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Contenu de ce manuel

Le guide des concepts présente les “idées directrices” ayant donné naissance
au systeme de données en réseau (Networked Data System ou NDS) Cerity
pour I'AQ/CQ pharmaceutique afin de vous aider a :

¢ Comprendre a utiliser les composants NDS Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique.

¢ Gagner du temps avec l'aide en ligne.

1 Présentation générale de votre NDS Cerity pour I’AQ/CQ pharmaceutique

Apprenez comment les composants de NDS Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique fonctionnent ensemble et se conforment aux normes.

2 Notions de base de I'application Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique

Apprenez a utiliser les outils d'analyse des échantillons, de configuration des
méthodes et d'élaboration des rapports.

3 Analyse des échantillons

Apprenez les concepts qui vous aideront a saisir, analyser et a consulter les
résultats des échantillons et des séquences.

4  Configuration de la méthode

Apprenez les concepts qui vous aideront a configurer les méthodes.

5 Applications d'aministration et de maintenance

Apprenez a utiliser les outils de gestion, de configuration et de maintenance
du Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique.
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Systéme de données en réseau Agilent Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique
Guide des concepts

1

Présentation générale de votre
NDS Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique

De quel systéme disposez-vous ? 8
Comment les composants NDS Cerity fonctionnent-t-ils ensemble ? 11
Comment NDS Cerity facilite-t-il la conformité aux exigences légales ? 17

Ce chapitre donne un apercu de tous les composants systeme de
données en réseau (NDS) Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique

et de la maniére dont ils fonctionnent ensemble pour vous aider
a effectuer un travail et a vous conformer aux exigences légales.

Vous apprendrez comment les trois composants principaux — le
database server (serveur de bases de données), le acquisition
controller (controleur d'acquisition) et review client —
fonctionnent ensemble pour répondre aux besoins de votre
laboratoire.

%~ Agilent Technologies 7



1 Présentation générale de votre NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique

De quel systeme disposez-vous ?

Votre NDS Cerity est soit le systeme Professional, soit le
systeme Client/Server.

Systeme Professional (Agilent G4000AA)

Le systeme Professional NDS Cerity fonctionne sur une station
de travail Windows.

Bien que le systéme soit livré avec 5 licences utilisateur
nominales Oracle, le systéme NDS Cerity est accessible a seul
utilisateur a la fois.

Figure 1 Systeme NDS Cerity Professional
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Présentation générale de votre NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique 1

Systeme Client/Server (Agilent G4001AA)

Guide des concepts NDS Cerity

Les composants de votre systeme NDS Cerity Client/Server
s'installent et fonctionnent sur des stations de travail Windows
de Microsoft®. La grappe informatique comprend tous les
éléments du réseau configurés pour le systéme NDS Cerity
Client/Server comme les instruments, les imprimantes et les
clients.

Vous pouvez configurer autant d'utilisateurs licenciés que
nécessaire sur une grappe NDS. Les utilisateurs NDS Cerity et le
controle possédent des licences séparées. Pour chaque
utilisateur nommé du systéme, une licence Oracle est
nécessaire. Cinq licences Oracle nominatives et spécifiques de
I'application sont incluses dans le systéme Cerity Client/Server.



1 Présentation générale de votre NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique
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Figure 2 Systeme NDS Cerity Client/Server
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Présentation générale de votre NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique 1

Comment les composants NDS Cerity fonctionnent-t-ils

ensemble ?

Les composants NDS constituent un cadre commun pour
l'acquisition, le traitement, le retraitement et I'enregistrement
des données :

¢ Review client pour I'analyse de 1'échantillon, la définition des
méthodes et des rapports, I’administration et la
maintenance.

¢ Controleur d'acquisition pour l'acquisition, le traitement, le
retraitement des données.
¢ Serveurs de retraitement, pour retraiter les données.

* Serveur de données pour l'enregistrement des données.

Le systeme NDS Cerity Professional gere le serveur de bases de
données NDS Cerity, le controleur d'acquisition, le Review
Client et la base de données relationnelle Oracle sur une station
de travail Windows de Microsoft unique.

Le systeme NDS Cerity Client/Server distribue les composants
NDS Cerity aux serveurs ou stations de travail désignés. Les
composants NDS Cerity effectuent les mémes opérations sur les
deux systemes.

Le systeme est totalement paramétrable.

Analyse des échantillons, configuration des méthodes et des

rapports

Pour plus d'informations sur les
notions de base de I'application
AQ/CQ pharmaceutique,

cf. Chapitre 2, "Notions de base
sur NDS Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique".

Guide des concepts NDS Cerity

Le programme review client fournit l'interface utilisateur de
votre NDS Cerity.

Cette application permet aux utilisateurs d'analyser des
échantillons et de définir des méthodes et des rapports.

La base de données NDS Cerity enregistre toutes les données
brutes, et les métadonnées de l'application Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique.

1"



1 Présentation générale de votre NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique

Pour de plus amples informations
sur I'analyse des échantillons,

cf. Chapitre 3, "Analyse des
échantillons".

Vous trouverez des les
informations générales sur la
définition des méthodes et des
rapports au Chapitre 4,
"Configuration de la méthode".

12

H.Agilent Cerity NDS for Pharmaceutical QA/QC - - Administrator - Cerity for Pharma QA-QC

File Edit Yiew Tools Actions Help

Method vD-|ﬂ\@.%|HM

© BB Z3=T,% t | B % b
ethod Name

(i 4 Masterethods @
B8 LI asterh ethods |ADC - System Suitability Test

Instiumnent Marme ——
[T - 358008

L ADLC - Systemn Suitability Test
¥=‘ @ Imstiument Setup [~ Method Description
— B Sample Varisbles o can add your own comments!
@ ; @ Sequence Template
% H 2] Data Analpsis Settings made on the "New Method" Panel:
-}? H 2] Dats Review Lavout Title of the new Method wil be "&DC - Spstem Suitability Test"
! — i "Sequence' was selected
e | Reporting
- Bvisions ettings made on the "Instrument” Panel
% 2 0idR S de an the " Panel

4 ADC- 01032002 - Demo
4 ADC- 01032002 - Test Sequence
-4 ADC 01032002

This instrument was selected: VDT - 35000E"

Settings made on the "Diata Analysiz” Panel:

6]

Description |Item
Method revised, new

revision: 2 Mane
Method created by

operatar

NDSDOMAINADministratar |- Mone

[Comment E-Sig |

[ |&IMasterM ethods\AD T - System Suitability Test [

Figure 3 Application Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique

Analyse d’échantillons Avec Cerity NDS pour AQ/CQ
pharmaceutique, les demandeurs d'analyse peuvent entrer des
échantillons, les analyser individuellement ou en séquence a
l'aide de méthodes et consulter les résultats. Les analystes
peuvent consulter les données de leurs collégues, retraiter des
résultats tandis que le les administrateurs peuvent valider
électroniquement les résultats.

Configuration de la méthode Utilisez Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique pour définir des méthodes incluant les
parametres de l'instrument, de traitement des données, les
spécifications de mise en page des résultats et la sélection du
type de rapport. Les méthodes peuvent également inclure des
variables d'échantillons personnalisés, des modeles de séquence
des formules de calculs personnalisés et des spécifications de
limites.

Une méthode Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique contient les
parametres, la mise en page et les calculs calqués sur vos
monographies d'analyse ou vos modes opératoires normalisés
(MON). Elles sont généralement configurées une fois pour
toutes. Les analystes, les demandeurs d'analyse et les
techniciens travaillent avec ces méthodes prédéfinies.
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Présentation générale de votre NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique 1

Rapports Lorsque vous définissez une méthode ou entrez un
échantillon, vous sélectionnez les types de rapport que vous
voulez imprimer au cours du traitement. Lorsque vous analysez
un échantillon ou une séquence, le systéeme élabore un rapport
sur la base du modeéle de rapport sélectionné pour chaque type
de rapport.

Le report template (modéle de rapport) fournit le cadre
renfermant les formats des champs et des tableaux de vos
rapports. Les modeéles de rapport accédent aux résultats des
échantillons individuels, multiples ou des séquences dans la
base de données.

Vous pouvez utiliser le modele de rapport par défaut déja
attribué aux types de rapport ou encore, vous pouvez
sélectionner des modeles de rapport fournis avec le systéme.
Les utilisateurs autorisés peuvent également créer et éditer des
modeles de rapport au moyen du Report Template Editor
(Editeur de modeles de rapport).

Les utilisateurs peuvent examiner et imprimer les rapports au
moyen du Cerity Report Viewer (programme de visualisation
des rapports Cerity).
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Figure 4 Editeur de modéles de rapports
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1 Présentation générale de votre NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique

Aministration et Maintenance

Le programme review client Cerity fournit l'interface
permettant a l'administrateur NDS de gérer le systéme.

Cerity NDS Software Administration (Administration du logiciel NDS
Cerity) Cette application permet & 'administrateur NDS
d'attribuer les licences, les instruments, les permissions
d'ouverture de session, les roles, les droits d'acces des
utilisateurs, de gérer les audits et les formats de 'ensemble du
systeme.

Compliance (Conformité) Cette application permet 4
l'administrateur ou au responsable du laboratoire de vérifier
l'installation de NDS Cerity et d'exécuter les tests de
qualification du systéme de données et des instruments
raccordés. L'application Compliance (Conformité) dispose
d'une licence séparée.

Archive and Restore (Archivage et Restauration) Ce programme
utilitaire permet aux administrateurs autorisés d'archiver, de
restaurer ou de supprimer des données de la base de données.

Password changes (Changements de mots de passe) Les
administrateurs utilisent ces deux outils pour changer les mots
de passe (bases de données et comptes de service) du systéme.

Database Resolve (Util. de résolution de bases de données) Cet

utilitaire controle les doublons de la base de données lorsque
des données ont été restaurées depuis une autre base.

14 Guide des concepts NDS Cerity



Présentation générale de votre NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique 1

Pour des informations
complémentaires sur les
applications d'administration et de
maintenance, cf. Chapitre 5,
"Applications d'aministration et de
maintenance".

"fii Console Root\Cerily Software Administration\Cerity for Pharma QA-QC\Users\agilent\drasmuss

|| gct\on_ View H@l -}|\|§ H

L] Console Fioat
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48 License Module User agilentidrasmuss
-4 Instuments
& Logon
2B Roles Full Name RASMUSSEN, DOUG
BB Admin
o m-Eg Administrator
. BB Chemist Current Role | Chemist =]
- B Guest
. - LabManager
#-Bf Lab-Technician Review Rights
=B Users
iF agilenthdrasmuss
(B AGILENTAJohn Default Printer [WPRNTSFAATUNADSLING =] | Metwark .. |
: & centy_testuwolstein
[+ g Spstem Wide Settings

Information

4 Lol
Figure 5 Application Cerity NDS Software Administration

Acquisition et traitement des données

Guide des concepts NDS Cerity

Le Cerity acquisition controller (controleur d’acquisition
Cerity) acquiert les données et controles des instruments a
partir d'une station de travail Windows NT. L'acquisition des
données commence lorsque le controleur d'acquisition a extrait
les parametres de l'instrument via le database server (serveur
de base de données).

Le programme review client fournit l'interface utilisateur pour
la saisie des parameétres de la méthode que le contréleur
d'acquisition utilise pour piloter l'instrument. Le contrdleur
d'acquisition peut également effectuer le traitement et le
retraitement de données.
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1 Présentation générale de votre NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique

Retraitement

Pour plus d'informations sur la
maniere de configurer un serveur
de retraitement, consultez le Guide
d'installation.

NDS Cerity utilise un algorithme aléatoire pour attribuer a une
machine du réseau le role de “serveur de retraitement” pour un
client. La sélection aléatoire permet d'égaliser la charge de
travail a travers le systéme dans I'hypothéese ou tous les clients
produisent une charge de travail équivalente. La redistribution
de cette charge de travail aide a prévenir les ralentissements
non nécessaires dans le cas o de nombreux utilisateurs
effectuent des retraitement simultanément.

Les contréleurs d'acquisition fonctionnent également en
serveurs de retraitement. Il est également possible d'attribuer
un serveur de retraitement spécifique a un client donné. Agilent
recommande de définir un serveur de retraitement spécifique
pour dix utilisateurs de retraitement simultanés.

Stockage des données

16

Le database server NDS Cerity enregistre les méthodes et les
données acquises. Une fois que le traitement des données est
terminé, les résultats sont enregistrés dans la base de données.
Vous pouvez extraire ces données pour les consulter a I'aide des
outils de requéte Cerity.

L'espace de stockage de données dépend :
¢ Du nombre d'utilisateurs simultanés.
¢ Du nombre d'instruments simultanés.

* De la quantité de données accessibles en ligne dans la base
de données.

¢ Du nombre d'échantillons traités.

* Du nombre de cycles de retraitement (les informations de
versions, et du processus d'audit vient augmenter le volume
des données a chaque cycle).

Guide des concepts NDS Cerity



Présentation générale de votre NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique 1

Comment NDS Cerity facilite-t-il la conformité aux exigences

legales ?

Pour plus d'informations sur la
conformité, cf. le Technical
Reference Guide (Guide technique
de référence).

Cette section donne des informations générales sur la maniere
dont le systéme de données en réseau (NDS) Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique permet la conformité 1égale pour les
laboratoires AQ/CQ pharmaceutique.

Acces autorise

Le systeme NDS Cerity utilise le systeme d'exploitation de
Windows ainsi que les roles et leurs droits d'acces associés pour
limiter 'acces des utilisateurs aux applications NDS Cerity et
aux composants systéme.

* Cerity Software Administration (Administration du logiciel
Cerity).

e Cerity for Pharmaceutical QA/QC (Cerity for Pharmaceutical
QA/QQC).

¢ Cerity Compliance (Conformité Cerity).

¢ Cerity Archive and Restore (Utilitaire d'archivage et de
restauration Cerity).

¢ Cerity Reports and Report Template Editor (Editeur de
rapport et de modeles de rapports Cerity).

Controles d'autorisation

Guide des concepts NDS Cerity

NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique est conforme a la
directive FDA 21 CFR Part 11 pour les autorisations d'acces aux
taches utilisateur. Le controle d'autorisation fondée sur les roles
et les droits d'acces qui s'y rattachent garantit que seules les
personnes autorisées peuvent utiliser le systeme.
L'administrateur NDS Cerity sélectionne les taches attribuées
aux utilisateurs sur la base de leur role dans le laboratoire et
des droits d'acces associés.
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1 Présentation générale de votre NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique

Des données dignes de confiance et fiables

Le systeme NDS Cerity garantit la fiabilité des données et donc
la confiance que I'on peut avoir envers elles :

e 1l fournit la qualification opérationnelle et la validation des
performance du matériel et des applications Cerity pour
AQ/CQ pharmaceutique spécifiques du laboratoire.

» Il s'assure que le systeme archive et extrait les données
brutes, les métadonnées (champs et parameétres) et les
résultats.

e Il prévient la détérioration des données des objets en
controlant les incohérences de données.

* Il protege l'intégrité des données partagées et des entrées
manuelles de données grace aux controles de dispositifs.

Utilitaire Compliance Check (Contrdle de conformité)

L'utilitaire Compliance Check (Controle de conformité)
comprend les utilitaires de Qualification de l'installation (IQ) et
de Qualification Opérationnelle/Vérification de Performance
(0OQ/PV) pour les matériels et logiciels pris en charge.

Les utilitaires IQ et OQ/PV sont disponibles en tant que produit
sous licence et sous forme de service par Agilent Technologies.
La gamme des services et produits de validation pour NDS
Cerity comprend les systemes CPL Agilent 1100,

CPG Agilent 6890, convertisseur A/N Agilent 35900E et la
qualification logiciels.

Les Professionnels de Service Certifiés Agilent Technologies
(ATCSP), ingénieurs de service et partenaires, ainsi que des
consultants indépendants et les équipes de services internes
effectuent les tests IQ et OQ/PV.

18 Guide des concepts NDS Cerity



Présentation générale de votre NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique 1

Authentification des utilisateurs

Le NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique s'assure que les
utilisateurs sont responsables des modifications des données :

¢ Les signature électroniques sont liées de maniéere vérifiable
aux enregistrements qu'ils effectuent afin de garantir que ces
enregistrements ne puissent étre effacés, copiés, ni
transférés et ne peuvent par conséquent pas étre falsifiés.

¢ Les signatures électroniques NDS Cerity sont authentifiées et
horodatées.

* Le NDS Cerity demande toujours aux utilisateurs de taper
leur nom et leur mot de passe pour ouvrir une session sur
I'application AQ/CQ pharmaceutique.

Tracabilité des données

La directive FDA 21 CFR part 11.10e exige un processus d'audit
pour les “actions qui créent, modifient ou suppriment des
enregistrements électroniques”. Le processus d'audit du
systeme de données en réseau de Cerity fournit :

¢ La preuve de qui fait quoi et quand aux enregistrements.

¢ Une trace de toutes les modifications apportées aux données
sans toucher aux données originales.

¢ Un controle strict de version conservant les versions
précédentes des données dans le support de stockage.

Guide des concepts NDS Cerity 19
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Ce chapitre présente les fonctionnalités et les concepts
principaux de 'application NDS Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique. Vous y apprendrez les notions de base vous
permettant de conduire un échantillon de son entrée jusqu'au
rapport. Lisez les chapitres 4 et 5 pour en savoir plus a propos
de la configuration des méthodes et de 1'analyse des
échantillons. Servez-vous de ce chapitre comme d'une aide pour
réaliser les exercices des Getting Started Cards (Cartes de mise
en route).
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2 Notions de base sur NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique

Les 4 vues — dans lesquelles vous allez principalement travailler

Le systeme NDS Cerity enregistre des “données” dans une base
de données. Ces “données” sont constitués de données brutes et
de résultats calculés accompagnés de toutes les métadonnées
comme les parametres, les champs, les formules et les
configurations pour 4 objets de la base de données —
échantillons et séquences entrés, instruments, résultats
d'échantillons et de séquences, et enfin méthodes.

Vue Sample (Echantillons)

La vue Sample (Echantillons) procure un espace de travail pour
entrer les échantillons et définir les séquences. Vous accédez a
la vue Sample a partir de 'option Sample de la liste de la vue en
cours.

£l Agilent Cerity NDS for Pharmaceutical QA/QC - AGILENTYJohn - Administrator - Cerity A.01 DB

Fle Edit View Go Took Actions Help
Sample O EBX|RE] [[of PR F3=3.% 1 B A b
200 = x|
E“AIIM;JSamp\Es =B & B NAME | METHOD |INSTRUMENT| TYPE | POS. [AMOUNT| #INJ. | PRIO. |
vue en - 3= amySamples 1 |exchrsampes exchrmethes  witee Sample 1 ] 1 MEDILM
cours . SR, 2 |ssuncalsampes! ssuncalmethes vitee Sam 1 i 1 MEDILM
4 )R Gingle Samples 3
= “oEB sequncalesT 4
& w0 wdtee
=]
ok Sample Entry I Sample Loghook
& Sample Name: {Run __;lAmountsl Identification | Description | Fiepart Destination |
L= lssunt:alsampEEE
i - Run with
bl Pririty: Schedule:
ssuncalmethes s = |
Medium 'I Schedulable
Sample Type:
|a;npe ) i _J ~Task(s] to perform
ample b
¥ Acquie [ Buanlity
'T";:me”t | ¥ Integrate I~/ Repott
vdtee hd
Wial Number Irjections Volume [pl] 1]
|1 1 Ias method
-
| B

Figure 6 Vue Sample (Echantillons)
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La vue Instrument apporte un espace de travail pour examiner
I'état d'un instrument. Vous pouvez analyser des échantillons et
des séquences et suivre leur évolution depuis la vue Instrument.
Vous accédez a la vue Instrument & partir de l'option Instrument
de la liste de la vue en cours.

Ik Agilent Cerity NDS for Pharmaceutical QA/QC - Local Administrator - Administrator - Cerity for Pharma BA-QC

File Edit ‘iew Toolz Aclions Help

Instrument

O ERERE e E T 16

Vue en
cours

o f BB T, % 1 L B # FiDon-|
ul lnstruments j & || Instument Parel Iw’orkllstl
g h Allnstruments

B+ LC1100-D4D
-] VDT - 35900E
E Single 5 amplez

v GCE290
F#-{] GCEES0

(NP R B

-| Channel A

YDT - 35900

E Sample Information:
Mame:  ADC Sample 01
Method:  ADC 01032002
Status:  Running

Online Flat | Logbookl

ADCAA : 2DChramategram

my -
225

200 -
175
150 -

126 -

Figure 7
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Vue Result (Résultats)

La vue Result (Résultats) procure un espace de travail pour
consulter et retraiter les échantillons et les séquences. Vous
accédez a la vue Result (Résultats) a partir de 'option Result de
la liste de la vue en cours.

E Agilent Cerity NDS for Pharmaceutical QA/QC - AGILENTAMuskS ervice - Administrator - Cerity A.01 DB
File Edit Wiew Go Tools Actions Help

| Resur ~0 - [E X [&& g (|28 = S50 = f L R # Filbown -

| @ @ @ =J % [ Lavor ~ 2 Sianal = [/ Manual Integration ~ [8a i &% +o 2|

E |=A"My93mp‘esnm = 2 ) E rample Chromatogram

(=3 ~IMyS arplzsRun
" ADEAR: ZDChamatogiam

Vue en F Bl suchisampee = -

[Er Bl eschrsampee #1 2
cours 2t | =@ suncatsampeez E

e EE Sl o oa o o i iz A4 o

Signal

ADC1A:ZDChromatagram

BEFEETE

Results
RT Compound Name Amount RF (Rsp/Amt] Peak Area Peak Height
0.2498 1000.3524 1595937
0.74592 100.019 15.9685
1.2498 EREEED 1.5952
< |

Figure 8 Vue Result (Résultats)
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Vue Method (Méthode)

La vue Method (Méthode) procure un espace de travail pour
configurer les méthodes et les rapports. Vous accédez a la vue
Method (Méthode) a partir de 'option Method de la liste de la

vue en cours.

TE Agilent Cerity NDS for Pharmaceutical QA/QC - AGILENTA John - Administrator - Cerity A.01 DB

2

File Edit Miew Go Tools Action: Help

| Method >0 - ¥ | & &

IK][= s =& o=

S.% 1+ VB B FlDown |

_"Ill HalMasterMethods =@ & B NAME | REV. |ACTIVE| MODIFIER _ |INSTR. NAME]
Vue en 2 E Al asterMethods 1 |exchrmethee 3 -1 AGILENTMuskService vitee
cours i £ exchimethes 2 |segmicalovermethes 1 1 AGILENTWMuskService vites

kf? D seqmicalovermethes 3 |zegsicalbrmethes il 1 AGILENTMuskService vitee

—— 1 senslcalbrmethes 4 |seqsicalmethes 1 -1 AGILENTWMuskService vites

@ 22 seqslcalmethes f  |zequncalmethee 1 1 AGILENTWMuskService vites

% 2 sequncalmethes 6 | s3slcalmethes 1 1 AGILENTMuskService vites

" 7 seslcalmethes 7 1 1 N

2] ssuncalmethee

2]

di

[ |&pplication unlocked. | 4

Figure 9 Vue Method (Méthode)
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Outils de base vous permettant de travailler

26

Vous trouverez les outils vous permettant de travailler dans la
barre de menu et les barres d'outils de la vue en cours. Cliquez
avec le bouton droit de la souris sur un tableau ou un graphique
pour accéder aux outils contextuels supplémentaires.

Barre d'outils standard - Outils de la vue en cours et
bouton “Nouveau”.

Bouton “Nouveau” - Permet de créer un modeéle de
méthode, de séquence ou de requéte.

[E. Agilent Cerity NDS for Pharmace
Eil=  Edit

utical QA/Q0

YWiew Tooli Actionz  Helg

Sélection de la vue en cours - Permet de sélectionner
I'une des quatre vues.

Method -0 - EH RS

b
D b BRIt ) A

Barre d'outils d'édition - Les outils de la barre d'outils
d'édition sont toujours estompés sauf s'il s'appliquent
a l'espace de travail.

:ﬁ|

[ 41Ih astertd ethods _TJ [

& Al astertd ethods
-4 AdvDefaultdethodd

Liste de requéte - Sélectionne un groupe
d'échantillons, d'instruments, de méthodes ou de
résultats de la base de données pour les afficher dans
I'arbre de sélection.

0 ol | %2

+-4#F AdvDefaulttethods
+- 4% dvDefaulth ethodSh
+- 4% Copy of exerdjws
+-- 4 defaultmethodi

Bouton de I'assistant de requétes - Permet de définir
une nouvelle requéte sur des échantillons, des
méthodes ou des résultats pour extraire des données
de la base.

+-4#F defaultmethod3
+- 4% defaultmethodd
+- 4% defaultmethods

Barre d'outils d'aide - Permet d'accéder a I'aide en
ligne.

£
£
£
£
-4 defaultmethod?
£
£
£
£

+- 4% equilmethdec
4 ewerdec
- Instrument Setup

----- ESF Sample Yariables

Arbre de sélection - Permet d'ouvrir un dossier ou de
sélectionner un élément de I'arbre pour définir,
configurer ou éditer des données dans l'espace de
travail.

=425 Data Analysis

. FE Example Chromatogram
- FE Integration

E Identification

{:l [rata Review Lapout

----- Reporting

{:l 0ld Revizions
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- SCHEIDERER.ROBIN - Administrator - Cernty for Pharma QA-QC

= P" - 'i 1l '. o 1% ¥
Outils ou barre d'outils - > R [ %) ik G0 W |* |

Permet de modifierune © Fill Down =
table ou d'effectuer une

tache dans I'espace de
travail. WIND: Absorbance

Compound I Optionz I

Espace de travail -
Utilisez les barres
d'outils et les
commandes pour
afficher ou modifier les
tableaux, graphiques,
boite de dialogue ou les b
listes. -

18T hiphenyl

100
|

93449 - dirnethylphthalate
11044 - diethwyiphthalate

Menu contextuel - un
clic droit dans la
cellule du tableau
affiche un menu
contextuel permettant
de modifier le tableau.

[} a0
1 1 1 1 | 1
Fe
o e 30739- o-terphenyl

Time Reference | Use

G GGG ED Tl Expected Time Peak Signal Peak
il I
dimethmphthalate@‘ seqmn VD1 A
isthy 7 L Zoom Out WD &
Eaam Feak WD A
WD A
Liste déroulante - Copy
Sélectionne une cellule
du tableau pour accéder a F'.aste
une liste. il v
4 I I 2= Add a new Compound
L =+ Remove Compound _
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Assistance en ligne

28

Notions de base sur NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique

Vous trouverez l'assistance pour chacune des vues dans les
zones suivantes :

¢ Barre d'outils d'aide.
¢ Menu d'aide.

¢ Info-bulles.

Barre d'outils d'aide

Consultez la description des icones de la barre d'outils ci-apres.

Sommaire - Ce bouton vous permet d'accéder au systeme d'aide en
ligne. Utilisez la table des matiéres, I'index, le glossaire ou les outils
de recherche pour trouver les rubriques “Comment faire pour”
concernant la vue, la boite de dialogue ou I'assistant en cours.

Recherche - L'outil recherche vous aide a trouver la rubrique qui vous
intéresse.

Qu'est-ce que c'est ? - Lorsque le pointeur se transforme en point
d'interrogation, cliquez a l'intérieur de la vue, de la boite de dialogue
ou de I'assistant pour obtenir I'aide concernant cette interface
utilisateur. Cette aide s'appelle “User Interface Help” dans I'arbre de
sélection du Sommaire de I'aide en ligne.

Manuels en ligne - Vous pouvez accéder a la documentation Cerity
enregistrée sous forme de fichiers PDF (Acrobat Portable Document
Format).

Autres ressources - Ce bouton renvoie sur le site Web d'Agilent ot
vous trouverez les fournitures, les consommables et le support
technique.

MON - Si votre administrateur I'a configuré, ce bouton vous permet
d'accéder aux Modes Opératoires Normalisés de votre laboratoire ou
a une autre adresse de votre intranet.
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Menu d'aide

Vous pouvez accéder a l'aide depuis la barre d'outils d'aide ou le
menu d'aide.

for Pharmaceutical QA/QC - AGILENTAMusk

Toolz Actions: Help

1 - HX | ®RE o8B’

Info-bulles des barres d'outils

Déplacez le pointeur sur le bouton de la barre d'outils et le nom
du bouton s'affiche apres un bref instant.

s
A
eqgrate

)
&L
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Analyse de I'échantillon

Pour de plus amples informations Avec les vues Sample (Echantillons), Instruments et Result

sur I'analyse des échantillons, (Résultats) de NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique, vous
cf. Chapitre 3, "Analyse des entrez les échantillons, vous définissez les séquences et
échantillons". analysez les échantillons individuels ou les séquences ou

consultez et retraitez les données.

