strCompound.

Vous auriez aussi pu écrire :
SELECT Barbital.Peak.Area FOR $strCompound INTO aTable
mais cette expression ne peut traiter que le Barbital ou
SELECT $strCompound.Peak.Area FOR $strCompound INTO aTable

mais l'utilisation de ! est plus simple.

Exemple : Création d'un script de calcul de rapport

Rappelez-vous l'exemple créé dans la section précédente. Dans ce chapitre, cet
exemple permet de démontrer les avantages de l'utilisation de variables de
chaine. Elles ajoutent de la souplesse pour 'adaptation du script a d'autres
jeux de données.

Si le script décrit ne peut pas €tre obtenu, une copie du script d'exemple se
trouve sur le CD d'installation de ChemStation Plus. Parcourez les dossiers du
support pour rechercher refined_example.cct. Pour importer le script d'exemple
dans la base de données de démo, utilisez la fonction d'importation du calcula-
teur personnalisé.

Vous devez d'abord définir certaines variables de chaine. Cette partie devien-
dra la section de définition de votre script. Remplacez ensuite la partie appro-
priée du script par ces variables. Cette partie deviendra la partie de mise en
ceuvre (implémentation) du script. Vous devrez enfin ajouter

quelques commentaires au script.

Définition de variables de chaine

Définissez une variable de chaine pour le nom de composé. Il sera ensuite faci-
le de remplacer le nom de composé si vous souhaitez utiliser ce script pour un
autre composé :

strCompound = « Antipyrine »
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Définissez une variable de chaine pour le nom de colonne de réponse. Il sera
ensuite facile de choisir I'aire ou la hauteur comme indicateur de réponse :

strResponse = « Peak.Area »

Pour une meilleure lisibilité, définissez une variable de chaine pour la sélec-
tion. Ceci facilite la modification de la sélection compléte. Vous pouvez méme
utiliser les variables de chaine définies ci-dessus dans cette sélection en les
faisant précéder du préfixe $ :

strSelection=« Sample.'Sample Name', Sample.'Sample Calibration Level',
Sample.'Sample Type', 'Acq Sequence'.'Acq. Sequence Name', 'Raw
Data'.Raw Data File Name', !$strResponse »

Application des variables de chaine

La premiére instruction Select devient :
SELECT $strSelection FOR $strCompound INTO '1_overview'

et la deuxieéme est réduite a :

FROM '1_overview' SELECT $strSelection FOR $strCompound WHERE
'1_overview'.Sample.'Sample Type'=« Calibration » INTO '2_calib_runs'

Les trois instructions de calcul se simplifient en :

GROUP '2_calib_runs' BY 'Sample.Sample Calibration Level' DO rstdev
($strCompound.$strResponse) AS 'RSTD_Antip_area' INTO '3_Calibstatistics'

'5_compound_results'.'rel_dev'='5_compound_results'.'delta_Ant'/
'5_compound_results'.$strCompound.$strResponse

Ajout de commentaires au script

La derniére étape consiste a ajouter des commentaires judicieux pour séparer
la section de définition de la section d'implémentation et a simplifier la per-
sonnalisation de la section de définition. Consultez aussi le modele
refined_example.cct sur le CD-ROM d'installation.
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Présentation de I'éditeur de modele de rapport

92

L'éditeur de modele de rapport est une application accessible par l'icone de
gauche sous le nom du rapport (Compound Amounts [(built-in)] dans la figure
ci-dessous) ou par une commande du menu Report (Rapport) dans la boite de
dialogue principale de ChemStore C/S.

(=] x]

IHesDDnse Ratio (Intra-5ample) lEumpUund Amounts Report [[built-in]]

Start & =
% ||DAD1 B 5ig=295.8 Fief=550.100 == ‘

Figure 37  Editeur de modéle de rapport

L'éditeur de modele de rapport sert a créer et a modifier des modeles a partir
desquels les rapports seront ensuite élaborés. Vous souhaiterez probablement
utiliser le méme rapport de nombreuses fois, mais avec des variantes et des
données différentes ; I'éditeur a été concu pour vous permettre de créer facile-
ment des modeles de rapports modifiables.

Bl Report Template Editor [_ O] %]
Fil= Edit Faomat Help

Report Template

Mame: ICUmpDund Amounts

B| Report Header ﬂ
B| Report Body Cornmerit:
| Page Footer EI

LI Compounds to Include:

" All Compounds " Those Specified at Aun Time
< &l Calibrated Compounds ¢ Specified Compounds:

[no compounds specified]

Template for Compound Amaunts

Compounds.. |

Preview Help

Figure 38  Editeur de modéle de rapport
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Quand vous créez un modele de rapport, vous spécifiez des éléments tels que
le contenu et I'emplacement d'un en-téte ou d'un pied de page, des tableaux et
des graphiques a inclure et les polices a utiliser dans les différentes parties du
rapport. En effet, vous créez une entité spécifique pour la mise en page et le
contenu d'un rapport et vous enregistrez cette entité afin de pouvoir la réutili-
ser la prochaine fois que vous aurez besoin de générer un rapport identique.
Vous pouvez également modifier la structure de n'importe quel modeéle pour
I'enregistrer sous un nom différent.

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent 93



4 Utilisation de I'éditeur de modéle de rapport

Préparation de l'utilisation de I'éditeur

Extraction des données de rapport

Avec ChemStore C/S, vous interrogez la base de données en fonction du
contenu de certains champs dont vous spécifiez les valeurs. L'ensemble des
enregistrements conformes aux criteres de la requéte s'appelle le jeu de don-
nées en cours (on l'appelle aussi instantané - snapshot). Vous sélectionnez
ensuite un modele de rapport et vous I'utilisez pour générer un rapport. Ce
rapport imprime les informations contenues dans le jeu de données en cours
selon la structure du modele. Vous pouvez méme réduire encore les données
qui apparaissent dans le rapport ; en revanche, les données qui ne font pas
partie du jeu en cours ne peuvent pas apparaitre sur un rapport élaboré a
partir de ces données.
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Arborescences de I'éditeur de modele de rapport

L'éditeur de modele de rapport comporte une arborescence de vues permet-
tant d'afficher les différents objets.

B Report Template E ditor

File Edit Format Help

Compound Amountz [Built [n)]
- [™ Page Header
{E| Report Header
El{E| Report Body

L H Section Header
ﬂﬂj Mew Run Table
M Compound Amount Chart
- [fff] Compound Results
u Fage Footer

De

Tal

|« = |»
<]

—

Figure 39  Arborescence des vues de modeéles de rapports dans I'éditeur de modéle

Le premier objet qui s'affiche dans une arborescence lorsque vous ouvrez

un modele, c'est le modele de rapport lui-méme (sur la gauche de la boite de dia-
logue principale). Quand vous modifiez un modele de rapport existant, la boite
de dialogue principale de 1'éditeur affiche une arborescence de la structure du
modele. Le nom du modele est situé au sommet de I'arborescence. Juste au-des-
sous apparaissent les éléments du modele de rapport :

* en-tétes et pieds de page ;

¢ sections de données ;

* en-tétes de section ;

* éléments de section, par exemple tableaux, graphiques, calculs, chromato-
grammes et spectres.
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Tout ce qui peut étre développé dans une arborescence, comme une structure
de répertoires dans I'Explorateur Windows, est repéré sur le coté gauche par
un signe plus. Les en-tétes de pages n'ont jamais de signe plus car on ne peut
pas les développer. En revanche, les sections de données contiennent des ta-

bleaux et des graphiques ; ainsi, si vous cliquez sur le signe plus figurant

a coté du nom d'une section de données, vous pouvez en voir le contenu.

Pour en savoir plus sur les sections et les éléments composant un modéle de
rapport, consultez la section « Composants du modéle de rapport » page 100.
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Creation des sections de rapport a l'aide de boites de dialogue

Utilisez la boite de dialogue principale de 1'éditeur de modéle de rapport pour
créer les sections et éléments que vous souhaitez voir apparaitre sur le rapport
par les commandes de menus ou en cliquant avec le bouton droit de la souris.

! Report Template Editor : Administrator / d

File Edit Format Help

Compound Amountz Beport [Built 1n)

/™ Page Header

{ El =i =
E{E| Data Sectior e

| P'age Footer Move Down
v |nclude in Repart

[elete

Inzert Section Header
Inzert Selection Criteria
Inzert Chart »
|hzert Chromatogram
|ngert Spectrum

|nzert Caloulation »
Inzert T able

Inzert Page Break

Figure 40 Menu de création des éléments de sections de données

Les parametres associés a la section ou a I'élément que vous modifiez appa-
raissent sur le coté droit de la boite de dialogue. Si par exemple vous ajoutez
un en-téte de page, le coté droit de la boite de dialogue comporte des parame-
tres tels qu'imprimer ou non l'en-téte sur chaque page, imprimer une bordure
autour de l'en-téte, etc.
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B| Report Template Editor =] E3
File Edit Faormat Help

Cornpound Amounts [Built 1n) Page Header

‘ Reprt Header i Description: Page Header
{8 Report Body ®| | ¥ Include in Feport & Piint On &l Pages Height 0301,
H Page Footer .
™ Include Border " Skip First Page
il
Tent tems

Compound Amounts Aeport
Displayed in Thiz

Section

Edit... |

Preview Help

Figure 41 Boite de dialogue Page Header (En-téte) de I'éditeur de modéle de rapport

Ensuite, pour accéder aux boites de dialogue permettant de modifier les para-
metres, cliquez sur le ou les boutons en bas de cette boite de dialogue. Quand

vous modifiez un en-téte de page, un seul bouton figure dans la boite de dialo-
gue principale de 1'éditeur ; ce bouton s'appelle Edit (Editer). En cliquant des-
sus, vous pouvez modifier les nombreux parametres associés a un en-téte, tels

que le nombre de colonnes et de lignes de l'en-téte ainsi que le texte et les don-
nées a imprimer dans les colonnes ou lignes.

Si vous modifiez un tableau, il y a beaucoup plus de boutons au bas de la boite
de dialogue principale de 1'éditeur, car il y a bien plus de parametres a configu-
rer pour un tableau que pour un en-téte.

B| Report Template Editor |_[O] <]
File Edit Faormat Help

2

Compound Armounts [Built In)

Page Header

Description: |Page Header

¥ Include in Report & Print On &1l Pages Height 030 1n

L. Page Faot
ke Page Footer ™ Include Border € Skip First Page

|« |= >

Text ltems
Displayed in This
Section

Compound Amounts Repart

Edit |

Preview Help

Figure 42 Boite de dialogue Table (Tableau) de I'éditeur de modéle de rapport
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Arborescences pour des tableaux et des graphiques

Les arborescences servent également a sélectionner des champs de données
tels que des colonnes de tableaux ou des axes de graphiques. Une arborescen-
ce est utile pour sélectionner les champs d'une base de données parce que ces
champs appartiennent a des enregistrements qui font eux-mémes partie dun
jeu de données. Par exemple, si vous sélectionnez les colonnes dans une table
d'échantillons, vous souhaiterez développer la vue du jeu de données conte-
nant les informations portant sur I'organisation des échantillons afin de visua-
liser les autres champs associés aux échantillons.

! Specify Columns - Compound Results EHE
Select Columns T Column Parameters
@ [Databasze 1=
; Sample Organization
Acauisition Columns included in this table
[+ Instrument
. Sample Mame
El"'ﬁ Injection Faw Data Mame
- Aca Condit Peak RT
= E =q Lonalions Peak Area
- fEH Methad o | [Pk Heiont
- | Amnourt, Found
& E Sequence Compound Quali A |
Eﬂ---ﬁ Raw Data - |
[—]Ei:l Processing e «l v |

E Fun
E| E Target Compound Add Empty Column |
[ Compound Mumber LI

Calculated Fields... |

QK I Cancel Help

Figure 43  Arborescence pour la conception d'un tableau
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Composants du modéle de rapport

100

Un modele de rapport comprend un ou plusieurs des objets suivants :

un en-téte, un pied de page, des sauts de page et des sections de données.

Les sections de données contiennent des éléments de rapport tels que les ta-
bleaux, calculs, chromatogrammes, spectres et graphiques. Grace a une case a
cocher, vous pouvez exclure d'un rapport une section ou un élément quelcon-
que, sans pour autant I'éliminer du modeéle de rapport. Chaque composant
d'un modeéle de rapport est appelé « objet » parce que vous pouvez le modifier
individuellement et qu'il ne dépend pas des autres composants sélectionnés
pour votre modeéle.

En-tétes et pieds de pages

Dans votre modele de rapport, vous pouvez définir un en-téte ou un pied

de page contenant le nom du rapport (Report Name), des commentaires

de rapport (Report Comment), l'utilisateur, I'heure, la page, la date de modifi-
cation du rapport et I'auteur de la modification. Chacun de ces éléments peut
étre placé dans I'une des trois colonnes de l'en-téte et mis en forme avec toute
police et taille de police disponible sur votre ordinateur. Vous pouvez en outre
nommer et justifier ces éléments a l'intérieur de la colonne. Des graphiques,
comme le logo de votre société, peuvent étre placés dans l'en-téte et le pied
de page.
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Vous modifiez les en-tétes et les pieds de pages par une boite de dialogue qui
vous permet de voir a quel endroit chaque élément est placé par rapport a
I'en-téte et aux autres éléments de 1'en-téte. Cette boite de dialogue permet de
voir l'aspect de votre en-téte ou pied de page a mesure que vous le modifiez.

Bl Report Template Editor =] &3
File Edt Format Help

I' Compound Amaunts [Built In) Page Header

i B| III e Diescription: IPage Header

{ El EEDUT:BDCLU = ¥ Includs in Report & Print On All Pages Height:  0.30n.

.. b
e Page Footer ™ Includs Border " Skip First Page
ol
Text Items Compound Amounts Report

Dizplayed in Thiz
Section

Edi... |

Preview Help

Figure 44  Edition des en-tétes et pieds de pages

Sections de données

Les sections de données contiennent un ou plusieurs éléments de rapport,
par exemple tableaux, calculs, graphiques, chromatogrammes et spectres.

Il y a peu de parametres directement associés a une section de données,
comme vous pouvez le voir en cliquant sur le nom d'une section de données de
I'arborescence d'un modele de rapport. Il y a un champ de description (qui ap-
parait sur 'arborescence) ainsi qu'une case a cocher déterminant si la section
est a inclure ou non dans le rapport. L'unique bouton Repeat (Répéter), qui
apparait dans la boite de dialogue, permet de sélectionner les champs a répé-
ter. La fonction de répétition a donc une influence essentielle sur 1'organisa-
tion interne du rapport généré. C'est la clé de la création des différents types
de rapports.
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B Report Template Editor |_ (O] x|
File Edit Fomat Help

Compound Amounts (Built In) Data Section
H Page Headsr

Diescription: IHeport Body

[#-{E| Report il
2 EI ¥ Include in Report
¥ Fepeated far each unigue combination of values in these fields:
ll Study Mame

Compound Mame

Repeat... |

Preview Help

Figure 45  Sections de données

Répétition d'une section

Vous pouvez reproduire une section de données pour chaque combinaison uni-
que de champs sélectionnés. Supposons par exemple que vous souhaitez créer
un rapport récapitulatif de séquences, incluant des calculs statistiques. Mais
vous ne souhaitez pas calculer une statistique globale de tous les niveaux
d'étalonnage et analyses d'échantillons. Pour afficher séparément dans le rap-
port les différents niveaux d'étalonnage et types d'échantillons, les éléments
Sample calibration level (Niveau d'étalonnage d'échantillon) et Sample type
(Type d'échantillon) doivent étre ajoutés dans la section répétition, comme
indiqué sur la Figure 45.
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Figure 46  Répétition

Dans notre exemple, nous souhaitons aussi éviter les statistiques inter-séquen-
ces et inter-études, ces éléments sont donc aussi ajoutés comme séparateurs.

Enfin, nous souhaitons créer un rapport des résultats de séquence pour cha-
que composé dans une table individuelle, avec ses statistiques. C'est pourquoi
nous ajoutons 1'élément Compound name (Nom de composé).

L'ordre des éléments de champs dans la section de données est également un
critere important. L'élément le plus bas dans la liste est celui qui est effacé en
premier. Dans notre exemple, les pages du rapport se présentent dans l'ordre
suivant :

Compound A (Cal.level 1), Compound B (Cal.level 1), Compound A (Cal.level 2),
Compound B (Cal.level 2), Compound A (samples), Compound B (samples)

Pour obtenir tous les rapports de Compound A (Composé A) dans une série
de pages de rapport, vous devez déplacer 1'élément Compound Name (Nom de
composé) au-dessus de sample type (type d'échantillon). Ceci donne 1'ordre
d'impression suivant :

Compound A (Cal.level 1), Compound A (Cal.level 2), Compound A (samples),
Compound B (Cal.level 1), Compound B (Cal. level 2), Compound B (samples).
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Champs calculés

Vous pouvez créer des champs calculés a partir de n'importe quel champ du
jeu de données en cours. Une fois créés, les champs calculés peuvent étre utili-
sés pour déterminer la section a répéter ainsi que les colonnes d'un tableau ou
les axes d'un graphique. Les champs calculés sont sélectionnés de la méme ma-
niére que les autres champs de données mais ils apparaissent ensemble sous
I'en-téte Calculated Fields (Champs calculés) dans l'arborescence du jeu de
données en cours.

En-tétes de sections

Les en-tétes de sections permettent de différencier les sections du rapport.
Outre les éléments listés pour les en-tétes et pieds de page (nom de rapport,
commentaire de rapport, page, etc.), les en-tétes de sections peuvent contenir
toutes les données a répéter que vous avez sélectionnées. Par exemple, si
vous choisissez de répéter la section basée sur une combinaison unique type
d'échantillons et nom d'étude, ces deux éléments apparaitront dans la liste
des éléments qui peuvent étre placés dans un en-téte de section. Si vous ne
choisissez aucun élément a répéter, les seuls que vous pouvez placer dans

un en-téte de section sont les éléments disponibles au niveau de 1'en-téte

de page standard.

Elements de sections

Tableaux

Vous pouvez créer huit types de tables ou tableaux différents ; le type de table
ou tableau que vous sélectionnez détermine les champs du jeu de données que
vous pouvez utiliser. Les choix possibles sont : injection, analyse, acquisition,
composé, pic, configuration de colonnes, composants d'instruments et journal
d'audit. Pour en savoir plus sur le fonctionnement des tables et tableaux, con-
sultez la section « Tableaux » de ce chapitre.
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Composants du modéle de rapport

Pour chaque tableau, spécifiez les éléments suivants :

les champs de données a utiliser comme colonnes du tableau ;

les champs de données a utiliser pour regrouper des données dans
le tableau ;

les colonnes a trier (jusqu'a trois colonnes) ;

4

toutes les données récapitulatives a générer pour chaque groupe ou pour

le rapport global ;

la police et la taille de police des informations a imprimer.

Bl Report Template E ditor

Compound Amounts [Built In]

. Page Header
. Report Header _NEW Fiun Table

-|B| Report Bady |—
™ Section Header
I Table [Mo columns specified)
Compound Amaunt Chart

Compound Results
Page Footer

r

Figure 47 Table d'analyse
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Chaque fois qu'un tableau utilise des colonnes ne contenant que des noms ou
des chaines de caractéres et aucune valeur numérique, les lignes contenant les
mémes informations sont réunies en une seule.

Chaque fois qu'un tableau utilise des colonnes contenant des valeurs numéri-
ques, les lignes restent toujours séparées méme si leurs données semblent
identiques, comme dans les lignes 1 et 3 de la table des pics ci-apres.

Tableau 2 Table des pics

Nom de I'étude Nom de I'échantillon  Volume Inj. Composé Temps de rét.

attendu
Procaine Procaine déc. 3.0 Acide amino-benzoique 1.734
Procaine Procaine contrdle 3.0 Acide amino-benzoique 1.734
Procaine Procaine déc. 3.0 Acide amino-benzoique 1.734
Graphiques

Vous pouvez créer deux types de graphiques pour votre rapport : des graphi-
ques de composés ou d'échantillons. Dans les deux cas, spécifiez les éléments
suivants :

¢ les champs de données a utiliser pour créer les axes X et Y ;

¢ des restrictions sur les données réelles utilisées pour créer le graphique et
pour les graphiques de composés, les composés a inclure ;

¢ les champs a utiliser pour regrouper les graphiques ;

e des options de graphiques supplémentaires comprenant le type de courbe,
la pondération, le traitement de 1'origine, les limites, les titres et 1'échelle.
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Figure 48 Compound Chart (Graphique de composés)

Lors de la création d'un graphique d'échantillons, les valeurs des ordonnées

peuvent étre choisies dans des champs par analyse. Pour chaque champ sélec-
tionné pour les ordonnées, il y a un seul point par analyse, les valeurs corres-
pondant aux différentes analyses étant réparties le long de 1'axe des abscisses.

Lors de la création d'un graphique de composés, les valeurs des ordonnées
peuvent étre choisies dans les champs par composé. Si la section comporte
des données pour plusieurs composés, les données peuvent figurer sur un
seul graphique (avec une courbe par composé) ou sur différents graphiques.

Vous pouvez également regrouper des données dans des graphiques. Si les
données sont regroupées, seules les données du groupe sont incluses dans

un graphique. Un graphique est par conséquent imprimé pour chaque groupe
de données différent.
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Calculs

Vous pouvez inclure dans votre rapport les résultats générés par un script de
calcul personnalisé.

Les résultats a afficher peuvent étre une table de calcul, une liste de variables
utilisées pour les calculs ou un graphique de calcul permettant de visualiser
les résultats du calcul.

De plus, le script de calcul lui-méme et la liste des erreurs et avertissements de
calcul peuvent étre ajoutés au rapport.

B Report Template Editor : Administiator / demo |_ (O] x]
File Edit Fomat Help

Fiesponse ratio Calculation Table

EiEl Ealc\annn SEC“n i Description: IFlesponse ratio
d 10
X ¥ Include in Feport Alignment: |Center 'l ‘width: 5.201n.
¥ Calculatior
Mame: IComparison j Yersion: |2 vl
Table: |2_Sampla_runs j

Table Columns: Sample.Sample Mame
Aintipyrine. Peak Area
Fhenacetine Peak Area
ratio

¥ Repeat Captions on Each Page W Use Descriplion az The [ %whap Testin Columns

Colurning. .. Style.. |

Preview Help

Figure 49  Table de calcul

Pour chaque élément, vous devez indiquer les éléments suivants :
¢ nom du modele de calcul ;
* version du modele de calcul ;

¢ police et taille de police des informations a imprimer.
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¢ Pour les tables et graphiques de calcul, vous devez sélectionner de plus
le nom de la table de résultats générée par le modele de calcul. Des que le
modele et la version de calcul sont choisis, les tables de calculs peuvent étre
sélectionnées. La boite de dialogue data series (séries de données) permet
alors de sélectionner les colonnes a afficher ou a tracer.

Pour créer un modeéle de calcul avec des calculs personnalisés, il est essentiel que ce
modéle de calcul puisse étre exécuté sans probléme sur le jeu de données en cours.

Les modéles de rapport et de calcul ne sont pas liés lors de I'exportation vers un syste-
me de fichiers. Les deux modéles doivent étre exportés et importés individuellement.

Chromatogrammes

Il est possible d'ajouter des chromatogrammes au rapport s'ils sont enregistrés
dans la base de données. L'enregistrement des chromatogrammes est une option
dans les parametres de transfert d'étude. Quand les chromatogrammes sont im-
primés dans le rapport, ce sont des représentations de méta-fichiers graphiques
des tracés de chromatogrammes produits par le logiciel ChemStation. Ils ne peu-
vent étre personnalisés dans les rapports ChemStore.

Si votre systeme ChemStation utilise un pilote d'imprimante couleur ou en ni-
veaux de gris, les chromatogrammes enregistrés dans ChemStore sont en cou-
leur. Sinon, ils sont en noir et blanc.

La taille, la position et le groupement des chromatogrammes peuvent étre spé-
cifiés dans I'éditeur de modele de rapport.

Tracés de spectres

Si des spectres ont été enregistrés avec les données, ils peuvent aussi €tre in-
clus dans le rapport. L'enregistrement des spectres est aussi régi par les para-
metres de transfert d'étude. Comme pour les tableaux et certains graphiques,
il est possible de définir certaines restrictions pour n'imprimer par exemple
que les spectres d'un composé ou d'un groupe de composés.

Si votre systeme ChemStation utilise un pilote d'imprimante couleur ou en ni-
veaux de gris, les tracés de spectres enregistrés dans ChemStore sont en cou-
leur. Sinon, ils sont en noir et blanc.

La taille, la position et le groupement des tracés de spectres peuvent étre spé-
cifiés dans I'éditeur de modele de rapport.
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Tableaux

Les notions sous-jacentes a la création de tableaux avec I'éditeur de modeéle
de rapport ChemStore sont les plus complexes de ce logiciel. Cette section pré-
sente ces notions pour vous permettre de comprendre les tableaux qui résul-
tent des choix que vous avez effectués.

Regroupements et récapitulatifs de tableaux

110

Regroupements

Les données des tableaux peuvent étre regroupées : toutes les lignes possé-
dant la méme valeur pour un champ déterminé sont alors imprimées successi-
vement. Les groupes sont classés selon le champ qui contrdle le regroupement
et les lignes de chaque groupe sont triées dans l'ordre choisi. Si vous choisis-
sez de regrouper les lignes d'un tableau, vous pouvez économiser une colonne
de ce dernier en n'incluant pas la colonne de 1'élément de regroupement. En
fait, si vous avez défini les colonnes de votre tableau et si vous définissez en-
suite un regroupement en utilisant un champ déja présent dans une colonne,
un message apparait pour signaler la redondance.

Vous pouvez par exemple regrouper les lignes d'un tableau en fonction du nom
de 1'étude, de sorte que toutes les données de la méme étude apparaissent en-
semble. L'élément de regroupement (ici le nom de 1'étude) apparait en téte de
chaque groupe puis toutes les données de ce groupe sont classées dans l'ordre
spécifié. Une autre méthode consiste a inclure le nom de 1'étude dans les co-
lonnes puis a affecter le nom de 1'étude comme premier élément de tri. En ef-
fectuant un regroupement par nom d'étude, vous pouvez gagner de la place
dans votre tableau pour inclure une autre colonne.
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Figure 50  Compound Table (Table des composés)

Statistiques

Des statistiques peuvent étre imprimées dans des tableaux récapitulatifs.
Vous pouvez demander un récapitulatif général (overall summary) et/ou un
récapitulatif de groupe (si vous avez spécifié un élément de données pour le
regroupement). Les récapitulatifs permettent d'inclure jusqu'a sept lignes
de données statistiques telles que la moyenne, I'écart type, le minimum, le
maximum, etc. Pour chaque colonne, vous pouvez spécifier de l'inclure ou
non dans les récapitulatifs généraux ou de groupe.
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Types de tableaux

Relations entre les éléments d'un tableau

Les relations entre les éléments d'un tableau, méme dans une petite base de
données, peuvent étre relativement complexes. La figure ci-aprés montre un
exemple de relations entre certains éléments d'un tableau d'une petite base
de données.

Injections Analyses Composés Pics

X (D) 1,1, 1,0 princ.

1(18) X (2) i L) aual
, 1, 1,0 princ.

2,

2,

'a0) \
Y (3) 1. 1,0 qual
1 2 (1B) Y (4) 1,20 qu?l
2,11, 2,0 princ.
Z(3) ? 2,1,3,0 unk
2 3(2A) Z @ 211,35 unk
3,1, 2,0 princ.
Signaux 3,11, 2,0 qual
4(28) 3,111, 2,0 qual
| 3,1, 4,5 princ.
suite
I

Figure 51  Relations entre les éléments de tableaux

Dans cette figure, les injections, les analyses, les composés, les acquisitions
et les pics sont liés comme suit :

¢ La base de données comprend deux injections différentes. Chacune de
ces injections a été analysée deux fois, il en résulte quatre analyses.

¢ Au cours de la premiere injection, les acquisitions (chromatogrammes)
I et IT ont été effectuées (il peut s'agir d'acquisitions provenant de deux dé-
tecteurs ou de deux voies différents d'un détecteur multivoie). Au cours de
la seconde injection, trois acquisitions (I, II et III) ont été analysées.
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¢ Dans l'analyse 1, seul le composé X a été détecté, dans l'analyse 2, les deux
composés X et Y ont été trouvés. Les analyses 3 et 4 ont toutes deux permis
de détecter les composés Y et Z.

¢ Les résultats concernant l'acquisition I de 'analyse 2 comprennent des pics
a 1,0, 2,0 et 3,0 minutes. L'acquisition II pour I'analyse 2 comprend des pics
a 1,0, 2,0 et 3,5 minutes.

e L'acquisition I a été utilisée pour quantifier le composé X, le pic (2, I, 1.0)
est ainsi identifié comme pic « main » (principal). Le pic ayant le méme
temps de rétention dans l'acquisition II est toujours associé au composé X,
mais n'est pas le pic principal.

e Il y a deux pics associés au composé Y pour l'analyse 2 ; dans ce cas, le pic
principal est celui de l'acquisition II.

Notez que les pics de l'analyse 2 a 3,0 et 3,5 minutes ne sont associés a
AUCUN composé.

Cet exemple sert a présent de support aux explications concernant les tables
d'injection, d'analyse, d'acquisitions, de composés et de pics.

Table d'injection

Dans une table d'injection, les seuls champs (colonnes) que vous pouvez inclu-
re sont ceux qui possédent une valeur par injection (par exemple, la date et
I'heure de l'injection, le nom de l'instrument utilisé, le numéro du flacon, le
nom du fichier). En effet, le modéle de données présenté dans la Figure 51
page 112 se résume en fait a celui de la Figure 52.

Injections

Figure 52 Modéle de données d'une table d'injection
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D'une maniere générale, la table du rapport n'aura pas plus d'une ligne par
injection dans la base de données instantanée (ici deux lignes au total) : voir
le Tableau 3 page 114.

Tableau 3 Exemple de table figurant dans le rapport

Date d'injection Instrument Opérateur Numéro de flacon
1-avr-1977 08: 00 Systéeme CPL A Fred 10
1-avr-1977 08:20 Systéeme CPL A Fred 33

Il y a plusieurs raisons pour lesquelles il pourrait y avoir moins de lignes :

¢ sila table fait partie d'une section répétée, chaque répétition de la table
comportera seulement les lignes associées aux valeurs des champs de répé-
tition propres a cette répétition. Par exemple, si la section est répétée sur la
base du nom du composé, il y aura trois répétitions (une par composé X, Y
et 7). La table d'injection de la premieére répétition comportera seulement
I'injection I (parce que le composé X est détecté seulement dans les analyses
de la premiére injection). La répétition « Y » comportera seulement les injec-
tions I et II et la répétition « Z » comportera une seule ligne pour l'injection
II.

* Si des spécifications restreignent les données de la table, toute ligne non
conforme aux criteres sera éliminée.

¢ Si la table ne contient aucune colonne de valeurs numériques ou de da-
te/heure, seules les lignes différentes apparaissent dans la table. Dans
I'exemple ci-dessus, si seules les colonnes Instrument et Opérateur sont
incluses, il n'y aura qu'une seule ligne au lieu de deux lignes identiques.
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Table d'analyse

Les seuls champs que vous pouvez inclure dans une table d'analyse sont

ceux qui possédent une valeur par injection ou une valeur par analyse (par
exemple, le nom de I'étude, les valeurs de champs personnalisés, le nom d'une
méthode de traitement, etc.). Le modele de données de la Figure 51 page 112
se résume en fait a celui de la Figure 53.

Injections Runs
1(1A)
1 2 (1B)
2 3(2A)
4 (2B)

Figure 53  Champs d'une table d'analyse

D'une maniere générale, le tableau du rapport n'aura pas plus d'une ligne par
analyse dans la base de données instantanée (ici quatre lignes au total) : voir
le Tableau 4.

Tableau 4 Exemple de table figurant dans le rapport

N° d'analyse  Date d'injection Flacon Version Approbation Code patient
1 1-avr-1977 08: 00 10 2 En attente PKH9653
2 1-avr-1977 08: 00 10 1 Approuvé PKH9653
3 1-avr-1977 08:20 33 2 En attente PKH9004
4 1-avr-1977 08:20 33 1 Approuvé PKH9004
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Comme pour les tables d'injection, il peut y avoir moins de lignes si :
¢ la table fait partie d'une section répétée ;
¢ des spécifications restreignent les données de la table ;

¢ la table ne contient aucune colonne de valeurs numériques ou de date/heu-
re, sinon plusieurs lignes seraient identiques. Par exemple, si vous intégrez
uniquement la colonne Approbation OU Code du patient, il n'y aura que
deux lignes. Si vous intégrez les deux colonnes Approbation ET Code du
patient, la table comportera toujours quatre lignes car les quatre combinai-
sons rencontrées sont alors différentes.

Table d'acquisition

Les seuls champs que vous pouvez inclure dans une table d'acquisition sont
ceux qui possédent une valeur par injection ou une valeur par analyse ou ac-
quisition (par exemple, description de l'acquisition, heure de démarrage,
heure de fin, type). Le modele de données accessible ressemble a celui de

la Figure 54.

Injections Runs Signals

1

|
1 2

1
2 3

11
4

Figure 54 Modéle de données d'une table d'acquisition

D'une maniére générale, le rapport ne comportera pas plus d'une ligne pour
chaque combinaison d'analyse et d'acquisition. Dans le cas présent, il y a deux
acquisitions associées aux analyses 1 et 2 et trois acquisitions associées aux
analyses 3 et 4 ; il pourrait ainsi y avoir jusqu'a 10 lignes : voir le Tableau 5
page 117.
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Tableau 5 Exemple de table figurant dans le rapport

14

N° d'analyse Version

Flacon

Voie

1

W W W NN =

L

1

_ NN .

_

N NN

10
10
10
10
33
33
33
33
33
33

DAD1 A, Sig=282,8 Ref=550,100
DAD1 B, Sig=295,8 Ref=550,100
DAD1 A, Sig=282,8 Ref=550,100
DAD1 B, Sig=295,8 Ref=550,100
DAD1 A, Sig=282,8 Ref=550,100
DAD1 B, Sig=295,8 Ref=550,100
DAD1 C, Sig=320,8 Ref=550,100
DAD1 A, Sig=282,8 Ref=550,100
DAD1 B, Sig=295,8 Ref=550,100
DAD1 C, Sig=320,8 Ref=550,100

Comme pour les tables d'injection et d'analyse, il peut y avoir moins de

lignes si :

¢ la table fait partie d'une section répétée ;

* des spécifications restreignent les données de la table ;

¢ la table ne contient aucune colonne de valeurs numériques ou de date/heu-
re, sinon plusieurs lignes seraient identiques. Par exemple, si vous avez in-
tégré uniquement la colonne Voie, la table comporte trois lignes (une pour

chacune des trois acquisitions).
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Table des composés

La table des composés peut comprendre des champs avec une valeur par injec-
tion, analyse ou composé. Elle peut en outre inclure des champs pour les pics
et les acquisitions. Cependant, les seules valeurs de pics qui seront incluses
sont celles concernant le pic principal de chaque composé trouvé. Il ne peut
donc y avoir qu'une seule valeur par exemple par aire de pic associée au com-
posé X dans I'analyse 1. De méme, la seule information d'acquisition incluse
dans la table des composés provient de l'acquisition associée au pic principal
du composé.

Dans le cas présent, le modele de données ressemble a celui de la Figure 55.
Notez que seuls les pics principaux apparaissent ; ils sont en relation bijective
avec les composés trouvés et les acquisitions.

Runs Compounds Peaks Signals

1

X 1,1,1.0 main 1 (1)

4 X(2) 2,1,1.0 main 1(2)

2 Y (2) 2,11,2.0 main I1(2)

Y (3) 3,1,2.0 main 1(3)

3 Y4 4,1,2.0 main 1 (4)

Z(3) 3,11,4.5 main Il (3)

4 Z(4) 4,11,4.5 main Il (4)

continued

Figure 55 Modéle de données d'une table des composés

Dans cet exemple, il y a trois composés différents, mais il y a sept jeux de ré-
sultats de composés (composés trouvés) pour les quatre analyses (parce que

certains composés sont détectés dans plus d'une analyse) ; la table peut donc
comporter jusqu'a sept lignes : voir le Tableau 6 page 119.
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Tableau 6 Exemple de table de résultats de composés

N° d'analyse  Flacon = Composé Qté du composé TR Voie

1 10 X n.nnn 1,000 DAD1A, ...
2 10 X n.nnn 1,000 DAD1A, ...
2 10 Y n.nnn 2,000 DAD1B, ...
3 33 Y n.nnn 2,000 DAD1A, ...
3 33 Z n.nnn 4,500 DAD1B, ...
4 33 Y n.nnn 2,000 DADI1A, ...
4 33 Z n.nnn 4,500 DAD1B, ...

Comme pour les autres tables, il peut y avoir moins de lignes si :
¢ la table fait partie d'une section répétée ;
¢ des spécifications restreignent les données de la table ;

¢ la table ne contient aucune colonne de valeurs numériques ou de date/heu-
re, sinon plusieurs lignes seraient identiques. Par exemple, si vous intégrez
uniquement la colonne Composé, la table comportera trois lignes (une pour
chacun des trois composés).

Table des pics

La table des pics, comme la table des composés, peut comprendre des champs
avec une valeur par injection, analyse, composé, acquisition ou pic. Contraire-
ment aux pics de la table des composés, les pics de la table des pics ne sont
pas limités au pic principal de chaque composé. Cela signifie que la table peut
contenir des informations concernant tous les pics, mémes ceux qui ne sont
pas associés a un composé. Dans le cas présent, le modele de données ressem-
ble a celui de la Figure 56 page 120.
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Injections

Peaks
Runs Compounds
— X (1) 11,10  main
1 11,10 qud .
X 2110 man | Signals
21,10  qud
2 Yo 21,20 qu
Y0 211,20  main
3 Y@ 21,30 unk I
21,35  unk
31,20 man i
4 Z09 31,20 qud
70 301,20 qud
31,45  main
continued

Figure 56 Modéle de données d'une table des pics

Dans cet exemple, il y a huit pics pour les deux premieéres injections.

Si vous deviez créer une table des pics avec exactement les mémes colonnes
que celles de la table des composés précédente, la table des pics comporterait
beaucoup plus de lignes (voir ci-dessous). Notez que les pics qui ne sont pas
associés a un composé recherché n'ont pas de quantité calculée et que la co-
lonne des noms comporte la mention « Unknown n » (Inconnu n).
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Tableau 7 Exemple de table des pics figurant dans le rapport

N° d'analyse Flacon Composé Qté du composé TR Voie

1 10 X n.nnn 1,000 DADTA, ...
1 10 X n.nnn 1,000 DAD1B, ...
2 10 X n.nnn 1,000 DADTA, ...
2 10 X n.nnn 1,000 DAD1B, ...
2 10 Y n.nnn 2,000 DADTA, ...
2 10 Y n.nnn 2,000 DAD1B, ...
2 10 <Inconnu 1> 3.000 DADTA, ...
2 10 <Inconnu 2> 3.500 DAD1B, ...
3 33 Y n.nnn 2,000 DADTA, ...
3 33 Y n.nnn 2,000 DAD1B, ...
3 33 Y n.nnn 2,000 DAD1C, ...

Comme pour les autres tables, il peut y avoir moins de lignes si :
¢ la table fait partie d'une section répétée ;
* des spécifications restreignent les données de la table ;

¢ la table ne contient aucune colonne de valeurs numériques ou de date/heu-
re, sinon plusieurs lignes seraient identiques. Par exemple, si vous avez in-
tégré uniquement la colonne Composé, la table comporte 5 lignes (une pour
chaque composé X, Y, Z, Inconnu 1 et Inconnu 2).

Lorsque plusieurs voies de données font I'objet d'une acquisition, la table des pics
peut comporter plus de lignes que n'importe quelle autre table de la base de données
et peut consommer une tres grande quantité de ressources (temps machine, papier
d'imprimante !).
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Table des composants d'instruments

Dans une table des composants d'instruments, vous pouvez inclure des colon-
nes avec une valeur par analyse, injection ou composant d'instrument. Chaque
analyse est associée a un instrument lui-méme associé a un ou plusieurs com-
posants.

Components Injections Runs
1
Pump 1
Ovenl
FLD 1 1 >
Instrument |
DAD 1
Pump 2 2 3
DAD 2 7 Instrument 11
VWD 2
4

Figure 57 Modéle de données d'une table de composants d'instruments

Si le diagramme ci-dessus présente les données qui nous intéressent, une table
de composants d'instruments comporterait un maximum de 14 lignes (les qua-
tre composants de l'instrument 1 sont utilisés pour l'injection 1 et les analyses
1 et 2 ; les trois composants de l'instrument 2 sont utilisés pour les analyses 3
et 4), comme l'indique le Tableau 8 page 123.
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Tableau 8 Exemple de table de composants d'instruments

Composé N° injection N° d'analyse
Pompe 1 1 1
Four 1 1 1
FLD 1 1 1
DAD 1 1 1
Pompe 1 1 2
Four 1 1 2
FLD 1 1 2
DAD 1 1 2
Pompe 2 2 3
DAD 2 2 3
VWD 2 2 3
Pompe 2 2 4
DAD 2 2 4
VWD 2 2 4

Ici encore, il est possible de réduire le nombre de lignes par 1'un des trois fac-
teurs mentionnés pour les tables précédentes.