Entrée d'un échantillon individuel

Vous pouvez entrer les échantillons un par un dans la vue
Sample (Echantillons). Utilisez des échantillons individuels si
votre analyse ne nécessite aucun réétalonnage lié a une
séquence ou un calcul du groupe.

Tg Agilent Cerity NDS for Pharmaceutical QA/QC - AGILENTAJohn - Administrator - Cerity A.01 DB
File Edit ¥iew Go Tools Actions Help
| Sample SO EHX EE] |5 EBZa9.% 1 I G # Fidenr|
[Z@n = x|
a |&imysamples =E & B NAME METHOD |INSTRUMENT| TYPE | POS. |AMOUNT| #INJ. | PRIO. |
o 3 AMySampes 1 |exchrsampee  exchrmethee vdiee Sample 1 0 1 MEDILM
W 5 2y Sample Enty 2 ssuncalsampee] |ssuncaimethee vdtes Sample 1 0 1 MEDILUM
L4 B Single Samples
=] &5 sequncalesl 4
SE w2 viles
B
= Sample Enty | 5ample Logbook |
4 Sample Name: (R Amounts | Identiication | Desetiption | Feport Destination
= I x)
Ms;ur:asampee L
fn‘”‘—_l Priotity Schedule:
ssuncalmethes ~
_'l Medium ¥ Schedulable
Sample Type:
sl = FIRm——
Sample -
[ dequie ™ Buantify
Insth it
T:m—_l ¥ Inteaiate I Feport
e -
‘isl Mumber  Injections  alume [ul] |
1 1 a3 mathod
4] | o

Figure 10  Ecran de saisie des échantillons individuels
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Configuration d'une séquence

Commencer par créer une nouvelle séquence et attribuez
ensuite cette séquence a un instrument et une méthode. Apres
avoir créé une nouvelle séquence, elle apparait dans la vue
Sample (Echantillons).

Pour des informations plus Le modele de séquence défini dans la méthode utilisée pour la
détaillées sur les modeles de séquence apparait également. Vous pouvez changer les noms
séquences dans la méthode, cf. des échantillons, les ID LIMS, les quantités, les poids ou
Chapitre 4, "Configuration de la concentrations dans les modeéles de séquences.
méthode".
& Agilent Carity MDS for Pharmacautical DAMDC - Local Administistor - Admiristratos - Canity for Pharma OA-OC
Fin £ Viw Tock doiees Heb . )
|| someie: > O | el JET- S A
[J=r ¥ e #3323 t & B Fdnr
v = [B # || Sequene Table | sequance Options |
Al amgies | | njection | o |
$ S ey Sample Name Nh'ﬂellg::l c"“"a",'o::"“’“: Vel "'"";"""' B I::m:::ﬂllﬂplh? Ditutlon | Purlty
< T t:'surpuw 1 : _ !
=] ;“"E:"'""'"' B Sangh =1 8 i | 1 i 1 [
3 L _:""‘“m"" :Sumle ] Sampie | | | i I i I N O
A e = : — T
3 o . _—__—- =
0 |Colli. Sanphe 0 |Cokratun 1 | i il s metnd I 1 1 1
10 Col Sarple 02 | Caikraton 1 | 2 " | 1 1 1 1
11 Sanple 06 Sampi R ] ] [nemetind [0 i 1 i i
12 sampe ol [Sampie I i i 1 ' 1 1
(13 Sarck [Sampie — n 3 I 1 1 [
14 Sample 09 Sanpk: | nz h i 1 1 1
15 [Sampie 10 Sampk: S—" 3 i | mesnod 1 1 1 1
A6 Conirol Samgln |G amgin =i B 1 ‘ma mesnod 1 .I 1 1
Sample Enie | Sevaamrcn Logtaach |
Sanngie e Runn | gt | Idenstication | Diseriton |
[Co Somplett A
Sample Tipe: i
[Cathuntion Starcud =l AR,
Custom Sanle Gious: [ =
[ | ﬂ] Respunss Ujdaie
[ﬂvuﬂw "I
VialMumber  Inpctions ek [
1 1 sz rvethd Peedertion Time Update: 1?_’_-'l=
fowmmr =[5 3

I I M | “

Figure 11  Table de séquences de la vue Sample (Echantillons)
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Analyse de I'échantillon

Préparation de l'instrument

La vue Instrument vous permet de suivre 1'état de l'instrument
et ses parametres, tels la température ou la pression, vous
pouvez y exécuter des diagnostics et laisser le systéeme se

stabiliser, purger la pompe ou allumer la lampe UV-Visible d'un
détecteur.

[ Agsuril Conly DSt Phasmacoubscal DAL - SCHEIDERER RUBIN - Admmizliaton - Canly lon Phasma U

-aC

Fin Ect Miew Took Actiors Help
[ Firstmert™ < 0y = el | [ S A | [ 2 O =R
[ & By B 2 e s, S 4 L (R M FaDown |
(o Bt BElEE]
& Alirinmenls
3 I EIEE
B
=
2 ) [~%c ofF% | o W%
it o |
Grine P [ Logbook |
VWD Aboibange
mal
iad
an
e
o i
e ——
=l Change | L

Figure 12 Vue Instrument
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Analyses d'échantillons et de séquences

Vous pouvez analyser des échantillons et des séquences soit
dans la vue Sample (Echantillons) soit dans la vue Instrument.
Quand vous cliquez sur le bouton Run le systéme envoie la tache
d'analyse au programme de lancement de taches Cerity pour
AQ/CQ pharmaceutique.

[} Aglent Carty ND'S for Pharmaceutical QA - AGILENTY Jahn - Adminkstiator - Cerity A.01 DB

Ele £k View Go Took Acwons Heb
[snaman O - | W% (A M| L @7 TF =t 4R Do

% = %
[ araneres =B & %) " NAME | METHOD (INSTRUMENT TYPE POS. AMOUNT #INJ.  PRIO. |
L T — 1 |sschisampes  sachrmethes vies . 1 1 WEDALM
L BT :
LV M Single Samples
2 B reauncales!
=]
R Sunghe Eniy | Samole Logbock |
4 Sarcle Hame - Fun | Aesonrts | Ideetication | Deserpiicn| Rrpot Destinatin |
e
1 sbampes o
o Prcedy. Schedde
I'. aimethes vI
e . I |u-1..u - Scheduble
1§ Aglent Cesity NDS fo Phaimaceutical DAAIC - AGILENT John - Administrator - Certy A 01 DB

Y e T
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Figure 13  Barre d'outils d'analyse
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Etat des echantillons et des séquences

% Agilent Cerity NDS for Pharmaceutical QA/QC - Cerity Administrator - Administrator - Cerity for Pharma QA-QC

File Edit ¥iew Tools

Actions  Help

Une fois que vous avez démarré l'analyse, 'application retire
l'analyse des échantillons individuels et des séquences des deux
vues Instrument et Sample. L'analyse apparait maintenant sur
la worklist et les injections terminées apparaissent dans la vue
Result (Résultats).

Dans la Worklist de 1a Vue Instrument, vous pouvez examiner
I'état d'un échantillon individuel, d'un groupe d'échantillons
individuels d'une séquence et d'une série de séquences.

Pour une séquence, une série de séquences et un groupe
d'échantillons de la Worklist vous pouvez effectuer les
opérations suivantes : abandonner, arréter temporairement,
reprendre.

Lorsque vous arrétez temporairement, le systéeme finit 'analyse
de I'échantillon en cours pour que vous puissiez redémarrer les
analyses a 1'échantillon suivant de la séquence.

| Instrument -0 - H|&SHhE

O =% ZtalElo SR s 55 1 LR filbon-]

o IAmnsuumems =] [B || instrument Parel Workiit |
o [# Alinstuments [ | Name | Status | Type | Method [ Priority #| Vial # |Inj #|Description |
Ll ISR N ) 1 | Sample 04 | | 1 11 | |
2 [+ (3 GCesan l
| =3 Grssso
5B o (3 virtual 6830
{2 [ = 3 LC1100DaD Orline Plot - Logbook |
= ] ADE _ _ _
g [Descrip Hide Column em [Comment [E-Sig [Timestamp |
b Data 3| ghowallColumns POC Mong 03/07/2002, 15:07:53
K Run cor Columns... pc Mane 03/07/2002, 15:07:58
Callectit Sojumn width Dc Mone 03072002, 15:06:28
Runsgta——————DC Mong (03/07/2002, 15:06:18
Data ac| Sort by Event DC Mone 03/07/2002, 15:06:12
Run cor ot oc MNone 03/07/2002, 15:06:12
Callecty Fier.. DG Nane 03A07/2002, 15:04:58
Run sta|[EEUSEaR—— D) Mons 0307/2002, 15.04:40
Data ac|jiSE S o None 03/07/2002, 14:57:14
Run cor print - DC Maone 03/07/2002, 14:57:14
Collectitmgmare——————ADC Mone 03/07/2002, 14:55:44
Run started ADC Maone 03/07/2002, 14:55:33
Data acquisition completed ADC Mone 03/07/2002, 14:54:08
Run completed ADC MNone 03/07/2002, 14:54:08
Collecting data ADC Maone 03/07/2002, 14:52:38 i
[Bllinstruments\Wirtual ADT [ [ MuM [
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Figure 14  Worklist (Liste des taches) de I'échantillon ou de la séquence
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Consultation des résultats

1 Agilent Cerity NDS for Pharmaceutical QA/QC - Cerity Administrator - Administrator - Cerity for Pharma QA-QC

File Edt View Took

Actions  Help

Sélectionnez les résultats que vous avez besoin de consulter
dans l'arbre de sélection de la vue Result. Vous avez besoin de
savoir comment les résultats sont organisés dans l'arbre de
sélection. Si vous ne voyez pas le résultat, vous aurez
éventuellement besoin de faire une requéte “Search Result” sur
la liste placée au-dessus de l'arbre de sélection ou dans la base
de données.

| Resit ~D-EH EE ]k ®RAE| % A B Lot v 3 Sonal v | [ MonuslIneoraton ~ s 5 | 85 5= =

Sl SN

2 7 =3, = t § B 5 Fidownv]
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- Suitabiity Sequence [Rev 2]
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040 my

Signal

ADC1A £ 2DChiomatogram

pounds

0 40 80 120 my

o

-] 4751 - compoundz
&l

it [1-251 - comy

&
3

[ I I
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Figure 15  Vue Result (Résultats)

Dans la vue Result, vous pouvez aussi effectuer des changements
et retraiter les données. Vous pouvez également apres avoir
changé la méthode, retraiter les données avec la version de
méthode la plus récente. Vous pouvez également retraiter les
données avec une méthode différente.

Dans la vue Result, vous pouvez également accepter ou refuser
des résultats dans la mesure des droits d'acces que votre
administrateur vous a donné.
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Recherche dans la base de données

36

Pour consulter ou retraiter des résultats, vous devez tout
d'abord trouver les résultats qui vous intéressent.

Requétes de résultats

Pour consulter les résultats de la base de données vous
interrogez le systeme. Le NDS Cerity est livré avec des requétes
par défaut pour vous aider a démarrer.

¢ Sélectionnez une requéte sur la Query List située au-dessus de
I'arbre de sélection et consultez les résultats déja créés par le
Query Wizard.

¢ Vous pouvez également définir vos requétes personnelles a
I'aide du Query Wizard si vous étes un utilisateur expérimenté.
Vous élaborez les requétes lorsque vous définissez les criteres
de recherche dans la base de données pour trouver les
résultats que vous avez besoin de consulter.

-O-|HX &S 8|

| %] m

Assistant de requétes
AlkdpS amplezRunLasttd onth J
AlyS amplesRunlLastw/eek

AlkdpS amplezRunT odag
AlbyS amplesRuny'esterday
AllkdpSegRun - —~
AlMySeqRunLazthdanth Liste de requétes
Al pS egRunl aztweak, et

B BE

Figure 16  Query List (Liste de requétes) et Query Wizard (Assistant de
requétes)

Requétes de méthodes

Vous sélectionnez également une requéte pour trouver les
méthodes que vous voulez éditer.
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Autres requétes

Vous pouvez également chercher un lot déterminé
d'échantillons non encore analysés, des séquences ou des
instruments non configurés, ces requétes sont toutefois plus
rares.

Query Wizard (Assistant de requétes)

Le Query Wizard vous aide a chercher les informations dont vous
avez besoin. Le NDS Cerity met a votre disposition un Query
Wizard dans chaque vue.

Query Wizard [ x]
Query Wizard

" Mew Query
I Copy From
I Browse

& Edit Queny
A5 amplesRunLastt onth Browse I

= Remove Query
I Eromse

< Eack | Eimrsh LCancel |

Figure 17  Query Wizard (Assistant de requétes)
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Edition de methodes

38

Une fois que les méthodes sont définies par votre MON ou votre
monographie, vous pouvez facilement effectuer les
modifications grace a la vue Method (Méthode).

La

vue Method (Méthode) vous permet d'effectuer les

modifications suivantes dans une méthode :

Editer les parametres instrument.
Editer les variables échantillon.

Editer un modele de séquences (normalement réservé aux
utilisateurs expérimentés).

Editer les parametres de traitement des données.
Editer la mise en page pour consulter les résultats.

Sélectionner un autre type de rapport avant de produire un
rapport.

Vous pouvez également éditer toute méthode présente dans la
vue Method (Méthode).

TE Agilent Cerity ND5 for Pharmaceutical QA7QC - AGILEMTA John - Administrator - Cerity A 01 DB

File Edit Miew Go Tools Actions Help

| Method 0 - | X & [Gllo ¥ e szt
Al astertdethads L7 NAME REVY. |ACTIVE MOD
i i
% Al astertdethods 1 |exchrmethee 3 -1 AGILEMTW
B T ewchimethes 2 |segmicalovermethee 1 -1 AGILENT
L8 2 seamicalovemethes 3 |segslcalormethes 1 1 AGILENT
e ) seqelcabimethes 4 |seqgsicalmethes 1 A AGILEMT b
@ ) seqslcalmethee 5 |sequncalmethes 1 -1 AGILEMT I
% [ sequncalmethes 6 |sssicalmethes il il AGILEMT IV
% 20 ssslcaimethes ssuncaimethee 1 1 AGILENT M
7+ | -2 ssuncalmethes
i
P
[ |&pplication unlocked.
Figure 18  Vue Method (Méthode)
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Sauvegarder dans la base de données

Un administrateur NDS Cerity peut configurer le comportement
du processus d'audit pour des taches spécifiques effectuées par
NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique. NDS Cerity fournit un
formulaire pour introduire les commentaires d'audit et
enregistre un journal des entrées d'audit lorsque vous
sauvegardez des données dans la base de données.

Entrées d'audit

Guide des concepts NDS Cerity

Lorsque vous sauvegardez des modifications d'une méthode, la
saisie d'un échantillon, d'une séquence, des résultats ou lorsque
vous passez d'une méthode a une autre ou d'un échantillon a un
autre, la boite de dialogue Save Changes to the Database
(Enregistrer modifications dans la base de données) s'ouvre. Il s'agit
du formulaire que NDS Cerity utilise pour saisir les
commentaires d'audit.

Vous pourriez avoir besoin de consulter les modifications et de
sélectionner un motif de modification. Une signature
électronique incluant votre nom d'utilisateur est votre mot de
passe peut étre nécessaire pour enregistrer les modifications.

NDS Cerity laisse I'administrateur du systéme configurer les
taches qui nécessitent des commentaires d'audit et une
validation par signature électronique.
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Save Changes To The Database

List of changes

Set {ES1BD7FE-3E14-1105-9455-00010314698711:32 as Example Chrom. <
Add the 'ADCT &' ta the "Signal' for the Calibration.

Set the 'Peak Signal' to 'ADCT A' for the 'Mew Compound' in the Calibration.
Change the ‘Expected Time' from ‘0" to '0.249834188388524' for the 'Mew Cao
Added Compound Mew Compound with Expected Time [0.24933418338852
Change the ‘Expected Time' from '0" to '0. 749834439591 716" for the 'Mew Cor
Added Compound Mew Compound] with Expected Time 0.7498344395917
Change the ‘Expected Time' from ‘0" to 1. 249831 24334073 for the Mew Con

4| | »

Fieazon for changes

[I—

IEhanging lab procedure

Ll

— Electronic Signature
User name: ZHANG, QINGSONG

Password: I xxxxxxx z

Save I Dizcard | Lancel |

Figure 19  Boite de dialogue Save Changes To The Database

Journaux d'audit

Méthodes

Echantillons
individuels

NDS Cerity maintient un strict contréle de version et des
procédures d'audit indépendantes de l'utilisateur pour les
enregistrements dont il a recu la charge. Les différentes vues
portent la trace de ces procédures d'audit sous la forme des
journaux d'audit.

Le Method Loghook apparait dans I'espace de description des
méthodes lorsque vous sélectionnez une méthode sur l'arbre de
sélection de la vue Method (Méthode).

Vous pouvez consulter le processus d'audit pour les échantillons
entrés, mais non encore analysés, dans le Sample Logbook. Le
Sample Logbook apparait dans l'espace des échantillons
individuels soit dans la vue Sample (Echantillons), soit dans la
vue Instrument.

Apres I'analyse des échantillons individuels, il est possible
d’afficher le journal de chaque échantillon dans la vue Résultats
en cliquant sur le bouton Sample Details de la barre d’outils.
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Séquences

2

Vous pouvez consulter le processus d'audit pour les séquences

entrées, mais non encore analysées, dans le Sequence Loghook
soit dans la vue Sample (Echantillons), soit dans la vue

Instrument.

Une fois la séquence analysée, vous trouvez le Sequence Loghook
dans la vue Result (Résultats) lorsque vous sélectionnez la
séquence dans l'arbre de sélection.

Analyses
d'échantillons
et de séquences

Vous pouvez consulter le processus d'audit pour 'analyse d'un
échantillon ou d’'une séquence dans le journal accessible sur
I'espace de travail instrument de la vue Instrument.

Les colonnes des journaux dont le réle ne va pas de soi sont
expliquées dans le Tableau 1 et la Figure 20 donne un exemple

de journal.

Tableau 1 Explication du contenu d'un journal

Libellé de Exemple de contenu affiché Role
colonne
E-Sig Signed (Signé) Identifie les actions pour lesquelles une signature

Aucun électronique (E-Sig) est configurée et applicable au niveau du
logiciel d'administration de Cerity NDS.

Source cerity_test\sspencer Lorsque la signature E-sig est configurée, il s'agit du nom

Automation (Automatisation) d'utilisateur du signataire.

UserStamp Lorsque la signature E-Sig n'est pas configurée, il s'agit soit
du UserStamp (validation utilisateur) associé a cette action,
soit de “Automation” dans le cas d'une action automatisée.

Type Audit Précise si les indications sont destinées a |'audit ou

Information constituent une information de portée générale.

Comment Changing lab procedure (Changement  Affiche le journal de méthodes avec toutes ses colonnes (voir

(Commentaire)

de procédure du laboratoire)
Method released (Méthode publiée)

Figure 20) lorsque des motifs d'audit sont configurés au
niveau du Cerity for Pharmaceutical QA/QC Software
Administration (Logiciel d'administration de Cerity for
Pharmaceutical QA/QC)

Guide des concepts NDS Cerity
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Sauvegarder dans la base de données

[Deseription fiem [Comment ESig  Timestamp. [Source Type  THost

Change the Ta' from
1000 to “1B0° for the
350005 etPoints,
|Channel A 352005t Points, Channel A Updated  None  0B/A1/2002, (82237 wadlcDD\demo  Audd WADLCOO!
Change the From' from

0 1o “20' for the

359005 etPomnts,

Channel A 3IE00SePoints, Channel A Updated None  DBM12002, 082237 wadleDO1\demo  Awdd WADLCO0
Change the External

State (Remote Bus

Maode)' from ACTIVE'

1o "OFF" for the

(353005 etPomts,

Channel A 3EH00SePoints, Channel A Updated None  06A11/2002,08:2237  wadlcO01\demo  Auda WADLCOO
Change the Stop Time

(min)’ from 1" to *1.4" for

the 359008 etPoints,

Channel A 35200SetPoints, Channel A Updated Mone  DBA1Q002, 082237 wadlcDD1\demo  Awdd WADLCOO

Method revized, new

revision: 2 - - Mone  DBA1/2002, (82218 wadlcDD\demo  Information WADLCOO01
Initial

Created. Method configuration Signed  DEM1/2002, 08:2205  wadlcDD1\demo  Audd WADLCO0

Method created by
operator. Demo User

Figure 20 Method Logbook (Journal des méthodes) montrant toutes les
colonnes
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Configuration de la méthode

Pour plus d'informations sur la
définition des méthodes,

cf. "Concepts des méthodes Cerity
pour AQ/CQ pharmaceutique",
page 93.

Guide des concepts NDS Cerity

Une méthode Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique est la version
électronique de votre procédure d'analyse, monographie ou
MON. C'est pourquoi les administrateurs systéme et les
analystes définissent une méthode une fois pour toutes et y
reviennent rarement.

Une méthode se configure en deux parties. Vous commencez par
créer un modele de méthode a l'aide du Method Wizard. Le
method template (modele de méthode) fournit un format vous
permettant de saisir uniquement les parametres jouant un role
pour cette analyse. Vous entrez ensuite les parametres dans le
modele pour créer une méethode dans la vue Method (Méthode).

Création du modéle de méthode

Avant de pouvoir saisir des parametres instruments ou définir
une table d'étalonnage, vous aurez besoin de créer le cadre de
I'analyse. Le Method Wizard vous permet de choisir les options
dont vous avez besoin pour créer un modéle de méthode.

Voici quelques-uns des choix que vous pouvez faire en
parcourant le Method Wizard :

e Sélectionner un nom de méthode pour des échantillons
individuels ou des séquences.

e Attribuer la méthode a un instrument.

¢ Sélectionner des options pour définir le traitement des
données.

¢ Sélectionner des options pour définir l'identification des
composés.

¢ Sélectionner des options pour définir 1'étalonnage.

¢ Sélectionner des options pour définir la quantification.
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Method Wizard [ x]

Mew tethod name :

New Method H

Do pou want to zelect an existing Method as
a template for the new Methad 7

Browse .. |

‘what kind of Method do you = Single Sample
want to create ¥ -

{* Sequence

Figure 21 Method Wizard (Assistant Méthode)

Saisie des paramétres

Une fois que vous avez fini de créer un nouveau modele de
méthode, la vue Method (Méthode) affiche la nouvelle méthode
dans l'arbre de sélection. Vous continuez a entrer les
parametres initiaux dans la vue Method (Méthode).

Rapports

Le NDS Cerity peut élaborer des rapports a la fin du traitement
de données. Vous devez cependant d'abord sélectionner le type
de rapport et le modele dans la méthode. Le modéle de rapport
spécifie les données qui doivent figurer dans le rapport ainsi
que la mise en page des champs destiné a afficher ces valeurs.
Le systeme NDS Cerity accede aux données spécifiées dans le
modele de rapport pour produire le rapport.

Sélection du type de rapport Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique fournit un jeu de types de rapports par défaut.
Lorsque vous configurez une méthode, si vous cliquez sur
Reporting dans l'arbre de sélection, les types de rapports par
défaut apparaissent sur l'espace de travail.
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£, Agilent Cerity NDS for Pharmaceutical QA/QC - Local Administrator - Administrator - Cerity for Pharma QA-QC  [B[=] E3
File Edit “iew Tool: Actions Help

| Method ~0-EEE] (k]
[ b BB 779 %t I G A Ao

w Al astertethods j fu7 3 Print
8 M astertdethods - :
4 ADC - System Suitabiliy Test imple single injection  [n]
& ADC - 01032002 - Demo “eg  Standard single injection Sin_short.him
& ADC - 01032002 - Test Sequence “es  Mult-njection Summary Group | Smp_sharthtm
-4 ADC 01032002
H-4» LC100DAD

B Instrument Setup

Figure 22  Types de rapports dans la vue Method (Méthode) pour les
échantillons individuels

Report Type

Report Template

PR §

Select Template... | Edit Template.. |

Vous pouvez aussi choisir d'imprimer ou de produire un type de
rapport dans la vue Sample (Echantillons) pour I'échantillon ou
la séquence d'échantillons déja entrés.

Run | Amourts | Idsniiication | Descripion  Repeit Destination |

 Reporls] ta pit
[ Printer: — [\\PRNTSRYI7UNADSLI4 =1
[ Fath |
Prin Report Types Report Template
~ Single Injection InL_sharthtm
& Standard Injection | Sin_short him
¥ Sample Report Smp_shorthtm

Figure 23  Types de rapport pour la vue Sample (Echantillons)

Sélection d'un modele de rapport Chaque type de rapport par
défaut utilise un modele de rapport par défaut. Vous ne pouvez
pas modifier un type de rapport mais vous pouvez sélectionner
un modele de rapport différent pour le type de rapport. Cette
opération est effectuée sur l'espace de travail des rapports.

Edition d'un modeéle de rapport Les administrateurs systéme ou
les utilisateurs pourvus des droit d'acces suffisants peuvent
aussi éditer des modeles de rapport, en créer de nouveaux a
I'aide du Report Template Editor (Editeur de modeles de
rapport). Le Cerity Report Template Editor ('Editeur de
modeles de rapports Cerity) vous permet de créer un nouveau
modele de rapport ou de modifier un modele existant. Vous
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pouvez sélectionner parmi des sections prédéfinies et parmi
plus de 2000 champs pour créer un modele de rapport selon vos
spécifications.

Vous pouvez accéder au Cerity Report Template Editor
(Editeur de modeles de rapports Cerity) depuis l'espace de
travail des rapports lorsque vous définissez une méthode.

[ Cerity Report Template Editor (Single Injection Reporting] - allsections. htm [All Sections Report]
Fie Edt View Inset Fomat Table Help

|Dal 2. &l=elal oo BlelE 2]
([Feagrgz i lsner =] &fe slul® =]
Templates | Sectinns T Fields

g Composite Report Templates Report Title

Individual Report Ter
Ela n

Report Header

Sample
name

Cateqgary [x3

Sample

H0OO000000000000B000
Description Amoint

(=] seqprint.himl [$equence Review)

] sin html (Standard Injsction Candensed Repott) Chrom atog ram

(=] sin_d.html [Standard Injection Condensed Fieport)
5] sir_sho.him [Standard Imjection Condsnsed Report] T e
g testallhitm [T est All Features Report Template]
-] Compliance

(10 Devices

(1 Methods

-2 sections

-~
< | ~i . f
P e e
Edit Template: S R Ry
4l |
| D:\gientiCerly\Reports\Phamall CAT emplateshalisections him Ll

Figure 24  Cerity Report Template Editor (Editeur de modéles de rapport)
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Systéme de données en réseau Agilent Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique
Guide des concepts

3
Analyse des échantillons

Entrée des échantillons et des séquences 49

Préparation de I'analyse 52

Programmer les analyses et le suivi 53

Consultation des résultats 56

Approbation/Rejet des résultats 62

Retraitement des méthodes étalonnées 65

Versions de résultats et de table d'étalonnage 70

Gestion des révisions et tracabilité dans les séquences 75

Apprenez les concepts qui vous permettront de comprendre
I'analyse des échantillons dans NDS Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique. Servez-vous de ce chapitre comme d'une aide
pour réaliser les exercices de la section Analyse d'un groupe
d'échantillons de routine des Getting Started Card (Cartes de
mise en route).
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3 Analyse des échantillons

Le diagramme ci-dessous montre les étapes de I'analyse
d'échantillons de routine. Démarrez a la case GO! Chaque case
représente une série de taches a effectuer dans le laboratoire.

Entrer des . ]
échantillons Créer une Entrer les | Préparer et
individuels | "Mouvelle | donnéesdela|  vérifier
ou séquence séquence _ﬁnstrument
4 |
! v
Ouverturede | Analyser les échantillons Analyser les
session de routine échantillons
DEMARRER ICI & séquences
7 |
| / Retrai Consulter et . v
etraiter Suivre les
GO! I approuverou | | -
’ e <+ échantillons
résultats < reicter les & s
résultats sequences

Chaque rubrique de ce chapitre comporte une information en
arriere-plan vous permettant de suivre les différentes étapes du
cheminement.
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Entrée des echantillons et des séquences

Entrée d'un échantillon individuel

Taches a effectuer sur I'analyse -
vous devez cocher Quantify pour

Un échantillon individuel ou une séquence Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique contiennent toute l'information concernant la
méthode, 1'échantillon et la séquence nécessaire pour acquérir
et traiter les données. Cette information est ajoutée a toutes les
informations de l'analyse, et aux données brutes et traitées pour
produire le résultat Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique pour
I'échantillon individuel ou la séquence.

Vous pouvez entrer des échantillons individuels en trois
endroits différents :

¢ Vue Sample (Echantillons) - espace de travail des
échantillons individuels sous le dossier Sample Entry
(Entrée des échantillons).

¢ Vue Sample (Echantillons) - espace de travail des
échantillons individuels sous le dossier instrument.

¢ Vue Instrument - espace de travail des échantillons
individuels sous le dossier instrument.

De plus, dans chacun de ces endroits, le panneau Sample Entry
vous permet d'entrer les mémes informations d'échantillons.
Vous devez cliquer sur le bouton Apply pour valider la saisie des
informations.

Sample Entry I Sample Loghoak |

Sample Mame: Fun |Amnunts||dent\licatinn Description RepnrtDestinatinnl

{eefluorcall

identifier les composés.

Mise a jour d'étalonnage - Vous
pouvez choisir le niveau et le type
de mise a jour pour vos échantillons
d'étalonnage.

Guide des concepts NDS Cerity

T ~Run wify ~ Calibration
thod:
- 0_‘2_‘001 TR Priority: Schedule:
ee i 5 i : 2
= eSS IMsdlum - i S Calibration Level
Sample T 1 -
e ~Task(s] to perfomy
[V Acauie ¥ Quantity Responss Update
|nshument Average i
¥ Trtegrate v Hepart
[EELCs =1
Vial Mumbs |hiscti ol i Retention Time Lipdate:
ial Number  Injections olume [ul ol
A | "5 5=
|1 |1 |as method —analst I iR —I I =
SCHEIDERER ROBIN
Apply
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3 Analyse des échantillons

Sample variables - Vous entrez la
quantité d’échantillons et les

Sample Entry l Sample Loghook

Sample Mame: Aur | Amounts i | dentification Descrlphnnl Report Qestination

[eeflunicall

valeurs pour tout multiplicateur ou
diviseur désignés comme variable
d'échantillons dans la méthode.

Compound amounts - Si vous avez
spécifié d'utiliser des quantités

variables de composés dans la
méthode étalonnée, vous devez
également modifier ces quantités.

Report Destination - Consultez le
Chapitre 4, "Configuration de la

—Sample varisbles | [ Compogind amounts —————

Method:
e 121001_i20_25_tst 1 'I Sample Amount:| 0 Use Mame Amount
Sample Type: Sample Amount L ma/ml v | New Compaund2] 10
IEa\ihrahnﬂ Standard _VJ

Multiplier:| 1 Mk E & 5
Instrument: wi — e
[EELC3 =] Hlicheuy 1 [7_||New Compound3; 0
Tal Humber Thiections olume Tull Purity] 1 | Mew Compounds o
I1 IT Ias method

Divisor:) 1

Apply I

méthode", vous y trouverez des
informations vous permettant de

configurer, produire et imprimer des

rapports.

Sauvegarde de I'entrée échantillon Cliquez sur le bouton Apply
dans l'espace de travail Sample Entry (Entrée des échantillons)
pour transférer l'information d’échantillons dans la table
d'échantillons et le bouton Save pour sauvegarder les entrées et
les modifications dans la base de données.

Sample Logbook (Journal des échantillons) Lorsque vous
sauvegardez votre échantillon dans la base de données NDS
Cerity, le processus d'audit NDS Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique peut vous demander d'entrér un motif et de
fournir une signature électronique avant que vous ne puissiez
effectuer l'analyse. Une description de toutes les modifications
est écrite dans le Sample Loghook (Journal des échantillons).

Saisie des séquences

! D ¥

50

Nouvelles séquences Vous utilisez également le bouton New
pour créer de nouvelles séquences.

Apres avoir créé une séquence, vous pouvez entrer l'information
la concernant en trois endroits différents :

¢ Vue Sample (Echantillons) sous la saisie de 1'échantillon.

¢ Vue Sample (Echantillons) sous le dossier Instrument.

¢ Vue Instrument sous le dossier Instrument.
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Tasks to perform - Ce sont les mémes
que pour les échantillons individuels,
mais la case a cocher Allow Online

Analyse des échantillons 3

Options des séquences Vous pouvez entrer l'information
d'échantillon dans le méme panneau Sample Entry (Entrée des
échantillons) que pour les échantillons individuels, mais vous
trouverez les Tasks to perform (Taches d’analyse a exécuter) et la
Report Destination (Destination du rapport) dans les options des
séquences.

Sequence | |dentification | Description | Rieport Destination |

Sequence Name ~Fun with [~ Taskls] ta perfornm

Editing ne concerne que les
séquences.

Report Destination - Vous saisissez
ici la destination du rapport pour

eeflunrseal
Protly: S & koo 7 Guantly
Instrument:
[Modum =] Fizady at Anlysic

EELC3 I# [niearate F FRepat

Calibration Mode:

Sequence Template

™ Allow Orline Editing

racketing Calbiatic
Reled 5 b va A1 Brakelig Calacinn

| | Sequence Createdby | |

toute la séquence et non pas dans le
panneau d'entrée des échantillons.
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Sauvegarde de I'entrée séquence Cliquez sur le bouton Apply
dans l'espace de travail Sample Entry (Entrée des échantillons)
pour transférer l'information d'échantillons dans la table
d'échantillons et le bouton Save pour sauvegarder les entrées et
les modifications dans la base de données.

Lorsqu'un échantillon individuel ou une séquence est entré(e),
leur numéro de version est positionné a 1. Le numéro de version
est incrémenté lorsque I'échantillon individuel ou la séquence
est modifié(e).

Sequence Loghook (Journal des séquences) Lorsque vous
sauvegardez votre séquence dans la base de données NDS
Cerity, le processus d'audit NDS Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique peut vous demander d'entrer un motif et de
fournir une signature électronique avant que vous ne puissiez
lancer la séquence. Une description de toutes les modifications
est écrite dans le Sequence Loghook (Journal des séquences).

51



3

Analyse des échantillons

Préparation de l'analyse

52

Laissez I'instrument et la colonne se stabiliser

Lorsqu'un instrument est créé, son numéro de version est
positionné a 1. Le numéro de version est incrémenté lorsque la
configuration de l'instrument est modifiée interactivement.

Vous pouvez laisser l'instrument et la colonne se stabiliser a
partir du panneau Instrument de la vue Instrument.

Le panneau Instrument affiche une représentation graphique
des modules instrument que vous pouvez configurer. Pointez et
cliquez sur un module pour accéder aux rubriques de menu
permettant d'entrer les parameétres de l'instrument. Par
exemple, vous pouvez démarrer et arréter une pompe.

Entrez vos parametres de stabilisation dans la boite de dialogue
Set Pump. Vous pouvez démarrer la pompe et suivre la ligne de
base qui apparait en temps réel.

Valeurs en cours

Vous pouvez observer en temps réel les valeurs de consigne et
les valeurs instantanées des parametres instrument pour
I'instrument sélectionné en choisissant Device Actuals dans le
menu View.

Pour entrer ces “valeurs en cours” dans la fenétre Device Actuals,
vous devez sélectionner la rubrique Setup Actuals Window du
menu View. Vous pouvez ajouter ou supprimer des parametres.

Traceé en temps reéel

Avant d'effectuer 'analyse d'un échantillon d'une séquence,
vous définissez les axes et l'apparence du tracé en temps réel en
cliquant sur le bouton Change.
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Programmer les analyses et le suivi

Programmer des échantillons ou des séquences

Guide des concepts NDS Cerity

Vous analysez des échantillons individuels ou des séquences a
partir des emplacements suivants :

¢ Dossier Sample Entry pour la vue Sample.
¢ Dossier Instruments pour la vue Sample.

¢ Dossier Instruments pour la vue Instrument.

Sélectionnez un échantillon individuel ou un groupe
d'échantillons a analyser dans la table d'échantillons. Démarrez
une analyse d'échantillons ou de séquences avec le bouton Run
une fois que vous avez sélectionné le ou les échantillons
individuels ou la ou les séquences que vous voulez analyser.

Pour programmer les analyses, utilisez les regles suivantes :

* Quand vous démarrez l'analyse d'un groupe ou d'échantillons
individuels ou de séquences, 'analyse du premier échantillon
ou de la premieére séquence que vous sélectionnez démarre.
Le reste des échantillons ou des séquences est placé dans une
file d'attente d'analyses.

¢ L'ordre dans lequel vous lancez l'analyse d'un échantillon ou
d'une séquence détermine sa position dans la file d'attente.

* Si vous avez besoin d'interrompre une séquence pour un
échantillon prioritaire, vous devez d'abord abandonner la
séquence. Vous placez ensuite I’échantillon sur la premiere
ligne de la Worklist (Liste des taches) et vous lancez I'analyse.
Pour plus d'informations sur la Worklist, reportez-vous a la
section "Suivi des analyses", page 54.

* Vous pouvez définir 1'ordre d'analyse en fonction des
priorités des échantillons. De la plus élevée a la plus faible,
les priorités sont les suivantes : High, Medium et Low.

Il n'est pas nécessaire d'établir un calendrier des analyses pour
mettre un échantillon ou une séquence dans la file d'attente.
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Suivi des analyses

2 N = X

Si vous cliquez sur le bouton Edit
Sequence dans la Worklist et que
rien ne se passe, cela signifie que
la case Allow Online Editing n'était
pas cochée dans la méthode.

54

Liste des taches

La Worklist (Liste des taches) d'un instrument vous permet de
suivre 1'état d'avancement des échantillons et des séquences
placés dans la file d'attente. Si vous avez besoin de retirer un
échantillon ou une séquence de la Worklist, vous devez d'abord
terminer ou abandonner l'analyse.

Pour l'instrument sélectionné, choisissez un échantillon ou une
séquence de la Worklist, et activez les boutons Abort, Pause,
Resume et Remove.

Que pouvez-vous faire dans la liste des taches ?
Quand vous suivez les échantillons ou les séquences dans la
Worklist, vous pouvez effectuer des opérations suivantes :

¢ Voir I'état d'avancement des échantillons ou des séquences
pour tous les instruments du groupe sélectionné.

¢ Voir I'état d'avancement des échantillons ou des séquences
pour un instrument donné.

¢ Abandonner l'analyse d'un échantillon ou d'une séquence.

* Faire une pause dans lI'analyse d'un échantillon d'une
séquence.

¢ Reprendre l'analyse d'un échantillon ou d'une séquence.

¢ Arréter une séquence avec le bouton Edit Sequence pour
mettre la séquence en mode édition.

Edition d'une séquence pendant une analyse

Si la case Allow Online Editing a été coché au cours de la
définition de la séquence, vous pouvez cliquer sur le bouton Edit
Sequence de la Worklist tandis que la séquence est en cours
d'exécution afin de la modifier. Le systeme termine tout d’abord
le traitement de 1'échantillon en cours puis effectue une pause
pour vous permettre d'éditer la séquence ou ajouter de
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nouveaux échantillons. Pendant que la séquence est en cours
d'exécution, vous ne pouvez pas lancer l'analyse d'autres
séquences ni d'autres échantillons individuels sur l'instrument.

Lorsque vous reprenez la séquence, l'injection ou la séquence
suivante est lancée. NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique
recalcule automatiquement toutes les actions liées (par exemple
les réétalonnages, les récapitulatifs de groupe d'échantillons)
pour tenir compte des injections ajoutées.

Journal de l'instrument

Tous les événements sont enregistrés sur le Instrument Loghook
(Journal de I'instrument) en cours de l'analyse.

Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique enregistre dans le
Instrument Loghook les événements suivants :

¢ Evénements d'analyse.
¢ Erreurs.

¢ Pause et abandon de l'instrument.
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Consultation des résultats

Que sont devenus les résultats ?

Pour des informations plus
détaillées sur la mise en page de la
consultation de données, cf. "Mise
en page de la consultation de
données", page 127.
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Un Résultat Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique renferme des
données brutes et traitées, des calculs, des parametres de
méthode et d'échantillons ainsi que des données de séquence.

Quand vous avez besoin de consulter un résultat, assurez-vous
que vous examinez les données correctes dans la fenétre Result.
Pour accéder a un résultat que vous ne pouvez pas voir dans
I'arbre de sélection vous pouvez :

Choisir une requéte différente dans la Query List (Liste de
requétes).

Editer une requéte existante.

Cliquer sur le bouton Redo Query pour rafraichir la sélection.

Modifier la section de mise en page de la consultation des
données pour inclure le résultat que vous recherchez puis
retraiter les données.
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des résultats dans I'arbre de sélection

Branche des résultats de
séquence

Dossier des mélanges
étalons en cours

Branche des tables
d’étalonnage

Etalons des tables
d’étalonnage

Résultats récapitulatifs

=B %

MySequences

B MySequences
OB seqralfs_test [Rev 3]
——— (3 Calibrations
=-§ Cal [Rev1]
# Call #1 [Rev1]
- § Cal2 [Revi]
#-§ Cal3 [Rev1]
"Iz Calibration - SEQ_ADC_test Calib Rev 4 [Rev 4]
=4 Blanks
- § NolniBlank [Rev1]
=1 {3 Calibrations
=8 Call [Rev1)
# Cal 1 [Rev1]

d'injection multiple des
étalons

Résultats récapitulatifs———
d'injection multiple des
échantillons

Résultats d’injection
simple

Résultat récapitulatif des
groupes de types
d'échantillons

Révisions précédentes
des résultats

——¢

5§ Cal2 [Rev1)
# B Cal3 [Rev1]

=43 Samples

=8 Lot123/1 [Rev1]
# Lot123/1 81 [Rev 1]
# Lot123/1 42 [Rev 1]
# Lot123/1 43 [Rev 1)
#-§ Lot123/2 [Rev1]
#-§ Lot-456/1 [Rev1]
W Lot456/2 [Rev1]

=43 Group Results

Il User Defined S ample Group Result

£iD Calibration

{11 QC Samples

II0 Samples

=143 0ld Revisions

seq ralfs_test [Rev 1]

seq ralfs_test [Rev 2]

—

4

Figure 25

Arbre de sélection des résultats

Notez que le nom de la méthode utilisée pour les échantillons individuels
ou pour la séquence apparait dans le dossier des résultats récapitulatifs
d'étalonnage.

Guide des concepts NDS Cerity
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Libellé

Affichage des dossiers d'étalonnage dans la vue des résultats

La Figure 25 montre que dans le contexte de résultats, la vue de
I'arborescence contient différents dossiers d'étalonnage.
Chaque dossier contient des éléments d'information différents :

Emplacement Rodle

Dossier des mélanges Placé juste au-dessous de  Vous permet de parcourir la version la plus

étalons en cours

la branche des résultats de  récente des étalons analysés et utilisés
séquences pour la séquence.

Branche des tables Se reconnait a son icone Vous permet de parcourir la ou les tables

d'étalonnage

figurant une “balance” d'étalonnages créées et utilisées au cours
de la séquence. Les tables d'étalonnages
qui ne sont pas utilisées pour les calculs
ne sont pas accessibles.

Mélanges étalons de  Au-dessous de la branche  Vous permet de naviguer parmi les
la table d'étalonnage  des tables d'étalonnage différentes versions des étalons utilisés

pour créer les tables d'étalonnage de la
branche des tables d'étalonnage.

A la suite de de I'analyse initiale (ou du retraitement) d'une
séquence, les versions du dossier des mélanges étalons et des
mélanges étalons des tables d'étalonnage sont identiques.
Toutefois, a la suite d'une modification d'une analyse d'étalons,
et avant retraitement, les versions des mélanges étalons des
deux dossiers d'étalonnage sont différents, par exemple, le
mélange d'étalonnage peut étre la version 4 dans le dossier des
mélanges étalon en cours (la version la plus récente du mélange
d'étalonnage), mais dans le dossier des mélanges étalons des
tables d'étalonnage, il peut s'agir de la version 3 (celle utilisée
pour établir la table). Voir également "Versions de résultats et de
table d'étalonnage", page 70.
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Consultation des informations d'échantillons et de séquences

Guide des concepts NDS Cerity

Echantillons individuels Parce que les données de méthodes et
d'échantillons sont liées aux résultats qu'elles ont produits, il
est facile de trouver l'information d'échantillons pour une
analyse d'une seule injection. Lorsque vous cliquez sur l'icone
Sample Details (données d’échantillon), le panneau Sample Entry
(Entrée des échantillons) s'ouvre sur les injections individuelles
de cet échantillon individuel.

B.Agilenl Cerity MD5 for Pharmaceutical QA/QC - SCHEIDERER.ROBIN - Administrator - Cerity for Pharma QA-QC

[AEW Edit “iew Tools Actions Help

Result ~ D || & 5 F || selntsion v [ | & Q@& | %) M E Lok v W Sinal v
el i T e e F\”Duwn"
o AlFiesultsFestored j S Signal

o I8 AlResulsRestored
Ll --"ta Calibration - wi_121001_i20_25_t
23 Samples % h
E-§ wi_151001_i20_x:a_3 [I

\ # wi 15100

WUVD: Absorbance

83

(=] wil_15100 i
o g Wil 151001 _i20_ssa_ = 2 3
3 EE8 wi_171001_i20_15_ss_br_va_3_ ’ g _‘M %
sy [ B wii 120301 20 DAD+WD _run_ a- o
T T T i
o 1 2 3

] | LI, AGILENT \MuskService |wa1 2100152025 _tst 1 | Mioza0 ‘wfij G1001_i20_nsz
1 Sample Entry I ngbggkl
Sample Hame Fiun IAmUuntsl Identif\caliunl Descnpt\unl HEDDI[DESUI’]E“DI’]'
le|_'\51|][|'\_|2[|_xsa_3 .
e ~Rur with
el [D":Z]ﬂfj R Priority Schedule: ‘
i 1_i20_25_tst_1[0] & .
_I IMcdmm ¥ Campleted a\lACDl:
Sample T
llactlodl rTask(sltoperform————————
ISamp\e j
™| Aeguie = Wantif
Inst; t:
A rume_n [T rtearate [T Feport
| EIEED] =
Wial Mumber  Injections “olume [u]
3 ]
I‘ I |' rAnaiy t
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Séquences Vous pouvez aussi trouver facilement les données
concernant I'échantillon et la séquence pour les séquences
apparaissant dans la vue des résultats. Quand vous sélectionnez
le résultat de la séquence, la table de séquence et le panneau
d'entrée d'échantillon s'ouvrent.

AllResultsRestored

Sequence Table | Sequence Options |

e

o a AlResultsRestared

]

W N E T B

E3) -&I* Calibration - wi_121001_i20_25_t
2 wh 171001 52015 _ss_br va 3
wii 120901 _i20_DAD +wD_run_

Sample Name

v fj_171001 _i20_1F A _cl_11 fon
2 171001 _i20_1FA_cl_21  Calibration
3 |wi_A7T1001_i20_1F&_cl_31 Calibration
4 w1001 _Jj20_1FA_s8_1.1 Sample
§  |wfi_171001_i20_1FA_sa_21 Sample
|
)
|

wfj_171001 20 1F8_sa_3.1 Sample

‘i 171001 _i20_1F&_cl_ 1.2 Calibration

wfj_171001 _J20_1FA_cl_22 Calibration
wrfi_171001 _i20_1FA _cl_32 Calibration

Sample Type vl

Cal. Custom Sample

Bracketing Group

TFE_cl_
1FA_cl_2

3 1FA_cl_3
1FA_sa_1
1FA _=a_2
1FA_sa_3

1 Mone 1FA ol 1

2 Mone 1FA_cl_2

3 Mone 1FA _cl 3

Sample Entry I Sequence Loghook
Sample Mame:
wai_W F001_i20_1Fa_c 1.1

Sample Type:
IEa\iblat\om Standard ;l

Fun IAmnunlsl |dentification | Description

- Calibration

Calibration Mode: Bracketing

Calibration Level

Lorsque vous sélectionnez le résultat d'une injection
individuelle de la séquence et que vous cliquez sur l'icone
Sample Details, le Sample Logbook s'ouvre.

Result

~ O - | |[% S8 || Selegt Example Signal + SelectSiondl ~ [y | & & @ %) | M [E L
) o B o7 S 2 =+ 4 B #h FilDown -

ih AlResultsRestored LI 23 Example Chromatogram
9 i AlResulsRestored ] SN SABRE ¢ Exampla Shiomat 5
EI-"I1 Calibration - wi_121001_i20_2
K2 21 B wiL171007_i20_15_ss_br_va Signal
=l B3 Calirations D: Absarb ance
El T B w7 =
=] : i1 T
5 L g wiL1m0m_z0]1 2 s
= L e wiL1TI001 201 B T g
4 B wi171001_i20_1FA_ B . O ;
BB wiL171001_i20_TFA_ a : o 3
L B wIL171001_i20_1FA_
o E-B wi 171001 20 1R il
P Rk 171001 0 ACA
4] _»|J ABILENT\MuskServios | wiL171001_i20_15_ss_br_va_3_1 MID20 |wri_1 7100
i Logboak. |
Description |Comment |E-Sig | Timestamp

Test cornpleted.
Data acquisition completed
Run completed

10/17/2001, 04:33:05
10/17/2001, 04:32:56
10/17/2001, 04:32:56

Pressure at end of run:
74.74 har

Right temperature at end of
run; 256,89 deg, C

Left temperature at end of
run: 256,24 deg.

10/17/2001

10/17/2001

1041772001

| 04:32:55
,04:32:55

,04:32:85

Guide des concepts NDS Cerity



Analyse des échantillons

3

Que pouvez-vous faire avec les résultats Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique ?

Guide des concepts NDS Cerity

Quand vous consultez, retraitez et approuvez les résultats, vous
pouvez effectuer les taches suivantes :

Consulter les résultats pour 'ensemble des autres jeux de
résultats.

Réintégrer.

Modifier les données échantillons et séquences.
Supprimer des points d'étalonnage.

Refaire les calculs avec la méthode liée aux résultats a
I'origine.

Retraiter avec la version en cours de la méthode.

Saisir des valeurs pour les variables des composés et des
échantillons ajoutées a la méthode.

Retraiter avec une méthode différente.

Importer et retraiter un fichier ChemStation Agilent ou
ANDI.

Accepter ou rejeter un résultat.
Marquer un résultat nécessitant un retraitement.
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Approbation/Rejet des résultats

62

Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique vous permet d'approuver,
de rejeter et d'envoyer au retraitement des résultats selon les
procédures en vigueur dans votre entreprise. Vous confirmez la
consultation de chaque résultat grace a la boite de dialogue

Accept/Reject Results.

Sample Result Review Status | Analyst Review Peer Review

saed #1 p it Done.

Accept Results X Regject Results | f{Eeds Hewnr |

ax | Cancel |

Figure 26  Boite de dialogue Accept/Reject Results

La consultation s'applique a tous les résultats d'un échantillon
c'est-a-dire que les injections individuelles sont consultées
individuellement et que le résultat récapitulatif est attribué a
I'échantillon ou a la séquence.

Niveaux d'acceptation des échantillons

Pour tous les résultats, Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique
comporte trois niveaux d'acceptation :

1 Consultation de 'analyste (Niveaul) nécessaire (effectuée
par les utilisateurs de droits d'accés de niveau 1, 2, ou 3).

2 Consultation d'un collegue (Niveau 2) nécessaire (effectuée
par les utilisateurs de droits d'acceés de niveau 2, ou 3).

3 Consultation d'un responsable (Niveau 3) nécessaire
(effectuée par les utilisateurs de droits d'accés de niveau 3).
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Droits de consultation des utilisateurs

L'application d'administration de NDS Cerity permet a
l'administrateur d'attribuer I'un des quatre droits de
consultation a chaque utilisateur. Ces droits permettent aux
utilisateurs d'accepter ou de rejeter les résultats a des niveaux
d'acceptation différents.

*+ 0 Consultation non autorisée
+ 10 L'analyste peut consulter ses propres résultats (niveau 1).

+ 20 L'analyste peut consulter ses résultats et ceux de ses collégues
(niveau 2).

» 30 Consultation par un responsable de laboratoire, incluant les deux
niveaux précédents (niveau 3).

Modes de consultation

Consultation
stricte

Guide des concepts NDS Cerity

Au moment de l'installation, I'administrateur systéme définit le
mode de consultation comme strict ou non.

La consultation stricte obéit a des regles définies par le systeme
pour lesquelles le laboratoire peut choisir seulement le nombre
de niveaux d'approbation. Le mode de consultation stricte obéit
aux regles suivantes :

¢ Tous les niveaux d'acceptation pour un résultat donné
doivent valoir Accepted pour que I'ensemble de l'acceptation
du résultat vaille Accepted.

¢ Chaque niveau doit étre jugé avant que le niveau suivant
puisse étre jugé a son tour (c'est-a-dire que l'acceptation de
niveau 1 doit étre effectuée pour que l'on puisse effectuer
I'acceptation de niveau 2, etc.).

¢ Le niveau d'approbation le plus élevé ayant été appliqué a un
résultat peut a tout moment faire passer 1'état du résultat de
Accepted a Needs Rework.
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Consultation
non stricte

La consultation non stricte obéit a des regles définies par le
laboratoire. Le mode de consultation non stricte obéit aux
regles suivantes :

¢ Il n'est pas nécessaire que tous les niveaux d'acceptation
soient jugés ; un niveau supérieur peut permettre
I'acceptation de niveau inférieur ou prévaloir sur celui-ci.

¢ Les niveaux d'acceptation peuvent étre effectués dans un
ordre quelconque.

¢ Tous les consultants peuvent faire passer 1'état d'acceptation
de Accepted a Needs Rework, mais seul le niveau supérieur
peut faire revenir 1'état global d'acceptation a Needs Rework.
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Retraitement des méthodes étalonnées

Le retraitement est 'action de recalculer les résultats d'une
analyse aprés modification des parametres de traitement. On
peut retraiter uniquement un échantillon individuel ou une
séquence. Il n'est pas possible de retraiter des injections
individuelles ni des échantillons individuels a l'intérieur d'une
séquence.

Si un échantillon ou une séquence nécessite un retraitement,
vous pouvez modifier les résultats ou la méthode puis retraiter
le résultat.

Options de retraitement disponibles

Tous les parametres de la méthode et toute l'information
d'échantillon utilisés pour produire un résultat sont joints a ce
résultat. Cette conception détermine les options de
retraitement possibles.

Demodad ;I
-

Revizion |2

bl

Sample

|

— Reprocess Option:
 fize the method r

1on that 1z now attached to the result:

= Usze the mast current revizion of the method that iz attached ta the result
™| Use ntearation settings i the method

I | Replace Hesparise Factars irmthe bethod

[ Print Reports Ok Cancel

Sélection des options de retraitement

Les options de retraitement que vous sélectionnez dépendent
des motifs de retraitement. Lorsque vous retraitez des
méthodes étalonnées, il est nécessaire de soigneusement
prendre en compte le but a atteindre. Utilisez également les
regles suivantes pour déterminer votre choix :
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Pour les mélanges d'étalonnage utilisant des méthodes
d'étalonnage spécifiques de l'instrument :

Lorsque vous retraitez un mélange d'étalonnage d'échantillon
individuel, ou spécifique d'une séquence d'instruments
contenant des mélanges étalons, et que vous souhaitez que vos
modification aient une influence sur les quantifications
ultérieures, validez 'option Use the most current revision of the
method that is attached to the result (Utiliser la version la plus
récente de la méthode attachée aux résultats) ainsi que
(important) Replace Response Factors in the Method (Remplacer les
facteurs de réponse dans la méthode).

Si votre réétalonnage ne doit pas mettre a jour la méthode, ne
cochez pas Replace Response Factors in the Method, validez au
contraire 1'option Use the method revision that is now attached to the
result (Utiliser la version de méthode actuellement attachée aux
résultats). cela écartera de la méthode les effets du
réétalonnage. Vous DEVEZ sélectionner Use the most current
revision of the method that is attached to the result uniquement dans
le cas ou les modifications de la quantification de 1'échantillon
ou de la séquence doivent étre pris en compte dans la méthode.

Pour les échantillons individuels “non mélanges d'étalonnage” et
les séquences utilisant des méthodes spécifiques d'étalonnage :

Lors du retraitement de blancs d'échantillons individuels,
d'échantillons ou de controle CQ, de séquences spécifiques de
l'instrument sans réétalonnage ou de séquences avec
réétalonnage spécifique, sélectionnez l'option Use the method
revision that is now attached to the result.