Table de configuration des colonnes

Cette table fonctionne exactement comme la table des composants d'instru-
ments, les informations de configuration de colonnes venant remplacer les in-
formations des composants d'instruments (chaque injection peut étre associée
a plusieurs entrées de configuration de colonnes). Les seules colonnes que
vous pouvez inclure sont les injections, les analyses ou les champs de configu-
ration de colonnes.
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Table de journal d'audit

Dans cette table, vous pouvez inclure des colonnes avec une valeur par
injection, analyse ou entrée du journal d'audit. Chaque entrée d'analyse

est associée a une ou plusieurs entrées du journal d'audit (une pour chaque
entrée lorsque vous changez I'état d'approbation ou les valeurs de champs
personnalisés).

Injections

Runs

Audit
Entries

Pending

i

Pending

Approved

Figure 58

Pending

i

Pending

A

Approved

Modele de données de table de journal d'audit

Tableau 9 Exemple de table de journal d'audit

N° N° Etat d'approbation Date d'audit
d'injection  d'analyse

1 1 En attente 01-avr-97 08:10

1 2 En attente 02-avr-98 10:15:00
1 2 Approuvé 02-avr-98 14:30

2 3 En attente 01-avr-97 08:30:00
2 4 En attente 02-avr-98 10:20:00
2 4 Approuvé 02-avr-98 14:30
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Création d'un rapport a l'aide d'un modele

Lorsque vous avez terminé I'édition préliminaire d'un modeéle de rapport, vous
pouvez avoir un apercu du rapport qui sera créé a partir de ce modele. Vous
pouvez ensuite effectuer toutes les modifications dont vous avez besoin sur le
modele, sans jamais quitter l'application Editeur de modeéles de rapports. Une
fois que le modele répond a votre attente, vous pouvez imprimer le rapport.

Depuis l'application ChemStore C/S, sélectionnez, en effectuant une requéte,
un jeu de résultats de traitement de données pour lequel vous souhaitez obte-
nir un rapport, puis sélectionnez le modéle de rapport que vous

souhaitez utiliser.

Utilisation des rapports automatiques

ChemStore C/S permet d'établir automatiquement des rapports apres l'exécu-
tion d'une séquence. Apreés une séquence, un rapport récapitulatif peut étre
élaboré a partir des résultats de la séquence en cours. Les rapports sont éta-
blis grace a un lien DDE (Dynamic Data Exchange - protocole d'échange dyna-
mique de données de Microsoft) vers ChemStore C/S. La boite de dialogue
Préférences du menu ChemStore de la vue Method and Run Control (Méthode
et controle de l'analyse) de la ChemStation vous permet de définir le nom et le
type de rapport post-séquence. Pour le rapport post-séquence, vous pouvez sé-
lectionner n'importe quel rapport ChemStore C/S disponible (modéles stan-
dards et personnalisés).
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Sécurité des données

Introduction

128

La sécurité et l'intégrité des données sont des notions majeures pour un
laboratoire d'analyse travaillant dans un environnement réglementé par
exemple, par les Good Laboratory Practice- GLP (Bonnes pratiques de
laboratoire— BLP) ou les current Good Manufacturing Practice - cGMP
(Bonnes pratiques de fabrication courantes — BPFc).

S'il est nécessaire que le logiciel soit explicitement conforme aux dispositions BPL/BPFc,
ajoutez a votre installation ChemStore C/S le module de sécurité G2183AA, disponible
aupres de votre distributeur Agilent Technologies.

ChemStore C/S possede des fonctionnalités qui permettent de répondre
a ces besoins :

L'ouverture de sessions ChemStore C/S est protégée par mot de passe ; l'uti-
lisateur doit fournir un mot de passe valide pour démarrer ChemStore C/S.
Pour de nombreuses autres activités effectuant des modifications sur la ba-
se de données, l'utilisateur doit fournir un identifiant et un mot de passe.

ChemStore C/S utilise un systeme de droits d'acces des utilisateurs pour
empécher les utilisateurs non autorisés d'effectuer des taches réservées
a l'administrateur systéme, telles que la définition de la mise en page de
rapports ou la suppression d'analyses de la base de données. Les profils
d'utilisateurs indiquent les droits de chaque utilisateur ; vous pouvez
utiliser les profils par défaut ou créer des profils personnalisés pour
chaque utilisateur.

ChemStore C/S ne permet pas la modification des résultats d'analyses
enregistrées : ils sont protégés. L'utilisateur peut seulement modifier
les champs personnalisés et I'état d'approbation d'un enregistrement.
Toutes les modifications sont enregistrées dans un journal d'audit.

La version client/serveur de ChemStore C/S possede des fonctions d'archi-
vage permettant de conserver les données lorsque les projets sont terminés
et de les restaurer si vous avez besoin de les revoir a une date ultérieure.

Pour créer une tracabilité des transferts de données, ChemStore C/S
fournit un journal d'audit qui enregistre les événements suivants :

ajouts dans la base de données (analyses) ;
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modification des champs personnalisés ;
modification de 1'état d'approbation d'une analyse ;
ajouts et suppressions dans un lot ;

modification de 1'état d'archivage d'une analyse.

¢ ChemStation et ChemStore peuvent tous deux étre verrouillés pendant leur
fonctionnement afin d'empécher des personnes non autorisées d'y accéder.
Le verrou peut étre privé, quand le déverrouillage de la session peut étre ef-
fectué par l'identifiant et mot de passe de l'utilisateur en cours ou celui d'un
administrateur, ou non privé, quand toute combinaison d'identifiant et de
mot de passe valide suffit pour déverrouiller la session.

Sécurité

ChemStore C/S fournit deux niveaux de sécurité pour empécher les utilisateurs
non autorisés d'accéder a la base de données. Le premier niveau de sécurité est
la protection par mot de passe qui empéche les accés non autorisés ; le second
niveau de sécurité correspond aux droits d'acces de l'utilisateur, qui restrei-
gnent les fonctions dont disposent les utilisateurs autorisés. Les mots de passe
et les droits d'acces des utilisateurs ne sont pas globaux ; ils peuvent étre confi-
gurés individuellement pour chaque base de données ChemStore C/S.

Protection par mot de passe

ChemStore C/S est protégé par mot de passe ; pour démarrer une session
ChemStore C/S, l'utilisateur doit fournir un mot de passe valide. D'autres fonc-
tionnalités de ChemStore C/S nécessitent une vérification du mot de passe en
plus des droits d'acces de l'utilisateur, par exemple :

* changement d'utilisateur ;
¢ modification des mots de passe ;
¢ modification des champs personnalisés ;
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¢ réouverture d'une analyse précédemment archivée ;

e suppression d'une analyse

¢ archivage et restauration d'analyses ;

e approbations et rejets d'analyses.

Pour des raisons de sécurité, nous vous recommandons de modifier les mots de
passe utilisateur par défaut apreés I'installation de ChemStore C/S. Voir « Taches
d'administration — Changement des mots de passe par défaut » dans le Guide
d'installation ChemStore C/S.

Configuration des mots de passe

Un certain nombre de conditions s'appliquent aux mots de passe et a leur
durée de validité. L'administrateur peut spécifier les valeurs des parameétres

conditionnels.

Minimum length
(Longueur minimale)

Password validity
(Validité du mot de passe)

Minimum password recycle
(Recyclage minimum du mot
de passe)

Retries before rejection
(Nombre d'essais
avant rejet)

Il s'agit de la longueur (nombre de caractéres) minimale acceptable
pour un mot de passe. Tout mot de passe de longueur inférieure a ce
minimum est rejeté par ChemStore C/S. La longueur minimale par
défaut est fixée a 8 caracteres.

Il s'agit de la durée (en jours) pendant laquelle le mot de passe reste
en vigueur. La validité du mot de passe expire apres ce délai et vous
devez indiquer un nouveau mot de passe. La validité par défaut est de
90 jours.

Nombre minimum de mots de passe nouveaux et trés différents que
I'utilisateur doit utiliser avant de pouvoir réutiliser un ancien mot de
passe. La valeur par défaut est 12. Un utilisateur doit par conséquent
changer au moins 12 fois de mot de passe avant de pouvoir réutiliser
celui d'origine.

Nombre autorisé de tentatives infructueuses consécutives d'entrée
avant rejet de I'utilisateur par ChemStore C/S. La valeur par défaut
est 3. Si ce quota est atteint, le mot de passe en cours est invalidé.
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Définition et gestion des utilisateurs

De nombreuses fonctions de ChemStore C/S sont protégées contre les modifi-
cations par des personnes non autorisées, par un systéme de droits d'acces
des utilisateurs. Chaque utilisateur de ChemStore C/S recoit une autorisation
d'exécuter certaines taches. Chaque utilisateur peut recevoir différents droits
en fonction des besoins de chaque tache de laboratoire et des implications de
la fonction occupée par l'utilisateur.

Un utilisateur de ChemStore C/S est quelqu'un qui a été enregistré dans
ChemStore C/S avec un compte ouvert a son nom d'utilisateur, un nom destiné
a l'affichage (ce dernier figure dans les journaux d'audit et d'autres rapports),
un mot de passe et un certain nombre de droits d'acces. Les droits d'acces
déterminent les fonctionnalités de ChemStore C/S dont dispose cet utilisateur.

Seul un administrateur (ou un autre utilisateur ayant les droits appropriés)
peut configurer un nouvel utilisateur ChemStore C/S. Pour faciliter la défini-
tion des droits d'acces des nouveaux utilisateurs, quatre profils

standard sont disponibles :

Opérateur L'opérateur est I'utilisateur de base. L'opérateur peut extraire des données de
la base mais il n'a pas le droit de modifier la configuration de ChemStore C/S.
Droits d'acceés : création de lots uniquement.

Chimiste Le chimiste peut modifier I'état d'approbation des données extraites ainsi
que la valeur des champs personnalisés. Les chimistes peuvent également
enregistrer leurs paramétres d'interface utilisateur et, dans la version
client/serveur, ils peuvent archiver, restaurer et extraire des données.
Droits d'acceés : Archivage/restauration d'analyses, approbation de premier
niveau, création de lots, création/modification de requétes, filtres évolués,
modéles de calcul et de rapport. Définition de colonnes/expressions,
Enregistrement/modification des paramétres.
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Administrateur de L'administrateur labo posséde tous les droits d'accés du chimiste mais en

laboratoire plus, il peut créer et modifier des études et des champs personnalisés.
L'administrateur labo peut approuver les analyses en 2éme niveau et modifier
la configuration de rechargement des données. L'administrateur labo a aussi
la possibilité d'affecter des paramétres ChemStore C/S a d'autres utilisateurs
et de supprimer des analyses.

Droits d'acceés : Tous sauf le mode de test de client administrateur (mode
spécial de diagnostic et de maintenance), administration du serveur de base
de données, administration des utilisateurs (voir Tableau 10 page 132),
attribution d'études aux utilisateurs, définition de la configuration
d'approbation, migration de base de données ou compactage d'une base

de données indépendante.

Administrateur L'administrateur a les mémes droits d'acces que I'administrateur labo mais en
plus, il peut administrer les utilisateurs, attribuer les études aux utilisateurs et,
dans la version client/serveur, administrer le serveur ChemStore C/S et
transférer des bases de données.

Droits d'acceés : Tous (voir le Tableau 10 page 132).

Les utilisateurs peuvent étre définis en utilisant 1'un des quatre profils d'utili-
sateurs standard mais les droits d'accés de chacun peuvent étre accordés ou
refusés pour attribuer a chaque utilisateur un ensemble de droits d'acces
personnalisé. Le Tableau 10 présente les droits d'acces figurant dans le
modele fourni.

Si le pack de sécurité est installé, les droits d'accés aux taches telles que la mise en pause
de lafile d'attente, la suppression des travaux en file d'attente ou la présélection d'une
base de données sont gérés au niveau du systéeme d'exploitation. L'exploitation standard
du logiciel doit é&tre effectuée par un membre du groupe Windows Utilisateurs. Voir aussi
Guide d'utilisation du pack de sécurité ChemStation Plus.

Tableau 10 Modéles de droits d'acceés d'utilisateur

Droits d'acces Opérateur Chimiste  Administrate Administrateur
ur labo

Mode test de Admin client Qui

Administration du serveur de base Qui

de données
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Tableau 10 Modéles de droits d'accés d'utilisateur (suite)

Droits d'acces Opérateur Chimiste  Administrate Administrateur
ur labo
Administration des champs Oui Oui

personnalisés

Administration des utilisateurs Oui
Administration des paramétres Oui Oui
utilisateurs

Attribution d'études aux utilisateurs Oui
Archivage/restauration d'analyses Oui Oui Oui
Approbation de Ter niveau Oui Oui Oui
Approbation de 2éme niveau Oui Oui
Création/modification des requétes Qui Qui Qui
Création/modification de filtres Oui Qui Oui
avancés

Création/modification de modéles de Oui Oui Oui
rapports

Création/modification de Oui Oui Oui

modeéles de calcul

Création/modification d'études Oui Oui
Définition de colonnes/expressions Oui Oui Oui
Suppression d'analyses Oui Oui
Modification des valeurs de champs Oui Oui Oui

personnalisés

Réouverture d'analyses Oui Oui
Création de lots Oui Oui Oui Oui
Compactage de base de données Oui
(base de données indépendante

seulement)
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Tableau 10 Modéles de droits d'accés d'utilisateur (suite)

Droits d'acces Opérateur Chimiste  Administrate Administrateur
ur labo

Modification/enregistrement des Oui Qui Oui

parameétres

Transfert d'une base de données Oui

Les taches suivantes ne nécessitent aucun droit d'acces particulier :
* enregistrement des résultats dans la base ;

* extraction et revue des données a l'aide de requétes enregistrées auxquelles
l'utilisateur a le droit d'accéder ;

e acces a tous les parametres utilisateurs (requétes, filtres, modeles de
rapports ou interface utilisateur) qui ne sont pas controlés par des
acces sécurisés, propres a l'utilisateur ou auxquels il a le droit d'accéder ;

* Le rechargement des fichiers de données brutes, des fichiers de méthode
ou de séquence sur la ChemStation nécessite le droit d'acces a la création
de lots.

Désactivation des utilisateurs

Un administrateur (ou un autre utilisateur ayant le droit d'administrer les
utilisateurs) peut désactiver n'importe quel utilisateur de ChemStore C/S.
Un utilisateur désactivé ne peut plus ouvrir de session dans ChemStore C/S.
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Définition des informations organisationnelles

Seuls les utilisateurs possédant les droits d'acceés nécessaires peuvent configu-
rer et gérer les études et les champs personnalisés. En ce qui concerne les pro-
fils d'utilisateurs standard, seuls les administrateurs labo et les administrateurs
possédent les droits d'acces requis.

Configuration et gestion des études

Une étude ne peut étre créée ou modifiée que par un administrateur, un admi-
nistrateur labo ou un autre utilisateur auquel on a accordé le droit d'acces
correspondant. Une étude peut étre créée ex nihilo ou a partir d'une étude
existante. Au cours de la création de 1'étude, l'auteur identifie les éléments
(chromatogrammes, spectres, données brutes, méthodes et séquences) qui
seront enregistrés par ChemStore C/S avec les résultats ; il spécifie également
les champs personnalisés a associer a I'étude. Tous les champs personnalisés
qui ont été créés pour d'autres études et non désactivés peuvent étre utilisés
dans la nouvelle étude. Tout nouveau champ personnalisé a inclure dans I'étu-
de peut étre spécifié a ce moment (voir « Configuration et gestion des champs
personnalisés » page 136). Les valeurs contenues dans les champs personnali-
sés de I'étude sont spécifiques aux analyses de 1'étude, que ces champs soient
préalablement définis ou créés pour cette étude.

Dés que l'étude a été définie, les utilisateurs se voient autoriser ou interdire
son acces en fonction des attributions d'étude (voir « Attribution d'études »
page 137). Les utilisateurs attribués a 1'étude peuvent y ajouter des données
ou en extraire des analyses en utilisant le nom de 1'étude comme critere

de recherche.

Lors de la création d'une étude, un utilisateur disposant de droits d'acces
suffisants peut aussi modifier le mode d'approbation, utiliser le mode de
verrouillage et le mode de notification LIMS.
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Une étude peut étre activée ou désactivée par les utilisateurs possédant le
droit d'acces correspondant. Une étude active est disponible pour toutes les
activités de la ChemStation et de ChemStore C/S. Dans la ChemStation, il
n'est pas possible d'ajouter des données dans une étude désactivée. Dans
ChemStore C/S, on peut toujours extraire des données d'une étude désactivée
mais non l'utiliser comme modéle pour une autre étude ni la modifier.

Configuration et gestion des champs personnalisés

Seul un administrateur, un administrateur labo ou un autre utilisateur

auquel on a accordé le droit d'acces correspondant peut créer ou modifier

un champ personnalisé. La création d'un champ personnalisé requiert un
nom et la spécification du type de données (voir « Utilisation des champs
personnalisés » page 23) ; certains types de données requiérent des informa-
tions supplémentaires (unités, liste de valeurs possibles). Un champ personna-
lisé peut étre inclus dés sa création dans n'importe quelle étude.

Saisie de données dans les champs personnalisés

Une partie de la spécification du champ personnalisé est le mode de saisie
des données. Les valeurs des champs personnalisés peuvent étre saisies auto-
matiquement (par une macro ChemStation) ou manuellement. En saisie ma-
nuelle, vous pouvez indiquer qu'une valeur est obligatoire s'il faut la saisir
avant que le transfert des résultats d'analyse dans ChemStore C/S soit autori-
sé. Si une valeur n'est pas toujours nécessaire, une valeur par défaut peut étre
spécifiée ; cette derniere peut étre remplacée avant le transfert de données.
Vous pouvez en outre spécifier des masques de saisie pour certains types de
champs (valeurs maximale et minimale pour des champs numériques, nombre
maximum de caracteres pour un champ texte). Ces masques de saisie sont
spécifiques a 1'étude ; si le champ personnalisé est utilisé dans d'autres études,
ses masques de saisie peuvent étre différents.

Si les données doivent étre entrées automatiquement dans le champ personna-
lisé a l'aide d'une macro ChemStation, vous devez vous assurer que :

¢ la macro renvoie le type de données correct (conformément aux spécifica-
tions du champ personnalisé) ;

* la macro est chargée dans la ChemStation.

Pour plus de détails sur les macros, consultez les commandes de 1'aide en ligne
de la ChemStation.
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Un champ personnalisé peut étre activé ou désactivé par les utilisateurs possé-
dant le droit d'acces correspondant. Quand un champ personnalisé est désacti-
vé, il devient inaccessible a toutes les activités de la ChemStation et de
ChemStore C/S, sauf s'il est utilisé comme critére de requéte.

Attribution d'études

Seuls les utilisateurs attribués a une étude peuvent accéder a celle-ci. L'attri-
bution d'études aux utilisateurs peut étre effectuée lors de la création ou de la
modification des études, ou encore par une interface séparée permettant de
modifier toutes les attributions d'études.

Les utilisateurs ne peuvent accéder qu'aux études qui leur sont attribuées
dans les interfaces logicielles ChemStore et ChemStation. Cette méthode évite
toute modification, acces ou ajout de données inappropriées aux études par
des utilisateurs non autorisés. L'attribution d'un nombre limité d'études a cha-
que utilisateur facilite l'utilisation du logiciel, car chaque utilisateur voit un
nombre inférieur d'études et d'options.

Un droit d'acces spécifique Assign Studies to Users (Attribuer des études aux
utilisateurs) est nécessaire pour attribuer des études.
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Cinqg éléments essentiels de la configuration ChemStore C/S peuvent étre
enregistrés pour étre rouverts ultérieurement ; on peut aussi spécifier que

ces éléments sont accessibles a d'autres utilisateurs ChemStore C/S, méme s'ils
n'ont pas les autorisations pour créer et enregistrer ces éléments. Ce parametre
limite I'accés aux données a des sous-ensembles prédéfinis. L'auteur de 1'é1é-
ment en est le propriétaire désigné, mais cette propriété peut étre transférée a
un utilisateur tiers par un utilisateur possédant le droit d'accés correspondant.

Requétes

Filtres

Modeéles de
rapport

Parameétres de
l'interface
utilisateur

Modéles de calcul

Les requétes peuvent étre enregistrées sous un nom pour étre ensuite
réutilisées ; une requéte enregistrée peut étre attribuée a un autre utilisateur
pour lui donner le droit de I'utiliser.

Les filtres personnalisés peuvent étre enregistrés sous un nom pour étre
ensuite réutilisés ; un filtre enregistré peut étre attribué a un autre utilisateur
pour lui donner le droit de I'utiliser.

Les modéles de rapports peuvent étre enregistrés sous un nom pour étre
ensuite réutilisés ; un modéle enregistré peut étre attribué a un autre utilisateur
pour lui donner le droit de I'utiliser.

Les paramétres de |'interface utilisateur comprennent les configurations

en cours de toutes les fenétres, tables et graphiques de |'utilisateur. Ces
parameétres peuvent étre enregistrés sous un nom pour étre ensuite réutilisés ;
ces parameétres peuvent étre attribués a un autre utilisateur pour lui permettre
de les utiliser.

Les modeles de calcul peuvent étre enregistrés sous un nom avec un
numéro de version pour réutilisation ; les modéles de calcul enregistrés
peuvent étre attribués a d'autres utilisateurs. L'attribution de modéles
de calcul concerne toutes les versions de méme nom.

Un utilisateur ayant le droit d'accés requis peut non seulement attribuer 1'utili-
sation et transférer la propriété d'éléments ChemStore C/S a d'autres utilisa-
teurs, mais également renommer des éléments enregistrés. Ces éléments
peuvent étre aussi modifiés puis enregistrés sous le méme nom — auquel cas
I'original est remplacé — ou sous un nouveau nom, par un utilisateur ayant
l'autorisation requise.

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent



Sécurité des données )

Archivage et restauration

La version client/serveur de ChemStore vous permet d'archiver (copier et
enregistrer) des analyses présentes dans la base de données sur un disque
ou une bande. Une fois les analyses archivées, vous pouvez automatiquement
les supprimer de la base de données ChemStore C/S, afin de libérer de
l'espace disque.

Avant de pouvoir archiver, restaurer ou rouvrir un fichier, votre administra-
teur doit vous donner le droit de le faire. Votre administrateur définit et gere
certaines opérations d'archivage a travers ChemStore C/S Admin Client. Voir
la section « Gestion de l'archivage et de la restauration sur Admin Client »
page 156.

Si vous n'avez pas supprimé les analyses apres les avoir archivées, vous pouvez
toujours y accéder par la base de données, sans toutefois avoir la possibilité
de les modifier (par exemple, les approuver) a moins de les rouvrir. Avant de
pouvoir rouvrir une analyse supprimée, vous devez la restaurer dans la base
de données.

L'archivage, la suppression, la restauration et la réouverture agissent sur toutes
les versions d'une analyse. S'il existe plusieurs versions d'une analyse, toutes les
versions sont archivées — méme si elles sont distribuées dans des études diffé-
rentes. De méme, si vous demandez a supprimer automatiquement les analyses
apres archivage, toutes les versions de cette analyse sont supprimées.

ChemStore C/S propose deux modes d'archivage : automatisé et interactif.

Archivage automatise

Un utilisateur disposant de droits d'accés d'administrateur peut configurer
I'archivage automatique de certaines analyses a intervalles réguliers. Les
analyses a archiver sont sélectionnées par une requéte. Pour configurer

de nouvelles requétes d'archivage, l'utilisateur doit sélectionner Automated
Archiver (Archiveur automatique) dans le menu « Administration » du Review
Client (Client de revue).
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La section Archive query (Requéte d'archivage) permet d'entrer des informa-
tions comparables a celles de la boite de dialogue Create Archive Unit (Création
des unités d'archivage) utilisée pour l'archivage manuel. Un nom de requéte d'ar-
chivage doit étre indiqué (obligatoire et unique) ainsi que le nom de l'unité
d'archivage et son chemin d'acces. Le nom de l'unité d'archivage recoit en
suffixe la date de création, par exemple « <fichier>-aaaa-mm-jj ».

La case a cocher Activé permet d'activer une requéte d'archivage. La requéte
d'archivage est présentée comme « activé » dans la liste de requétes d'archivage
automatiques. Si la coche est supprimée, la requéte est désactivée et indique
un état Désactive.

Il est possible de supprimer les analyses de la base de données apres un
archivage réussi.

Les criteres de la requéte sont notamment le temps d'injection, le nom de I'ins-
trument, le nom de l'opérateur, le nom de la séquence d'acquisition, le nom de
la méthode, le nom de 1'échantillon, le nom de 1'étude, les champs personnalisés,
l'opérateur de l'injection, 1'état d'approbation, etc. Les opérandes dépendent de
la catégorie de données, il est possible d'utiliser la négation NOT.
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Automated Archive Details

r—&rchive Query

Path iz relative ba C:h

Mame: IEastem Lab, weekly archive

Fath: Iarchive

File: Ielweekly

M odify clauze

Delete clause

v Active [+ Delete rinz after archiving
Comment:
wieekly archival of all rung older than one year, ﬂ
r— Eluery Condition
(| Clause [ oe | = AND 0R
Last reprocessing timestamp Older than 365" Days ago I
x| o] [x
Add clause

— Schedule

Frequency [wake up interval iz 15 min):
EVEMNY I 1 I\A-"eek[s] j

First starting date:  Day: |D1.D1.2DDS Time: IDS:DD:DD

Reenter your login nane: I

Test Query |

Reenter pour paszward; I

Ok

Cancel |

Help

Figure 59  Boite de dialogue Automated Archives (Archives automatisées)

¢ Données de type texte: égal, contient (caracteres génériques)

* Données numériques: égal, plus grand que, plus petit que, entre

¢ Date: antérieur a X jours/mois

Pour des performances optimales, le nombres de clauses pouvant étre définies
pour les archives automatisées est restreint a 10.
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Il est possible de définir une fréquence individuelle pour chaque requéte d'ar-
chivage. Vous pouvez configurer l'intervalle, par exemple quotidien, hebdoma-
daire, mensuel ou associé a un compteur (tous les x jours, semaines, etc.). Il faut
indiquer une First starting date (Premiére date de départ) pour l'exécution de la re-
quéte sur le serveur. L'utilisateur doit s'identifier et confirmer la création ou

la modification d'une requéte d'archivage avec les champs UserlD (ldentifiant)

et password (mot de passe), comme dans la boite de dialogue create archive unit
(création des unités d'archives) de création d'archives manuelles. Le bouton Test
Query (Tester la requéte) fournit des informations sur le nombre d'analyses ren-
voyées par la requéte avec la condition de requéte donnée.

Lors de l'activation d'une requéte d'archivage, celle-ci est exécutée automati-
quement la premiére fois comme indiqué par first starting date (Premiére date de
départ) Les archives suivantes seront créées a l'intervalle de temps indiqué.
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Les utilisateurs peuvent aussi sélectionner des analyses pour archivage a par-
tir de la vue archivage/suppression ou de l'interface graphique de la vue prin-

cipale ChemStore.

File “iew Options RBeview FReport

Adminigtration  Help

IF'roc:aine decay

IEompound

=
[ & v IK:
Sample |
= Start
B x| b ol dol8 M| L|fomm— kA
Run | Mark run Sample name Audit Status = DADT A, Sig=282 8 Ref=550,100 (PROCAINE
7 Procaine level 2 Mever Archived A %
a Procaine level 3 Wever Archived 1 FL
9 Procaine level 4 Mever Archived J 174 3’
Procaine level 5 Wever Archived 2
Procaine decay Mever Archived 184 g
: 124 =
13 A | Control Procaine Wever Archived =
14 Procaine decay Mever Archived 10§ L_
15 Procaine decay Mever Archived 74 T
16 Procaine decay Mever Archived
17 Procaine decay Mever Archived a9
18 Procaine decay Mever Archived a5
13 Contral PABS Wever Archived ) )
20 Control Procaine Wever Archived o
21 Procaine decay Mever Archived |3
22 Procaine decay Mever Archived =
23 Procaine decay Mever Archived DataFlIe .
24 Procaine decay Mever Archived PHI_001.D
25 Procaine decay Mever Archived PHI_0011.D >
5 Control PAES Never drchived 12 | Control PABS PHI_0011.D 0.,00|DAD1 B, Sig=2
37 Control Procaine Never drchived 12 | Control PABS PHI_0011.D 85.47 | DaD1 B, Sig=2
25 Frocaine decay Never drchived 12 | Control PABS PHI_0011.D 0.,00|DAD1T C. Sig=3
35 Frocaine decay Never drchived 12 | Control PABS PH9_0011.D 85,47 | DaD1 C, Sig=3
30 Procaine decay Mever Archived
kil Procaine decay Mever Archived
32 Procaine decay Mever Archived
33 Contral PABS Wever Archived
34 Control Procaine Wever Archived
is} Procaine decay Mever Archived
36 Procaine decay Mever Archived
a7 Procaine decay Mever Archived
2o Doocmice o o ] =
v Archive [ Delete T Feopen

Status

Figure 60
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Vous remarquerez que l'icone d'archivage est activée (et non pas l'icone de re-
vue d'échantillons).

La vue archivage/suppression contient un jeu d'outils identique a celui de
la fenétre graphique de revue d'échantillons a l'exception des trois outils
suivants :

Permet de spécifier ou et quand l'archivage doit étre effectué.

[

Supprime toutes les analyses marquées « a supprimer » dans la lis-
x te des analyses. Ce bouton apparait aussi dans la vue de suppres-
_ sion de la version autonome.

Rouvre toutes les analyses marquées « a rouvrir » dans la liste
des analyses et fait passer leur état en Approval Pending (Attente
d'approbation) (voir « Etat d'approbation des analyses » page 34).

Pour plus d'informations sur la fenétre graphique de revue d'échantillons, con-
sultez la section « Vue Sample (Echantillons) » page 41.

Sélectionnez la liste des analyses a archiver dans la liste d'analyses a gauche
de la vue Archivage/suppression, comme pour rechercher des données a réviser
ou a inclure dans un rapport en vue Review (Revue). Les analyses marquées
pour l'archivage sont protégées de toute modification de 1'état d'approbation
et des champs personnalisés. Etant donné que l'archivage peut étre différé a
un moment plus favorable (par exemple en dehors des heures de travail), les
analyses marquées pour l'archivage sont enregistrées dans un jeu de données
jusqu'a ce que l'archivage ait été effectué.

En principe, les travaux d'archivage manuel ne génent pas les travaux a dé-
clenchement automatique. Le premier travail déclenché a priorité. Une analy-
se programmée pour archivage dans deux « travaux » séparés est archivée par
le premier travail de la file d'attente.
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Create Archive Unit

~Achive Urni
Path s relative to: Charchive on Server: CSSERVER
Path: [study14FZ
Eile: [batchle3

[¥ Delete runs after archiving

Comment:

Wiy A =l

& now [wake up interval is 15 min.)

€ for Day Time
Hidd humimess tt

Resnter your password: ||

Figure 61  Fenétre de création des unités d'archivage

Archive Units (Unités d'archivage)

Les analyses archivées sont enregistrées sous forme d'unités d'archivage
(archive units); une unité d'archivage contient toutes les versions des analy-
ses spécifiées. L'unité d'archivage peut étre créée automatiquement ou ma-
nuellement, comme indiqué ci-dessous. Lorsque vous définissez une unité
d'archivage, vous spécifiez un nom de fichier et un chemin et vous pouvez éga-
lement ajouter une description de 1'unité d'archivage. Ces informations peu-
vent étre utilisées ultérieurement pour rechercher une unité d'archivage
spécifique. Quand ChemStore C/S crée I'unité d'archivage, il associe un numé-
ro d'identification généré par le systeme et un fichier de catalogue au format
XML pour décrire le contenu de I'unité d'archivage binaire. Le nom de fichier
correspond au nom de l'unité d'archivage avec l'extension XML. La Figure 62
page 146 présente un exemple de fichier catalogue XML.
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C:\archivelelweekly-2002-12-02_xml
| Ele Edt Yiew Favoites Teoks  Help | Links >

=7teml version="1.0" encoding="UTF-8" 7= j
- zarchiveCatalog
xmins: xsd="http:/ /www.chem.agilent.com/NDS/ArchiveRestore /XMLSchema"
wmlns: wsi="http:/ /vwww.w3.0rg /2001 /XMLSchema-instance ">
+ «Head ID="1003">
- <Body:>
+ «User ID="102" Revision="0"=>
<Instrument ID="1001" Rewvision="0"=
<Method ID="1134" Revision="0"=
=Project ID="1001" Revision="0"=
- =Sample ID="1001" Revision="0">
=Mame=Isocratic Std. 1</Mame=
+ =Created>
< Typex=Calibration</Type>
<BarCodez<none></BarCodes
=CalibLevel=1</CalibLevel=
<acquisition ID="1134" Revision="0"=
. zFesult ID="1134" Fevision="1"=

+ o+ o+

<Marme /=
- «<Createds=
- =lsers
<ID=102</10%
P - P P S’ - PR pup =
4 | _'l—I
|@ l_l_lg My Computer 4

Figure 62  Exemple de fichier catalogue XML

Ce fichier catalogue peut étre utilisé pour l'indexation en cas de gestion d'ar-
chivage évoluée, par exemple dans des systemes de gestion de document
(DMS) externes.

L'archivage est protégé par des droits d'accés et un mot de passe. La vue archi-
vage/suppression ainsi que I'option de menu « Automated archives » (Archives
automatisées) ne sont disponibles que pour les utilisateurs disposant des
droits d'accés corrects. Pour transmettre un travail d'archivage, l'utilisateur
doit entrer son identifiant et son mot de passe.
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Suppression d'analyses

Si le pack de sécurité pour ChemStore C/S n'est pas installé, il est possible

de supprimer des analyses sans archivage préalable. Dans la vue suppression
de la version autonome, ainsi que dans la vue archivage/suppression de la ver-
sion client/serveur, vous pouvez marquer les analyses de maniére explicite
pour qu'elles soient supprimées ultérieurement. La sécurité des données est
assurée en autorisant seulement les utilisateurs ayant un droit d'acces suffi-
sant (voir « Définition et gestion des utilisateurs » page 131) pour exécuter ces
taches et en demandant une confirmation assortie d'un mot de passe pour que
les analyses soient réellement supprimées.

Dans la version client/serveur, il est également possible de supprimer automa-
tiquement les analyses archivées de la base de données.

Les analyses que vous supprimez sont effacées de la base de données et ne peuvent
plus étre retrouvées. Veillez a ne supprimer que les analyses déja archivées ou celles
dont vous n'avez vraiment plus besoin.

Réouverture d'analyses

Les analyses qui sont archivées, mais pas supprimées figurent toujours dans la
base ; elles sont cependant verrouillées et ne peuvent étre modifiées, & moins
d'étre rouvertes. Pour ce faire, sélectionnez les analyses archivées dans la liste
des analyses a gauche de la vue archivage/suppression et cliquez sur le bouton
Reopen (rouvrir) décrit a la page précédente.

A l'instar de l'archivage, la réouverture n'est disponible que pour les utilisa-
teurs disposant des droits requis.
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Restauration des analyses

Les analyses archivées et supprimées ne figurent plus dans la base de don-
nées. Pour accéder a des analyses archivées et supprimées, vous devez d'abord
les restaurer (les recopier dans la base de données) puis les rouvrir.

Vous pouvez restaurer une unité d'archivage compléete ou choisir de restaurer
une ou plusieurs analyses dans l'unité d'archivage. Pour choisir l'unité d'archi-
vage a restaurer, utilisez le journal d'archivage (Archive History) : il permet
d'afficher toutes les unités d'archivage par ordre chronologique de création.
Etant donné que vous pouvez avoir enregistré de nombreuses unités d'archiva-
ge dans la base de données, il peut étre difficile de retrouver celle contenant
les analyses recherchées ; un utilitaire de recherche est disponible pour vous
aider a localiser l'unité d'archivage souhaitée dans la liste.

Comme pour l'archivage, vous pouvez spécifier une restauration immédiate
(dans le délai d'activation du serveur), mais vous pouvez également différer
cette opération. La restauration copie dans la base de données toutes les ver-
sions de l'analyse sélectionnée dans l'archive.

La restauration est protégée par des droits d'acces, un identifiant et un mot de
passe. Seul l'utilisateur disposant des droits d'acces peut accéder a la vue ar-
chivage/suppression, l'identifiant d'utilisateur et son mot de passe doivent
étre entrés avant la restauration.

Interface d'archivage XML générique

De plus, une interface d'archivage XML générique peut étre ajoutée au serveur
ChemStore C/S. Celle-ci permet de mettre en place une liaison vers des syste-
mes de gestion d'archivage externes (DMS, HSM, etc). L'interface d'archivage
est installée a partir du répertoire \G1410a\archiver_interface sur le CD-ROM
ChemStation Plus. Consultez le fichier readme.txt pour plus de détails sur
l'installation.

Quand cette interface est installée, ChemStore C/S signale a l'interface d'archi-
vage générique XML la création de chaque unité d'archivage. Le nom et I'em-
placement de 1'unité d'archivage ainsi que le fichier XML correspondant sont
transmis au plug-in par défaut. Selon la nature du plug-in, différentes activi-
tés, par exemple le transfert de I'unité d'archivage vers un systéme DMS suivi
de sa suppression en local, peuvent étre lancées. Apres traitement réussi de
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I'unité d'archivage, un message de notification avec un ID externe de I'empla-
cement de stockage peut étre renvoyé a l'interface d'archivage générique XML,
pour retransmission de ces informations a ChemStore C/S.

Le prérequis pour l'utilisation de l'interface d'archivage XML générique est le dé-
veloppement d'un plug-in. Sur demande, Agilent peut fournir un kit de dévelop-
pement contenant les informations nécessaires pour programmer un tel plug-in.

Un exemple simple de plug-in est livré avec l'installation de l'interface d'archi-
vage XML, il ne nécessite aucune configuration ultérieure. Ce plug-in simple
ouvre une boite de dialogue sur le PC serveur a chaque création d'un fichier
d'archivage.

Messenger Service

Message From WaDC2426 to WaDC2426 on 29,11, 2002 13:59:51

ChemsStore wants you ko archive Ciarchivelarchivel with ID 10011

Figure 63 Message généré par un plug-in simple d'interface d'archivage XML générique

Le message et la fonction du plug-in simple sont modifiables par le fichier Ad-
dArchive.cmd dans le dossier du plug-in simple (« C:\Program Files\Agilent
Technologies\XML-based Archive Restore\Examples\Simple Plugin »).

Vous trouverez une présentation simplifiée du traitement de données dans ce
plug-in simple et des extensions possibles pour un plug-in personnalisé sur la
Figure 64.
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archivage programmé

interface

générique d'archivage
Plug-in

DMS ou HMS

u
Client de revue de donnée
unité d'archivage
+ fichier XML
archivage DMS ou
v
manuel HMS
T (c-a-d sur bande,
Base de données (— CD, DVD)
Oracle
T T
unité d'archivage 1
+ fichier XML 1
; ) : DMS or HMS
lug-in
- 1A | £

interface
générique d'archivage

[P B EE—

restauration
Figure 64 Interface d'archivage XML générique

La restauration doit étre effectuée d'abord manuellement en remettant le fichier
d'archivage binaire a son ancien emplacement, puis par ChemStore comme dans
les révisions précédentes de ChemStore.

Etats d'archivage

Lorsqu'une analyse est transférée d'une ChemStation vers ChemStore C/S,
I'état d'archivage Never Archived (Jamais archivé) lui est attribué. Lors-
qu'une analyse a été sélectionnée pour étre archivée, I'état d'archivage Archive
Pending (Attente d'archivage) lui est attribué et elle est alors verrouillée con-
tre toute modification. Si la suppression apres archivage a été spécifiée, 1'état
Archive Delete Pending (Attente de suppression d'archivage) lui est attribué.
Une fois cet état attribué, une analyse ne peut plus €tre retrouvée par une re-
quéte d'extraction. Les états Archive Pending (Attente d'archivage) et Archi-
ve Delete Pending (Attente de suppression d'archivage) ne sont applicables
qu'apres l'achevement de 1'unité d'archivage, quand 1'état d'archivage de l'ana-
lyse passe a Archived (Archivé) pour une opération d'archivage terminée.
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Pour ce qui concerne la suppression des archives, les informations d'archivage
et de suppression sont disponibles seulement & partir de l'interface de 1'unité
d'archivage dans l'application Admin Client.

L'état d'archivage n'est pas mis a jour automatiquement; vous devez lancer une requéte
sur les analyses en instance de changement d'état pour qu'il soit effectivement mis a jour.

Si l'archivage échoue — par exemple, parce que le support de stockage est satu-
ré avant la fin de l'archivage — 1'état Archive Failed (Echec de l'archivage) est
attribué. Si cela se produit, votre administrateur doit utiliser le programme

Admin Client pour résoudre ce probleme en planifiant de nouveau l'archivage.