Sélectionnez Use the most current revision of the method that is
attached to the result uniquement dans le cas oul vous souhaitez
changer des parametres d'étalonnage ou d'autres parametres de
la méthode.

Retraitement des anciennes données sans aucune modification :

L'option Use the method revision that is now attached to the result
(Utiliser la version de méthode actuellement attachée aux
résultats) peut aussi étre utilisée pour effectuer a nouveau
exactement les mémes calculs que précédemment. C'est utile
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pour s'assurer de l'historique de résultats calculés plusieurs
années auparavant. Cela permet également de prouver que rien

n'a été modifié depuis.

Utilisez le Tableau 2 pour trouver les options de retraitement
dont vous avez besoin dans des cas plus spécifiques.

Tableau 2 Aidez-vous de ce tableau pour sélectionner les options de retraitement

Si le motif pour lequel vous Alors faites ceci :
retraitez est:

Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique fera cela :

* Modifier certain paramétres * Aprés avoir effectué les

d'intégration pour des modifications, sélectionnez
injections individuelles ou, I'option de retraitement Use the

+ Saisirde nouvelles valeurs pour ~ method revision that is now
les champs d'entrée de attached to the result.

|"échantillon ou,

* Retirer des échantillons
d'étalonnage des données
d'étalonnage ou,

+ Retraiter un échantillon ou une
séquence acquise sans
traitement ou avec un
traitement partiel.

» Utiliser de nouveaux + Sélectionnez I'option de
parametres d'intégration avec retraitement Use the most
la version la plus récente de la current revision of the method
méthode pour toutes les that is attached to the result.
injections ou,

* Retraiter les données de
I'ancienne séquence en
utilisant une nouvelle table
d'étalonnage avec la version la
plus récente de la méthode.

a Initialise la table d'étalonnage avec les données

de la table d'étalonnage initiale de I'échantillon
ou de la séquence.

Pour les méthodes spécifiques de I'instrument,
si la table d’étalonnage est a jour, met a jour la
méthode a partir des paramétres et échantillons
d’étalonnage. Dans tous les autres cas, crée un
nouveau neeud d'étalonnage séparé de la
méthode.

Les étalons invalidés dans I'espace de travail de
I'étalonnage NE SONT PAS utilisés.

Effectue la quantification, les calculs
personnalisés et les limites.

Initialise la table d'étalonnage avec la version la
plus récente de la table d'étalonnage de la
méthode.

Si les données a retraiter proviennent d'une
révision d'étalonnage précédente ou si la
méthode est spécifique de la séquence, pour
mettre a jour la méthode, cochez la case
Replace the response factors in the method.
Dans tous les autres cas, la méthode est mise a
jour automatiquement. Les étalons invalidés
dans I'espace d’étalonnage NE sont PAS
utilisés.

Quantifie les échantillons d'étalonnage avec la
version la plus récente de la table d'étalonnage.
Effectue la quantification, les calculs
personnalisés et les limites avec les nouveaux
parameétres de méthode.
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Tableau 2 Aidez-vous de ce tableau pour sélectionner les options de retraitement (suite)

Si le motif pour lequel vous
retraitez est:

Alors faites ceci:

Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique fera cela:

» Retraiter les données avec une
version mise a jour de la
méthode incluant de nouvelles
variables échantillon (aucun
impact sur I'étalonnage).

+ Retraiter les données avec une
version mise a jour de la
méthode incluant de nouveaux
composés (modifie
|'étalonnage).

+ Retraiter avec une méthode
différente.

Apreés avoir effectué vos
modifications sur la méthode,
définissez le retraitement pour les
nouveaux champs d'entrée
échantillon.

Entrez les valeurs pour les
nouvelles variables échantillon et
sélectionnez I'option Use the
most current revision of the
method that is attached to the
result.

Apreés avoir effectué vos
modifications sur la méthode,
définissez le retraitement pour les
nouveaux champs d'entrée
échantillon.

Entrez les valeurs pour les
nouvelles variables échantillon et
sélectionnez I'option Use the
most current revision of the
method that is attached to the
result.

Configurez le traitement pour qu'il
utilise une méthode différente.
Entrez les valeurs pour les
nouvelles variables échantillon ou
quantités des composés dans la
nouvelle méthode et sélectionnez
I'option Use the method revision
that is now attached to the
result.

+ Effectue les mémes étapes ci-dessus.

* Tout autre modification est également prise en
compte dans ce cas et le cas précédent.

Etant donné que Cerity pour AQ/CQ

pharmaceutique joint la version la plus récente de

la méthode aux résultats lorsque vous définissez le

traitement des nouveaux champs d'entrée

échantillon, vous sélectionnez “Use the method

revision that is now attached to the result”.

a Réintégre les injections individuelles avec les
paramétres de la méthode.

b Met ajour la table d'étalonnage selon les
paramétres de la méthode et les échantillons
d'étalonnage de la séquence.

Les étalons invalidés dans I'espace de travail de
|'étalonnage sont utilisés.

¢ Effectue la quantification, les calculs
personnalisés et les limites avec les nouveaux
paramétres de méthode. Tout autre modification
est également prise en compte.

a Réintégre les injections individuelles avec les
paramétres de la méthode.

b Met ajour la table d'étalonnage selon les
paramétres de la méthode et les échantillons
d'étalonnage de la séquence.

Les étalons invalidés dans I'espace de travail de
|'étalonnage sont utilisés.

¢ Effectue la quantification, les calculs
personnalisés et les limites avec les nouveaux
paramétres de méthode. Tout autre modification
est également prise en compte.
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Lorsque vous retraitez avec une méthode différente, une branche
supplémentaire d'étalonnage ayant le méme nom est insérée sur

I'arbre de sélection.
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Reéintegration
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L'AQ/CQ pharmaceutique comporte des outils permettant la
réintégration. Vous pouvez réintégrer les données avec des
événements initiaux ou chronoprogrammés modifiés ou utiliser
l'intégration automatique pour laisser le systéme choisir les
parameétres d'intégration. Vous pouvez également intégrer
manuellement chaque pic en choisissant vous-méme la ligne de
base. Vous enregistrez les nouveaux parametres et résultats
dans la base de données. Vous devez cependant encore retraiter
ces résultats pour effectuer le réétalonnage et quantifier a
nouveau.
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Versions de résultats et de table d'étalonnage

70

Pour suivre le retraitement des résultats, il est nécessaire de
comprendre le systeme de numérotation des versions de
résultats et de table d'étalonnage.

Versions des résultats

Lorsqu'un échantillon individuel ou une séquence sont créés,
leur numéro de version est positionné a 1. Le numéro de version
est incrémenté lorsque I'échantillon individuel ou la séquence
sont sauvegardés dans la base de données. Analyser
I'échantillon individuel ou la séquence incrémente le numéro de
version d'une unité.

Le résultat produit a le méme numéro de version que
I'échantillon individuel ou la séquence analysés. Cela vient du
fait que le résultat contient la révision de tout 1'échantillon, la
séquence et 'information de méthode contenus dans
I'échantillon individuel ou la séquence qui ont été analysés. Le
numéro de version du résultat est incrémenté d'une unité si un
ou plusieurs parametres sont modifiés dans le résultat.
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Changement de version dans le cadre des Reésultats
Séquence individuelle de mise a jour (sans encadrement)

Tableau 3 Modification de version pour une séquence individuelle de mise a jour

Etape Action - en utilisant toujours Save to database Vue Numeéro de version

(Enregistrer dans la base de données) Séquence Echantillon  Injection

(Chromato-
gramme)

1 Créer une séquence Echantillon 1 N/A N/A

2 Ajouter un échantillon a la table de séquence Echantillon 2 N/A N/A

3 Modifier la quantité d'un composé pour un échantillon dela  Echantillon 3 N/A N/A

table de séquence

4 Exécuter I'acquisition de la séquence sur l'instrument 4 1 1

5 Changer la quantité d'une entrée échantillon Résultat 5 1 1

6 Intégrer manuellement le chromatogramme d'une injection ~ Résultat 6 2 2

7 Retraiter une séquence Résultat 8 3 3

8 Changer la quantité d'une entrée échantillon Résultat 9 3 3

9 Intégrer manuellement le chromatogramme d'une injection ~ Résultat 10 4 4

10 Retraiter une séquence Résultat 12 5 5

*

L'action du retraitement augmente le numéro de révision de 2 unités en raison de processus internes.

Séquence encadrée

Pour une séquence avec encadrement, le numérotage des
versions differe de la maniere suivante :

Numérotage des versions de mélanges d'étalonnage :

¢ Les mélanges étalons de début d'encadrement ont un numéro
de version d'échantillon et de chromatogramme augmentés
d'une unité.

¢ Les échantillons utilisés pour un début et une fin
d'encadrement ont le numéro de version d'échantillons et de
chromatogramme augmentés de 2 unités.
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Révision des inconnus calculés (y compris les échantillons CQ
et les blancs) :

¢ Le numéro de version est augmenté d'une unité lorsque le
résultat est calculé.

Séquence encadrée globale

Numérotage des versions de mélanges d'étalonnage :

* Apres l'acquisition, les étalons possedent le numéro de
version 1.

Révision des inconnus calculés (y compris les échantillons CQ
et les blancs) :

¢ Le numéro de version est incrémenté d'une unité lorsque les
résultats sont calculés, par exemple numéro de version 2
apres la premiere révision de l'acquisition initiale.

Versions d'une table d'étalonnage

Lorsqu'une table d'étalonnage est créée, son numéro de version
est positionné a 1. Le numéro de version est incrémenté lorsque
la table d'étalonnage est mise a jour. L'exemple suivant illustre
le controle de version de la table d'étalonnage. Dans tous les
cas, par hypothése on effectue une seule injection par étalon. Le
numéro de version de la table d'étalonnage est agrémentée
d'une unité a chaque fois qu'un échantillon d'étalonnage est
analysé. Pour un étalonnage spécifique d'une séquence, n vaut
toujours 1.

Tableau 4 Etalonnage a mise a jour simple

Ordredela Nom d'échantillon Version de la table d'étalonnage
séquence Utilisée Produite

1 Etalon 1, analyse 1 n n+1

2 Etalon 2, analyse 1 n+1 n+2

3 Echantillon 1a n+2
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Tableau 4 Etalonnage a mise a jour simple (suite)

Ordredela Nom d'échantillon Version de la table d'étalonnage
séquence Utilisée Produite

4 Echantillon 1b n+2

5 Etalon 1, analyse 2 n+2 n+3

6 Etalon 2, analyse 2 n+3 n+4

7 Echantillon 2a n+4

8 Echantillon 2b n+4

9 Etalon 1, analyse 3 n+4 n+5

10 Etalon 2, analyse 3 n+5 n+6
Tableau 5 Etalonnage encadrant

Ordre Nom d'échantillon  Version de la table Crochet

de la d'étalonnage d'encadrement
séquence Utilisée  Produite

1 Etalon 1, analyse 1 n n+1 1 ouvrant

2 Echantillon 1a n+2 1

3 Echantillon 1b n+2 1

4 Etalon 1, analyse 2  n+1 n+2/n+3 1 fermant, 2 ouvrant
5 Echantillon 2a n+4 2

6 Echantillon 2b n+4 2

7 Etalon 1, analyse 3  n+3 n+4 2 fermant

Version n+2 a la fermeture du crochet d'encadrement 1, Version n+3 a
I'ouverture du projet d'encadrement 2.

Le numéro de version de la table d'étalonnage est changé a
chaque modification. Pour I'encadrement, des versions
intermédiaires de la table d'étalonnage sont produites, elles ne
sont pas directement utilisées pour 1'étalonnage des
échantillons (par exemple, la version 3 dans le Tableau 5).
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Tableau 6 Etalonnage avec encadrement global

Ordre de la Nom d'échantillon Version de la table d'étalonnage
séquence Utilisée Produite

1 Etalon 1, analyse 1 n n+1

2 Echantillon 1a n+3

3 Echantillon 1b n+3

4 Etalon 1, analyse 2 n+1 n+2

5 Echantillon 2a n+3

6 Echantillon 2b n+3

7 Etalon 1, analyse 3 n+2 n+3

Dans l'encadrement global, les échantillons ne sont pas
quantifiés tant que tous les étalons n'ont pas été analysés. Cela
signifie que la table d'étalonnage est initialisée au début de la
séquence puis mise a jour deux fois (lignes 4 et 7) pour produire
des numéros de version 2 et 3. Les échantillons sont quantifiés
en utilisant la version 3 qui représente la moyenne de tous les
points d'étalonnage.

Pour la tracabilité de la régularité des performances
chromatographiques, les échantillons d'étalonnage doivent étre
distribués régulierement au long de la séquence. Un probleme
de précision d'étalonnage peut étre détecté moyennant
I'utilisation de statistiques adéquates ou de facteurs de réponse.
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Gestion des révisions et tracabilite dans les séquences
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Dans Cerity NDS, toutes les données sont conservées et
organisées sous forme d’injections uniques ou de séquences.
Chaque fois qu'un élément d’'une séquence est modifié, cette
modification est documentée comme révision de séquence. Mais
la révision de séquence ne documente pas les modifications des
analyses individuelles incluses dans cette séquence : ces
modifications sont documentées dans les journaux des analyses
individuelles modifiées. Il n’y a donc pas de liaison directe
entre la révision de séquence et la modification dans cette
séquence.

Les actions de séquence sont documentées dans un journal de
séquence. Chaque séquence comporte un journal de séquence
unique ou sont enregistrées et affichées toutes les modifications
et révisions au niveau de la séquence. Ce journal affiche
toujours toutes les entrées de données. Les anciennes révisions
de séquence présentent donc toutes les entrées, y compris celles
correspondant aux révisions les plus récentes. Ceci peut rendre
difficile le suivi des modifications de séquence.

Les anciennes révisions de séquence sont documentées et
affichées sous le noeud de séquence en cours. Les anciennes
révisions de séquence ne présentent pas les analyses et
modifications d’analyses associées ; ces informations ne sont
accessibles que dans les journaux d’échantillons individuels.

La gestion des révisions de séquence crée aussi plus de
révisions que prévu. Ces révisions sont créées pour deux
catégories de modifications :

¢ Modifications externes : modifications des résultats
effectuées par I'utilisateur, par exemple réintégration d’'un
chromatogramme d’échantillon.

¢ Modifications internes : modifications de I’état de la
séquence, par exemple modification de I’état de révision d’'un
résultat de séquence en “ready for reprocessing (prét pour
retraitement)”.
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Les deux catégories de modifications créent des révisions de
séquence. Les révisions de séquence provenant de
modifications externes sont le plus souvent faciles a suivre et a
comprendre. Mais les révisions de séquence internes sont le
plus souvent invisibles pour l'utilisateur et produisent une
révision de séquence difficile a suivre et a comprendre.

Cette section précise comment suivre et expliquer toutes les
révisions d’'une séquence, a I’aide de données d’exemple. Elle
vous guide pas a pas dans I'utilisation des outils Cerity NDS
pour tracer et faire correspondre un historique complet de la
séquence.

Regles pas a pas de tracabilité des révisions de séquence

Etape 1

Identification des révisions de séquence internes ne modifiant
pas la séquence

L’affichage de séquence dans Cerity NDS est organisé comme
suit. Le nom de séquence est le niveau supérieur de la
hiérarchie de I'historique de séquence. La sélection et
I'ouverture du nceud de séquence affiche tous les sous-éléments
de la séquence. Ces sous-éléments sont des tests ou résultats
exécutés pour la révision en cours, en plus des révisions de
séquence plus anciennes. Pour ouvrir simultanément tous les
sous-dossiers d'un nceud de séquence, sélectionnez la séquence
voulue pour la mettre en évidence et appuyez sur la touche
étoile (*) du clavier. Tous les résultats correspondant a la
révision de séquence actuelle apparaissent (dans cet exemple
rev 15 de la séquence Demosequencelac-TestCase) sous le
noeud de la révision de séquence actuelle, rev 15 (voir Figure 28,
page 78). Ceci inclut en particulier tous les résultats
d’échantillons avec leurs numéros de révision actuels. Il est
donc facile de suivre et d’expliquer le résultat actuel. La
Figure 27, page 77 présente une vue générale de la séquence
avec tous les sous-dossiers dans sa révision la plus récente.
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Figure 27  Révision initiale de séquence affichant tous les dossiers

La Figure 28, page 78 affiche toutes les versions précédentes de
la séquence. Elles sont enregistrées dans le sous-dossier “Old
Revisions”. La séquence d’exemple comporte quatorze révisions
anciennes. Nous devons maintenant identifier les raisons et

actions a ’origine de ces révisions.
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|F\|\Resu|tsRest0red'LDemosequenceTac-TestCase ‘

Figure 28

Anciennes révisions de la séquence

[0 [

Pour identifier les raisons de la révision, il faut faire appel a un
ensemble d’entrées de journal de séquence, de journaux
d’échantillons et de numéros de révision. La premiere étape
pour tracer ces révisions consiste a identifier les révisions
“internes”. Celles-ci sont créées par Cerity NDS lors de
modifications d’organisation (par exemple envoi pour
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exécution) qui ne changent aucun enregistrement de la
séquence. C’est le logiciel Cerity, dans le cadre de ses fonctions
générales, qui exécute ces modifications de séquence.

Un exemple de création de révision "interne" est "par exemple"
la programmation et I’analyse d’une séquence pour acquisition
de données. Aprés achévement de ’entrée de données
correspondant a la séquence et envoi de la séquence au systeme
d’acquisition, Cerity NDS applique sa modification d’état
interne a la séquence (de “data entry (entrée de données)” a
“ready for acquisition (prét pour acquisition)”). La modification
d’état suivante sera de “ready for acquisition (prét pour
acquisition)” a “acquisition started (acquisition démarrée)” sur
un instrument sélectionné. Pour I'utilisateur, il s’agit d’'une
seule et méme action “démarrage de la séquence”. Mais Cerity
NDS y voit deux actions, et documente donc deux révisions de
séquence. Cette création de révision interne est applicable pour
chaque exécution de séquence, qu’il s’agisse d’'une exécution
pour acquisition ou pour retraitement de données (voir aussi
"Changement de version dans le cadre des Résultats", page 71).
La facon la plus rapide d’identifier une révision de séquence
interne est par ’horodatage de révision de séquence au-dessus
du journal de séquence, présenté sur la Figure 29, page 80.
L’horodatage de création de révision est la premiére opération
de la révision de séquence actuelle. Cette information de niveau
supérieur affiche I’état de la séquence actuelle, 'opérateur qui a
soumis la séquence et I’horodatage de la modification dans la
base de données (voir Figure 29, page 80). L’horodatage de
révision initiale mentionne aussi l'utilisateur et son nom de
connexion pour faciliter la tracabilité.
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Horodatage de révision initiale de séquence
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emosequence] ac-TestCase - Reprocessed [Rev 10] 3 rared W BAEE 135212
Demosequence] acTestCase - Fleprocessed  [Fiew 1] SQuBnoE SArE e =
P Sequence queued. MNone 03/18/02, 135212
Demosequence] ac-TestCase - Reprocessed [Rev 12] Sequence validated for comect
Demosequence] ac-TestCase - Reprocessed [Rew 13] input. Maone 03/18/02, 195211
@ Demosequencel ac-TestCase - Reprocessed  [Rev 14] — Sequence 'Demosequence‘l‘
& DataPakSeqll - Reprocessed [Rev 4] f;?;ﬁfj:ﬁ ﬁlﬂ’m:ﬁ?d
E-ER DalaPakSeqll - Reprocessed [Rev 4] ety altached o the
[ DataPakSeqd - Reprocessed  [Fev 4] tesults, revision - 2 Updated Signed 09/18/02,1951.27
[ DataPakSegh - Reprocessed [Rev 4] Sequence complsted. MNaone 03/18/02, 19:49.44
[E DataPakSeq? - Reprocessed [Rev 4] Sample completed. MNone 03/18/02,1949.36
e ¥ DataPakSeqh - Reprocessed [Fev 4] - Sample started. MNone 03/18/02,19:49.26
1| | . Sample completed MNone 03/18/02, 13:43.22 hd|
|alResultsRestored Demosequencetac-TestCase | I
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Figure 29 Horodatage de révision initiale de séquence

Toutes les révisions internes de séquence sont identifiées par
une combinaison de 1'état, qui est toujours “needs reprocessing,
cannot be printed (nécessite un retraitement, ne peut pas étre
imprimée)” et de I'horodatage. L’horodatage d’'une révision de
séquence interne est toujours identique a celui de la révision de
séquence suivante. La révision de séquence suivante a toujours
I'état “reprocessing complete, use print report to see details
(retraitement achevé, utiliser I'impression de rapport pour
afficher les détails)”. L’association de ces entrées d’horodatage
identique désigne la premiére révision de séquence comme une
révision interne associée a la révision suivante, voir Figure 30,
page 81.
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La Figure 30 montre que la révision de séquence 1 est une
révision “interne” alors que la révision de séquence 2 est le
premier résultat de la séquence qui est aussi imprimable.

Fevision 1, Ready for Analysis, needs reprocessing, cannot be printed.

Created by Userlat 09/11/02, 18:36:13

Fevision 2, Completed all ACQs, use "Frint Feport." to see details.

Created by Userlat 09/11,/02, 18:36:13

Guide des concepts NDS Cerity

Figure 30  Superposition de deux horodatages de révision de séquence
identiques

En résumé, vous pouvez facilement identifier toutes les
révisions de séquence créées par I’exécution ou le retraitement
de séquence. La sélection de chaque révision de séquence pour
comparaison avec I’entrée de révision et ’horodatage ainsi que
le commentaire permet d’identifier les révisions de séquence
internes supplémentaires. Les révisions de séquence dont
I'horodatage et 'identification d’utilisateur sont identiques sont
associées et sont dues a un retraitement de séquence. Un simple
clic sur chaque révision ancienne affiche ces données et permet
de suivre et de documenter toutes les révisions de séquence
créées par I’exécution/retraitement de séquence.

Les révisions de séquence créées par acquisition et retraitement de
données n'ont pas d'autres modifications qu’un nouveau résultat pour
tous les calculs associés a la séquence, par exemple résultats de
quantification. Ces résultats peuvent étre facilement imprimés pour
documentation compléte des modifications. Les modifications d'analyse
individuelles ou de paramétres de traitement de données sont
documentées dans les journaux d'échantillons associés et créent en plus
des révisions de séquence séparées, voir aussi |'étape 2.
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Etape 2

Suivre toutes les modifications de séquence créées par des
modifications d'analyse individuelles, par exemple réintégration
manuelle d’étalons ou modification de méthode

D’apres l'identification des révisions de séquence de
retraitement, les révisions de séquence 3 et 8-9 ont été causées
par des modifications dans l'intégration ou I'étalonnage des
échantillons de la séquence. L’identification des modifications
du résultat nécessite le plus souvent la création de révisions de
résultats des échantillons individuels et de I'horodatage de la
révision de séquence. Vous pouvez identifier les échantillons
comportant une étape de réanalyse individuelle supplémentaire
parce que toutes les révisions de résultat d’échantillons sont
augmentées de 1 dés la modification ou I'exécution du
retraitement. Dans les données d’exemple de la Figure 31,

page 83, le numéro de révision d’étalon pour tous les résultats
d’injection est de six (révision 1 au moment de I’acquisition de
données plus cinq événements de retraitement). Il est essentiel
de bien comprendre que toutes les révisions de résultats
doivent avoir le méme numéro de révision si les révisions de
séquence résultent d’'un retraitement sans application de
modification individuelle.
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J'_‘ . Agilent Cerity MDS for Pharmaceutical QA/QC - Horst, Michael, Uli, Wolfgang - Ad

File Edit Wew Tools Ackions  Help

Result O-EH[EEa]k | RAE DM B L
ol e - = T N T lﬁﬁﬁll@:wn7|

AlR esultsPestored j
w 1 1 e # Standard 1#1 [Rev 5] |
----- # Standard 1 #2 [Rev 4]
----- # Standard 1 #3 [Rev 4]
----- # Standard 1 #4 [Rev 4]
----- # Standard 1 #5 [Rev 4]
- Standard1 [RevE]

----- # Standard 1 #1 [Rev B
----- # Standard 1 #2 [Rev ]
----- # Standard 1 #3 [Rev §)
----- # Standard 1 #4 [Rev 5]
----- Standard 1 8E B e Bl
Standard 1 [Hew 71

- Standard 181 [Rev 7]
----- # Standard T H: [Rev B
----- # Standard 1 #3 [RevB)
----- # Standard 1 #4 [Rev E]
----- # Standard 1 #5 [Rev B]

(=5

¥

% WF i

|

Standard 2 [Fev B]

L # Ctandard 2H#1 [RevEl
Standard1Check  [Rew ]

e # Standard1Check #1 [Rev B]

|':‘|..
ENE Sample1 [RevE]
1 B2 £ Sample’yl #1 [RevE
G RSamplev2 [Fev 7] =
E| ample-y.s [FRev b
M # SampleV3H1 [RevE]
EfE Sample'd [RevE]
N #F Sampleid #1 [Rev 6]
ENE SampleV5 [RevE]
N F SampleVE#1 [Rev B
EfE SamplevE [RevE]
Lo # SampleVE#1 [RevE]
=45 Gr
¢ LAY User Defined Samole Groun Result "I

Figure 31 Identification des résultats d'échantillons avec modification
individuelle pour Sample V2 et Standard 1
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Des la modification d’un seul résultat, le numéro de révision de
I’échantillon modifié est supérieur a celui des autres révisions.
Dans cet exemple, deux révisions d’échantillons, V2 et
standard 1, sont non conformes a I'’exigence “Tous identiques”
des résultats, comme le montre la Figure 31, page 83. Les deux
ont le numéro de révision 7, ce qui indique que ces échantillons
comportent une étape de retraitement individuel
supplémentaire. Les journaux de ces échantillons affichent
maintenant les modifications actuelles pour les échantillons
individuels. La Figure 32 présent un extrait du journal de
I’échantillon V2.

¥, Agilent Cerity NDS for Pharmaceutical QA/QC - Horst, Michael, Uli, Wolfgang - Administrator - DEOOZ_Cerity A 01 _ = x|
Fle Edit Wiew Tools Actions Help
Result IR -
o % B@ s, %t § B # i
(h At\IFiasu\ts.Hestored j @; Fiosults Table
all © 0 e # Standad 185 [ev] B
=G Standard 1 [Rev 7] Compound Name Injectiontt RT Peak Area Meanfreq
¥4 # Standard 1 BT [Fiev 7] i
= # Standard 1 #2 [Rev €] Hydiachlomathiazide 1711.64603!
E : # Standard 1 #3 [Rev ] 1 264 1711.85
i '| # Plewde.dd WA PPl | _'ILI Lizincnrl 13E;
Loghbook, I
Description [ltem [Comment [E-Sig [Timestamp  [Source Type [Host -
DASE: Faled to calculate the
results for all peaks. SiMethod MHone 03/12/02,11:37.57 D&5 Error CERITvaQ-03
Coccle il 1L 00J12/00 44.97.04 fboco ok [Py CERITYAD 0
Added a manual integration
event Split Peak at
3.83547802434605 on signal
WD A, injection #1 SiMethod Updated Sighed 03/12/02. 16:37:39 lab1\User2 Audit CHEM2Z2
Added & manual integration
event Split Peak at
4.10276142739174 on signal
WD A, injection 1 SIMethod Updated Sighed 03/12/02, 16:37:39 lab14User2 Audit CHEMZZ
Added & manual integration
event Dravwe Peak Bazeline from
3.00304262908954 to
3.07634477141992 on signal
WD A, injection 1 SIMethod Updated Sighed 03/12/02, 16:37:39 lab1Yser2 Audit CHEMZZ
Added a manual integration
event Dravwe Peak Bazeline from
13.3754363587931 to
16.974243301 7028 on signal
W'D A, injection #1 SIMethod Updated Signed 03412/02, 16:37:39 lab1\User2 Audit CHEMZ2Z
Added a manual integration
event Draw Peak Baseling from
8.3054097 308586 to
97992568621 268 on signal
W'D A, injection #1 SiMethod Updated Signed 03/12/02, 16:37:39 lab1\User? Audit CHEM2Z
TRanE anen. T LIS e Bt T 10 ) =L ] TRrETEaar, B RERE
Sample completed. MHone 03/12/02,171:08:15 Autormation Infarmation CERITvaQ-03
Sample completed, Mone 031202, 11:08:12 Automation Infarmation CERIT&0-03
DALMO: Mot all results have been
calculated correctly SiMethod MHone 03/12/02,11:08:11 D&l Error CERITvaQ-03
Sample started Mane 0912/02, 11:08:06 Autornation Inforrnation CERITYA-03
Sample completed. Mone 09/12/02, 14:30:09 Autornation Information CERITTDE-01 L‘
Figure 32  Extrait du journal d'échantillon V2

84

Le journal d’échantillons montre que l'utilisateur User2 a
appliqué des événements d’intégration manuelle a cet
échantillon.
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Les événements apparaissent tous avec le méme horodatage parce que le
journal d’échantillon enregistre |I'heure de I'action “enregistrement dans la
base de données” plutét que les entrées individuelles au clavier.

Le journal de I’échantillon “standard 1” affiche les
modifications de résultats manuelles pour cet échantillon
comme indqiué sur la Figure 33.

=l
Logbook

Description

[ltem

[Comment [E-Sig [Timestamp  [Source  [Type [Host

Signal re-integrated using the
integration parameters set,
injection #1

Change the 'Event Time' from
‘0.2 to 0" for the Event Baseline
atWalleys, Event Yalue On,
Event T able W'D, injection #1
Change the 'Event’ from ‘Area

On, Event T able v¥wD , injection
#1
Added new Timed Event Area

WD, imjection #1

at time 0.2 from %wD, injection
#1
Added new Timed Event Area

WD, injection #1

Signal re-integrated using the
integration parameters set,
injection #1

Signal re-integrated using the
integration parameters set,
injection #1

Signal re-integrated using the
integration parameters set,
injection 1

Signal re-integrated using the
integration parameters zet,
injection 1

Signal re-integrated using the
integration parameters zet,
injection 1

Signal re-integrated using the
integration parameters zet,
injection $#1

Signal re-integrated using the

Reject' to 'Bazeline at Valleys' for
the Event Time 0.2, Event Yalue

Fieject at time 0.2 with value 0 on

Deleted timed event Area Reject

Fieject at time 0.2 with value 0 on

SIMethod

SIMethod

SIMethod

SIMethod

SIMethod

SIMethod

SIMethod

SIMethod

SIMethod

SIMethod

SIMethod

SIMethod

Updated Sighed 03/12/02,14:08:35 lab1WUser2  Audit CHEMZ2

Updated Signed 03/12/02,14:02:35 lab14User2  Audit CHEMZ2

Updated Sighed 03/12/02,14:08:35 lab1WUser2  Audit CHEMZ2

Updated Sighed 03/12/02,14:08:35 lab1WUser2  Audit CHEMZ2

Updated Sighed 03/12/02,14:08:35 lab1hUser2  Audit CHEMZ2

Updated Sighed 09412402, 14:02:35 lab1WUser2  Audit CHEMZ2

Updated Sighed 09412402, 14:02:35 lab1WUser2  Audit CHEMZ2

Updated Sighed 09412402, 14:02:35 lab1WUser2  Audit CHEMZ2

Updated Signed 03/12/02,14:02:35 lab14User2  Audit CHEMZ2

Updated Signed 03/12/02,14:02:35 lab14User2  Audit CHEMZ2

Updated Signed 03/12/02,14:02:35 lab14User2  Audit CHEMZ2

Updated Signed 039/12/02,14:02:35 lab14User2  Audit CHEMZ2
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Figure 33  Extrait du journal d'échantillons pour Standard 1

Le journal de la Figure 33, page 85 ne présente qu'un extrait des
modifications sur standard 1. Le journal affiche des
modifications essentiellement associées aux événements et
parametres d’intégration individuels.
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Etape 3:

En résumé, le contrdle des numéros de révisions de I’analyse du
résultat (étalonnages, échantillons et échantillons CQ) dans la
derniere révision de séquence documente tous les échantillons
réanalysés individuellement (ou individuellement signifie “en
dehors du traitement complet de la séquence”). Si le nombre
d’événements de retraitement de séquence est connu, le numéro
de révision de résultat par défaut est aussi connu (nombre
d’événements de retraitement plus 1 pour ’acquisition initiale).
Chaque échantillon dont le numéro de révision est supérieur au
numéro par défaut doit comporter des événements de réanalyse
individuels. Dans la séquence d’exemple, ce sont deux
échantillons, standard 1 et V2. Les journaux affichent les
modifications actuelles et permettent une tracabilité compléete
des modifications de réanalyse.

Correspondance entre les modifications d’échantillons et les
révisions de séquence

La correspondance des modifications de résultats avec les
révisions de séquence utilise les horodatages de création et de
modification de séquence. Standard 1 a été réanalysé le
09/12/02 a 14:08:35 (heure d’enregistrement des modifications).
L’action suivante d’enregistrement de séquence est documentée
a 14:53:15. Donc les modifications des parametres d’intégration
pour standard 1 sont les modifications de la révision de
séquence 2 a la révision 3. La documentation de modification
pour la révision 3 est constituée des actions suivantes :
modification du parametre d’intégration pour standard 1 et
intégration automatique pour cet étalon. L’application de ces
parametres a créé une révision de séquence 4 (interne) et une
révision de séquence 5 (retraitement terminé).

La réintégration manuelle de V2 a été enregistrée a 16:37:39.

La correspondance des événements réels pour cet exemple spécifique est
tres difficile parce que les ordinateurs de cette grappe n'ont pas
d’horodatage synchronisé. Ceci apparait sur le journal en affichant les
colonnes “host” pour vérifier les heures locales des trois ordinateurs
CHEM22, PCERITYAQ et CERITYDB.
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Les deux étapes de réanalyse expliquent maintenant deux des
trois révisions de séquence restantes. Il faut donc documenter
les informations sur la derniere révision de séquence dans le
journal de séquence.

L'enregistrement des modifications déchantillons individuelles est
indépendant de I'enregistrement de la séquence. Ceci explique la
différence entre les heures de modification du résultat et de la révision de
séquence suivante.

Consultation du journal de séquence pour y rechercher des
modifications d’étalonnage

Le journal de séquence enregistre tous les événements associés
a la séquence. Ces événements sont essentiellement 1’exécution,
la création, la modification de séquence ou le retraitement
d’événements, mais ils peuvent aussi inclure des modifications
d’entrée d’échantillons. Dans I’exemple présenté, le journal de
séquence donne toutes les modifications de la quantité
d’échantillon pour les lignes d’échantillon 2, 3 et 11. Ces
modifications ont été enregistrées le 09/12/02 a 16:29:48
comme le montre la Figure 34, page 88.
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H.Agilent Cerity NDS for Pharmaceutical 0A/QC - Horst, Michael, Uli, ¥Wolfgang - Administrator - DBEOOZ | - |ﬁ' 5[

File Edt Wew Tools Actions Help

Result

R RN

b BRI, Pt BB i ]

] AlResulsRestored =l Fievision 10, Ready for Reprocessing, needs reprocassing, cannot he printed. =l
v B~ Samples [Fev |
] Lo# SampleVE 1 Created by Userdat 08/12/02, 17:37.52 =
N2 =423 Group Results m— - -
—| 7 T DD User Defined Sample & Description [tem [Comment [E-Siy [Timestamp __ [Source  [Type |
“'Ej }D [ alibration Sample started. None 0912/02,11:37:38 Automation Information
- }D OC Samples Sample completed None 09/12/02,11:37:36 Automation Information
% 4 Sample started. None 09412702, 11:37:26 Automation Infarmation
-}@ : in Sam.p\es Sample completed None 09412/02,11:37:24 Automation Information
=13 Dld Revisions Sample started. None 09/12/02,11:37:13 Automation | Infarmation
b = SgD : Sample completed MNone 09/12/02,11:37:10 Automation Information
— Demozequence] ac-Tes Sample started. None 09/12/02,11:36:24 Automation Infarmation
Demasequence] ac-Te: Sample completed None 09/12/02, 11:36:21 ‘Automation  Information
Demasequence] ac-Tes ?arﬂtpl:a tsladrlI;ad. - :UHB ggj};;gg}:‘lgg:‘lé .Euluglal\un :n:urmat!un
T est slarted by uzer User one o) ) B serStamp formation
g:::z:z:::z:} :zl:: Sequence stated. Nong 03/12/02,11:36:09 Automation | Information
: Sequence queued, None 09412/02,11:36:09 Automation Information
Demosequence] ac-Tex Sequence validated for comect
Demosequence] ac-Tes input. None 09412702, 11:36:08 Automation Infarmation
Demozequence] ac-Te: Sequence Demozequence
Demosequencel ac-Tes ac-TestCase -Reprocessed’
Demosequence] ac-Tes repracessing with methad
curently attached to the
Demosequencel ac-Tes results, revisian - 2 Updated Signed 09/12/02, 165:38:43 lab1t User2 At
Demosequence] ac-Te: Change the 'Sample Amaunt’ —
£ Demosequencel ac-Tes from '28.3' o' 4376000, |Sample ine 3 Updated Nane 0912/02,16:25:48 labT4User2  Audit
-F8 DataPakSeq] - Reprocsssed Change the 'S ample Amaunt ) )
) DataPakSeq1D - Reprocessed from "1 ta ! 43.77000 . Sample line 11 Updated None 09/12/02, 16:29:48 labT4User2  Audit
Change the 'S ample Amount’
gl DatePakSeqd - Reprocessed ||| oy " 2830000, Sampleline3 Updated  Mone 09/12/02, 16:29:48 b\ User2 i
23] DataPakSeq - Reprocessed | Change the ‘amount’ from ‘0" to
53] DataPakSeqy? - Reprocessed | 001419, Sample line 2 Updated MNone 0912/02,16:25:48 labT4User2  Audit
B DalaPak3eds - Acprocassed | 'ED:hg;TgSeSt'he Ameuntfion 7'to Sample line 2 Updated N 09/12/02, 16:29:48 labT4User2  Awdit
. . . Ample ing paates ong P =0 X 3l EEI Ll
S g:t::::g:zi ) 2:.2:22:2:: } Change the Use' fom T'to 7. Sample Ine2  Updated  None 08/12/02, 16:23:48 IabT s bser2 vt
Change the ‘Use’ from '0'to 1. Sample ine 2 Updated None 0912/02,16:25:48 labTh User2  Audit
Bl @ DataPakSeq3 - Reprocessed | Sequence completed. Mone 09412702, 11:09:50 Automation  Information
23] D ataPakSeqs - Repocessed | Sample completed None 09/12/02,11:09:44 Automation  Information
&3] DataPakSeql - Reprocessed | Sample started. MNone 09/12/02,11:09:32 Automation Infarmation
23] DataPakSeqD - Reprocessed |—] || [Sample completed Nane 09412/02,14:31:29 Automation  Information
d Sample started. None 03/412/02, 14:31:20 Automation Information
<| | o =

]
“J Mo Sample Details avallable |
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Figure 34  Extrait du journal d’échantillons présentant les modifications
de quantification

Avec ces modifications de quantités d’échantillon, la
documentation des modifications de toutes les révisions de
séquence est terminée. Il reste a faire correspondre ceux-ci avec
les révisions de séquences restantes 3, 8 et 9.
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Si tous les ordinateurs de la grappe ont été synchronisés, une
correspondance directe a partir des horodatages est possible. Sans
synchronisation de ces horodatages, nous devons nous fier aux entrées de
données dans les journaux de séquence en supposant que I'ordre d'arrivée
est “premier arrivé, premier servi”. Donc les entrées dans le journal de
séquence ne sont pas triées par horodatage, mais par ordre d’arrivée.

Le Tableau 7 présente toutes les révisions de séquence avec leur
historique et motifs de modification.

Tableau 7 Documentation des révisions de séquence, avec les éléments de modification

No. Date Horodatage Statut donné Action identifiée Motif de Explication

rév. (non révision
synchronisé)

1 11-Sep  18:36:15 Prét pour analyse, Acq terminée interne Révision interne pour
nécessite un envoi de séquence
retraitement

2 18:36:15 Acq terminée, prét  Acq terminée, Premier résultat ~ Acquisition de
pour impression traitement de données terminée

données effectué

3 12-Sep  14:53:15 Prét pour analyse, Un échantillon Modification Modification de
nécessite un modifié d’un résultat I'échantillon appelé
retraitement individuellement dans la Standard 1

séquence

4 12-Sep  15:25:36 Non terminé, Envoi pour interne Associé alarév. b
nécessite un retraitement pour retraitement
retraitement

5 12-Sep  15:25:36 Prét pour Retraitement Retraitement Premier retraitement
impression exécuté exécuté

6 12-Sep  17:07:54 Non terminé, Envoi pour interne Interne a cause du
nécessite un retraitement retraitement
retraitement

7 12-Sep  17:07:54 Prét pour Retraitement Résultat de Deuxiéme
impression exécuté séquence misa  retraitement exécuté

jour
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Tableau 7 Documentation des révisions de séquence, avec les éléments de modification (suite)

No. Date Horodatage Statut donné Action identifiée Motif de Explication

rév. (non révision
synchronisé)

8 12-Sep  17:28:07 Non terminé, Modification des Modification des  Quantité d'échantillon
nécessite un données de résultats modifiée
retraitement quantification d’échantillon

9 12-Sep  17:33:01 Non terminé, Réintégration de Modification des  Application
nécessite un I'échantillon V2 résultats d’'intégration
retraitement d’échantillon manuelle pour

I'échantillon V2

10 12-Sep  17:37:52 Non terminé, Envoi pour interne interne a cause du
nécessite un retraitement retraitement
retraitement

" 12-Sep  17:37:52 Prét pour Retraitement Retraitement Troisiéme
impression exécuté retraitement exécuté

12 12-Sep  20:44:16 Non terminé, Envoi pour interne Quatriéme
nécessite un retraitement retraitement exécuté
retraitement

13 12-Sep  20:44:16 Prét pour Retraitement Retraitement
impression exécuté

14 18-Sep Non terminé, Envoi pour interne Cinquiéme
nécessite un retraitement retraitement exécuté
retraitement

15 18-Sep Révision actuelle, Aucune, révision Aucune Aucune
prét pour actuelle
impression

90 Guide des concepts NDS Cerity



Systéme de données en réseau Agilent Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique
Guide des concepts

4
Configuration de la méthode

Concepts des méthodes Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique 93
Sections des méthodes Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique 98
Etalonnage 104

Calculs personnalisés 110

Mise en page de la consultation de données 127

Rapports 130

Apprenez les concepts qui vous aideront a configurer les
méthodes. Servez-vous de ce chapitre comme d'une aide pour
réaliser les exercices de la section de configuration des
méthodes du Guide de mise en route.
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Le diagramme ci-dessous montre aux utilisateurs expérimentés

et aux administrateurs les étapes de la configuration d'une
méthode. Démarrez a la case GO!.

Configurer » ) .
I'analyse Définir les Produire un | Configurerle
sur un variables chromato- | traitement

instrument échantillons | gramme type | des données

|
T
Créor un nou- Configuration de méthodes Définir un

veau modele modéle de

de méthode DEMARRER ICI séquence
t L |
s v

. . Définir les
GO! Enregistrer | Configurerle | = |

la méthode T« rapport r esu_ tats
a afficher

Chaque theme abordé dans ce chapitre vous apportera les

informations de base vous permettant de parcourir le
diagramme de progression.
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Concepts des méthodes Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique

Vous commencez par créer une méthode maitre lorsque vous
sélectionnez Method dans la liste New de la barre d'outils
standards.

Méthode maitre

Une méthode maitre est une méthode attribuée a un nombre
limité d'utilisateurs qui seuls peuvent 1'éditer. Tous les
utilisateurs peuvent utiliser une méthode maitre.

Lorsque vous étes prét a laisser les autres utilisateurs modifier
la méthode maitre, vous pouvez publier la version en cours. Si
votre administrateur a activé 'audit de la tache “Release a
method” vous devrez éventuellement entrer votre nom
d'utilisateur et votre mot de passe pour publier la méthode.

Apres avoir publié la méthode maitre, toute personne possédant
les droits d'édition des méthodes peut éditer la version publiée.
Si vous modifiez la méthode maitre, la nouvelle version n'est pas
publiée tant que vous ne le faites pas explicitement.

Meéthode instrument

Guide des concepts NDS Cerity

Une méthode instrument est une méthode maitre publiée ayant
été attribuée a un nouvel instrument. Tout utilisateur peut
éditer et utiliser une méthode instrument.

Apres avoir publié une méthode maitre, vous pouvez l'attribuer
a un autre instrument a 1'aide du Method Wizard. Pour attribuer
la méthode vous devez créer une meéthode instrument ayant
pour modele la méthode publiée. Les utilisateurs peuvent alors
éditer les parametres originaux dans la vue Method (Méthode)
des lors qu'ils en possedent le droit attribué par
I'administrateur Cerity.
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Si l'instrument auxquel vous attribuez la méthode est configuré
différemment de la méthode originale, assurez-vous de modifier
les parametres instruments dans la vue Method (Méthode).

Vous pouvez commencer a créer une méthode instrument en
sélectionnant Instrument Method dans la liste New de la barre
d'outils standards.

Pour plus d'informations sur le Method Wizard (Assistant
meéthode) et la vue Method (Méthode), cf. "Vue Method
(Méthode)", page 25, et "Configuration de la méthode", page 43.

Méthode d’echantillons individuels ou de séquences

Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique vous permet de créer des
méthodes pour analyser des échantillons individuels ou en
séquence. En conséquence, la méme méthode est utilisée pour
tous les échantillons a l'intérieur d'une séquence.

Il y a plusieurs différences entre les méthodes d’échantillons
individuels et les méthodes de séquences :

¢ Une méthode de séquence renferme un tableau dans lequel
vous définissez une séquence que vous utilisez fréquemment.

¢ Une méthode de séquence regroupe les échantillons et les
étalons pour des calculs spécifiques et les rapports, par
exemple groupe d'échantillons CQ, groupe d'échantillons
d'étalonnage, groupe d'échantillons et groupe d'échantillons
personnalisés.

¢ Il est possible d'inclure un calcul de bruit pour les séquences,
ce n'est pas le cas pour une méthode d'échantillons
individuels.

* Les séquences permettent également de choisir I'ordre
d'étalonnage et les procédures d'étalonnage.
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Meéthodes associées aux entrées et aux résultats

Lorsque vous entrez un échantillon individuel ou que vous créez
une nouvelle séquence, sélectionnez la méthode a utiliser
respectivement avec 1'échantillon et la séquence. Les
informations et instructions incluses dans la méthode restent
associées a 1'échantillon ou a la séquence pendant toute
l'analyse et dans les résultats.

Cela signifie que si vous modifiez la valeur d'une entrée
échantillon ou d'un parametre d'intégration puis retraitez
I'analyse, les calculs sont effectués a nouveau avec la version de
méthode associée a 1'origine aux résultats. Si vous modifiez une
méthode ou si vous voulez utiliser une méthode différente pour
retraiter les résultats, vous devez d'abord respectivement
associer aux résultats la version en cours ou la nouvelle
méthode.

Entrées et modifications d'une méthode

Les entrées et les modifications d'une méthode sont illustrées
figure ci-dessous.

1% Agilent Cerity NDS for Pharmaceutical QA/QC - - Administrator - Cerity for Pharma QA-QC

Fie Edt Wiew Tools Actions Help
| Method 0 - H &S] 5]
[o ¥ BB S35 1 § B H Fldon-]
a‘lﬂMaSte'MEtmds j [ — Method MName Instrurnent Name
S Albavtiohad [BDL - System Suitabilty Test |VDT-358EIEIE
M ) s ADE - System Suitabilty Test
K? 3 Inshument Setup - Method Description
= Sample Varicbles P — z
. . ] B Sequence Template
Method Descrlptlon e (1 Datadnalysis Seltings made on the "New Method” Panek
.. , -0 Data Review Layout Title of the new Methad will be "ADC - System Suitability Test”
(Description de méthode) - Les 2| & Sequence” was selsoted
. . ' . . (] 0ld Revisions Selings made on the "Instiument” Pane
sélections dans I'assistant @ apC- 0102002 - Dema This instrument was selected: "YDT - 35300E"
méthode apparaissent dans le o ALL L0G02 e Seqece etings mac on the "Data s Fanel .
. |l _’IJ
cadre Method Description.
Di ipti [ltem |Comment |E-Sig [Ti
hlethod revised, new
Journal de methode - Les revision: 2 = == Mone 03/04/2002, 14:48:32
. . . Method created by
entrées et les modifications de operatar
I ,th d n td | MDSDOMAINWAmIinistrator Mone 03/04/2002, 11:46:39
a metnode apparaissentaans le
cadre Method Logbook. = |AlMasterMethods\ADC - System Suitability Test I NUM v
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Versions de méthode

Lorsque vous créez et sauvegardez un modele de méthode avec
l'assistant, la méthode recoit le numéro de version 1. Chaque
fois que vous modifiez et sauvegardez la méthode au-dela de la
versionl, une nouvelle version est créée. Une nouvelle version
est également créée par l'opération de publication d'une
méthode maitre.

Si vous sélectionnez une ancienne version dans le dossier Old
Revisions du dossier de la méthode sélectionnée, la Method
Description et le Method Loghook de cette version apparaissent
dans le cadre actif.

Que pouvez-vous faire avec les méthodes Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique ?

Grace aux méthodes Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique, vous
pouvez :

e Attribuer une méthode a un instrument en vue de son
controle.

¢ Utiliser vos propres multiplicateurs et diviseurs pour
calculer la concentration de chaque échantillon.

¢ Utiliser vos propres variables échantillon personnalisées
pour des calculs spécifiques et 1'élaboration des rapports.

e Utiliser une table de séquence comme modele pour les
séquences similaires ou identiques.

¢ Utiliser un chromatogramme-exemple pour vous aider a
intégrer et a identifier les pics.

* Effectuer la somme des aires de tout le chromatogramme.

¢ Entrer les quantités variables des composés pour chaque
étalonnage mono ou multiniveau.

¢ Quantifier les échantillons dans les séquences en utilisant un
étalonnage avant les échantillons, un étalonnage avant et
apres les échantillons ou tous les étalonnages de la séquence.
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Analyser des échantillons avec une méthode contenant déja
des facteurs de réponse ou analyser des séquences dont la
quantification des échantillons est mise a jour avec les
échantillons d'étalonnage de la séquence.

Quantifier les composés non étalonnés et les pics non
identifiés en utilisant les facteurs de réponse des composés
étalonnés.

Utiliser vos propres variables et formules personnalisées
pour calculer les statistiques d'un groupe de résultats ainsi
que d'autres calculs dont votre laboratoire aurait besoin.

Observer les annotations réussite/échec et les avertissements
émis lorsque le résultat des calculs ne tombe pas dans une
fourchette prédéfinie.

Consulter tous les champs, toutes les variables et tous les
calculs présents dans le tableau de résultats et dans le
rapport.

Utiliser les variables d'aptitude du systeme déja présentes
pour tester ses performances.

Utiliser des types de rapport prédéfinis associés a des
modeles que vous changez ou créez pour élaborer les
rapports dont vous avez besoin.
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Sections des méthodes Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique

Une méthode Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique comprend
tous les parametres permettant de contréler l'instrument,
I'acquisition, le traitement et 1'évaluation des données. En
outre, la méthode contient les variables échantillon que vous
avez définies et des modeles pour les séquences (sequence
template), la consultation des résultats (data review layout) et
les rapports (report template).

Utilisez le Method Wizard pour sélectionner les sections et
options que vous avez besoin de faire apparaitre dans le modele
de la méthode et dans la vue de la méthode. Toutes les sections
qui peuvent apparaitre dans une vue Method (Méthode) sont
décrites dans les paragraphes ci-apres.

Configuration de l'instrument

Cette section vous permet d'entrer les parametres pour les
instruments configurés.

Une méthode de stabilisation est une méthode configurée avec
des parametres instrumentaux uniquement dans le but de
laisser la colonne atteindre sa température d’équilibre pour
stabiliser la ligne de base.

Vous pouvez utiliser une méthode de stabilisation pour
stabiliser l'instrument et la colonne avant une analyse ou a la
fin d'une séquence pour préparer la colonne a la séquence
suivante. Prenez soin d'indiquer un volume d'injection nul pour
I'échantillonneur automatique.

Variables echantillon
Les variables échantillon sont des facteurs et des variables

utilisés pour la quantification, les calculs personnalisés et les
rapports.
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Variables échantillon systéme

L'application AQ/CQ pharmaceutique fournit un multiplicateur
et un diviseur comme variables de quantification. En leur
attribuant un nom d'en-téte, ces variables sont activées.

Quand vous attribuez une méthode qui utilise ces variables a un
échantillon ou une séquence, les variables avec leurs valeurs
par défaut apparaissant sur 1'onglet Amounts du cadre Sample
Entry (Entrée des échantillons). Vous pouvez modifier les valeurs
de ces variables pour chaque échantillon avant l'analyse.

Spstem Defined Sample Variables [Set by the uzer in Sample Entry and used in quantification)

1 : Default

Variable ID | Display Name Value

1 | Multiplier 1 Muttiplier 1

2 |Muttiplier_2 Dilution 1

3 |Multiplier_3 Purity 1

4 |Muttiplier_4 1

h  hultiplier 5 1

6 |Divider_1 Divisar 1

¥ |Divider_2 -l

8 |Divider_3 1

9  |Divider_4 1

Custom Sample Yariables [Set by the user in Sample Entry and uzed in custom calculators and report generators]
Variable ID | Display Name [:;afault Units
alue
1

Variables échantillon personnalisées

Vous pouvez définir votre propre groupe de variables comme
des multiplicateurs ou des diviseurs utilisées dans des calculs
personnalisés et les rapports. Vous pouvez entrer des noms
d'en-téte, des valeurs par défaut et des commentaires qui
apparaissent dans les tableaux de rapport des échantillons.

Modeéle de séquence

Un modeéle de séquence vous permet d'indiquer 1'ordre et le
nombre des échantillons d'étalonnage et des échantillons
inconnus dans la table de séquence.
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Si vous avez besoin de saisir des
échantillons d'étalonnage dans le
modele de séquence, vous devez
commencer par configurer
['étalonnage dans le traitement des
données.

Le modele de séquence apparait comme la table de séquence
dans la vue Echantillon une fois que vous avez créé une
séquence pour la méthode utilisant ce modele. Vous pouvez
programmer l'analyse de la séquence sans effectuer de
changement dans la table basée sur le modele.

Sample Name Sample Type Le\n;l Bracketing Custlglrloizmple V:.‘ial ‘
PR 71001 _i20_1F A _cl 11 e 1
2 w7100 _20_1F4 _cl_21  Calibration 2z Tane TFA_ol_2 1 E
3 |wii_171001_i20_1FA_cl_31 Calibration 3 Mane 1FA_cl_3 1 4
4 |wii_171001_20_1F5_sa_11 Sample 1FA_sa_1 1 E
A |wii_171001_i20_1FA_sa_21 Sample 1F&_sa_2 1 4
6 |wii_171001_20_1F4_sa_31 Sample 1FA_sa_3 1 9
7 |wii_171001_i20 1FA _cl 1.2  Calibration 1 Mane 1F&_cl_1 1 4
8 |wii_ 171001 _20_1FA_cl 2.2 Calibration 2 Mane 1Fa_cl_2 1 1
0 |wii 171001 _20_1FA_cl_3.2 Calibration 3 Mane 1Fa_cl_3 1 E
10 |wii_ 171001 _20_1F5_sa_12 Sample 1FA_sa_1 1 E
11 |wii_ 171001 _20_1F4_sa_22 Sample 1FA_sa_2 1 E

Chromatogramme-exemple

Consultez I'aide en ligne “Produce
an example chromatogram” pour
savoir comment initialement
produire un chromatogramme-
exemple pour une méthode.
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Tout chromatogramme acquis au cours d'une injection
individuelle et que vous choisissez pour définir les parametres
d'intégration et d'identification constitue un chromatogramme-
exemple.

Vous pouvez commencer par créer un chromatogramme-
exemple avant de définir les parametres de traitement des
données de la méthode. Le chromatogramme-exemple vous
permet de tester vos parametres d'intégration et les événements
d'intégration ainsi que l'identification des composés. Vous
pouvez également utiliser ce chromatogramme pour comparer
les résultats a d'autres échantillons.

Sélectionnez un chromatogramme dans la base de données ou
analysez un échantillon pour obtenir le chromatogramme-
exemple. Il suffit d'une méthode de base (parameétres
instruments seulement) pour produire un tel chromatogramme.
Il n'est pas nécessaire de sélectionner un chromatogramme-
exemple pour configurer le traitement des données.
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Evénements initiaux et programmés

Vous pouvez définir les événements initiaux et
chronoprogrammeés pour un signal donné ou pour tous les
signaux d'un détecteur.