Une analyse qui a été archivée mais non supprimée (c'est-a-dire qui reste pré-
sente dans la base de données) est verrouillée contre toute modification telle
qu'un changement de son état d'approbation ou de la valeur d'un champ per-
sonnalisé, jusqu'a ce qu'elle soit explicitement rouverte. L'état Reopened (Rou-
vert) lui est alors attribué. Les analyses rouvertes doivent étre archivées de la
méme maniere que les analyses normales.

Il existe un certain nombre de régles pour déterminer I'état d'une analyse lors-
que vous la restaurez dans la base de données.

Si I'analyse a été supprimée de la base, les regles qui s'appliquent sont les
suivantes :

¢ Sivous restaurez la derniére archive en date, I'analyse est transférée vers la
base de données et marquée Dearchived (Restaurée).

¢ Sil'analyse a été archivée plusieurs fois et si vous tentez de restaurer une
archive qui n'est pas la plus récente, I'analyse est transférée vers la base de
données et marquée Read-Only (Lecture seule).

Si, apres avoir lancé un processus de suppression ou de restauration, l'analyse
est toujours présente dans la base de données, les régles qui s'appliquent sont
les suivantes :

¢ Sivous tentez de restaurer l'archive la plus récente, I'analyse sera transférée
vers la base de données et 1'état dearchived (restaurée) lui sera attribué.
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¢ Sivous tentez de restaurer une archive qui n'est pas la plus récente, I'analyse
est restaurée et marquée read-only (lecture seule). Si vous restaurez ensuite
une archive plus récente mais qui ne soit pas la plus récente, I'ancienne ana-
lyse restaurée est remplacée et toutes les analyses passent en lecture seule-
ment. Si vous tentez de restaurer des versions d'analyse plus anciennes que
celles qui sont restaurées pour l'instant, les applications n'autorisent pas la
restauration de ces analyses a remplacer celle de la base de données.

Si I'analyse est toujours présente dans la base de données et n'a pas encore
été restaurée depuis une unité d'archivage, I'application n'autorise pas la res-
tauration ni le remplacement de cette analyse dans la base.

Vous pouvez trouver une liste des analyses ayant été remplacées ou non lors
de la derniere opération de restauration d'une unité d'archivage dans la vue
de Rapports d'archives (Archive Reports) du logiciel ChemStore Admin Client.
Cette information est également consignée dans le journal du serveur.

Les relations qui existent entre les différents états d'archivage sont présentées
dans la Figure 65. Voir aussi le paragraphe « Etude détaillée d'un exemple de
cycle d'archivage/restauration » ci-apres, pour obtenir un exemple spécifique
de la maniére dont les processus d'archivage/de restauration affectent 1'état
de l'analyse.

Jamais | choisie
archivée |pour

Attente
d'archivag

Figure 66  Relations entre les états d'archivage

Revue des états et rapports d'archivage

Pour consulter le calendrier des archivages/restaurations en attente, vous
devez utiliser les commandes du menu Review (Revue) en haut de la fenétre
principale de la vue archivage/suppression (voir Figure 60 page 143). Vous
pouvez aussi passer en revue l'historique d'une archive et évaluer les raisons
d'un échec d'archivage ou de restauration.
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Les archives automatisées ne sont pas mentionnées dans le calendrier d'archi-

vage en cours parce que les requétes d'archivage automatique sont exécutées
directement a la date et a I'heure indiquées.

Vous pouvez également consulter le calendrier et I'historique d'archivage a
partir de la vue principale du client d'administration. Tout utilisateur peut
consulter ces rapports sans mot de passe pour y accéder a partir du client
d'administration. Depuis ce programme, vous pouvez également consulter les
rapports suivants :

¢ Archive Units (Unités d'archivage)

¢ Runs in an archive unit (Analyses incluses dans une unité d'archivage)
* Runs to be deleted (Analyses a supprimer)

¢ Audit Trail (Journal d'audit)

* Information for an object (Informations concernant un objet)

* Base path, wake-up interval et time-out interval (Chemin de base, délai
d'activation et délai d'attente)

¢ Active spool/download table (Gestionnaire d'archivage actif/planning
de transfert)

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent 153



5

154

Sécurité des données

Etude deétaillée d'un exemple de cycle d'archivage/restauration

Exemple

Vous comprendrez plus facilement les processus d'archivage et de restauration
a l'aide d'un exemple.

L'exemple suivant comporte deux figures : la Figure 66 page 154 présente
les étapes du processus d'archivage d'une analyse dans plusieurs unités d'ar-
chivage. La Figure 67 page 155 fournit un exemple de processus de restaura-

tion lorsque l'analyse n'est plus présente dans la base de données de la
Figure 66.

Base de données Bande/disque
Etat d'archivage del'analyse 10 Numéro (1D)
d'unitéd'archivage
Choisie
Jamais _POUT_ Attente
archivée |archivage| d'archivage
Archivage au (:Ilgé)
moment spécifié
Réouverture  |l-g—Archivée
(modification du 12/6) |Réou-
verture
Archivage ID2
'] > (12/7)
o Réarchivage/sup
Archivée pression 03
(12/12)
Labase de donnéesne
contient plus!|'analyse 10

Figure 66  Exemple de processus d'archivage
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base de données

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent

5

Base de données Bande/disque
Etat d'archivage del'analyse Numéro (1D)
d'unitéd'archivage
La base de donnéesne
contient plus|'analyse 10
Restauration de
I'analyse 10 ID1
L r I
ecture seule (1213)
(12/12)
Restaurer
Lectureseule] I'analyse 10 1D2
g a2/7)
Si vous tentez de restaurer I'analyse 10
dans des unités d'archivage dont la date
est antérieure a l'unité la plus récente, les
analyses seront transférées vers la base
de données avec I'état Lecture seule.
] Restauration de
Restaur ée I'analyse 10 ID3
(12/15) (12/11)
Puisque ID3 est I'unité d'archivage
la plus récente, I'analyse 10 sera
restaurée et pourra étre rouverte
dans la base de données.
Figure 67 Exemple de processus de restauration — |'analyse 10 n'existe plus dans la
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Gestion de I'archivage et de la restauration sur Admin Client

Les administrateurs peuvent exécuter certains préparatifs sur ChemStore C/S
Admin Client avant que les utilisateurs possédant les droits d'acces correspon-
dants archivent et restaurent des analyses. ChemStore C/S Admin Client est
une application web que vous pouvez utiliser sur n'importe quel PC du réseau
pour gérer facilement les fonctions d'archivage et de restauration et d'autres
processus exécutés par le serveur. Le programme Admin Client communique
avec le serveur d'archivage qui fonctionne comme un service NT de l'ordina-
teur serveur. Vous accédez au programme Admin Client & 1'aide d'un naviga-
teur web. Admin Client permet d'exécuter les taches suivantes :

¢ planifier l'archivage, la restauration et la suppression d'opérations ;
¢ modifier des opérations planifiées ;

¢ examiner les rapports détaillant les opérations en attente ;

¢ revoir I'historique des archivages et des restaurations ;

¢ examiner les informations concernant les archives, les analyses et
d'autres objets ;

e exécuter les opérations d'archivage, de restauration et de suppression
immédiatement ;

e définir les parametres de fonctionnement du serveur tels que le délai d'acti-
vation (wakeup interval) ;

e connecter le serveur d'archives a Oracle ;

* ajouter et modifier les informations de connexion de la base de données.

Pour plus d'informations sur l'utilisation de ces fonctions de gestion, consultez
l'aide en ligne du programme Admin Client.

Consultez la section « Archivage et restauration » page 139 pour plus de dé-
tails sur I'archivage et la restauration avec le logiciel ChemStore C/S.
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Présentation du processus d'archivage et de suppression

Le programme Admin Client vous aide a gérer les processus d'archivage exécu-
tés sur le serveur d'archivage. Les étapes d'archivage et de suppression d'une
analyse sont décrites ci-dessous.

1 Un utilisateur spécifie les analyses de la base de données qu'il souhaite ar-
chiver a l'aide d'une fonction interne a ChemStore C/S et indique la date et
I'heure de l'opération. Ces analyses sont placées dans des tables d'archivage
a l'usage exclusif du serveur d'archivage. L'opération a effectuer et la date
prévue sont enregistrées dans une table de planification (planning).

2 Lorsque le serveur est réactivé, il vérifie le planning pour déterminer s'il
y a des demandes d'archivage en attente. Si c'est le cas, le systeme vérifie
l'intégrité des demandes ; par exemple, certaines analyses ne peuvent
€tre archivées que si elles sont dans un état compatible avec l'archivage.

3 Sile serveur détermine qu'une analyse peut étre archivée, les données sont
enregistrées dans un fichier binaire (dans le répertoire spécifié par la varia-
ble PATH). En complément de 1'écriture des données de 1'analyse dans le
fichier d'archives, toutes les données concernant les objets relatifs a 1'analy-
se, tels que la méthode et les données brutes, sont aussi enregistrées dans le
fichier binaire. Si une erreur se produit pendant cette partie du processus,
I'état « Failed » (Echec) est attribué a 1'archive de 1'analyse dans les tables
d'archivage et elle est supprimée du planning,.

4 Quand le serveur a fini d'écrire les données dans le fichier binaire, il retour-
ne a la base de données pour marquer les analyses archivées pour suppres-
sion si le parametre AutoDel de l'archive a la valeur TRUE (VRAI).

b L'opération de suppression a lieu automatiquement aprées un archivage
réussi. A tout moment, les administrateurs peuvent utiliser ChemStore C/S
Admin Client pour planifier manuellement une opération de suppression
d'une analyse.

6 Lors de l'opération de suppression, toutes les analyses marquées pour sup-
pression pendant l'archivage ou manuellement depuis ChemStore C/S sont
supprimées.
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Exécution des taches d'archivage/restauration sur Admin Client

Les taches citées au début de cette section sont divisées en cinq groupes. Il s'agit
des rapports d'archivage, des taches d'archivage, des commandes serveur, des
options de configuration globale et des fonctions de test. Les administrateurs
doivent ouvrir une session sur Admin Client avec un nom d'utilisateur et un mot
de passe pour effectuer l'archivage, les commandes serveur et les tests. Tout uti-
lisateur ayant acceés au réseau peut consulter ces rapports sans ouvrir une ses-
sion sur Admin Client.

Vous accédez aux taches de ces groupes a partir de la page web principale
du programme Admin Client.

A ChemStore C/5 Admin Client - Microsoft Intemnet Explorer

Fle Edt View Go Favoiles Help ‘ﬁ
s D a
Esch  fopad | Slop  Asiesh  Home | Seah Faveries Hitow  Chamnels | Fulscieen  Mal Pt Edt
Address [87 hutp:/ inpwbm B0 /ChemStorHPCS Aduin him =1 H Links
. .
ChemStore C/S Admin Client
Help
Sewver Connection
Chemgtore Alias: hpes
Clients Gonnected: 1
Active Clients: 0
Login User
Login_ | Refresh Users
Archive Reports |smecmepnmnwew,= =l
Archive Tasks [setect Taskto Perform -» =l
Server Control [getect server Control commang > =l
Global Config ISE\EEtCnnﬂg Command -» =l
Test [getecttestcommand -~ H
Message =
&1 Applet stared | I || [5% Localinnanet zone
i 5tant | [ 2] ChemStore C/S Admi... {0 a7

Figure 68 Page web principale d'Admin Client
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Une fois que vous avez accédé a la page web principale du programme Admin
Client, vous pouvez accéder aux différentes taches en fonction de vos droits
d'acces. La plupart des vues et des rapports ont le format suivant :

tory Report [double clicl

Status ArUser Sh User Qp User Description Errhlum | Message|

17 Run Delete Failed |November adwin Ar Server +
18 Run Delete Failed |November adwin Ar Server +
15 Pun Deleter Ran Nowember adwin Ar Serwer +
14 1507 |Archived Novenber aduin aduin Ar Server |+

13 1504 Dearchived Noveunher aduin aduin Ar Server |+ +
1z Fun Deleter Ran Hoveuher aduin Ar Herver +
11 1506 Archived HNovenher aduin aduin Ar Herver |+

10 Run Deleter Ran Howember adwin Ar Server +
9 1505 Archived Howember adwin adwin Ar Serwer

g Pun Deleter Fan Novenber aduin Ar Zerver +
7 1504 [Archived Novenber aduin aduin Ar Server |+

[ 1502 Dearchived Noveuher aduin aduin Ar Server |+ +
5 1501 Dearchived Hoveuher aduin aduin Ar Herver |+ +
4 Run Deleter Ran Noweunher aduin Ar Serwer +
3 1502 Archived Howember adwin adwin Ar Server +

2 Fun Deleter Ran Howember adnin Ar Serwer +
1 1501 |Archived Novenber aduin aduin Ar Server |+

Close

Figure 69  Rapport chronologique du serveur d'archivage
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Journal d'audit

160

Le journal d'audit conserve la trace de toutes les modifications qui affectent
les analyses. Chaque échantillon possede son journal d'audit mis a jour séparé-
ment des données d'échantillon. Le journal d'audit n'est pas archivé avec l'ana-
lyse ; donc les opérations d'archivage et de restauration peuvent étre ajoutées
au journal ; le lien avec le journal d'audit est maintenu méme si l'analyse est
archivée. Les activités qui générent une écriture dans le journal d'audit sont
les suivantes :

¢ modification des valeurs des champs personnalisés ;

* modification de 1'état d'approbation ;

¢ modification du nom de I'échantillon ;

¢ modification de 1'état de retraitement ;

e ajouts et suppressions dans un lot ;

¢ modification de 1'état d'archivage.

Vous pouvez afficher le journal d'audit de n'importe quelle analyse ; il contient
une table qui récapitule toutes les modifications apportées a l'analyse (avec la
date, 'heure et I'auteur) (voir la Figure 70 page 161). Des boutons permettent

d'afficher les informations supplémentaires sur les modifications des champs
personnalisés et les états d'archivage.
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| ersion | Reazon for entry I Status | Modified by | Muodified at | Processed Il
Approval Pending Adrainistrator 11/22/1999 20:02:34 11742271999 20:02:34
b .
5 Mew Approval Pending chiistoph 1171999172522 111171999 17.25.22
4 Status Changed Approved “wiwINTER ora 03/20A193316:53.23 | 08/23/1933 1580817
4 Mew Approval Pending chiistoph 08/23/1935 18:08:17 08/23/1939 18:08:17
3 Status Changed Approved WwWINTER ora 09/20/1933 16:58:11 07/28/1999 112217
3 Edit Custorn Field Approval Pending chiistoph 09/20/1999 16:53.02 07/28/1999 11:2217
3 Mew Approval Pending chiistoph 07/28/1993 11:2217 07/28/1999 11:2217
2 Status Changed Fejected wiwINTER ora 09/201939 170016 | 07/116/1993 16:14:32
2 Mew Approval Pending chiistoph 0716/1999 16:14:.32 07/16/1999 16:14.32
1 Status Changed Figjected “wiwINTER ora 03/20193317:00:20 | 07/14/1933 16:43:37
1 Mew Approval Pending Administrator 07/14/1993 16:43:37 07/14/19399 16:43:37
Camment for selected entry:
Processed on Instrument 1, HFWEM187 ﬂ
I]
T i Costom fieldlvalies | Arefive detals | Frint Cose Help |

Figure 70  Journal d'audit
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Notification par e-mail

162

La fonction décrite ci-dessous n'est disponible que sur les systémes client/ser-
veur. Il s'agit d'envoyer une notification automatique par e-mail pour certains
événements, cette fonction doit étre configurée par 'administrateur (ou un
autre utilisateur disposant de droits d'acces d'administration). Les événe-
ments qui déclenchent une notification automatisée par e-mail sont :

verrouillage d'un compte d'utilisateur suite au dépassement du nombre
de tentatives infructueuses d'ouverture de session ;

envoi d'un lot en revue ;
effacement d'un mot de passe ;
création d'un utilisateur ;

modification de droits d'acces.

Sauf pour la « notification d'envoi de lot », ces notifications par e-mail ne doi-
vent étre envoyées qu'aux administrateurs pour les avertir de violations éven-
tuelles de sécurité. Le fonctionnement des notifications par e-mail impose
I'existence d'un serveur d'e-mail en état de fonctionnement. Le message peut
étre envoyé de deux facons :

Par SMTP anonyme a un serveur de messagerie.

Dans ce cas, le serveur de messagerie doit étre configuré pour autoriser
les messages anonymes par SMTP. Pour une meilleure sécurité, le serveur
de messagerie peut ajouter l'adresse IP du serveur de base de données
ChemStore a sa liste de confiance pour autoriser le protocole SMTP
anonyme seulement a partir des serveurs de confiance.

Utilisation de LDAP

Dans ce cas, le serveur virtuel SMTP du serveur Windows 2000, disposant
de fonction de routage LDAP, peut étre utilisé. La notification par e-mail
est ensuite transmise par LDAP au serveur de messagerie. Ceci impose
I'existence d'un compte sur le serveur de messagerie utilisé pour envoyer
le message ; ce compte devient I'émetteur du message.
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E-Mail Motification Setup

[ Mail server setup |

tailhost: Idbsewer Port: |25

Sender: |I:hem8 toreS erveri@compary. com

Account Lacked I Created batch | Cleared password I Created new user I Modified permissions

¥ Enable

To: Isyslem_admin@company.com

Ce: I

Subiject: |Account Locked

User Test: |Account of the user above has been locked. Please take appropriate action. ;I

-

Send test mail... |

(n].4 | Cancel | Help |

Figure 71  Boite de dialogue E-Mail Notification (Notification par e-mail)

La boite de dialogue E-Mail Notification (Notification par e-mail), présentée
sur la Figure 71, contient les parametres de connexion au serveur de message-
rie ainsi que les adresses e-mail des destinataires de la notification. Un sujet
par défaut, par exemple « verrouillage de compte » peut étre modifié, il est aus-
si possible d'ajouter du texte.

Le message de notification par e-mail contient la date et I'heure d'initiation
du message, l'identifiant de l'utilisateur concerné et les détails sur le

client ChemStore, ainsi que le texte supplémentaire indiqué pendant la
configuration.
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Une fonction de test de messagerie permet de vérifier la bonne configuration
de cette fonction.

Les formats d'adresse e-mail valides sont les suivants :

a) personne@nom.domaine par exemple :
jean.echantillon@societe.com

b) texte<personne@nom.domaine>  par exemple :
Jean Echantillon<jean.echantillon@societe.com>

b) « texte »<personne@nom.domaine> par exemple :
« jean Echantillon »<jean.echantillon@societe.com>

Les adresses e-mail doivent étre séparées par des « ; »(point-virgules).

164 Guide des concepts ChemStore C/S Agilent



Sécurité des données )

Journal de la base de données

Toutes les interactions qui peuvent avoir une incidence sur la sécurité de la
base de données ou de l'application sont consignées dans un journal (logbook).
Les entrées du journal peuvent étre affichées dans un tableau ; utilisez une re-
quéte pour afficher uniquement les entrées répondant aux critéres sélection-
nés. Les actions qui créent une entrée dans le journal sont :

¢ configuration d'utilisateur (création d'utilisateur, modification de droits
d'acces, changement de mot de passe, effacement de mot de passe, désacti-
vation d'utilisateur, réactivation d'utilisateur, changement du nom d'affi-
chage de l'utilisateur) ;

* modification d'état d'analyse (approbation d'analyses, rejet d'analyses,
réouverture d'analyses, suppression de requéte de lot,

e suppression de travaux de mise en file d'attente, modification de champs
personnalisés) ;

¢ archivage et maintenance de base de données (archivage d'analyses, restau-
ration d'analyses, archivage d'analyses avec suppression, modification d'ar-
chivage, modification d'archivage avec suppression, suppression d'analyses,
migration de données, mise a jour de schéma de base de données) ;

¢ calculs (création de modele de calcul, création de version de modele
de calcul).

Le journal est affiché en commencant par la derniére entrée ; il peut
€tre imprimé.
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Validation et sécurité des fichiers imprimeés

Pour assurer l'exportation des résultats vers un systeme LIMS a base de fi-
chiers, ChemStore C/S permet d'imprimer les rapports dans un fichier au for-
mat xml ou csv. Ces formats sont de simples fichiers de texte qui pourraient
étre facilement falsifiés. Pour résoudre ce probléme, ChemStore C/S comporte
un mouchard de validation que vous pouvez utiliser pour vous assurer que les
fichiers de rapport n'ont pas été modifiés.

Validation de fichiers en fonctionnement

Dés que le générateur de rapport a fini d'écrire dans le fichier texte, il appelle
la fonction de sécurisation du fichier. ChemStore C/S comprend a cet effet une
fonction de « sécurisation de fichiers » qui calcule une signature numérique et
I'enregistre avec le fichier. A tout moment, la signature numérique peut étre
recalculée et comparée a celle enregistrée avec le fichier ; une différence entre
les deux signatures signale que le fichier a été modifié.