Outils d'intégration d'un chromatogramme

Si les parametres d'intégration du chromatogramme-exemple ne
vous conviennent pas, vous pouvez modifier les parametres
d'intégration dans cette section de la méthode.

¢ Intégrer - Le bouton d'intégration vous permet d'intégrer le
chromatogramme-exemple une fois que vous avez modifié les
événements.

* Intégrer automatiquement — Cette fonction calcule les
parametres par défaut du chromatogramme.

Identification des composés

Guide des concepts NDS Cerity

Possibilité d'ajouter ou de supprimer des critéres d'identification

Vous pouvez utiliser la barre d'outils ou le menu contextuel, a la
fois dans le chromatogramme et la table des composés pour
ajouter ou supprimer des identifications. Si vous souhaitez
identifier tous les pics comme des composés, la meilleure facon
est d'utiliser la fonction d'ajout Add Times du bouton du signal.

Pour voir en déetail les algorithmes d'intégration et les
processus utilisés par Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique
pour identifier les composés, consultez le Technical Reference
Guide (Guide de référence technique).

Somme de pics

Pour pouvoir configurer la somme de pics il faut préalablement
sélectionner l'option Peak Summing du Method Wizard. Vous
pouvez ensuite interactivement délimiter la zone d'action sur le
chromatogramme.
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Etalonnage

Pour plus d'information,
cf. "Etalonnage", page 104.

L'application AQ/CQ pharmaceutique apporte de nombreux
choix pour configurer 1'étalonnage. Deux points éminents
permettent de distinguer I'étalonnage de Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique des autres programmes :

¢ Vous pouvez entrer des quantités d'échantillons-étalons pour
chaque échantillon.

¢ Vous pouvez définir des étalonnages dont les facteurs de
réponse sont enregistrés dans la méthode et utiliser des
échantillons d’étalonnage pour confirmer de temps en temps
I'étalonnage. Vous pouvez aussi définir un étalonnage
comportant un réétalonnage fréquent avec des échantillons
d’étalonnage disséminés au long de la séquence.

Quantification

Un groupe de composés est un groupe de composés étalonnés
ou non pour lequel vous pouvez définir des calculs
personnalisés et des limites.

Les composés identifiés que vous avez supprimés de la table
d'étalonnage apparaissent comme composés non étalonnés dans
le cadre de quantification. Pour les composés non étalonnés et
les pics non identifiés, vous pouvez spécifier un facteur de
réponse basé sur le facteur de réponse d'un composé étalonné.
Vous pouvez également définir des groupes de composés pour
les composés étalonnés et non étalonnés.

Calculs personnalisés

Pour plus d'information,
cf. "Calculs personnalisés",
page 110.
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L'application AQ/CQ pharmaceutique vous permet d'inclure des
calculs additionnels et des conditions agissant sur les données
issues de la quantification. Ces calculs personnalisés peuvent
étre utilisés dans des calculs ultérieurs et peuvent étre affichés
dans la vue des résultats et dans les rapports imprimés. Ils sont
enregistrés dans la base de données avec les résultats produits
automatiquement par le logiciel.
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Vous pouvez définir des limites pour les types de résultats
suivants :

* Injections simples.
¢ Récapitulatifs d'injections multiples.

* Groupes de type d'échantillons — uniquement avec les
séquences.

Les variables et les calculs disponibles sont ceux qui étaient
disponibles ou que vous avez défini pour les différents types de
résultats dans le cadre des calculs personnalisés. A l'intérieur
de chaque type de résultats, vous pouvez définir les limites pour
différents groupes d'échantillons et appliquer ces limites a tous
les composés ou aux groupes de composés que vous définissez
dans la quantification.

Tous les résultats de comparaison aux différentes limites
établies pour un méme élément sont regroupés en un seul
résultat.

Vous pouvez par exemple définir des limites pour les phthalates qui
apparaissent dans votre injection individuelle pour I'échantillon
d'étalonnage. Pour cela, dans la quantification, vous définissez un groupe
de composés appelé phthalates et vous lui attribuez a la fois les
phthalates étalonnés et non étalonnés du groupe.

Mise en page de la consultation de données

Pour plus d'informations, cf. "Mise
en page de la consultation de
données", page 127.

Rapports

Pour plus d'informations,
cf. "Rapports™, page 130.

Guide des concepts NDS Cerity

La table des résultats et les éléments récapitulatifs apparaissant
dans la vue des résultats dépendent de vos choix dans Data
Review Layout (Mise en page de la consultation de données).

Configuration des rapports dans la méthode. Vous pouvez
ensuite changer certains des parametres de la méthode pour
chaque échantillon individuel ou pour une séquence. Les
rapports sont automatiquement produits lorsque 1'échantillon
ou la séquence sont analysés et peuvent étre produits de
nouveau lors d'un retraitement.
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Choix possibles pour I'étalonnage dans Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique

L'Etalonnage détermine les facteurs de réponse par l'utilisation
d'échantillons d'étalonnage permettant de calculer les
concentrations absolues dans les échantillons.

Un échantillon d'étalonnage est un échantillon contenant une
quantité connue du composé a quantifier.

Un facteur de réponse est la valeur soit du rapport réponse/
quantité de chaque pic, soit du rapport quantité/réponse. Il
peut également €tre calculé par une régression.

Un étalonnage mononiveau utilise une seule concentration
d'étalon pour construire la courbe d'étalonnage. La courbe
d'étalonnage se réduit a la droite passant par les deux points
constitués par l'origine et le rapport concentration/réponse de
I'étalon.

Un étalonnage multiniveau utilise différentes concentrations
pour les échantillons d'étalonnage, permettant ainsi de
sélectionner le meilleur type de courbe pour l'ajustement des
données.

Pour I'étalonnage Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique, vous
pouvez effectuer la plupart des choix avec le Method Wizard. Une
fois que vous avez terminé avec l'assistant et que vous avez
enregistré vos choix d'étalonnage, vous ne pouvez plus les
modifier. Vous devez créer une nouvelle méthode avec de
nouveaux parametres.
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Table d'étalonnage des composés

Vous pouvez définir une nouvelle table d'étalonnage, garder
I'ancienne table d'étalonnage d'une méthode que vous copiez, ou
définir un étalonnage manuel.

Modes d'étalonnage

Pour les échantillons individuels comme pour les séquences,
vous pouvez définir 1'étalonnage avec le Method Wizard
(Assistant méthode) avec les options suivantes :

¢ Une quantité fixe ou variable pour un étalonnage
mononiveau.

¢ Une quantité fixe ou variable pour un étalonnage
multiniveau.

¢ Etalonnage manuel.

Si vous avez sélectionné Variable Amounts dans le Method Wizard,
vous pourrez entrer une nouvelle quantité quand vous saisissez
un échantillon ou une séquence dans la vue des échantillons. Si
vous avez sélectionné Fixed Amounts dans le Method Wizard, vous
devez entrer la quantité de chaque composé dans la rubrique
Calibration (Etalonnage) de la vue Method (Méthode). Il n'est
alors pas possible d'entrer une nouvelle quantité lorsque vous
entrez un échantillon dans la vue des échantillons.

Réétalonnage et ordre de quantification

Pour les séquences, vous pouvez sélectionner le type de
réétalonnage et 1'ordre de quantification des échantillons avec
les échantillons d'étalonnage :

* Etalonnage a mise a jour simple — Un groupe d'échantillons
est quantifié sur la base de 1'échantillon d'étalonnage ou la
moyenne des échantillons d'étalonnage qui précedent le
groupe d'échantillons.

¢ Etalonnage global - Les échantillons d'étalonnage sont
analysés et leur moyenne calculée avant que les échantillons
ne soient quantifiés (appelé également encadrement par la
“grande moyenne”).

* Encadrement - Un groupe d'échantillons est quantifié sur la
base de la moyenne d'échantillons-étalons analysés avant et
apres 1'échantillon & quantifier.
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Etalonnage a mise a jour simple

Dans I'étalonnage a mise a jour simple, la table d'étalonnage est
mise a jour apres chaque analyse d'un échantillon d'étalonnage.
La table d'étalonnage mise a jour est utilisée pour quantifier les
échantillons suivants jusqu'au prochain échantillon
d'étalonnage. La séquence des événements apparait a la

Figure 35.

La table d'étalonnage peut €tre initialisée avec des temps de
rétention et des facteurs de réponse en utilisant la fonction de
substitution Replace pour I'étalonnage. Ce mode est
particulierement utilisé au début d'une séquence d'analyses en
CLHP.

Pour produire une moyenne mobile des temps de rétention ou
des facteurs de réponse des échantillons d'étalonnage, 'option
Average doit étre utilisée pour 1'étalonnage. Ce mode est utilisé
en particulier apres le remplacement des données d'étalonnage.

2. Produire la table
d'étalonnage
version n

1. Analyser les
échantillons
d'étalonnage

d'étalonnage

y
4. Quantifier les
3. Analyser les échantillons en
échantillons utilisant la table
d'étalonnage version n
; |
5. Analyser les 6. Mettre la table
échantillons d'étalonnage a jour

(version n+1)

v

7. Analyser les
échantillons

Figure 35

8. Quantifier les
échantillons en utilisant
la table d'étalonnage
version n+1

Déroulement du réétalonnage a mise a jour simple
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Encadrement

Dans I'étalonnage avec encadrement, la table d'étalonnage est
mise a jour au moyen de 2 groupes d'échantillons d'étalonnage
placés avant et apres le groupe d'échantillons a analyser. Les
échantillons ne sont pas quantifiés jusqu'a ce que le second
groupe d'échantillons d'étalonnage soit analysé. La séquence
des événements apparait a la Figure 36.

Les facteurs de réponse sont remplacés au début de
I'encadrement, puis la moyenne avec les facteurs de réponse
obtenus a la fin de I'encadrement est effectuée. Les temps de
rétention sont traités de la méme maniere que dans 1'étalonnage
a mise a jour simple.

Pour I'évaluation des analyses d'aptitude du systéme, le systeme
permet un étalonnage a mise a jour simple initial & insérer au
tout début de la séquence, avant 1'étalonnage encadrant.

1. Analyser les 2. Produire I'étalonnage
échantillons initial pour le début
d'étalonnage de I'encadrement
3. Analyser les
échantillons A <
v
4, Analyser les b. Calculer les résultats 6. Quantifier les échan-
échantillons N de I'étalonnage du | | tillons A en utilisant
d'étalonnage début de I'encadre- I'étalonnage de début
ment (étapes 1 et 4) d'encadrement
7. Produire
8. Analyser les <« [I'étalonnage initial
échantillons B pour la fin de
I'encadrement 1
v
9. Analyser les 10. Calculer les résultats |11. Quantifier les échan-
échantillons —» de I'étalonnage de fin» tillons A en utilisant
d'étalonnage d'encadrement I'étalonnage de début
(étapes 4 et 9) d'encadrement

Figure 36  Déroulement d'un réétalonnage encadrant
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Encadrement global

Dans l'étalonnage avec encadrement global, la table
d'étalonnage est initialisée au démarrage de la séquence. Les
résultats du premier groupe d'échantillons d'étalonnage de la
séquence remplacent 1'étalonnage existant. Tous les mélanges
d'étalonnage de la séquence sont ensuite utilisés pour produire
une table d'étalonnage a la fin de la séquence. Cette table est
ensuite utilisée pour tous les échantillons. La séquence des
événements apparait a la Figure 37.

Les facteurs de réponse sont remplacés au début de la séquence
par les valeurs du premier échantillon d'étalonnage puis la
moyenne avec l'ensemble des échantillons d'étalonnage de la
séquence est effectuée. Les temps de rétention sont traités de la
méme maniere que dans 1'étalonnage a mise a jour simple.

1. Analyser les
échantillons 2. Analyser les
d'étalonnage échantillons A

v

3. Analyser les
échantillons 4. Analyser les
d'étalonnage échantillons B

I |

5. Analyser les 6. Pr'oduire une ?able _ 1. ('luantifier les
A . d'étalonnage a partir échantillons A et B
échantillons , ) i
s des échantillons- avec la version 2 de
d'étalonnage ) i
étalons la table d'étalonnage

Figure 37  Déroulement d'un réétalonnage encadrant global

108 Guide des concepts NDS Cerity



Configuration de la méthode 4

Procédures d'étalonnage

Pour les séquences, vous pouvez choisir entre deux procédures
d'étalonnage :

* Etalonnage spécifique de l'instrument.

* Etalonnage spécifique de la séquence.

Etalonnage spécifique de l'instrument Ce type de procédure
d'étalonnage permet d'étalonner un instrument pour une
analyse donnée. Utilisez cette procédure lorsque 1'étalonnage
est stable pendant une longue période. Lorsque vous analysez
les échantillons d'étalonnage avec la méthode, les facteurs de
réponse et les courbes d'étalonnage sont enregistrés avec la
méthode. Tous les échantillons utilisant cette méthode sont
ensuite quantifiés avec les facteurs de réponse de la méthode.
Vous pouvez choisir de mettre a jour I'étalonnage avec de
nouveaux échantillons d'étalonnage. Utilisez cette procédure
principalement avec les analyses en CPG. Vous analyserez les
échantillons individuels avec ce type de procédure.

Etalonnage spécifique de la séquence Ce type de procédure
d'étalonnage permet d'étalonner un instrument pour la
séquence en cours uniquement. Utilisez cette procédure lorsque
I'étalonnage est stable pendant une courte période seulement.
Les facteurs de réponse ne sont pas enregistrés avec la
méthode. Ils sont mis a jour a chaque fois que vous analysez la
séquence avec des échantillons-étalons pour une méthode
donnée. Utilisez cette procédure principalement avec les
analyses en CPL.
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Calculs personnalisés

110

Vous pouvez accéder aux calculs personnalisés de Cerity pour
AQ/CQ pharmaceutique via une interface du type tableur,
similaire & Excel de Microsoft®. Le nombre et le type des feuilles
de travail pour lesquelles vous pouvez définir des calculs
dépend du type de la méthode — échantillons individuels ou
séquence — et du type de résultats. Les variables de la base de
données disponibles dépendent également du type de résultats.

Types de résultats disponibles pour les calculs personnalisés

Un type de résultats représente le type de résultats
relativement a une injection, un groupe d'échantillons ou
d'étalons ou une séquence.

Pour les échantillons individuels, les calculs personnalisés
peuvent étre définis pour les résultats d'injections individuelles
ou pour les récapitulatifs d'injections multiples. Vous utilisez les
variables de la méthode, y compris les variables échantillon
personnalisées définies dans la méthode, ainsi que les résultats
de quantification des composés et des pics pour définir les
calculs.

Un groupe de type d’échantillon est un groupe de résultats
d'une séquence, rangés ensemble en fonction du type
d'échantillon, a savoir : échantillons d'étalonnage, échantillons
CQ, ou groupes d'échantillons. Vous avez la possibilité de définir
vous-méme des groupes d'échantillons personnalisés.

Pour les séquences, les calculs personnalisés peuvent étre
définis pour les résultats d'injections individuelles ou pour les
récapitulatifs d'injections multiples et les groupes de type
d'échantillon.
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Procédure de définition des calculs personnalisés

Au cours de la définition des calculs personnalisés, vous ajoutez
des colonnes a la feuille de tableur pour y entrer des champs,
des variables et des résultats déja présents dans la base de
données, vous ajoutez ensuite de nouvelles colonnes pour
accueillir les formules de calcul des nouvelles variables que
vous définissez.

Un grand nombre d'opérateurs mathématiques et d'instructions
conditionnelles sont disponibles pour agir sur les variables. La
syntaxe de combinaison des variables avec ces fonctions est
essentiellement la méme que celle d'Excel de Microsoft®.
Consultez l'aide en ligne, onglet référence, pour trouver la
description de toutes les variables et fonctions disponibles.

Remarquez que si vous ajoutez ultérieurement des composés a
la méthode, vous devez reprendre les feuilles de calculs
personnalisés pour faire calculer les résultats des composés
supplémentaires.

Elaboration des calculs personnalisés

Pour vous aider a comprendre la procédure, regardez comment
un calcul personnalisé est élaboré. En examinant cette figure,
notez que le systeme utilise des résultats de calculs
personnalisés d'injections individuelles pour calculer les
résultats récapitulatifs des injections multiples. Ces résultats a
leur tour peuvent étre utilisés pour calculer des résultats
relatifs a un type ou un groupe d'échantillons. Tous les résultats
sont enregistrés dans la base de données et toutes les données
en proviennent.
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Base de données

Résultat du
Résultat du groupe de 1det
type d'échantillon ¢ grouPe' . e type
d'éch. Calcul du groupe de

Formule du groupe de R 4 type d'échantillon
type d'échantillon T 1
Résultats récap. de 'f{e:sultat 'f{e:sulfat
linjection multiple € d'injections d'injections Calcul de

multiples éch. A multiples éch. B récap. de
Formule de récap. de A I'injection
l'injection multiple > multiple
Résultats de . . . ,
Vinjection simple - Re_sl_jltat Re.syltat Re_su_jltat Re_su_jltat

inj 1 inj 2 inj 1 inj 2

Formule de I'injection
simple ‘\'\ Calcul de I'injection simple

Variables ou résultats _ ‘ _ _ ;
de quantificaon =~ ——— | Variable composé Variable composé

1 2

Figure 38  Hiérarchie des calculs effectués
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Calculs personnalisés

Exemple de calculs

Calculs par groupe d'échantillons

] > Groupe d'échantillons 1 Groupe d'échantillons 2
(ETR = écart type relatif (Qté échantillon A, Qté

échantillon B))
Calculs par échantillon

(Qté moyenne = moyenne(Qté Inj1 + Qté Inj2)

Calculs par injection

(Quantité% = quantité impureté / quantité
composé principal *100)

Ecart type des quantités

Quantité moyenne

Quantité (résultat existant)

Quantité% (calculs par injection)

Echantillon A Echantillon B

Echantillon D

Configuration de la feuille de calcul

Vous pouvez accéder aux calculs personnalisés via une interface
du type tableur, similaire a Microsoft Excel. Ces feuilles de
calcul vous permettent de définir et d'effectuer des calculs sur
les différents types de résultats a chaque étape du processus de
calcul.

¢ La feuille de calcul d'injection individuelle mise en oeuvre

Guide des concepts NDS Cerity

apres la quantification vous permet de définir un calcul
d'injection simple pour tous les types d'échantillon.
(Figure 40)

La feuille de calcul de récapitulatif des injections multiples
vous permet de définir des calculs relatifs aux injections
multiples d'un méme échantillon (un type de calcul valable
pour tous les types d'échantillon) (Figure 41).

La feuille de calcul de groupe de type d'échantillon vous
permet de définir des calculs relatifs a un groupe d'un méme
type d'échantillon ou & un groupe personnalisé
d'échantillons. (Figure 42)
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4

Variables et résultats d'injection

114

Configuration de la méthode

Ajout de résultats/variables existants

Dans les feuilles de calcul, vous commencez par ajouter une
colonne qui contient une variable ou un résultat existant avant
de pouvoir définir une nouvelle formule ou un nouveau calcul
utilisant cette variable ou ce résultat. Les variables ou résultats
existants disponibles dépendent du type du résultat.

%> Add Column

IJHU —p Existing ltems

Add a new Custorm Calculation Column | Existing Column

- Method Settings
B Compounds
& Peaks
- User Defined
- sum tatal imp
- sum knowng
sum unknowns
% amount known imp
: large-unknown-imp

Information

Initial % alue(z]
Start Walue |1 Precision [%] |2
Increment Y alue |1
These values are uzed to fill the columns during the
calculation set up.
ke | Lancel | Lppli |

Figure 39 Liste des variables et résultats existants pour les calculs

simple

récapitulatifs d'injections multiples

Variables de méthodes et d'échantillons.
Intégration des composés et résultats de quantification.
Intégration des pics et résultats de quantification.

Variables échantillon personnalisées (définies dans la section
Variables échantillon de la méthode).
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Variables et résultats de
récapitulatifs d'injections
multiples

Variables ou résultats d'un
groupe de type d'échantillon

Guide des concepts NDS Cerity

Configuration de la méthode 4

* Variables méthode.

¢ Intégration des composés et résultats de quantification.

¢ Intégration des pics et résultats de quantification.

¢ Variables ou résultats définis par l'utilisateur — ce sont les

résultats des calculs personnalisés produits par la formule
définie dans la feuille de calcul des injections simples.

Seuls les résultats des calculs personnalisés définis par
l'utilisateur dans la feuille de calcul récapitulative d'injections
multiples sont disponibles en tant que variables pour établir un
calcul au niveau du groupe de type d'échantillon.

L'interface utilisateur de 1'éditeur de modeéles de rapport Cerity
et le glossaire de l'aide en ligne contiennent la description de
toutes les variables et résultats disponibles pour les calculs
personnalisés.

Définir un nouveau calcul personnalisé Vous ajoutez également
une colonne a la feuille de calcul pour définir une formule pour
un calcul personnalisé dont le résultat peut étre utilisé comme
variable pour les autres calculs. Vous entrez le nom d'affichage
et I'identificateur systeme pour le calcul que vous voulez définir.

% Add Column

Add a new Custom Calculation Column I Existing Calumn

Wariable |D: |

Display Name: I

Level: IMuItipIe Inj. Wariables

Hial

Single Inj. Yariable #1..#n
Compound

Single Inj. Compound #1..#n

Mot dentified Peaks Variables

Mot |dentified Peaks Summary Single Inj. #1..#n

1~ Precision

& Mumber of Decimals (0..20): 2 _:_‘
' Mumber of Sigrifizant digits (1..20) : 4 ﬂ
Infomation :]
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Un level (niveau) est une ligne de la
feuille de calcul contenant la formule
ou le résultat du nouveau calcul.

Vous sélectionnez également un level (niveau) pour le calcul.
Les niveaux de calcul de la feuille de calcul dépendent du type

de résultat. Examinez les exemples de feuilles de calcul

ci-dessous ainsi que sur la page suivante pour voir le niveau que
vous choisissez pour les calculs.

Niveaux pour la feuille de calcul d'injection simple

La figure ci-dessous décrit les niveaux pour une injection

simple.
. . —— o i) E F G H
Niveau des variables d'injection =
imple — Cette ligne contient la formule i i o i
simple .e ¢ ,g . . . Amourt | Peak Area | Perc. of Sum Argasum
pour obtenir un résultat récapitulatif pour Micotin | Metabolites | not ident.
I'injection simple. 2 Peaks
!\llvee_uf 'recapltulat_lf des ct_)mpo_sF's 3] T P
ldent.lfles ou dgs pics non identifiés — 4 Singls Inj. Rbsults
Ces Ilgnes contiennent Ies.form.ules pPour s | Single Inj.|variables
obtenir les résultats récapitulatifs pour & |=fldentified Compounds
tous les composés identifiés et tous les |7 Micot. Metabalit |
pics non identifiés. 18 | r—Micot. Metabolit Il
8] | PCH
Niveaux 1 a n des composés identifiés 10 Micatin
ou pics non identifiés — Ces lignes 11 |- |IMot [dentified Peaks
contiennent des formules pour le calcul 12| [ Unknown 1
des composés individuels ou des pics. 13 -
14 Unknown n
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Figure 40  Feuille de calcul d'injection simple

Guide des concepts NDS Cerity



Configuration de la méthode 4

Niveaux pour la feuille de calcul de récapitulatif d'injection
multiple

La figure ci-dessous décrit les niveaux pour un récapitulatif
d'injection multiple.

Niveau des variables d'inj. multiple —
Cette ligne contient la formule pour
obtenir un résultat récapitulatif de toutes
les injections simples.

Niveaux 1 a n des variables d'inj. multiple
— Ces lignes contiennent les formules pour
les calculs sur les résultats des injections
simples obtenus par le calcul avec la
variable d'injection simple définie dans la
feuille de calcul des injections simples.

4 B C D E F ) H I
1 Hew New New
Amourt Sum hean Amount B30 of Sum - AreaSum not hian of

hetabolites Amourt idert. Peaks Areafum not

e hitaholites idert. Pealis

-

4 Multiple Inj. Results

5 - Multipla Inj. Variabl

f Single Inj. #1

7 o

3 Single Inj. #n

2 - Micot. Metabolit|

Niveau récapitulatif des composés
identifiés ou des pics non identifiés —
Ces lignes contiennent les formules pour
obtenir les résultats récapitulatifs pour
toutes les injections simples pour un
composé identifié ou un pic non identifié.

tr Single Inj. #1

2| Singlaini #n
13 - Micat. Metahalit Il
14 Sinole Inj. #1

16 Single Inj. #n
i fIPCH
21 - Micotin

Niveaux 1 a n des composés identifiés
ou pics non identifiés — Ces lignes
contiennent des formules pour le calcul
des injections simples individuelles pou
chaque composé ou pic.
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7 Single Inj. #1

4 Single Inj. #n
25 - Mot ldentified
26 Single Inj. #1

28 Single Inj. #n

Figure 41  Récapitulatif d'injection multiple
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Niveaux pour la feuille de calcul
d'un groupe de type
d'échantillon

La Figure 42 présente les niveaux des groupes de types
d'échantillon.

Niveau des variables de groupe de type
d'échantillon— Cette ligne contient la
formule pour obtenir un résultat
récapitulatif pour chaque groupe
d'échantillons de la feuille.

Niveaux 1 a n des variables
(échantillon) de récapitulatif
d'injections multiples — Ces lignes
contiennent les formules pour les calculs
sur les résultats des injections simples
obtenus par le calcul avec la variable
d'injection multiple définie dans la feuille
de calcul récapitulative des injections
multiples.

Niveau récapitulatif des composés
identifiés ou des pics non identifiés —
Ces lignes contiennent les formules
pour obtenir les résultats récapitulatifs
pour tous les échantillons du groupe
pour un composeé ou un pic.

Niveaux 1 a n des composés identifiés
ou pics non identifiés — Ces lignes
contiennent des formules pour le calcul
des échantillons des groupes
individuels pour chaque composé ou
pic.

Consultez I'aide en ligne, onglet
Reference, pour trouver la
définition de toutes les fonctions et
de toutes les instructions
conditionnelles disponibles.
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4[E] C D E F & H I
! Hew New Mem
T hean Amourt | bean Amount | RS0 of Sum | kiean of RS0 Mean of hd=an
per Lot Amournt hetabolites | Areaum not | AreaSum per

2 Metabalitas ident. Peaks Lot
B_Tl magiig makg % %

4 |User Sample Groups

5 | - [gample Group Variable:

6 | Sample Inj. #1 :

7 o

g Sample Inj. #n

9 | - |Micot. Metabalit |

o Sample Inj. #1

[5 .

12 Sample Inj. #n

13 | - [Mitat. Metabolit II

14 Bample Inj. #1
|15 | o

16 Sample Inj. #n

17 | +|PCH

21 | - [Nicotin

22 Sample Inj. #1
|23 5
H4 Sample Inj. #n

25 | - [not Identified
|26 | Sample Inj. #1
|27 o

28 Sample [nj. #n
Figure 42  Feuille de calcul du groupe de type d'échantillon

Fonctions et instructions conditionnelles

Pour définir une formule, entrez dans une cellule une fonction
mathématique ou une instruction conditionnelle et la ligne
opérande. Un calcul doit commencer par le signe égal (=). Par
exemple, I'entrée pour calculer la moyenne de la quantité du
métabolite I de la nicotine d'un lot dont il est question a la
figure ci-dessus, ressemblerait & : =FAVERAGE(D10:D12).

Vous pouvez accéder a la liste compléte des fonctions
mathématiques du tableur des calculs personnalisés en cliquant
sur le bouton Function de la barre d'outils.
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Valeurs affichées pendant la phase de définition

Pendant la phase de définition des calculs, le systeme Cerity
pour AQ/CQ pharmaceutique produit des nombres aléatoires
pour remplir les cellules puisque que les résultats ne peuvent
pas toujours étre disponibles.

Exemple Moyenne de la somme des aires des pics non identifiés de chaque lot
Pour illustrer la maniére d'utiliser les concepts mis en oeuvre
dans les calculs personnalisés, cette section vous donne un
exemple que vous pourrez utiliser dans votre laboratoire.

Vous pouvez définir un calcul personnalisé permettant d'obtenir
la moyenne de la somme des aires des pics des impuretés non
identifiées de chaque lot d'échantillons. Il n'est pas nécessaire
d'identifier les composés pour définir ce calcul de sorte que
vous pouvez vous exercer sur les instructions ci-dessous avec
une méthode vide.
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Tache 1

Configuration de la méthode

injection simple.

Définissez les instructions pour calculer la somme des aires des pics non identifiés d'une

Etapes

Résultat

1 Sur la feuille de calcul d'injection

simple, ajoutez une colonne

destinée a recevoir les résultats
d'intégration existant, les aires des

pics.