Si vous souhaitez vérifier automatiquement la conformité des fichiers de rap-
ports exportés aux données d'origine, vous pouvez utiliser un fichier de com-
mandes de validation pour calculer le total de controle. Le fichier de
commandes c:\hpchem\chemstor\validatefile.bat lance hpexfs.exe et affiche
un message d'erreur si les codes de sécurité ne correspondent pas.

Quand le fichier hpexfs00.exe est installé sur un ordinateur ot ChemStore C/S n'est pas
installé, les fichiers hpcsfs00.dll et msvbwmb0.dll doivent étre installés et enregistrés
manuellement. Hpcsfs00.dll et hpexfs00.exe sont destinés aux systemes d'exploitation
Microsoft Windows ; ils ne sont pas utilisables sous UNIX.
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Fonctions de validation des fichiers

Une DLL (hpcsfs00.dll) apporte trois fonctions :

SecureFile(chemin) Cette fonction effectue les opérations nécessaires pour sé-
curiser le fichier spécifié. Elle calcule une « signature » du fichier et 1'ajoute en
fin de fichier. La signature est une valeur de hachage — valeur sur 24 caracteres
calculée par l'algorithme RSA Data Security, Inc. MD5 Message Digest.

ValidateFile(chemin, clé) Cette fonction recalcule la signature du fichier et la
compare a celle enregistrée initialement par la fonction SecureFile(). Si les si-
gnatures ne sont pas identiques ou si le fichier n'a pas de signature, c'est qu'il
a été modifié et la fonction ValidateFile() renvoie un code d'erreur. Notez que
le parametre clé n'est pas utilisé dans la version actuelle de cette fonction.

UnsecureFile(chemin, clé, nouveauchemin) Cette fonction retire la signature
du fichier et écrit une nouvelle version du fichier dans nouveauchemin. Notez
que le parametre clé n'est pas utilisé dans la version actuelle de cette fonction.

Remplacement de la procédure de sécurité intégrée par une
procédure personnalisée

Si vos besoins en sécurité sont supérieurs a ceux qu'apporte ChemStore C/S,
vous pouvez simplement remplacer le fichier hpesfs00.dll par votre propre fi-
chier hpcsfs00.dll.

Vous devrez retirer du registre le fichier Agilent hpcsfs00.dIl avant d'enregistrer votre
nouveau hpcsfs00.dll avec I'utilitaire regsrv32.

Vous devez vous assurer que votre hpcsfs00.dll apporte les trois fonctions dé-
crites dans cette section.

Public Function SecureFile (strFilePath As String, strKey As String) As Long

Renvoie zéro si l'opération est réussie, sinon renvoie un code d'erreur. Le géné-
rateur de rapport appelle cette fonction lorsqu'il a terminé d'écrire dans le
fichier texte.

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent 167



5

168

Sécurité des données

Public Function ValidateFile (strFilePath As String, strKey As String) As Long

Vérifie que le fichier du chemin spécifié a été sécurisé et n'a pas été modifié
depuis.

Renvoie zéro si le fichier est sécurisé et si les signatures concordent, sinon
renvoie un code d'erreur.

Notez que selon l'implémentation, strKey peut étre utilisée ou non. Elle n'est
pas utilisée dans l'implémentation par défaut qui valide un fichier en vérifiant
que sa signature correspond aux données qu'il renferme. La variable strKey
peut cependant étre utilisée dans le cadre d'une implémentation utilisant un
cryptage du fichier.

Public Function UnsecureFile (strFilePath As String, strKey As String) As Long
Retire la sécurité du fichier du chemin spécifié.

Renvoie zéro si l'opération est réussie, sinon renvoie un code d'erreur.

Notez que selon l'implémentation, strKey peut étre utilisée ou non. Elle

n'est pas utilisée dans l'implémentation par défaut qui retire la sécurité d'un
fichier en supprimant la signature intégrée dans ce fichier, entre les balises
d'ouverture et de fermeture (les balises restent en place dans le fichier).

La variable strKey peut cependant étre utilisée dans le cadre d'une implémen-
tation utilisant un cryptage du fichier.
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Gestion des données

Sauvegarde de votre base de données

170

Pour protéger vos précieuses données, il est indispensable d'établir une straté-
gie de sauvegarde appropriée. Vous devez sauvegarder vos fichiers de données
a intervalles réguliers. S'il n'est plus nécessaire de maintenir des données en
ligne, vous devriez également les archiver et les effacer afin de libérer un espa-
ce précieux sur le disque dur de I'ordinateur.

La procédure de sauvegarde copie vos fichiers de base de données (et tous les
autres fichiers que vous avez choisi de sauvegarder) depuis le disque de votre
ordinateur vers un autre support, le plus souvent un CD-ROM amovible ou une
cartouche magnétique. La sauvegarde est recommandée pour toutes les infor-
mations importantes stockées dans un ordinateur. Les intervalles de sauvegar-
de doivent étre aussi rapprochés que nécessaire pour protéger vos données les
plus importantes ; un programme de sauvegarde hebdomadaire de la base de
données compléete est couramment appliqué ; il est cependant possible, si vo-
tre débit d'échantillons est tres élevé, que vous ayez besoin d'effectuer une sau-
vegarde quotidienne.

La version autonome de la base de données est un fichier Microsoft Access ;
vous pouvez utiliser n'importe quel programme de sauvegarde courant pour
copier le contenu du dossier hpchem/database sur un autre support.

La base de données client/serveur est une base Oracle, vous devez arréter

I'instance de base de données pour effectuer une sauvegarde complete.

Dans la version autonome comme dans la version client/serveur du produit, vous ne devez
pas accéder a la base de données pendant une sauvegarde, il est donc essentiel de prévoir
des périodes d'indisponibilité pour effectuer cette opération de maintenance indispensable.
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Sauvegarde ou archivage ?

Contrairement a l'archivage (voir Chapitre 5, « Sécurité des données »), la sau-
vegarde concerne toujours I'ensemble des données. En cas de panne du syste-
me, vous pouvez restaurer la totalité de la base de données sur le systéeme
apres réparation.

L'archivage permet de transférer des enregistrements individuels de la base de
données sur une unité d'archivage distincte de la base de données ; les enregis-
trements transférés peuvent étre ensuite éventuellement supprimés de la base
de données. Notez que l'archivage est disponible uniquement avec la version
client/serveur de ChemStore C/S.

Il est important de bien comprendre que les archives créées avec ChemStore C/S ne
peuvent étre restaurées que vers la base de données qui a permis de les créer, donc
la sauvegarde de la base de données compléte est une opération indispensable.

Une sauvegarde de la base de données permet de restaurer la base complete
(y compris les unités d'archivage) en cas de panne de votre ordinateur. En re-
vanche, il n'est pas possible de restaurer une base de données a partir d'unités
d'archivage. C'est la raison pour laquelle il importe d'effectuer une sauvegarde
réguliere de votre base de données.
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Sauvegarde de la version autonome

La version autonome de la base de données est un fichier Microsoft Access ;
vous pouvez utiliser n'importe quel programme de sauvegarde courant pour
copier le contenu du dossier hpchem/database sur un autre support. Ces logi-
ciels sont souvent fournis avec les périphériques de sauvegarde tels que les
graveurs de CD-ROM ou les lecteurs de bande magnétiques.

La sauvegarde impose un acces exclusif aux fichiers, il est donc essentiel que les
logiciels ChemStore C/S client et ChemStation ne soient pas en fonctionnement
pendant la procédure de sauvegarde.

Pour la restauration d'une base de données depuis un support CD-ROM, n'oubliez pas
d'enlever I'attribut de fichier lecture seule provenant du support CD-ROM lors de la copie
du fichier vers le disque dur. Pour cela, cliquez avec le bouton droit sur le fichier dans
I'explorateur apres restauration et choisissez Properties [Propriétés] sur le menu, décochez
ensuite la case Read-only [Lecture seule].

Un utilitaire est prévu pour réparer un fichier de base de données Microsoft Ac-
cess endommagé. Cet utilitaire est une application autonome exécutable depuis
le groupe ChemStore C/S dans le menu Programmes. Il comprend également des
fonctions pour compacter une base de données Access. Vous devriez compacter
votre base de données régulierement, en particulier si vous effectuez des modifi-
cations ou des suppressions d'analyses dans votre base. Cet utilitaire vous per-
met également de créer une nouvelle base vide ; la base vide peut étre utile pour
importer les parametres (requétes, filtres, parametres utilisateur et modeles de
rapports) d'une base de données existante.
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Si la base de données est endommagée de maniere irréversible, supprimez les
fichiers altérés de votre disque dur avant de restaurer les fichiers de la base a
partir de la sauvegarde la plus récente. Nous vous recommandons également
d'optimiser votre disque dur apres avoir supprimé les fichiers endommagés et
avant de restaurer la base de données au moyen, par exemple, de 1'outil de dé-
fragmentation du disque fourni avec votre systéme d'exploitation. Cette procé-
dure vous garantit que tout dommage physique affectant la surface du disque
dur sera identifié et écarté pour les nouveaux enregistrements. Elle optimise
également l'espace disque et la vitesse.

Sauvegarde Windows 2000/ XP

Windows 2000 comme Windows XP sont livrés avec des programmes de sauve-
garde compatibles avec beaucoup de lecteurs de bande standard. L'utilitaire

de sauvegarde fourni avec le systeme d'exploitation autorise aussi la sauvegar-
de vers un fichier unique qui peut ensuite étre placé sur un support hors ligne.

Les deux utilitaires de sauvegarde permettent de sauvegarder la base de regis-
tre Windows avec les données.

Automatisation et programmation de la sauvegarde
Windows 2000/ XP

Windows permet d'automatiser et de programmer les taches de sauvegarde par
des fichiers de commandes ou par le service Scheduler [Planificateur de taches].

Pour configurer le service Planificateur de tache pour un démarrage automati-

que, cliquez sur Start [Démarrer] et Run [Exécuter]. Sur la ligne de commande
tapez : nt backup.
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Utilisez l'assistant de sauvegarde pour définir des travaux de sauvegarde répé-
titifs et précisez les données a sauvegarder. Vous trouverez plus de détails
dans l'aide en ligne de 1'outil de sauvegarde.

N'effectuez jamais une sauvegarde sur un systéme indépendant tant que le Review
Client (Client de revue) est ouvert. Le fichier de sauvegarde ne permettrait pas de
restaurer la base de données. N'effectuez jamais de sauvegarde pendant une
acquisition de données car cela diminue la performance du disque dur ; les données
acquises pourraient ne pas étre écrites assez vite sur le disque et provoquer un
message de défaut d'alimentation ou de débordement de tampon dans le journal

de l'instrument, avec des pertes possibles de données.

Lecteurs de bandes

Les lecteurs de bandes sont les périphériques de sauvegarde les plus courants
aujourd'hui. Les lecteurs les plus simples lisent et écrivent sur des cartouches
Travan (les anciens standards sont les cartouches QIC-3020, QIC-3010, QIC-80,
TR-3 et TR-1) qui combinent les colits matériels initiaux les plus bas avec des
performances acceptables (jusqu'a 70 Mo/min). Les cartouches Travan peuvent
enregistrer plus de 2 Go de données sur une seule bande et sont donc suffisan-
tes pour sauvegarder la base de données Access de Microsoft. Les lecteurs Tra-
van se branchent soit sur le port interne IDE, soit sur un port paralléle et ne
requieérent aucun matériel supplémentaire en dehors du lecteur lui-méme et des
bandes. Mais les faibles performances des lecteurs Travan conduisent a ne pas
les recommander pour les sauvegardes de serveur.

Les lecteurs DAT utilisent habituellement l'interface SCSI et offrent une capaci-
té de stockage et des débits de transfert plus élevés que les lecteurs Travan. Ils
sont également plus fiables en cas d'utilisation intensive. Ils nécessitent l'instal-
lation d'une carte SCSI et sont le plus souvent disponibles en versions interne
et externe. Les lecteurs DAT sont un support économique pour la sauvegarde
de petits systémes serveur ou de grandes bases de données autonomes.

Les lecteurs DLT sont aussi le plus souvent des périphériques SCSI et offrent
un débit et une capacité de sauvegarde 2 a 4 fois supérieurs a ceux des lec-
teurs DAT. Ces lecteurs sont fortement recommandés pour la sauvegarde de
la base de données Oracle du produit client/serveur.
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CD-ROM

Les systemes CD-R (CD inscriptible) permettent d'enregistrer jusqu'a 700 Mo de
données sur un seul disque CD-R. Le graveur de CD est le plus souvent branché
sur l'interface IDE. Les supports CD-R ont une grande durée de vie, ils sont donc
intéressants pour I'archivage. Les disques CD-R peuvent étre lus par les autres
ordinateurs équipés d'un lecteur de CD-ROM et du logiciel adéquat.

Si vous prévoyez d'utiliser des CD inscriptibles pour sauvegarder les bases de
données MS-Access de la version autonome, prévoyez de limiter chaque base
de données a 700 Mo.

Le dossier G2181A du CD d'installation contient une configuration de services
NT pouvant étre installés pour surveiller automatiquement la taille de la base
de données.

N'effectuez jamais une sauvegarde avec un utilitaire sous Windows pendant
que la ChemStation effectue une acquisition de données ou que le Review Client
(Client de revue) est ouvert. La structure des fichiers enregistrés sur le support
de sauvegarde pourrait é&tre endommagée.
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Sauvegarde de la version client/serveur

La sauvegarde et la restauration de la base de données du logiciel
serveur ChemStore C/S est effectuée avec les outils Oracle. Consultez
la documentation Oracle correspondante.

Nous vous recommandons d'effectuer cette tache sous la supervision d'une personne
expérimentée sur Oracle.

Types de sauvegarde Oracle

Il existe deux types de sauvegarde des bases de données Oracle, la sauvegarde
a froid et la sauvegarde a chaud. Les sauvegardes a froid sont effectuées quand
aucune instance de la base de données n'est active, alors que les sauvegardes
a chaud peuvent étre effectuées pendant l'utilisation de la base de données.
Vous trouverez un exemple de procédure de sauvegarde a froid et de restaura-
tion dans le Guide d'installation de ChemStore dans la section « Taches d'ad-
ministration et informations de référence ».

Sauvegarde a froid

Une sauvegarde a froid est une simple sauvegarde de tous les fichiers nécessai-
res constituant la base de données Oracle. Pour effectuer une sauvegarde a
froid, il faut d'abord arréter l'instance de base de données et déconnecter tous
les utilisateurs de la base pour que le programme de sauvegarde puisse poser
un verrou exclusif sur tous les fichiers. Si vous n'arrétez pas l'instance de base
de données avant la sauvegarde, vous risquez de ne pas sauvegarder certains
fichiers ou d'obtenir une base de données incohérente. Dans les deux cas le jeu
de sauvegarde ne pourra pas étre restauré pour donner une base de données
fonctionnelle.
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Sauvegarde a chaud

Une sauvegarde a chaud s'effectue pendant que la base de données est en mo-
de de journalisation d'archive, elle permet d'effectuer la sauvegarde sans arré-
ter l'instance de base de données. Mais comme l'application ChemStore C/S
utilise des enregistrements de grands objets binaires, il n'est pas recommandé
d'utiliser la base de données en mode de journalisation d'archive, car ce mode
dégrade sérieusement les performances de la base. Agilent recommande géné-
ralement de n'effectuer que des sauvegardes a froid, sauf si le systeme a été
optimisé pour un fonctionnement permanent en mode de journalisation
d'archives.

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent 177



6 Gestion des données

Maintenance de l'ordinateur ChemStation

Sur tous les systémes, il est nécessaire d'effectuer une maintenance réguliere
pour garantir un fonctionnement correct.

Cette section décrit les étapes de la maintenance que vous devriez exécuter a
intervalles réguliers. Ces étapes comprennent le nettoyage des fichiers tempo-
raires, la vérification de l'intégrité des structures logiques et physiques du sys-
teme de fichiers, le controle antivirus et des sauvegardes réguliéres.

Nettoyage des fichiers temporaires subsistants

Il arrive que les fichiers temporaires s'accumulent dans le répertoire spécifié
par la variable d'environnement TEMP. Ces fichiers ne sont pas effacés lorsque
la session Windows se termine anormalement ; c'est ce qui se produit par
exemple lorsque l'ordinateur est éteint alors qu'une session Windows est en
cours. Les fichiers temporaires de Windows sont nommés ~XXXXXXX.TMP,
ou XXXXXXX sont des caracteres et des chiffres produits par le programme
qui a créé le fichier temporaire. Pour récupérer l'espace temporaire, il est né-
cessaire d'effacer ces fichiers apres avoir refermé toutes les applications en
cours d'exécution.

Pour connaitre le répertoire utilisé pour l'enregistrement des fichiers tempo-
raires, tapez SET sur la ligne de commande. Cette commande renvoie lespara-
metres de variables d'environnement pour tous les utilisateurs et le systeme.
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Maintenance du systeme de fichiers de I'ordinateur

Analyse et réparation des volumes NTFS

Utilisez le programme CHKDSK pour Windows depuis l'invite de commande
pour analyser et réparer les volumes NTFS. Ce programme dispose de toutes
les fonctionnalités des utilitaires MS DOS Chkdsk et Scandisk y compris une
analyse de la surface. Pour effectuer une analyse de la surface, utilisez la com-
mande CHKDSK /R. Le controle du disque peut aussi étre effectué a partir de
la fenétre de propriétés d'un lecteur en sélectionnant 1'onglet Tools [Outils].

Windows 2000 et Windows XP exécutent une routine d'autotest a chaque dé-
marrage. Si la routine détecte une anomalie sur le volume, elle lance automati-
quement une commande CHKDSK /F pour réparer l'erreur. Si Windows ne
parvient pas a exécuter la commande CHKDSK /F (parce que vous essayez
par exemple de l'exécuter sur la partition de démarrage ou parce que quel-
qu'un accede a la partition a partir du réseau), cette tache est remise jusqu'au
prochain démarrage du systéme.

Utilisation de la compression sur les partitions NTFS

Du fait de la diminution des performances lors de I'utilisation de la fonction de
compression de Windows, Agilent ne recommande pas d'utiliser cette fonction
pour les systemes ChemStation Plus. Les données ChemStation subissent une
compression assez élevée sous leur format natif, donc la compression du dis-
que n'offre d'habitude qu'un avantage marginal.

Utilisation du cryptage sous Windows 2000 et XP

Suite a la diminution des performances et au risque de perte d'accés aux don-
nées lors de l'utilisation de la fonction de cryptage de Windows, Agilent recom-
mande de ne pas utiliser le cryptage sur les systémes ChemStation plus. Les
données de la ChemStation sont le plus souvent de grande taille et enregis-
trées dans des fichiers binaires protégés par une somme de contréle, donc le
cryptage n'est pas nécessaire et réduit les performances du systéme.
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Fonctionnement en continu

Si votre environnement nécessite un fonctionnement en continu du systeme
ChemStation Plus pendant des jours, voire des semaines, sans redémarrer le
systéme client, les performances du systéme peuvent se dégrader a la longue,
suite aux fuites de mémoire et de ressources du systéme. Pour éviter ce proble-
me, nous recommandons d'installer les Service Packs les plus récents des qu'ils
sont disponibles et pris en charge par Agilent. Les Service Packs des systémes
d'exploitation sont accessibles sur la page d'accueil de Microsoft.

Nous vous recommandons en outre de défragmenter votre disque dur a inter-
valles réguliers, au moins une fois par semaine.

Défragmentation d'un volume NTFS

Comparée au systeme de fichiers FAT, la fragmentation des fichiers sur un volu-
me NTFS est considérablement réduite. Par conception, la fragmentation sur un
volume NTFS n'apparait que lorsqu'un fichier augmente de taille apres avoir été
créé ou enregistré. Cela signifie qu'une sauvegarde et une restauration, a partir
d'une bande par exemple, entrainent une défragmentation compléte du volume.

Windows 2000 Professionnel et XP incluent un utilitaire simple pour cette
opération. Des programmes d'autres fournisseurs permettent de défragmenter
les volumes Windows 2000 et XP. Agilent recommande Diskeeper de Executive
Software (http://www.execsoft.com/).

Ne défragmentez pas votre disque dur pendant une acquisition de données.

Pour en savoir plus sur la maintenance et I'administration du systéme, consul-
tez le Guide d'installation de ChemStore a la section « Taches d'administration
et informations de référence ».
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Plan de récupération apreés incident

Vous devriez également préparer un plan de récupération apres incident com-
prenant une copie compléte de votre base de données, afin de vous protéger
d'une panne compléte du systéme, telle qu'un probléme de disque dur. L'objec-
tif d'un plan de récupération apres incident est de prévoir des scénarios de
panne pour identifier et mettre en place les procédures de reprise correspon-
dant a ces scénarios. Voici une liste abrégée des pannes les plus courantes.

Panne de disque dur

En cas de panne d'un disque dur, vous devez faire réparer votre systéme avant
de le restaurer depuis une sauvegarde.

Agilent recommande d'utiliser sur les systemes serveurs des contréleurs RAID
matériels avec des configurations de disques redondantes pour que la défaillan-
ce d'un seul disque ne se traduise pas par une perte de données ni une indispo-
nibilité du systéme.

Panne de courant

Une panne de courant peut se traduire par la destruction de données sur un
systeme de base de données, sauf si le systéme peut étre fermé proprement.

C'est d'autant plus important sur les systémes serveur Oracle, ou des ondu-

leurs sont indispensables.
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La base de données est endommageée

Le plan de récupération aprés incident doit donner des indications sur l'inter-
valle maximal de sauvegarde afin de pouvoir récupérer la plus grande partie
des données, au cas ol la base de données serait endommagée. La restauration
peut alors se faire a partir de la sauvegarde.

1 Effacez tous les fichiers et répertoires qui ont été endommagés et
qui devraient étre récupérés a partir de la derniére sauvegarde.

2 Optimisez le disque avec un utilitaire de défragmentation.

3 Récupérez les données en les extrayant de la sauvegarde.
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7 Calculs ChemStore C/S

Calculs statistiques

Calculs de valeurs simples

Les calculs ci-apres n'ont pas besoin de paires de valeurs.

Dans tous les cas, les calculs portent sur le jeu de données en cours, affiché
dans la fenétre ou le rapport ChemStore C/S (a l'exception des analyses mar-

quées exclues).

Number (Nombre)

Sum (Somme)

Minimum
Maximum

Mean (Moyenne)

Variance

184

Affiche le nombre de valeurs :
Number = (n)

Affiche la somme des valeurs :
Sum = (in)

Affiche la valeur la plus faible.
Affiche la valeur la plus grande.

Affiche la moyenne arithmétique (somme / nombre)
de toutes les valeurs.

(¥X)

n

Mean = (x) =

Affiche le carré de 'écart type.

PACIEN

Variance = s~ =
(n-1)
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Standard Deviation
(Ecart type relatif)

Relative Standard

Deviation

(Ecart type)

Calculs de régressions

Calculs ChemStore C/S 7

Affiche l'écart type des valeurs.

Std. Dev. = s = J/(Variance)

Affiche l'écart type relatif, soit 1'écart type divisé par
la moyenne. L'affichage sous forme de pourcentage
multiplie la valeur de RSD par 100.

R;)D = (<—i‘>) 100

Les calculs pris en charge pour les paires de valeurs sont basés sur une
régression linéaire pondérée. Ils nécessitent la spécification de parametres

supplémentaires.

Il n'est pas nécessaire de spécifier les parameétres avant qu'un calcul des statis-
tiques soit nécessaire. Les parametres sont :

Curve Type
(Type de courbe)

Origin Treatment
(Traitement de 1l'origine)

Weighting (Pondération)
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Détermine le type de fonction auquel les données sont
ajustées. Les types suivants sont pris en charge :
Types linéaires : ordre zéro (moyenne), premier ordre
(linéaire), deuxieme ordre (quadratique), troisieme
ordre (cubique) ;

Types non linéaires : exponentiel, logarithme,
puissance.

Détermine comment le point de coordonnées (0,0)
est utilisé. Les types suivants sont pris en charge :
Ignore (Ignorer) : ne modifie en rien les données
(aucune action).

Include (Inclure) : ajoute 'origine (0,0) au jeu de
données.

Force (Forcer) : oblige la courbe qui sera déterminée
a passer par l'origine (0,0).

Détermine comment les valeurs sont pondérées dans
le calcul :None, 1/x, 1/x2, 17y, 1/y2
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Modele de régression linéaire

Le modele de régression utilisé pour les courbes d'ordre de 0, 1, 2 et 3 est I'un
des suivants, selon que la courbe est forcée a passer par l'origine ou non :

Y = agtax +...+ amxim () passage non forcé par l'origine ;

T agX Lt amxim (IT) passage forcé par l'origine,

<
|

x; sont les valeurs x indépendantes ;

y; sont les valeurs y liées (mesurées) ;

n est le nombre de points de données ;

m est 'ordre de la régression ;

a,...a, sont les coefficients de régression calculés ;

y'; sont les valeurs y calculées a partir de la fonction en utilisant a,...a,,

Sim = 0, le cas (I) doit étre utilisé et le résultat y'; est égal a la moyenne des valeurs y;.

Solution matricielle de la régression

Les mémes modeles de régression peuvent étre exprimés en notation

matricielle
y' = Fa
ou:

y' = (yl'...yn')T vecteur des colonnes des valeurs calculées ;

a= (al...am)T vecteur des colonnes des coefficients ;

F est I'une des deux matrices rectangulaires suivantes (selon que la cour-
be est forcée a passer par l'origine ou non) :

1%, X'
171\ cas (I), matrice [n X (m+ 1ﬂ de valeurs indépendantes ;

m
1 X, X,
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Xy X . o
F=1|"1"1 cas (II), matrice [n X m} de valeurs indépendantes ;

Les valeurs des vecteurs des coefficients « a » peuvent étre trouvées avec

a= F#y

ou :
y est le vecteur des variables liées ;
F* = VATIUT est l'inverse de F, calculée par décomposition en valeurs

singulieres (F = UAVT ), méthode robuste aidant a minimiser les erreurs
d'arrondi et les probléemes lorsque les équations sont presque singuliéres.

Valeurs statistiques et associées

Une fois que le coefficient a été déterminé, les calculs des statistiques et des
valeurs associées sont effectués :

Residuals (Résidus)

Une valeur par valeur y; mesurée:
& =YY
Ecart type de I'échantillon

Valeur. Elle est également appelée « écart type résiduel » :

s= [T Wi-y)*)/a

ou :
g = n—-m-1 Nombre de degrés de liberté, cas (I) ;

g = n—m Nombre de degrés de liberté, cas (II).
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Ecart type des coefficients

Valeur pour chacun des coefficients (m+1). Ecart type du coefficient a, :
s, = SY(VATV i
ou :V,A sont calculés a partir de la décomposition en valeurs singulieres.

Coefficient de corrélation (exprimé sous forme de coefficient de détermination)
Valeur.
. 2
RZ _ (y i _ya\/g)
- Z 2
(yi _ya\/g)
ou :

Yavg = ZYi/Nn pour le cas (D),

Yavg = Opour le cas (II).

Modification de la régression linéaire pondeérée

Dans le cas d'une pondération, les poids sont enregistrés comme éléments diago-
naux d'une matrice W :

W = (w;;) matrice diagonale des poids ;
w; poids (un parmi(l/xi),(1/xi2),(1/yi),(1/yi2))

Dans le cas ol x; ou y; est égal a 0, w; est calculé comme la moyenne des va-
leurs non nulles restantes.
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En posant :
1

® =W ? = diag((,/wy)...( /W)

la solution de 1'équation de régression devient

a= (oF) oy

ol :

((DF)# =vAuT représente la matrice inverse de ®F calculée par décom-
position en valeurs singuliéres.

Les calculs des coefficients d'écart type et des coefficients de corrélation sont
modifiés comme suit :

Erreur relative de coincidence

Se = (S Wiy, -¥))/a
Ecart type des coefficients
Coefficient de corrélation (exprimé sous forme de coefficient de détermination)

2 S ~Yavg))
> (Wi (Y~ Yavg))

ou :
Yavg = Z(Wiiyi)/z(wii) cas (I)
Yavg = 0 cas (ID)
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Modification des fonctions non linéaires

La méme matrice de régression linéaire est utilisée pour ajuster les données a une
fonction non linéaire dans la mesure ou cette fonction peut étre « linéarisée ».

Exponentielle
L'équation « réelle » est
y; = alexp(bx;)

Elle peut étre exprimée par une « fonction d'ajustement » linéaire selon les
coefficients suivants :

In(y;) = In(a) + bx;
Dans la pratique, les valeurs y modifiées sont calculées comme
Y, = In(y;)
La régression utilise alors 1'équation suivante :
Yi = gt ax
Puissance
y; = axib équation réelle ;

In(y;) = In(a) +bOn(x;) fonction linéaire dans les coefficients ;

Y, = In(y;).X; = In(x;) modifications des valeurs x ety ;
Y, = ay+a;X; fonction utilisée pour la régression.
Logarithme

y; = a+b0n(x;) équation réelle (déja linéaire dans les coefficients) ;
X, = In(x;) modifications des valeurs x ;

y; = a5+ a;X; fonction utilisée pour la régression.
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Commandes du calculateur personnalisé

SELECT

Syntaxe :

select <column list> for <coumpound list> where <condition> into <table>

Description :

Cette instruction permet de rechercher des données a partir de lignes sélec-
tionnées d'une ou de plusieurs tables de base de données dans une table de
calculs personnalisés. Apres le mot réservé select, vous devez indiquer une
<liste de colonnes> de tables de bases de données. Ces colonnes peuvent étre
des colonnes simples ou des sous-colonnes.

Les sous-colonnes sont les colonnes disponibles pour chaque composé spécifié
par une clause for dans la <liste de composés>. Les sous-colonnes doivent

étre précédées d'un point d'exclamation « ! ». Si au moins une sous-colonne

est spécifiée dans la <liste de colonnes>, la clause for est obligatoire. Les com-
posés de la clause for peuvent aussi étre spécifiés par un caractere générique
« *», Le caractére générique seul désigne tous les composés. L'ajout d'un carac-
tere générique a un préfixe de composés désigne tous les composés commen-
cant par ce préfixe. L'expression ci-dessous désigne tous les composés
commencant par « Bar » et ceux commencant par « C ».

For Bar*,C*

La clause where facultative définit un sous-ensemble des lignes de la table de
recherche a l'aide d'une expression de <condition>. La <table> résultante est
indiquée par la clause into.
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FROM

Syntaxe :

from <table> select <column list> for <compound list> where <condition>
into <table>

Description :

Cette instruction permet de rechercher des données d'une table de calcul per-
sonnalisé (table source) pour les placer dans une autre (table de destination).
La table source est indiquée apres le mot réservé from. Le reste de l'instruc-
tion est identique a celui de l'instruction select décrite ci-dessus sauf pour : la
<liste de colonnes> et la <liste de composés>, qui proviennent de la table sour-
ce plutot que de tables de base de données.

IF

Syntaxe :

if <condition> then <first assignment> else <second assignment>

Description :

Cette instruction est utilisée pour l'affectation conditionnelle. La partie else
de l'instruction est facultative. Si la condition s'évalue en une valeur unique et
que l'expression <condition> est vraie, alors c'est la <premiere affectation> qui
est effectuée, sinon c'est la <deuxieme affectation> qui est effectuée. Si la con-
dition s'évalue en une colonne alors que l'affectation n'est pas sous forme de
colonne, la condition est évaluée a nouveau sous forme logique et sur toutes
les lignes de la colonne avant d'effectuer l'affectation. Si la condition et 1'affec-
tation sont sous forme de colonne, une affectation conditionnelle est effectuée
ligne par ligne selon la valeur de la ligne de la colonne de condition. Si la
longueur de la colonne de condition (m) est supérieure a la longueur de la co-
lonne d'affectation (n), seules les n premieres lignes font 1'objet d'une affecta-
tion conditionnelle. La partie excédentaire de la colonne conditionnelle est
ignorée. Si la longueur de la colonne conditionnelle (m) est inférieure a la lon-
gueur de la colonne d'affectation (n), seules les m premieres lignes font 1'objet
d'une affectation conditionnelle. Le reste des affectations n'est pas effectué
du tout.
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FORMAT

Syntaxe :

format <operand list> using <format specification>

Description :

Cette instruction permet de mettre en forme les données de colonnes et de va-
riables. La liste de colonnes et de variables séparée par des virgules est indiquée
comme <liste d'opérandes> et la mise en forme voulue est indiquée par la chaine
<spécification de format>. La mise en forme n'affecte que la représentation en
sortie (écran, papier) des données, les données elles-mémes sont inchangées.

Spécification de format

La spécification de format est une chaine contenant des instructions de mise
en forme des opérandes. Ces instructions sont données par des caracteres de
la spécification de format avec les significations décrites ci-dessous. Les carac-
teres sans signification spéciale sont affichés littéralement. Pour afficher litté-
ralement un caractere de signification spéciale, faites-le précéder d'une barre
oblique inverse (\) ou incluez-le entre guillemets (« »). La barre oblique inverse
elle-méme et les guillemets ne sont pas affichés. Pour afficher une barre obli-
que inverse, utilisez-en deux (\\).

Mise en forme d'opérandes numériques

Une spécification de format pour opérandes numériques peut avoir une a qua-
tre sections, séparées par des points-virgules.

Si vous utilisez Le résultat est

Une section La spécification de format s'applique a toutes les
seulement valeurs.

Deux sections La premiére section s'applique aux valeurs positives

ou nulles, la deuxiéme aux valeurs négatives.

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent 193



7

194

Calculs ChemStore C/S

Trois sections La premiére section s'applique aux valeurs positives,
la deuxieme aux valeurs négatives et la troisieme aux
valeurs nulles.

Quatre sections La premiére section s'applique aux valeurs positives,
la deuxieéme aux valeurs négatives, la troisieme aux
valeurs nulles et la quatrieme aux valeurs vides (null).

La spécification de format ci-dessous est composée de deux sections : la pre-
miere spécifie le format des valeurs positives ou nulles ; la deuxiéme spécifie
le format des valeurs négatives.

« $# HHO;($H#,##0) »

Si vous incluez des points-virgules sans rien entre, la section manquante est
affichée avec le format de la valeur positive. Par exemple, la spécification de
format ci-dessous affiche les valeurs positives et négatives avec le format indi-
qué dans la premiére section et « Zero » si la valeur est égale a zéro.

« $# ##0;;\Z\e\r\o »

Les caracteéres ci-dessous peuvent étre utilisés dans les spécifications de
format numérique :

Caractére Description
Aucun Affiche le nombre sans aucune mise en forme.
0 Substitut de chiffre. Affiche un chiffre ou un zéro. Si I'opérande comporte

un chiffre dans la position ou apparait le 0 dans la spécification de format,
I'afficher ; sinon, afficher un zéro a cette position. Si I'opérande a moins de
chiffres qu'il y a de zéros (de part et d'autre du séparateur décimal) dans la
spécification de format, afficher des zéros devant ou derriére la valeur. Si
I'opérande a plus de chiffres a droite du séparateur décimal qu'il n'y a de
zéros a droite du séparateur décimal dans la spécification de format, arrondir
le nombre au nombre de décimales indiqué par le nombre de zéros. Si
I'opérande a plus de chiffres a gauche du séparateur décimal qu'il n'y a

de zéros a gauche du séparateur décimal dans la spécification de format,
afficher les chiffres supplémentaires sans modification.
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# Substitut de chiffre. Affiche un chiffre ou rien. Si I'opérande comporte un
chiffre dans la position ol apparait le # dans la spécification de format,
I'afficher ; sinon, ne rien afficher a cette position. Ce symbole fonctionne
comme le substitut de chiffre 0, mais il ne fait pas afficher les zéros devant
ou derriére la valeur si I'opérande a un nombre de chiffres au plus égal au
nombre de caractéres # de part et d'autre du séparateur décimal dans la
spécification de format.

Substitut de séparateur décimal. Le substitut de séparateur décimal
détermine le nombre de chiffres affichés a gauche et a droite du séparateur
décimal. Si la spécification de format ne contient que des signes # a gauche
de ce symbole, les nombres inférieurs a 1 commencent par le séparateur
décimal. Pour afficher un zéro en téte pour les nombres inférieurs a 1, utiliser 0
comme premier substitut de chiffre a gauche du séparateur décimal.

% Substitut de pourcentage. L'opérande est multiplié par 100. Le caractére
pour cent (%) est inséré a la position ou il apparait dans la chaine de format.

Séparateur de milliers. Le séparateur de milliers sépare les milliers des
centaines dans un nombre comportant quatre chiffres ou plus a gauche du
séparateur décimal. L'utilisation standard du séparateur décimal est désignée
par une spécification de format contenant un séparateur de milliers encadré
de substituts de chiffre (0 ou #). Deux séparateurs de milliers adjacents ou
un séparateur de milliers immédiatement a gauche du séparateur décimal
(qu'une décimale soit spécifiée ou non) signifie « mettre a I'échelle I'opérande
en le divisant par 1000, avec arrondi si nécessaire ». Vous pouvez par exemple
utiliser la spécification de format « ##0,, » pour représenter 100 millions sous
la forme 100. Les opérandes inférieurs a 1 million sont affichés comme 0. Deux
séparateurs de milliers a toute position autre que immédiatement a gauche du
séparateur décimal sont traités simplement comme une spécification de
séparateur de milliers.

E- E+ e- e+ Format scientifique. Si la spécification de format contient au moins un
substitut de chiffre (0 ou #) a droite de E-, E+, e- ou e+, I'opérande est
affiché en notation scientifique et E ou e est inséré entre le nombre et son
exposant. Le nombre de substituts de chiffres a droite détermine le nombre
de chiffres de I'exposant. Utilisez E- ou e- pour placer un signe moins devant
les exposants négatifs. Utilisez E+ ou e+ pour placer un signe moins devant
les exposants négatifs et un signe plus devant les exposants positifs.
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Mise en forme des opérandes de date/heure

Les caracteres ci-dessous peuvent €tre utilisés dans les spécifications de
format de date/heure :

Caractére Description

Séparateur d'heure. Le séparateur d'heure sépare les heures, minutes et
secondes dans la mise en forme des valeurs d'heure.

/ Séparateur de date. Le séparateur de date sépare les jours, mois et année
dans la mise en forme des valeurs de date.

C Affiche la date sous forme ddddd et I'heure sous forme hhhhh, dans
cet ordre. N'affiche que les informations de date s'il n'y a pas de partie
fractionnaire au numéro de série de date ; n'affiche que I'heure s'iln'y a
pas de partie entiére.

D Affiche le jour sous forme de nombre sans zéro en téte (1 31).

Dd Affiche le jour sous forme de nombre avec zéro en téte (01 31).

Ddd Affiche le jour sous forme d'abréviation (Sun Sat).

Dddd Affiche le jour sous forme de nom complet (Sunday Saturday).

Ddddd Affiche la date sous forme de date compléte (incluant jour, mois et année).

Le format de date court par défaut est m/j/aa.

Dddddd Affiche un numéro de série de date sous forme de date compléte
(incluant le jour, le mois et I'année). Le format de date longue par défaut
est mmmm jj, aaaa.

W Affiche le jour de la semaine sous forme de nombre (1 pour dimanche a 7
pour samedi).

Ww Affiche la semaine de I'année sous forme de nombre (1 54).

M Affiche le mois sous forme de nombre sans zéro en téte (1 12). Si m suit
immédiatement h ou hh, c'est la minute et non le mois qui est affiché.

Mm Affiche le mois sous forme de nombre avec zéro en téte (01 12). Si m suit
immédiatement h ou hh, c¢'est la minute et non le mois qui est affiché.

Mmm Affiche le mois sous forme d'abréviation (Jan Dec).

Mmmm Affiche le mois sous forme de nom complet (Janvier Décembre).
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Affiche le trimestre de I'année sous forme de nombre (1 4).

Affiche le jour de I'année sous forme de nombre (1 366).

Affiche I'année sous forme de nombre a deux chiffres (00 99).
Affiche I'année sous forme de nombre a quatre chiffres (100 9999).
Affiche I'heure sous forme de nombre sans zéro en téte (0 23).
Affiche I'heure sous forme de nombre avec zéro en téte (00 23).
Affiche la minute sous forme de nombre sans zéro en téte (0 59).
Affiche la minute sous forme de nombre avec zéro en téte (00 59).
Affiche la seconde sous forme de nombre sans zéro en téte (0 59).
Affiche la seconde sous forme de nombre avec zéro en téte (00 59).

Affiche une heure compléte (avec heure, minute et seconde). Un zéro est
affiché en téte si l'option est sélectionnée et si I'heure est antérieure a 10:00
ou a 22:00. Le format d'heure par défaut est h:mm:ss.

Utilise une horloge sur 12 heures pour afficher AM en majuscules pour les
heures avant midi ; affiche PM en majuscules pour les heures comprises
entre midi et 23:59.

Utilise une horloge sur 12 heures pour afficher am en minuscules pour les
heures avant midi ; affiche pm en minuscules pour les heures comprises
entre midi et 23:59.

Utilise une horloge sur 12 heures pour afficher un A majuscule pour les
heures avant midi ; affiche un P majuscule pour les heures comprises entre
midi et 23:59.

Utilise une horloge sur 12 heures pour afficher un a minuscule pour les
heures avant midi ; affiche un p minuscule pour les heures comprises entre
midi et 23:59.