% Add Column

Adld a new Custom Calculation Column

Evisting ltems

Information

Initial Value(s)

&-Peaks =]

Felative RT
Expected AT
Expected Relative RT
Feak Height

ol
Relative to All Peaks
£iea % Relative to &l Peaks
Height % Relative to Peaks on Signal
£iea % Relative to Peaks on Signal
Peak \Wwidth
Coefficient 2
Coefficient b
|

Feucficiowt

| Existing Column

Start Value 1
Increment Yalue |1

These values are used to fill the columns during the
calculation set up.

Fiecison [%][2

jul’s

| Lancel | Apply |

La feuille contient maintenant une colonne avec les aires des pics non identifiés.

120
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Tache 1 Définissez les instructions pour calculer la somme des aires des pics non identifiés d'une
injection simple. (suite)

Etapes Résultat
2 Ajoutez une colonne destinée a
recevoir le nouveau calcul de la
somme des aires des piCS non Add a new Custom Calculation Column I Existing Column
identifiés. (Info : niveau Not Wariable |D: [AreaSumMatidentPeaks
Identified Peaks Summary) Dispa Name: [ Sum Not dert Pesks
Levek: [Mot Identified Peaks Summary =
Units

La feuille contient maintenant une colonne pour la nouvelle variable “Area Sum
Not Ident Peaks”.

3 Entrezla formule de calcul de la

somme des aires des pics non 4 B c D E
identifiés. (Conseil : utilisez la e Mew:
syntaxe =SUM(D8:D10)) e

2 Peaks

3|

4 |Single Injection

5 | Single Inj. Yariables

& | - |ldentified Cormpounds

7 |- |Mot ldentified Peaks

N Unknown 1

g .

10, Unknown n
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Tache 2 Définissez les instructions de calcul de la moyenne des sommes des aires des pics non identifiés
pour toutes les injections d'un échantillon
Etapes Résultat
1 Surlafeuille de calcul récapitulative
% Add Column

ajoutez une colonne destinée a
recevoir la variable définie dans la
feuille de calcul de I'injection
simple, la somme des aires des pics
non identifiés.

2 Ajoutez une colonne destinée a
recevoir le nouveau calcul de la
moyenne des sommes des aires des
pics non identifiés de toutes les
injections. (Info : niveau Not
Identified Peaks Variables)

3 Ajoutez la formule de la moyenne
des sommes des aires des pics non

Esisting ltems

Add a new Custor Calculation Calumn

| Existing Column

Multiple Inj. Results
& Method Settings
& Compounds

& Peaks

2 User Def

La feuille contient maintenant une colonne avec la somme des aires des pics non
identifiés.

Add a new Custom Calculation Column

Existing Column

Wariable [D: [MeanAreaSumhotldentPeak s

Display Name: [Mean Area Sum Nt Ident Peaks

Levek

La feuille contient maintenant une colonne pour la nouvelle variable “Mean Area
Sum Not Ident Peaks”.

A[E] c D

identifiés de toutes les injections. 1
(Conseil : utilisez la syntaxe :ronte?dslt_iﬂm
— . SNt
=AVERAGE(D10:D12)) 5 Ll

&

4 [Multi-Injection Summary |;

5 | - |Multiple Inj. “ariable

& Single Inj. #1

2

8 Single Inj. #n

3 |- |Mot Identified Peaks

1a Single Inj. #1

| -

12 Single Inj. #n
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Tache 3 Définissez les instructions pour calculer la moyenne de la somme pour tous les échantillons du
groupe d'échantillons

Etapes Résultat
1 Sur la feuille de calcul du groupe ‘
d'échantillons ajoutez une colonne  KZAIIGILY
destinée a recevoir la variable AddanewCustom Caleulstion Column | Exsting Column
définie dans la feuille de calcul de
Exetingltems 5 ample Group Resuls
er Defined

I'injection multiples, la moyenne de & Us
la somme des aires des pics non :
identifiés de toutes les injections.

um Not |dent, Peaks

La feuille contient maintenant une colonne avec la somme des aires des pics non

identifiés.
2 Ajoutez une colonne destinée a

recevoir le nouveau calcul de la
moyenne des sommes des aires des
pics non identifiés du lot
d'échantillons. (Info : niveau Not e e Lo
Identified Peaks Variables)

Add a new Custom Calculation Column | Existing Column

Wariable ID: [MeantreaSumlat

La feuille contient maintenant une colonne pour la nouvelle variable “Mean Area

Sum Per Lot".
3 Entrez la formule de calcul de la
moyenne des sommes des aires du 4|B| £ & £
lot. (Conseil : utilisez la syntaxe i i Me:nelvrea
=AVERAGE(D1 0:D1 2)) Sum Mot | Sum per Lot
2 Idert. Peaks
B
4 |Samples
Bl - |Sample Group Variabl
6 Sample #1
7
g Sample #n
2 | - [Mot Identified Peaks
10 Sample # 1.00
11 i1 202
12 Sample #n 301
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Autres exemples de calculs personnalisées

Consultez I'exercice du manuel de
mise en route, “Définir une
méthode pour identifier les
impuretés”, pour vous exercer a
définir un calcul personnalisé.

Vous pouvez trouver des instructions dans l'aide en ligne
(HowTos/Setting Up Methods/Set up custom calculations) pour
définir les calculs personnalisés suivants :

Statistiques d'aires de pics pour des injections multiples.
Pourcentage d'une impureté connue.

Pourcentage total des impuretés connues.

Pourcentage d'une impureté inconnue.

Pourcentage total des impuretés inconnues.

Facteur de réponse moyen pour des injections multiples.

Facteur de réponse moyen de chaque composé du groupe
d'échantillons d'étalonnage.

Ecart type du facteur de réponse moyen de chaque composé
des étalons.

Ecart type relatif du facteur de réponse moyen de chaque
composé des étalons.

Facteur de réponse relative entre pics.

Précision des étalons de vérification comparée aux étalons
d'étalonnage.

Concentration et quantité réelle d'un échantillon.

Quantité corrigée pour des composés individuels.

Relations entre feuilles de calcul
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Les feuilles de calculs sont liées entre elles comme indiqué dans
I'exemple ci-dessus et Figure 43 et Figure 44. Les résultats des
feuilles de calcul d'injection simple sont utilisés dans la feuille
de calcul récapitulatif des injections multiples. Ces résultats
sont alors tous utilisés dans la feuille de calcul du groupe de
type échantillons.
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FEUILLE DE CALCUL D'INJECTION
SIMPLE

Configuration de la méthode 4

4B 5 D E F G " H
1_ ety ey [ty
Amovirit Peak Ares Petc. of Sum Areasum
Micotin Metaboltes | not ident.
- Peaks
Valeur personnalisée
calculée
e - | % mokg
4 |Single Inj. Results . Som
5 | Single Inj. Variables
& | - |ldentified Compounds
5 Micot. hetabalit |
Résultats de quantification &S Micot. Metabalit 1l
(Quantitation results) i FCH
10 Micotin
11 | - [Mot [dentified Peaks
12 Lnknown 1
Résultats de l'intégration 13 -
(Integration Results) 14 Unknawn n
FEUILLE DE CALCUL DE W E c b E ¥ & o i
r ' 1 Hew Mew Hew
RECAPITULATIF D INJECTION Amount Sum fean Amount B30 of Sum  Area Sum not ean of
hetabalites Amourit ident. Peaks  AreaSum not
MULTIPLE 2 hwktabolites ident. Peaks=
Bl -
4 Multiple Inj. Results
3 - Multiple Inj. Variahle
— ] 6 Single Inj. 31
Emplacement des injections L 7 i
multiples g Single Inj. #n
9 - Nicot Metahalit]
10 Single Inj. #1
11 .
12 Single Inj. #n
13 - Micot. Metabolit 1l
14 Single Inj. #1
15 iy
16 Single Inj. #n
Certains cham vent (S |PCH
Ae a sc, amps pe“’? 21 - Micotin
étre cachés pour améliorer 2 Sinale Inj. #1
la lecture 22 2
24 Single Inj. #n
25 - Mot ldentified
16 Single Inj. #1
27 o
23 Single Inj. #n
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Figure 43  Relations entre la feuille de calcul d'injection simple et la
feuille récapitulative multi-injection
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FEUILLE DE CALCUL DE RECAPITULATIF

' LB 4 D E F [ H 1
D'INJECTION MULTIPLE 1 T 5 L
Amourt Sum hiean Amount RSO0 of Sum  AreaSum not hdzan of
hietabolites Amournt ident. Peaks  AreaSum not
2 ktabolites ident. Peaks
3 L
4 Multiple Inj. Results
3 - Multiple Inj. Variahle
[ Single Inj. #1
7 o
E3 Single Inj. #n
9 - MNicot. Metabaolit]
10 Single Inj. #1
1 .
12 Single Inj. #n
13 - Nicot. Metabolit |l
14 Single Inj. #1
15 0
16 Sinale Inj. #n
Iz + PCH
21 - Micotin
22 Sinale Inj. #1
23 .
b3 Single Inj. #n
25 - Mot ldentified
26 Sinale Inj. #1
a7 4
28 Single Inj. #n
FEUILLE DE CALCUL DU GROUPE alp] & L wa . Nzw = Niw
DE TYPE D'ECHANTILLON | fdean Amount | hbean Amount | RS0 of Sum |hean of RSO | hiean of hiean
per Lot Amourt hietabolites | AreaSum not | AreaSum per
2 hitabolites ident. Peaks Lt
3_T| mgig mgikg % %
4 |User Sample Groups
il- |Samp|e Group Yariable
6 Sample Inj. #1
7 u
3 Sample Inj. #n
9 | - |Micot Metabalit |
—{10 Sample Inj. #1
Emplacement des Li .
. - 12 Sample Inj. #n
échantillons dans le groupe = Thiicot. Metabojitl
de type d'échantillon |14 Sample Inj. 1
15 u
16 Sample Inj. #n
17 | +|PCH
21 | - [Nicotin
22 Sample Inj. #1
|23 -
24 Sample Inj. #n
25 | - [Mat Identified
|26 | Sample Inj. #1
27 =
28 Sample Inj. #n
Figure 44  Relations entre la feuille récapitulative multi-injection et la
feuille de calcul du groupe de type d'échantillon
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Mise en page de la consultation de données

Types de mise en page

Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique affiche des résultats dans
la vue des résultats pour les ensembles suivants de résultats :

* Injection unique, récapitulatif injections multiples, et
étalonnage.

Pour les séquences, l'application affiche des résultats pour les

groupes suivants de type d'échantillon :

* Groupe d'échantillons CQ.

¢ Groupe d'échantillons.

¢ Groupe d'échantillons d'étalonnage.

¢ Groupe personnalisé d'échantillons.

Choix sur l'affichage

Dans la section mise en page de la consultation de données de la
méthode, vous pouvez choisir d'afficher les résultats et les
tables récapitulatives, les titres d'information ainsi que les
lignes d'état de chaque groupe de résultats dans la vue des
résultats, avec les différences suivantes :

* Vous pouvez choisir d'afficher le signal, uniquement pour la
vue de résultats de l'injection simple.

¢ Vous pouvez choisir d'afficher la table et la courbe
d'étalonnage ainsi que le tracé des résidus, uniquement dans
la vue de résultats d'étalonnage.
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Choix des resultats pour la table de résultats

Pour chacune des tables que vous choisissez d'afficher, vous
pouvez choisir les champs et les variables qui apparaitront soit
en en-téte de colonne, soit comme élément d'une table.

Les champs et les variables qui apparaissent pour chacun des
résultats sont ceux que le systeme fournit ou que vous
définissez comme variable personnalisée ou variable de calcul
personnalisé. Seules les variables que vous définissez pour
chaque groupe de type d'échantillon dans les calculs
personnalisés apparaissent ici pour ce groupe de type
d'échantillon.

Prévisualisation des choix

Quand vous faites ou modifiez un choix, la modification pourra
étre observée dans la section apercu de la fenétre de mise en
page de la consultation de données. Les changements
apparaissent lorsque vous cliquez sur le bouton Apply.

Preview
Example Chromatogram
ADC1A : 2DChromatogram
P
E /\
= T T T T
0z 0.4 [ah=} og
Signal
ADCEB : 20 Chromatogram
3= _/\ 1
= o {5}
i T T II T
0z 0.4 [aR=} og
Results
RT Compound Name Peak Area Peak Width 50% | Plate number USP
0.75 C_4 100.0196
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Aptitude du systeme

Vous pouvez produire les valeurs d'aptitude du systeme dans la
vue des résultats a condition d'effectuer deux actions dans
Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique:

¢ Cocher la case aptitude du systéme avec le Method Wizard.

¢ Sélectionner les calculs d'aptitude du systeme dont vous
voulez que le systéme calcule les valeurs dans 1'élément pour
les injections simples de la mise en page de la consultation de
données.

ingle Injection Summary

- Results Table Auwailable Columns Display Columns
foe- Summary Tahle Peak width ;I Compound Name ;I Fixed Columnz
Peak Wwidth 53 5 | Armount l—
Plate number RF (Rspiamt] 2
Plate number BF Peak Area
Plate number JP I | Peak Wwidth 50%
Rel RT Reference Plate rurnber USP
Fielative BT _|L| aa | ¥
4 I 3 3

N
Up I Dowr
K| | »] Al |

Les résultats d'aptitude du systéme apparaissent ensuite dans
la table des résultats des injections simples.
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Rapports

Pour plus de détails sur la maniére
dont le systeme Cerity for
Pharmaceutical QA/QC élabore les
rapports, consultez le Technical
Reference Guide (Guide de

référence technique).

Si vous avez besoin de créer ou
d'éditer un modeéle de rapport pour
utiliser avec votre méthode,

démarrez ici.
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NDS Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique permet d’élaborer
facilement des rapports. Les rapports peuvent comprendre :

* Des chromatogrammes et des images.

¢ Des résultats et des tables récapitulatives.

¢ Des calculs standard et personnalisés.

¢ Des informations d'en-téte et de pied de page.

Les rapports sont élaborés une fois que la quantification d'un
échantillon est terminée. Pour chaque type de rapport,
I'élaboration organise et présente les champs et les résultats au
moyen de modeles prédéfinis. L'élaboration du rapport
n'exécute aucun calcul. Vous sélectionnez le type de rapport et
le modeéle dans la méthode. Vous examinez ou imprimez les
rapports a partir du programme d'affichage des rapports de
Cerity pour AQ/CQ pharmaceutique.

Le diagramme ci-dessous montre aux analystes et aux
utilisateurs expérimentés les étapes de la configuration, de
I'élaboration et de l'affichage d'un rapport. Démarrez a la case
GO!

Créer un Sauw_agarder,
nouveau Entrer un Ajouter les afficher
modélede |p texte _p éléments _p I'apercu ou

rapport personnalisé | dumodele | imprimer le
modele
1 -
Dém‘arrer Configuration des rapports Sélectionner
va s - | del
I'éditeur de | Pour utiliser un modéle de ?iz :;oppeofts
modeles de | rapports existant pour votre our les types
rapport : PV yp
" méthode, commencez ici. de rapport
| Effectuer Sélectionner | gajactionner
6O ! | ana_lyse et |la destlnatlon<|_|e type de
: examiner les | du rapport p. rapport a
rapports |les éch. etles imprimer
obtenus séquences

Chaque sous-rubrique de chaque rubrique comporte une
information en arriére-plan vous permettant de suivre les
différentes étapes du cheminement.
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Types de rapport

A chaque type de résultat correspond
un type de rapport.

Guide des concepts NDS Cerity

La premiére fois que vous définissez une méthode, vous
sélectionnez les Report Type (types de rapport) que vous voulez
imprimer lorsqu'une analyse ou une séquence est effectuée avec
la méthode. Les types de rapport disponibles pour la méthode
apparaissent dans la zone de travail des rapports. Il n'est pas
possible d'ajouter de nouveaux types de rapport a la liste.

Report Type

Report Template

(] M ssterMethods =l @ & || Print
o |8 AlMasterethods

R eetestwWDDAD
(-4 fluoranthss_br_va_3_1 res

einjection ____Inj shorthim

Sa
Standard single injection Sin_shorthtn

— | = mancalibl Yes  |Multilnjection Summary Group Smp_shorihtm
@ 3 & singsampeal Yes Calibration Standards Group  Cal_shorthtm
=9 4 smoklest Mo QC Sarnple Group QC_shorthtm
a» 2] A wii 120901_i20_15_ss_su_va_2|_DAD+VWD o Sample Group SuS_shorhtrn
2 | - wii 121007 20 25 st 1 o Custorn Sample Groups Sum_shorthtrm
% = @ wi_ 171001 _i20_15_ss_br_va 311 Yes Sequence Seq_shorthtm
-] Instument Setup Mo Custormer Report 1 Compaosite_1 xml
Sample Yariables Mo Customer Report 2 Composite_2 xml
BB Seauence Template Mo Customer Repaort 3 Composite_3.xml

-] Data Analysis
-] Data Review Layout

- )E} Fiepaiting Select Template. I Edit Template. i
- 0ld Revisions
Figure 45 Zone de travail des rapports de la vue Method (Méthode)

Types de rapport pour les échantillons individuels

Pour définir une méthode pour des échantillons individuels,
vous pouvez utiliser les types de rapport correspondant aux
trois types de résultats suivants :

* Injection individuelle d'un échantillon.
* Injection individuelle d'un étalon.

¢ Récapitulatif d'injection multiple.

Types de rapport pour les séquences

Pour définir une méthode de séquences, vous disposez de onze
types de rapport :

* Injection individuelle d'un échantillon.

¢ Injection individuelle d'un étalon.

¢ Récapitulatif d'injection multiple.

¢ Groupe d'échantillons d'étalonnage.

* Groupe d'échantillons CQ.

¢ Groupe d'échantillons.
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¢ Groupes personnalisés d'échantillons.
¢ Séquence.

¢ Rapports clients 1, 2 ou 3.

Destination du rapport

Vous pouvez modifier les types de rapport déja préparés dans la
vue Method (Méthode) pour qu'ils s'impriment quand vous
entrez un échantillon individuel ou que vous définissez une
séquence. Pour cela, utilisez 1'onglet Report Destination du cadre
Sample Entry de la vue échantillon.

Sequencel Identlhcatlon' Description

i Repol(z] to print
¥ Printer: I\\PHNTSHV‘I FUNADSLIT4 j
[ Path: I
v Standard Injection Sin_short.htrr_l
v S ample Repart Smp_shart. ht
I3 Calibration Summary Cal_short. bt
[5] GC Summary QC_shart hir
7 S ample Summary SuS_shart ht
| Summary Groups Surn_shart. ht

Figure 46  Onglet Report Destination (Destination du rapport) du cadre
des options de séquences

Vous devez ajouter le nom de l'échantillon ou de la séquence au
chemin pour retrouver rapidement le rapport de l'échantillon
ou de la séquence.

L'administrateur NDS Cerity définit les chemins et les
imprimantes permettant de sauvegarder et d'imprimer vos
rapports. Vous pouvez modifier l'imprimante de destination des
rapports ou le répertoire de destination des sauvegardes de
rapport sous l'onglet Report Destination dans le cadre d'entrée de
I'échantillon.
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Modeéles de rapport

Un modele de rapport est un cadre qui conserve la mise en page
des champs, des tracés, des images et des tableaux que vous
voulez voir figurer dans le rapport.

Chaque type de rapport est lié 2 un modele par défaut de
rapport produisant un rapport du type sélectionné. Lorsqu'un
échantillon ou une séquence sont analysés, le modele de
rapport donne les instructions a la base de données pour
remplir les champs avec les valeurs des champs et variables
définis dans la mise en page contenue dans le modele.

Pour sélectionner un modele de rapport, vous pouvez faire 1'un
des trois choix suivants :

e Utiliser le modele par défaut déja lié au type de rapport.

¢ Sélectionner un modele par défaut différent pour ce type de
rapport.

¢ Créer un nouveau modele de rapport ou éditer un modele
existant avant de le sélectionner comme modeéle pour ce type
de rapport.

Si vous choisissez d'éditer un modele pour un type de rapport
donné, seuls les modeles correspondant a ce type apparaissent
dans 1'éditeur de modeles de rapport Cerity.

Editeur de modeles de rapport

Guide des concepts NDS Cerity

L'éditeur de modeles de rapport NDS Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique vous permet de créer et de modifier des
modeles de rapport. Utilisez 1'éditeur de modeles de rapport
Cerity pour personnaliser et formater des rapports Cerity
correspondant aux besoins de votre laboratoire.
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Barre d'outils Insert - Utilisez ces
outils pour insérer une table, une

| B Cerity Report Template Editor [Single Injection Reporting] - estd.htm (ESTD Report)

File Edit Miew |nset Fomat Tgble Help

. IEEENEE R EEE SN EEE
image ou un chromatogramme dans |Noma =l tewsed  =fuem =] aelm 210 1E] Sl |
le modéle. Templates | Sectipns 1 Fields B
Comfioste Feport Tempiates M4.01 ESTD Release Area
Inciivfthisl Report Templates eport
- s Msections.Ftm [l Gections Report) b
Barre d'outils Format - Utilisezces ||| .. o2 him [Puea’s Flepart
P U ST PRI AN || & it Mol (Tisity Calibrstipn Setup |
Outlls pour furmater Ie tEXte du calcprint. html [Cerity Custory Calculatorll-ICopyight : Agilent Tec ‘ S;mp‘e X X o e o s
2 std. bt (ESTD Report] ame
modéle et du rappon' ----- i btrnl [Singls Injsction Repdtt)
ini_d html [Single injection defailed repart) Description SO o G e e G
=1 ihi_shert him (% ingle Injection] Candensed Fiepor]
----- &) llmitprint. bkl [Cerity Lirnit Chepk Setupll]
Sl-peakpiint him [Certy Feak Identiication) ’
Onglet Template - Sélectionne un ] quantprint. il (Cerity Quariifationi] Lhromatogranm section
N v oue . T | B &) req_test.him (Single Injection|Regression Test)
modeéle a éditer a partir decet = ||~ I5T] resprint hiral [Cority Flesuls Fibviswil) P - i
. " 5] seqprint himl (S equence Review] 5 e 1
onglet. Le modeéle apparait dans S e
' N | B (S]] sin_d kil (Standard injsction detailed report) =
| espace de travail. 5 sin_short htm [Standard Injecfion Condensed Report) s
&) testall.htm [Test Al Features Report Template]
-] Compliance
----- [ Devices 5
- . . 20 Methed
Onglet Sections - Sélectionne une i g A A N
. L AT G ¢ P
section a insérer dans le modeéle a dq 2 ' i,ﬁrﬁ R ﬁ q’l (‘ il
. : o 3 o Fe |
partir cet onglet. EaTemie | c ke e "\Iﬁ bl I_l;l
— 4 »
| | :\Agilent\CerityReparts\PhamallCAT emplateshestd. him iHomal  JHTME )

Onglet Fields - Sélectionne un champ
ou une variable a insérer dans le
modele a partir de cet onglet.
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Arbre de sélection

Nouveaux modeles de rapport

Espace de travail

Vous pouvez a créer un nouveau modele de rapport en cliquant
sur le bouton New de 1'éditeur de modeéles de rapport Cerity.

L'éditeur de modeles de rapport Cerity est doté de deux types
de modeéles : les modeles de rapport individuels et les modeles

de rapport composites.

Modéles de rapport individuels

Utilisez les modeles de rapport individuels pour insérer des
éléments simples comme des tableaux, des chromatogrammes,

des images ou des champs.

Les modeéles de rapport individuels comprennent :

* Les rapports d'injection simple.

¢ Les rapports de méthode.

Guide des concepts NDS Cerity
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¢ Les rapports de conformité.

¢ Les rapports de dispositifs.

Apres avoir sélectionné “new.htm” pour créer un nouveau
modele de rapport individuel, un modéle de rapport apparait
dans l'espace de travail avec l'en-téte “Report Title”. Vous devez
nommer et sauvegarder le nouveau modele de rapport pour

q'un titre de modele apparaisse dans le dossier des modeles de
rapport individuels.

Modéles de rapport composites

Le Composite Report Templates (Modeles de rapport
composites) vous permet d'insérer plusieurs modeles
individuels de rapports existants dans le modéele de rapport
final.

Les modeles de rapport composites comprennent :

* Les rapports d'injections multiples.

¢ Les rapports de séquences.

Vous pouvez créer des modeles multi-injection a partir de

modeles individuels en utilisant les composants de rapport
suivants :

* Page de couverture.

¢ Instrument.

¢ Récapitulatif d'injection multiple.
* Injections simples.

* Injections d'étalons.

Le modele de rapport sauvegardé apparait comme un fichier
XML dans le répertoire des modeles de rapport composites.

Vous pouvez créer des modeles de rapport a partir de modeéles
individuels en utilisant les composants de rapport suivants :

e Page de couverture.

e Séquence.

¢ Instrument.

¢ Groupe personnalisé d'échantillons.
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* Groupe d'échantillons.

* Groupe d'échantillons CQ.

¢ Groupe d'échantillons d'étalonnage.
¢ Récapitulatif d'injection multiple.

* Injections simples.

* Injections d'étalons.

Le modele de rapport sauvegardé apparait comme un fichier
XML dans le répertoire des modeles de rapport composites.

Titres des modeles

Le titre du modele apparait dans les emplacements suivants une
fois que vous avez sauvegardé le fichier :

* Une description du nom du fichier du modele ou d'une
section.

¢ Sur la barre de titre d'Internet Explorer de Microsoft quand
vous affichez l'apercu du rapport.

* Le nom du fichier lorsque vous enregistrez le modele pour la
premiere fois.

Le titre du modele et I'en-téte du rapport qui apparaissent dans
le nouveau modele ne sont pas identiques. Vous pouvez modifier
I'en-téte du rapport comme bon vous semble pour la sortie du
rapport.

Nouveaux modeéles a partir de modéles existants

Vous pouvez créer de nouveaux modeles de rapport a partir des
rapports par défaut de NDS Cerity ou en concevoir de
totalement nouveaux. Tous les modeles sont accessibles sous
I'onglet Templates. Aprés avoir sélectionné et modifié un modeéle
de rapport existant, il suffit de le sauvegarder sous un nouveau
nom de fichier. Le nouveau modele de rapport apparait dans le
dossier des modeles de rapport individuels ou composites.
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Editeur de texte

L’éditeur de texte de 1'éditeur de modeles de rapport Cerity
utilise des outils courants que vous trouverez dans la plupart
des programmes de traitement de texte. Commencez a éditer
votre nouveau modele de rapport avec le curseur prét a éditer
I'en-téte du rapport. Si vous avez besoin d'insérer un élément
dans le rapport, le curseur doit étre placé au-dessous de
l'en-téte du rapport.

En entrant votre propre texte dans le rapport, vous pouvez
effectuer des opérations suivantes :

¢ Entrer le nom la description des champs.

e Changer la police et la taille du texte.

¢ Changer la position du texte.

¢ Changer la mise en valeur du texte.

¢ Créer une liste avec des numéros ou des puces.
* Définir les propriétés de l'arriere-plan.

* Modifier I'alignement du texte.

¢ Changer le style des paragraphes.

¢ Changer la couleur du texte.

* Restaurer le formatage normal.

¢ Créer ou éditer les en-tétes et les pieds de page.

Eléments des modéles de rapport

L'éditeur de modeles de rapport Cerity comporte des sections et
des champs permettant d'insérer des éléments dans le modeéle.
Vous pouvez insérer des modeles de rapport individuels
sauvegardés précédemment en tant que sections. Ces sections
sont accessibles sous 'onglet Sections de 1'éditeur de modeéles de
rapport Cerity.

L'onglet Fields permet d'accéder a tous les champs disponibles
dans les vues Echantillon, Méthode, Instrument et Résultats.

Vous pouvez insérer des champs, tableaux, images, acquisitions
et tracés ainsi que d'autres éléments de rapport dans un modele
de rapport.
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58] =2

Format  Table

, Picture / Image. ..
Bouton Insérer un tableau HTML Signal Plat..