Utilise une horloge sur 12 heures pour afficher la chaine littérale AM pour les
heures avant midi ; affiche la chaine littérale PM pour les heures comprises
entre midi et 23:59.

Guide des concepts ChemStore C/S Agilent 197



7 Calculs ChemStore C/S

Mise en forme d'opérandes de chaine

Une spécification de format pour chaines peut contenir une ou deux sections
séparées par un point-virgule (;).

Sivous utilisez Le résultat est

Une section Le format s'applique a toutes les données de chaine.

seulement

Deux La premiére section s'applique aux données de chaine, la deuxiéme aux
sections valeurs vides (null) et aux chaines de longueur nulle (« »).

Les caracteres ci-dessous peuvent étre utilisés dans les spécifications de for-
mat de chaine :

Caracteére Description

@ Substitut de caractere. Affiche un caractére ou un espace. Si la chaine
comporte un caractére dans la position ol se trouve le symbole @ dans la
chaine de format, afficher ce caractére ; sinon, afficher un espace dans cette
position. Les substituts sont remplis de droite a gauche sauf s'il existe un
caractére point d'exclamation (!) dans la chaine de format.

& Substitut de caractere. Affiche un caractére ou rien. Si la chaine comporte
un caractére dans la position ol apparait le signe &, I'afficher ; sinon, ne rien
afficher. Les substituts sont remplis de droite a gauche sauf s'il existe un
caractére point d'exclamation (!) dans la chaine de format.

< Forcer en minuscules. Affiche tous les caractéres en minuscules.
> Forcer en majuscules. Affiche tous les caractéres en majuscules.

! Forcer le remplissage de gauche a droite des substituts. La valeur par
défaut est le remplissage des substituts de droite a gauche.
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TRANSPOSE

Syntaxe :

Transpose <table source> by <column> into <destination table>

Description :

Cette instruction permet de transposer une table de calcul personnalisé. La ta-
ble a transposer est définie par <table source> et le résultat est placé dans <ta-
ble de destination>. La <colonne> by indique la colonne de la table source

a utiliser comme noms de colonnes (en-tétes) de la table de destination. Les
noms de colonne doivent €tre uniques, donc la table de destination ne contient
aucune colonne de nom apparaissant plus d'une fois dans la <colonne> by.

La <table de destination> résultante est indiquée par la clause into.

GROUP

Syntaxe :

Group <table source> by <column> do <operation list>
into <destination table>

Description :

Cette instruction permet d'effectuer une liste d'opérations sur des groupes de
lignes. La table source de cette instruction est indiquée par <table source>, le
résultat est écrit dans la <table de destination>. Le groupement des lignes de la
<table source> est défini par les valeurs de la colonne by. Chaque groupe de li-
gnes contient des lignes de valeurs égales a la colonne by. Les opérations a ef-
fectuer sur chaque groupe de lignes sont définies dans une <liste d'opérations>
séparées par des virgules. Chaque élément de cette liste respecte la syntaxe
suivante :

<aggregate> ( <column> ) as <alias>

La fonction <regroupement> est appliquée a chaque groupe de lignes de la
<colonne>. Les résultats de ces opérations forment un <alias> de colonne de la
table de destination. La <table de destination> est spécifiée dans la clause into.
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Codes d'erreur et description

Cette section décrit toutes les erreurs détectées par le calculateur personnali-
sé. Ces erreurs peuvent étre des erreurs de syntaxe ou d'exécution. Les er-
reurs de syntaxe sont détectées lors du controle de la syntaxe de l'instruction
de calcul. Si une instruction contient une erreur de syntaxe, elle ne peut pas
étre comprise par le calculateur personnalisé et ne peut donc pas étre évaluée.
Le calculateur personnalisé indique la position d'une erreur de syntaxe dans
une instruction de calcul soit en placant le texte en rouge, soit par un mar-
queur de position d'erreur (™). Le marqueur de position d'erreur indique 1'élé-
ment de syntaxe inattendu.

Seules les instructions de calcul de syntaxe correcte sont évaluées. Méme si
une instruction est correcte d'un point de vue syntaxique, elle peut produire
des erreurs d'exécution suite a l'indisponibilité des données ou a la présence
d'un type de données ou d'une valeur inattendu. Le calculateur personnalisé
ne suit pas la position de l'erreur pour les erreurs d'exécution.

Erreurs de syntaxe

Ces erreurs sont détectées lors du controle de syntaxe. Toutes les erreurs
de syntaxe terminent immédiatement le controle de syntaxe et un message
d'erreur adéquat apparait. Si une instruction de calcul contient plus d'une
erreur de syntaxe, seule la premiére est détectée et affichée.

Code Description Cause
2 'by* expected (« by » attendu) I manque la clause by (instructions transpose et group).
4 'do’ expected (« do » attendu) I manque la clause Do (instruction group).
5 End of line expected L'instruction se termine par un ou plusieurs éléments syntaxiques non
(fin de ligne attendue) nécessaires et donc inattendus.
6 « =» expected (« = » attendu) I manque un signe (le premier mot d'une instruction est mal orthographié
et traité comme un nom de variable par le calculateur personnalisé).
7 Expression expected Il manque une expression (il manque la partie droite d'une expression
(Expression attendue) contenant un opérateur de comparaison).
8 Factor expected Il manque un facteur (dans une expression aprés un opérateur *, / ou and).
(facteur attendu)
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9 For expected (for attendu) I manque une clause For dans une instruction contenant au moins une
sous-colonne (instructions select et from).
1" « into » expected Il manque la clause into (instructions select, from, transpose, et group).
(«into » attendu)
12 '(" expected [« ( » attendu] I manque une parenthése gauche (dans un appel de fonction).
14 Name expected (nom attendu) | Nom incorrect (le nom ne commence pas par une lettre)
15 Number expected (nombre Nombre incorrect (chiffres suivis d'un point décimal suivi de lettres)
attendu)
17 ')" expected [« ) » attendu] Il manque une parenthése droite (le nombre de parenthéses gauches et droites
ne correspond pas ; dans un appel de fonction).
18 'select’ expected I manque une clause Select (instruction from).
(« select » attendu)
19 string expected Il manque une chaine (spécification de format dans une instruction format)
(chaine attendue)
20 Term expected (terme attendu) | Il manque un terme (dans une expression aprés un +, - ou un opérateur).
21 ‘then’ expected Il manque une clause Then (instruction if).
(« then » attendu)
22 ‘using' expected Il manque une clause Using (instruction format).
(« using » attendu)
24 Invalid column type Une colonne qui n'est pas une sous-colonne est spécifiée comme
(type de colonne non valide) sous-colonne ou une colonne qui est une sous-colonne n'est pas spécifiée
comme telle (instructions select et from).
25 DB column expected (colonne La colonne spécifiée n'est pas une colonne de la base de données spécifiée
de base de données attendue) | (instruction select).
26 DB table expected (table de La table spécifiée n'existe pas dans la base de données (instruction select).
base de données attendue)
27 Compound expected Le composé spécifié n'existe pas dans la base de données (instructions select
(composé attendu) et from).
28 Variable not found La variable spécifiée n'existe pas (instruction format).
(variable introuvable)
29 Table not found La table spécifiée n'existe pas (instruction format).

(table introuvable)
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30 Column not found La colonne spécifiée n'existe pas dans la table spécifiée (instruction format).
(colonne introuvable)
32 Table already exists Spécification d'une table existant déja dans une clause INTO
(la table existe déja) (instructions select, from, transpose et group).
41 Duplicate column name Une colonne est spécifiée plus d'une fois (instructions select et from).
(nom de colonne en double)
42 Column is read only Affectation directe ou indirecte d'une expression a une colonne de table
(la colonne est en lecture obtenue a partir de la base de données (instructions d'affectation de colonne).
seulement)
Erreurs de calcul
Dans certains cas vous pouvez avoir a inclure des messages d'erreur dans vos
calculs pour le rapport définitif. A ce stade de génération de rapport c'est la
seule facon de consulter les messages d'erreur de calcul parce que le calcul
est effectué au moment de la génération du rapport et les résultats du calcul
intégrés dans ce rapport.
Erreurs d'exécution
Ces erreurs sont détectées a l'exécution. Si une erreur d'exécution apparait
plus d'une fois dans une méme ligne de calcul, elle n'est signalée qu'une fois.
Code Description Cause
37 Bad argument Une fonction a été appelée avec une valeur d'argument interdite.
(argument incorrect)
38 Overflow (saturation) Le résultat d'une opération est trop grand.
39 Division by zero (division par zéro) Tentative de division par zéro.
40 Type mismatch Le type du ou des opérandes est incompatible avec |'opération tentée.
(non-correspondance de type)
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Bad argument (argument incorrect)

Cette erreur d'exécution apparait en cas d'appel d'une fonction arithmétique
avec une valeur d'argument interdite. Les opérations suivantes produisent
cette erreur :

¢ Fonctions arithmétiques (log, In) avec argument négatif ou nul. L'argument
peut étre une constante, une variable ou une colonne.

¢ Fonction arithmétique (sqrt) avec argument négatif. L'argument peut étre
une constante, une variable ou une colonne.

Overflow (saturation)

Cette erreur d'exécution apparait quand le résultat numérique d'une opéra-
tion est trop grand ou trop petit. Les opérations suivantes produisent cette
erreur :

¢ Addition (+), soustraction (-), multiplication (*) de grands opérandes numé-
riques. Les deux opérandes peuvent étre une constante, une variable ou
une colonne.

* Division (/) d'opérandes nuls ou proches de zéro. Les deux opérandes peu-
vent étre une constante, une variable ou une colonne.

* Fonctions arithmétiques (exp, sqr) et fonctions de regroupement (mean,
rstdev, stdev, sum, var) appliquées a de grands opérandes. L'argument peut
€tre une constante, une variable ou une colonne.

¢ Négation (not) de valeurs numériques supérieures a 2147483646.

Division by zero (division par zéro)

Cette erreur d'exécution apparait en cas de division d'une valeur non nulle par
zéro. Les opérations suivantes produisent cette erreur :

¢ Division (/) d'un opérande non nul par un opérande nul. Les deux opéran-
des peuvent étre une constante, une variable ou une colonne.
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Type mismatch (non-correspondance de type)

Cette erreur d'exécution apparait quand un argument ou opérande d'un opéra-
teur n'est pas du type approprié. Les opérations suivantes produisent cette
erreur :

¢ Addition (+), soustraction (-), multiplication (*), division (/), conjonction
(et) et disjonction (ou) d'une chaine et d'un opérateur numérique. Les deux
opérandes peuvent étre une constante, une variable ou une colonne. Peu
importe lequel des arguments est de type chaine ou de type numérique.

¢ Négation (not) et changement de signe (-) sur un opérande chaine. Les opé-
randes peuvent étre une constante, une variable ou une colonne.

* Soustraction (-), multiplication (*), division (/), conjonction (et) et disjonc-
tion (ou) de deux opérateurs de chaine. Les deux opérandes peuvent étre
une constante, une variable ou une colonne.

¢ Fonctions arithmétiques (abs, exp, In, log, sqr, sqrt) et fonctions de regroupe-
ment (mean, rstdev, stdev, sum, var) appliquées a des arguments de type chai-
ne. L'argument peut étre une constante, une variable ou une colonne.
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Calculs faisant appel aux champs personnalisés

Comme indiqué dans la section « Utilisation des champs personnalisés »

page 23, vous pouvez utiliser des champs personnalisés pour transférer des
données associées a des échantillons vers la base de données ChemStore C/S
s'ils ne sont pas inclus dans le modeéle de base de données standard. Ces don-
nées peuvent permettre de calculer des données associées au composé a l'aide
des calculs personnalisés décrits dans la section « Pour comprendre les assis-
tants de script de calcul personnalisé » page 64.

Cette section décrit comment calculer avec les macro-fonctions intégrées quel-
ques données souvent utilisées.

Facteur de réeponse original

Pour un composé donné, le facteur de réponse original est le facteur de répon-
se calculé en divisant la quantité indiquée dans la table d'étalonnage par la
surface du pic. Le champ facteur de réponse de la base de données contient le
facteur de réponse calculé, apres avoir effectué une moyenne, tel qu'il apparait
dans la table d'étalonnage de la ChemStation. Utilisez la fonction ChemStore-
CompoundVal pour obtenir le facteur de réponse original de chaque composé
des analyses d'étalonnage du composé spécifié.

1 Créez un champ personnalisé pour chaque composé dont vous souhaitez
obtenir le facteur de réponse original. Pour le nom des champs, utilisez de
préférence une convention incluant le nom du composé pour en faciliter
l'identification.

2 Ajoutez les champs personnalisés & une étude et sélectionnez le bouton
field details (détails du champ).

3 Dans la section data entry (saisie des données) sélectionnez by ChemStation
function (par une fonction ChemStation) et pour la fonction, tapez Chentst or e-
ConpoundVal (« AmtPerRespOrg », « NomduComposé »). Remplacez
NonduConposé par le nom approprié pour ce composé (celui de la table
des composés).
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Liste des fonctions intégrées

Exemple

ChemStoreAreaSum(signal$)

La fonction ChemStoreAreaSum calcule la somme des aires de tous les pics d'un
chromatogramme d'une acquisition (signal) spécifiée ou de toutes les acquisi-
tions. Si une acquisition (signal) est spécifiée, seuls les pics de cette acquisition
sont additionnés. Si ce parametre est omis, tous les pics du chromatogramme
sont additionnés.

Parametres :
[signal$]

Vous pouvez spécifier un signal soit numériquement, soit par sa description
complete, soit par les n premiers caracteres de sa description. Le parameétre
doit étre entré entre guillemets car il s'agit d'une chaine de caractéeres.

ChemStoreAreaSum (« 2 »)

Somme de tous les pics de la seconde acquisition de ChromRes[1].Signal
ChemStoreAreaSum (1)

Erreur - utilisez ChemStoreAreaSum (« 1 »)
ChemStoreAreaSum (« »)

Somme de tous les pics de toutes les acquisitions ouvertes.
ChemStoreAreaSum (« DAD1 B, Sig=305,190 Ref=550,100 »)

Somme de tous les pics du signal « DAD1 B, Sig=305,190 Ref=550,100 »
ChemStoreAreaSum (« DAD1 B »)

Somme de tous les pics DAD1, voie B.
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ChemStoreCompoundVal(expression$,composé$)

La fonction ChemStoreCompoundVal renvoie, par composé, une valeur notée
expression$ pour le composé composé$.

Parametres :
[expression$ ] : spécifie les informations & renvoyer

[composé$] : nom du composé tel qu'il apparait exactement dans la table
d'étalonnage de la ChemStation. Les noms de composés ne font pas la dis-
tinction entre majuscules et minuscules.

Exemple ChemStoreCompoundVal (« FirstPeak™MeasRetTime », « Biphényle »)

Renvoie le temps de rétention du pic désigné comme le composé
« Biphényle ».

ChemStoreCompoundVal (« AmtPerRespOrg », « Biphényle »)

Renvoie le facteur de réponse original du composé « Biphényle »

ChemStoreCompoundText(expression$,composé$)

La fonction ChemStoreCompoundText renvoie, par composé, une chaine de
caracteres (texte) notée expression$ pour le composé composé$.

Parametres :
[expression$] : spécifie les informations & renvoyer

[composé$] : nom du composé tel qu'il apparait exactement dans la table
d'étalonnage de la ChemStation. Les noms de composés ne font pas la dis-
tinction entre majuscules et minuscules.

Exemple ChemStoreCompoundText$ (« FirstPeak ™~ IntPeakType », « Biphényle »)

Renvoie le type du pic identifié comme le composé « Biphényle » tel que
« BV ». Consultez 'aide en ligne de ChemStation pour une description des
codes de la ligne de la base.
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Calcul de temps
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Synchronisation du temps

Un systeme ChemStation plus étant constitué de plusieurs composants, il est
nécessaire de synchroniser les horloges pour que les différentes parties du
systeme indiquent la méme heure.

Les horloges des PC clients et serveur doivent étre synchronisées au moyen
des outils standard normalement disponibles sur le réseau.

Les instruments d'analyse qui possedent une horloge en temps réel servant a
dater les événements, comme le systeme Agilent CPL 1100, sont synchronisés
lors du démarrage de la ChemStation.

Les modules individuels de la série Agilent CPL 1100 se synchronisent sur le
systeme a chaque nouvelle injection.

Horodatage

Sur un systeme ChemsStation plus, tous les événements qui se produisent sont
horodatés. Un événement peut étre l'injection d'un échantillon, 1'enregistre-
ment d'une méthode sur le disque, la fin d'un transfert sur une base de don-
nées, l'approbation d'une analyse, etc. Il y a généralement deux possibilités
d'enregistrer 1'horodatage:

* horodatage a partir du fuseau horaire configuré ;

¢ horodatage ignorant le fuseau horaire configuré.

Les horodatages de la base de données ChemStore C/S (Oracle ou Access) sont
enregistrés indépendamment des fuseaux horaires du PC serveur ou du PC re-
view client. C'est la raison pour laquelle, si on modifie le fuseau horaire de I'un
des ordinateurs, I'horodatage indiqué par ChemStore C/S ne change pas.

L'horodatage des journaux de la ChemStation est aussi indépendant du fuseau
horaire configuré dans lI'ordinateur. Cela concerne par exemple I'heure de
début et de fin de méthode ou de séquence, les messages d'erreur et les
avertissements.
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L'horodatage des fichiers de données et de méthodes de ChemStation respecte
en revanche la configuration du fuseau horaire du PC sur lequel ils sont créés.
Il s'agit par exemple de I'heure d'injection, 1'heure des étalonnages, I'heure de
I'enregistrement d'une méthode, etc.

Cette dépendance du fuseau horaire ne peut se remarquer que si les fichiers de
données sont transmis en dehors des limites du fuseau horaire, ou si le fuseau
horaire du PC qui élabore le rapport est modifié apres l'acquisition des données.

Fuseaux horaires

Afin de pouvoir comparer des événements qui se produisent dans différents
fuseaux horaires, la ChemStation enregistre les horodatages dépendant du fu-
seau horaire en temps universel - UTC (Universal Coordinated Time). L'UTC
est, en pratique, I'neure du méridien de Greenwich (Greenwich Main Time)
(GMT) ; tous les autres fuseaux horaires sont calculés a partir de celui-ci.

Pour enregistrer un horodatage dépendant du fuseau horaire, tel que 1'heure
d'injection, la ChemStation proceéde de la maniere suivante :

1 L'événement se produit.

2 L'heure locale est lue sur le systéme.

3 La variable systéme TZ est lue, elle indique le fuseau horaire de I'ordinateur.
4 L'heure UTC est calculée a partir de TZ et de I'heure locale.

b L'UTC est enregistrée en secondes depuis le 01/01/1970 & 00:00:00.

Pour retrouver un horodatage dépendant du fuseau horaire, tel que 1'heure
d'injection, la ChemStation procéde de la maniére suivante :

1 La variable systéme TZ est lue, elle indique le fuseau horaire de I'ordinateur.
2 L'UTC est lue en secondes depuis le 01/01/1970 a 00:00:00 a partir des fichiers.

3 La variable systéme TZ est utilisée pour calculer 'heure locale de ce PC au
moment oul I'événement se produit.

4 L'heure locale de 1'événement en secondes depuis le 01/01/1970 a 00:00:00
est convertie en fonction du format configuré.

Etant donné que l'enregistrement d'un événement et la consultation de cet évé-
nement peuvent étre effectués a partir d'ordinateurs situés dans des fuseaux
horaires différents, les horodatages dépendant du fuseau horaire varient en
fonction de la variable systéeme TZ.
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Configuration du fuseau horaire sur le PC

Sous Windows 2000 et Windows XP, le fuseau horaire du PC peut étre modifié
au moyen de I'onglet Time Zone [Fuseau horaire] de 1'utilitaire Date/Time [Da-
te/Heure] du Control Panel [Panneau de configuration]. Malheureusement, la

ChemStation ne peut pas lire ce parametre, il est donc nécessaire d'affecter la

bonne valeur a la variable systéeme TZ.

Le programme d'installation du client ChemStore C/S définit la variable syste-
me TZ dans la base de registre Windows. Si le parameétre de fuseau horaire de
votre ordinateur est modifié apres l'installation, vous devez mettre a jour ma-
nuellement la variable systeme TZ a partir de 1'onglet Properties [Propriétés]
de My Computer [Poste de travail].

Consultez le Guide d'installation de ChemStore dans la section « Informations

de référence » pour trouver les instructions de modification de la variable TZ.

Notez que lorsque le fuseau horaire du panneau de configuration contient une valeur
positive, par exemple (GMT +01:00) Bruxelles, Berlin, Berne, Rome, Stockholm, Vienne,
la variable TZ doit étre négative : WES-0TWEDO1.
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