, . Haorizantal line
Bouton Insérer une image

Page Break
Bouton Insérer une acquisition
Templates Sections |, Fields Tewplates |, Sectioms T Fields

Name [Desciption | [l Single Iiection Fieparing

Chramatogram .. - Sample/Sequence Run Information

Hlpeskiblhim  PeakTable Sec. - Sample/Sequence Histor
2 reportheadett... Report Header . Date/Time Created
S signatsumibl. Signal Sum Tab ate/Time Submitted

Dale/Time Started
Dale/Time Ended
& Desciiption
& PunStatus
) Single Injection Fun History
Methad Pracessing Setup
Instument Configuration and Methad Setup
Product and Reporting Information
Run Loghaok
Sample Identification and Description
Sample Entry Information
Quantification Results
Calbration Results
Detector Signals
Instument Curves

Blsignalblhtm  Signal Table Se.

g
g
g
g
g
g
g
g
g
Hog

Insert Seetion Insert Field

Format des éléments de rapport

Vous pouvez définir des formats dans les boites de dialogue
Picture/Image, Signal Plot et Table. Utilisez chacune des boites de
dialogue pour sélectionner les options de format. Vous ne
pouvez pas définir de format pour les sections ni les champs
individuels.

Apercu et impression des modeéles de rapport

Dans l'espace de travail de 1'éditeur de modeles de rapport, vous
pouvez seulement imprimer le modele de rapport qui y
apparait. Quand vous sélectionnez la rubrique Preview
template du menu File, vous pouvez vous assurer que le modéle
de rapport est complet et prét a étre imprimé. Vous pouvez
imprimer le modéle a partir du programme Internet Explorer de
Microsoft.
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Sauvegarder un modele de rapport

Plusieurs options sont disponibles pour sauvegarder un modele
de rapport :

¢ Enregistrer le modele de rapport sous le méme nom apres
avoir édité le rapport.

Les modeles par défaut fournis par NDS Cerity pour AQ/CQ
pharmaceutique sont en lecture seule. Vous ne pouvez pas
éditer ces rapports, & moins que l'administrateur NDS Cerity
ne modifie le droit d'acces des modéles en mettant les
fichiers en lecture/écriture.

¢ Enregistrer le modele de rapport sous le nouveau nom apres
avoir édité le rapport. Utilisez la commande Save As du menu
File.

¢ Enregistrer le modele de rapport en tant que section.

Il est nécessaire de changer le titre du modele de rapport
avant de changer le nom du fichier sous lequel il est
enregistré. Le nouveau modéle apparait sous 1'onglet Sections
et dans le dossier Sections de 1'onglet Templates. Vous pourrez
ensuite ajouter cette nouvelle section a un autre modeéle.

Cerity Report Viewer (Programme de visualisation des
rapports Cerity)

L'administrateur NDS Cerity définit le chemin vers le répertoire
d'enregistrement de vos rapports. Le Cerity Report Viewer
(Programme de visualisation des rapports Cerity) ouvre le
répertoire d'enregistrement de vos rapports d'échantillons et de
séquences. Vous ne pouvez imprimer le rapport qu'a partir du
Cerity Report Viewer.

Vous pouvez imprimer les rapports de méthode depuis le menu
File de 1a vue Method (Méthode). La base de données sert a
remplir les champs du modéle de méthode et envoie le rapport a
I'afficheur de rapports Cerity. Vous pouvez imprimer le rapport
depuis le Report Viewer (Programme de visualisation).
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Rapports
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5
Applications d'aministration et de
maintenance

Configuration post-installation 142
Aministration et maintenance du systéme NDS Cerity 148

Les applications d'administration et de maintenance de NDS
Cerity pour I'AQ/CQ pharmaceutique permettent aux
administrateurs de définir et de gérer leur NDS Cerity (NDS =
Networked Data System = systeme de données en réseau). Ce
chapitre aborde des concepts permettant aux administrateurs
de remplir leur mission (appelée role dans le cadre du logiciel)
au sein du laboratoire.
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Configuration post-installation

L'aide en ligne de I'administration
du systeéme donne toutes les
instructions sur les procédures de
réalisation de ces taches.

142

Apres avoir installé le logiciel NDS Cerity pour I'AQ/CQ
pharmaceutique, I'administrateur systéme doit configurer les
utilisateurs NDS Cerity pour l'utilisation de I'application AQ/CQ
pharmaceutique.

L'administrateur NDS Cerity est responsable des taches
suivantes :

Démarrer 'application d’administration du NDS Cerity.
Connecter la base de données.

Définir la configuration bootp seulement dans le cas ou le
laboratoire n'utilise pas DHCP pour ses instruments.

Ajouter des licences.
Vérifier la réussite de l'installation.

Définir une imprimante par défaut pour l'utilisateur du
service NDS Cerity.

Synchroniser le systeme d'’horodatage des différentes
machines NDS Cerity.

Ajouter des utilisateurs.

Ajouter des controleurs d'acquisition.
Ajouter des instruments.

Ajouter des appareils/dispositifs.

Sauvegarder les modifications de la base de données.

Les concepts abordés dans cette section aident I'administrateur
a effectuer ces taches.

Guide des concepts NDS Cerity



Applications d'aministration et de maintenance 5

Application Cerity NDS Administration (Administration du

NDS Cerity)

Utilisez les outils de configuration Cerity NDS Administration
pour administrer le systeme. Sélectionnez 1’élément de menu
Cerity Software Administration (Administration du logiciel Cerity)
depuis le menu Démarrer pour accéder a la fenétre de
configuration.

by tion and ka ce .g, Archive and Restore
@ ELSAwmare L4 EH] Cerity for Pharmaceutical Q4-0C nﬁ Cerity Software Administration
Oracle - OraHome81 4 @ Latest Cerity Mews 53 Change Cerity Service Account Pazsword
= L_@ Rational Suite PerformanceStudio  » Repart Yigwer ™ Changs Database Password
Winip L_@ Startup » !f Compliance
e 5 Ve » =, Database Resalve
'E Programs WirZip 3 %) System Admin Guide
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Figure 47 Elément de menu Cerity NDS Administration

I?m configuration - [Console Root\Cerity Software Administrator

Jm Conzale  ‘Wwindow Help ” = | |;|i|5|
|J Action  Wiew |J¢=¢||@|J§@.nl¥] |

1 Console Root [1ataBaze | Server |

= {05 : 2 & Ceiity for Pharma 0A-GC  dbserver
=48 Cerity for Pharma GBA-0C
-4 Licenze Module
BT Imstruments
B2 Lagan
=B FRoles
- Users
-4 Audiing
- System Wide Settings

| []

Figure 48  Fenétre de configuration Cerity Software Administration
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Connexion a une base de données

Il est nécessaire d'ajouter la base de données que les outils de
configuration Cerity Software Administration utilisent. Un clic
droit sur le dossier Cerity Software Administration de la fenétre
principale vous permet d'ajouter une base de données. Une fois
la base de données ajoutée, ouvrez le dossier de la base afin
d'accéder a ses propriétés et a sa configuration.

i configuration - [Console Root\Cerity Software Administration]
|J T8 Console  ‘Window  Heln |;|i|ﬁ|
|_| Action  Yiew |J<2=' -P|||§“ & |
(_1 Console Foot | DataBaze | Server |
B 73 ity Software Administratiog |

Add Databasze...

Lock. ..

Wiew 3

Mew window from here

Help

|Lack... | [

Figure 49 Menu contextuel d'ajout d'une base de données

Add Database E

Enter the lab network, server hosthame

azzociated with the database; oK

Pl

Cancel
Help
[ [
Figure 50  Boite de dialogue Add Database (Ajout d'une base de

données)

S'il s'agit d'une installation autonome (Cerity NDS Professional),
utilisez le nom du PC autonome.
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Licences NDS Cerity

Au cours de l'installation, le systeme autorise un jeu de licences
de “démonstration” pour vos instruments et les modules NDS
Cerity. Ce type de licence est temporaire. Il n'est pas possible
d'utiliser une licence de démonstration pendant plus de

30 jours. Vous devrez acheter une licence “originale” aupres
d'Agilent Technologies avant I'expiration de la licence de
démonstration. Apres l'achat d'une licence, vous devez autoriser

l'utilisation de cette nouvelle licence en approuvant l'accord de
licence.

Le dossier License Module vous permet de :

e Voir l'utilisation de la licence a travers tous les modules
installés.

¢ Autoriser l'utilisation d'une licence.

e Mettre a jour ou ajouter une licence NDS Cerity.

" configuration - [Console Root\Cerity Software Administration\Cerity A_01 DB\License Module\Cerity NDS\Cerity GMP ... [H[=] I

Jm Console  Window Help

DZ2E @ |-lslx
| teion_vew || & » [E[m| D2 ]| & & H L |
E--%n?:ri gz:tware.ﬂ\dministration: I License Authorized | Licenses in Use ‘ License Available | Clients
E1-48 Cerity 2.01 DB £ 1 3 AGILENT MuskS ervice

-4 License Madule
-4 Cerity ND3
4 Agilent 1100 |
- ‘waters Alland

488 PhamatiC Cl
B S} Lonity P b
- 4Em Agt110010
35 40110000
4 AQIEBI0I0
- Agteaa000 License Utilization
4 Agt3BI00EIQ
48 Agt35900E0C 2
-4 AgtSOFTwWA
-4 AQtSOFTwWA
--{im HP35900E
¥ Instruments
é Logan -
=B Foles
B Administrator
@ Chemist
B Guest
B Sample Submitter
B Techrician A
4 »

Liccnses in Usc

Ap 3
2p-5
ApT

el
Apr 21 )

Mar 30

Apr 1
Apr 11
ApriE
Apr 15
Apri7
Apr 1l

Mar 26
Apr 23
Aph 25

=
=L
@

Figure 51  Rubrique Licence
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Ajout d'utilisateur

Le dossier Users vous permet de définir les utilisateurs de votre

NDS Cerity.

Vous pouvez :

* Ajouter des utilisateurs NDS Cerity.

e Activer et désactiver les utilisateurs.

e Attribuer les roles aux utilisateurs.

Attribuer les droits de consultation aux utilisateurs.

Attribuer une imprimante par défaut a chaque utilisateur.

¢ Copier les utilisateurs d'une base dans une autre.

|I Action  Wiew “C=l -||@|J§@.ﬂ

L1 Console Root
=] % Cerity S oftware Administration

=8 Cerity 4.01 DB

-4 License Module

-4 Instruments
&) Lagon
#-B Roles
-8 Users
H AF  aglent\esal
- agilenthjclay
A AGILENTY John
: g Auditing

- System YWide Settings

User

Full Name

Current Role

Review Capability

Default Printer

Information

agilenthjclay

CLAY, JILL

|Administrator j
ID - No Review j

I[None] LI Metwork |

Figure 52  Dossier Users (Utilisateurs)
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Ajout d'un instrument

Guide des concepts NDS Cerity

Utilisez le dossier Instruments pour ajouter des controleurs
d'acquisition, des instruments logiques et des appareils ou
dispositifs. Vous devrez entrer des parametres pour les
instruments et les dispositifs dans les applications AQ/CQ de
l'industrie pharmaceutique.

Vous pouvez :

¢ Ajouter ou supprimer des controleurs d'acquisition.
e Ajouter ou supprimer des instruments logiques.

¢ Ajouter ou supprimer des dispositifs.

¢ Modifier les propriétés de connexion des dispositifs,
instruments et serveurs d'acquisition.

¢ Déplacer un instrument logique et ses dispositifs associés
vers un controleur d'acquisition différent.

e Arréter un instrument.

E|'I"| Instument; — <a———— Dossier Instruments
= | ~@——— Dossier Contréleur d"acquisition
=2 |ngt-] -a——— Dossier Instrument individuel
_____ ] @ Device] —~<@— Dossier Dispositifs

: - Device2
Figure 53  Dossier Instruments
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Aministration et maintenance du systéeme NDS Cerity

Une fois que les administrateurs ont effectué les taches de
post-installation, ils doivent effectuer la maintenance du
systeme et peuvent, si nécessaire, personnaliser NDS Cerity
pour qu'il soit conforme aux besoins propres du laboratoire. Les
administrateurs doivent comprendre comment gérer les
fonctionnalités suivantes de NDS Cerity :

Sécuriteé et audits

Pour étre certain que le systéme est sécurisé, les
administrateurs peuvent :

¢ Définir ou modifier la sécurité de la procédure de connexion.

¢ Changer le mot de passe du compte NDS Cerity Network
Server et du compte CAGDbAdmin.

* Restreindre l'acces a 1'éditeur de la base de registre.

e Définir les droits d'acces aux répertoires NDS Cerity et
Oracle.

¢ Définir le role des utilisateurs afin de restreindre leur acces
aux fonctions NDS Cerity pour ’AQ/CQ pharmaceutique.

¢ Définir les audits de sorte que pour chaque changement, le
systeme enregistre la nature, I'auteur, la date et le motif selon
les procédures en vigueur dans votre société.

Formats systeme globaux

Les administrateurs peuvent définir ou modifier les formats
numériques ou d'horodatage pour I'ensemble du systéme Cerity.
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L'aide en ligne de I'administration
du systéme donne toutes les
instructions sur les procédures de
réalisation de ces taches.
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Maintenance de la base de données

Pour maintenir la base de données, les administrateurs
recourent aux taches suivantes :

Archivage, restauration et suppression de données.

Sauvegarde de la base de données (possibilité de sauvegarde
automatique).

Résolution des incohérences/incompatibilités apres
restauration des données.

Maintenance du systéeme

Pour maintenir le systéeme, les administrateurs recourent aux
taches suivantes :

Impression des parametres de la configuration
d'administration du logiciel NDS Cerity.

Affichage des informations sur I'n6te Cerity.

Controler 'état des services NDS Cerity ; les démarrer et les
arréter.

Les concepts abordés dans cette section aident I'administrateur
a effectuer ces taches.
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Sécurité et audits

Acces aux sessions

La rubrique d'acces aux sessions Logon de la fenétre de
configuration de Cerity NDS Software Administration
(Administration du logiciel NDS Cerity) contrdle 'acces a votre
serveur NDS Cerity ainsi qu'aux systémes clients. Par exemple,
vous pouvez controler le nombre d'utilisateurs qui peuvent
ouvrir une session sur NDS Cerity depuis la méme station de
travail Windows.

Vous pouvez :
e Activer et désactiver la sécurité d'acceés aux sessions.
¢ Autoriser un utilisateur par ordinateur.

* Autoriser plusieurs utilisateurs pour un ordinateur client
donné.

e Définir une durée d'inactivité permettant de bloquer
I'application d'une session utilisateur ouverte sur un
ordinateur client partageant plusieurs sessions.

¢ Spécifier les applications NDS Cerity pouvant accéder a la
base de données.

Ii""l configuration - [Console Root\Cerity Software Administration\Cerity A 01 DBALogon]

Jm Lonsole  Window  Help |J = | ‘;Iilil

|J Action  View H [} ﬂll@ H@@u |

|1 Console Root
=% Cerity Software Administration Logon
=88 Cerity 4.01 DB
4 Licenss Module [V Enable the logon security and enforce the role capabilties

A3 Instuments

&) Logon " Single user per workstation
Roles

Users & Multiple users per warkstation
A budiing
(-4 System Wide Settings

[¥ Lock the user session if idle for

Wj min

—Applications that can access thedata———————————————

= The following

Application List

Figure 54  Rubrique d'ouverture de session
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Changement de mots de passe

Vous pouvez changer les mots de passe pour le compte du
serveur et pour la base de données a l'aide de la liste des outils
Administration et Maintenance. Ces deux outils sont accessibles
depuis le menu Démarrer. Lorsque vous sélectionnez la rubrique
Change Password du menu, leurs boites de dialogue respectives
s'ouvrent.

) = n and bdai g &, Muchive and Restore
L:@ ELSAware L8 Ey] Cerity for Pharmaceutical Q&-GQC ﬁj Cerity Software Administiation
Oracle - OraHomed1 3 @ Latest Cerity News B9 Change Cerity Service Account Password
I:@ Fiational Suite PerformanceStudio  * Feport Yiewer E Change D atabase Pazzword
L_@ Startup LS 5 Compliance
L:@ Yo L4 2= Database Resalve
WirZip ’ [ Svstem Admin Guide

Figure 55 Elément de menu Change Password (Changement de mot de

passe)
Cerity Hosts :
John Load Host List
Add...
Remove
Detals...
{~ CAG Database Password Manager [ %]
Logaon to the databaze:
giglguliﬁtwork Server  agilent\muskservice Usemame: |EAGDbAdmin

Pazeword : I

Password I
Diatabase : |
Canfirm Password I
0K I LCancel Help
W Restart Services
[Ehanas Fasswornd I Exit |

Figure 56  Boite de dialogue Change Password (Changement de mot de
passe)
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Droits d'acces aux répertoires NDS Cerity et Oracle.

Le tableau ci-dessous donne un résumé des répertoires
importants de NDS Cerity et d'Oracle et des droits d'acces

recommandés.

Tableau 8 Droits d'accés aux répertoires Windows

Désignation du répertoire

Utilisateur ou groupe

Permissions recommandées

Entrée NDS Cerity du registre
(HKeyLocalMachine\Agilent\Cerity)

Oracle\Ora81\Bin

Oracle\...\Oradata

Entrée Oracle du registre

(HKeyLocalMachine\Agilent\Oracle)

Répertoire temporaire du systéme (p. ex.,

Groupe Administrateurs ;

TOUT LE MONDE

SYSTEM

Groupe Administrateurs
SYSTEM

Tous les autres utilisateurs
SYSTEM

Tous les autres utilisateurs

Tous les utilisateurs

C:\Temp), si certains services ne démarrent

pas.

Cerity\Reports

Cerity\Reports\PharmaQC\Templates

Cerity\Reports\PharmaQC\pharmaqc.dd
(Le dictionnaire des données — contient

TOUT LE MONDE

+ Tout utilisateur Windows
pouvant utiliser NDS
Cerity

» Tousles clients NDS Cerity

» Administrateur NDS Cerity

TOUT LE MONDE

Tout utilisateur NDS Cerity
ayant besoin d'éditer des
modeles de rapport

Tous les utilisateurs et tous
les groupes

tous les champs, variables et résultats dont

I'utilisateur dispose)

Cerity\Reports\PharmaQC\Reports

TOUT LE MONDE

Utilisateur Cerity NDS
Service

Permissions de partage et de fichiers : Contréle

total

Permissions de partage : Lire

Permissions de répertoire :
Permissions de répertoire :
Permissions de répertoire :
Permissions de répertoire :

Permissions de répertoire :

Permissions de répertoire :

Permissions de répertoire :

Permissions de partage :

Permissions de partage :

Permissions de fichiers :

Permissions de fichiers :

Permissions de fichiers :

Permissions de fichiers :

Permissions de fichiers :

Contréle total
Lire

Contréle total
Aucun acces

Contréle total

Aucun accés

Contréle total

Lire

Controle total

Lire

Controdle total

Lire

Lire

Controdle total
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Attribution des rdles

Le Dossier Roles vous permet de définir des droits d'effectuer
des taches pour les roles par défaut : Administrator, Chemist,
Guest, Sample Submitter et Technician.

Par défaut, le réle Guest n'a aucun droit d’utilisateur et recoit donc une
applicatin vide a I'ouverture de session. La configuration du réle Guest est
de la responsabilité de I'administrateur du systéme.

Vous pouvez :
¢ Ajouter ou supprimer des roles.

¢ Copier un role et les taches qui lui sont associées d'une base
de données a l'autre.

¢ Modifier les droits d'effectuer des taches d'un role.

"t configuration - [Console Root\Cerity Software Administration\Cerity for Phaima QA-QC\Roles\Lab-Technician]
(|18 Comsole window Hep  |-l&lx
| aton vew || & = |BE 2 I
l——_-l Cansole oot Role: Lab-Technician
="y Cerity Software Administration
=R Eemty. far Phatma QA-GOC Tasks Rights
-4 License Module
T Instiuments
i é ;00?:: Perform Compliance g | =
+ E§ Administrator Cerity NDS for pharmaceutical QA/QC
g Ez‘:r:lm Access Sample context ~
Schedule samples and sequences v
Change zample information of an existing sample v
(-4 Spstem Wide Settings Abort / Pause / Resume a sequence: i
Modify a running sequence o
Modify sample queus ml [ |
Submit sample and sequences ~
Ascess Result contest i
Rieject calibration standard |
Reprocessing and Re-integration l
Access edt master method 1|
Edit instrument setup ia
Edit sequence template ]
Edit report templates |
Access data analysis ]
Edit custam caloulstions =
Edit compound calibration r
Edit it checks =i

Figure 57 Dossier Roles
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Audit

NDS Cerity pour I'AQ/CQ pharmaceutique comporte un groupe
de taches d'audit des enregistrements électroniques conforme
aux exigences des directives légales. La rubrique Auditing vous
permet de configurer les exigences d'audit pour chacune des
taches.

Vous pouvez :

¢ Demander aux utilisateurs de motiver I'exécution d'une
tache.

¢ Contraindre les utilisateurs a se conformer aux motifs
d'audit définis par I'administrateur NDS Cerity.

¢ Exiger une signature électronique pour accomplir la tache.
¢ Créer une liste de motifs d'audit.

¢ Retirer des motifs de la liste des motifs d'audit.

e Affecter/désaffecter une exigence d'audit a une tache
donnée.
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Aministration et maintenance du systeme NDS Cerity

"Hi configuration - [Console Root\Cerity Software Administration\Centy A.01 DB\Auditing]

"% Ceiity Software Adrmiristiation

=& Cerity .01 DB

B4 License Module

=47 Instruments

- BT MUSKLPPCY
EI--! wdtee

i W musklppe

U SR U R

WIIJIJAIAIATAITTTTQ
CURC UG G B |

WIIJIJAIAIATAITT T T

M ade a mistake
Changing lab procedure ]

Figure B8  Rubrique Auditing (Audit)
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Formats systeme numeérique et de date globaux

Utilisez le dossier des parametres systeme globaux pour définir
les réglages numériques et d'horodatage. Les parametres
systeme globaux concernent les saisies des champs sélectionnés
et les valeurs des résultats comme la largeur de pic pour la
totalité de la base de données NDS Cerity.

Sélectionnez le dossier des parametres systéme globaux pour :

¢ Entrer la précision des champs numériques de la saisie et des
valeurs de résultats apparaissant dans les tableaux et
rapports.

¢ Choisir la notation de remplacement des nombres dont la
taille dépasse celle de la cellule ou du champ.

¢ Sélectionner le format de la date et de I'heure des données.

it configuration - [Console Raot\Cerity Software Administration\Cerity .01 DB\System Wide Settings\Numeric Format\Peak Width] [[E] E3

|8 Console | window  Help IDEH @ |=lsx|
| dcton View || = = (@@ B2 |
[ Corsel Rt

1% Ceriy Softvare Adminisration  Precision
S8 Certy AN DB _
License Madule (" Number of digits after the decimal [« =

restruments z
7 dhserver € Nurnber of sigrificart figures -

~ Range

" Displap #H## for numbers larger than the field width

5 ) System Wide Satlings & Use exponential notation for numbers larger than the fizld width
- Numetic: Format

~Display Example

Enter a number. 5 555555555

Display example according 1o the
seftings

g
18 Fespon
| -4 Response Facto|
18 Fetention Time
| L.gEm Sample Amount
1 Date And Time Form,

| n—

Figure 59  Dossier des paramétres systéme globaux
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Maintenance de la base de données

Wirip

Programs

Guide des concepts NDS Cerity

Archivage et restauration

Utilisez l'application Archive and Restore pour archiver,
restaurer ou supprimer des données de la base. Sélectionnez la
rubrique Archive and Restore (Archivage et restauration) du menu
Démarrer pour accéder au premier écran de 'application
d'archivage/restauration.

f_l:j. Aailent Cerity Administration Mainter .g; Archive and Restore
L_@ ELSAware 4 iﬁl Ceity for Pharmaceutical DA-OC “ﬁ] Cerity Software Administration
@ Oracle - OraHomes1 » @ Latest Cerity News 3 Change Cerity Service Account Password
L‘@ Rational Suite PerformanceStudio ¥ Repart Yiewer [ Change Database Fassword
L_@ Startup L3 g: Campliance
L_@ Ve L4 = Database Resolve
d (5 wiizip » (5 System Adrin Guide

Figure 60  Element de menu Archive and Restore (Archivage et
restauration)

Data Archival Ulility

Maintaining Databagse :

Cerity for Pharma 04-0CData
Source=ctyl Provider=0ra0LEDE. Oracls;

& Archive
" Delete
Administrative
Tools &&= 4 — ¢ Archive and Delete
= Restore

Wiew Loghaak(z) | S Eaneel cHark | Mests | Help |

Figure 61  Premier écran Data Archival Utility (Utilitaire d'archivage des
données)
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Pour en savoir plus sur I'assistant
de requéte, cf. "Query Wizard
(Assistant de requétes)”, page 37.

158

Rechercher dans la base de données les “objets” a archiver ou
supprimer L'utilitaire d'archivage des données NDS Cerity
vous permet de sauvegarder les “objets” de la base de données
comme les échantillons et les séquences enregistrées, les
résultats d'échantillons et de séquences, les informations
d'instruments et de méthode sur un support d'archivage (disque
ou autre systeme d'enregistrement). L'utilitaire d'archivage est
destiné aux sauvegardes a long terme. Cet outil est également
utilisé pour déplacer des données d'une base de données a une
autre. Une fois que les données ont été archivées, il est possible
de retirer les données d'origine de la base. Il est nécessaire de
réduire périodiquement la quantité de données de la base pour
maintenir une bonne performance d'ensemble du systeme. Le
NDS Cerity enregistre les objets archivés sur les répertoires du
systéme de fichiers Windows.

L'utilitaire d'archivage des données utilise le méme Query Wizard
pour trouver les objets a archiver que l'application AQ/CQ
pharmaceutique utilise pour trouver les objets a définir ou
éditer.

Restauration des “objets” dans la base de données L'utilitaire
d'archivage des données restaure les objets placés dans le
systeme de fichiers Windows vers n'importe quel disque du
réseau, dans une base de données quelconque du réseau (base
d'origine ou autre base).

Lorsque l'utilitaire d'archivage des données restaure des objets
archivés dans une base de données différente de la base
d'origine, l'utilitaire Database Resolve démarre de lui-méme pour
résoudre les incohérences entre les bases de données.
L'utilisateur doit décider des versions a utiliser en cas de
doublons.

Sauvegarde de NDS Cerity

Le logiciel NDS Cerity comprend également un utilitaire de
sauvegarde et d'importation de bases de données. Vous utilisez
les utilitaires de sauvegarde et d'importation de bases de
données NDS Cerity pour créer une sauvegarde cohérente de
vos données. Les utilitaires enregistrent les objets de bases de
données et les fichiers Oracle de facon synchronisée. En cas de
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perte de données importantes, vous pouvez récupérer la totalité
des données NDS Cerity que contenait la base de données au
moment de la sauvegarde. L'utilitaire de sauvegarde NDS Cerity
peut fonctionner tandis que la base est en activité. Il interrompt
temporairement l'activité de la base sans que cela ait la moindre
conséquence sur les données en cours d'acquisition. La
sauvegarde peut étre restaurée a l'aide de l'utilitaire
d'importation NDS Cerity.

Agilent recommande d’utiliser d'autres programmes de
sauvegarde/restauration comme par exemple ceux de Veritas
Software, pour créer des taches de sauvegarde et restauration
des fichiers des objets de la base puis d'utiliser les utilitaires de
sauvegarde et de restauration pour exécuter ces taches. A cet
effet, 'utilitaire Cerity peut fonctionner en mode ligne de
commande. L'utilitaire Cerity s'occupe de la sauvegarde et de la
restauration des fichiers Oracle et il les maintient en
synchronisme avec les fichiers des objets Cerity. Cela vous
permet d'utiliser les outils de sauvegarde et les modes
opératoires normalisées (MON) en conformité avec la politique
propre a votre entreprise.

Travaillez de concert avec votre agent Agilent NDS Cerity pour
mettre au point les calendriers de sauvegarde, d'archivage et de
suppression convenant a votre systéme.

Résolution des conflits de noms de bases de données

Vous pouvez résoudre les conflits de noms de bases de données
a l'aide de l'utilitaire Database Resolve (Résolution de bases de
données). Sélectionnez la rubrique Database Resolve dans le
menu Démarrer pour lancer I'utilitaire.

FS Agilent Cerity +| BS Administration and Maintenance ¥ .g'; Archive and Festare

L_@ ELSAware L4 Rw Cerity for Pharmaceutical GA-QC 'ﬁn Cerity S oftware Administration

Oracle - OraHome81 LS E‘I Latest Cerity Mews E5 Change Cerity Service Account Passwond
L‘@ Fiational Suite PerformanceStudio ¥ Fieport Yiewer [ Change Database Password

L_@ Startup LS é Compliance

L_Q Vo L4 ;é Database Resolve

Wirdip L3 @ Spstem Admin Guide

Figure 62  Element de menu Database Resolve (Résolution de bases de
données)
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Apres 'ouverture de session de l'utilisateur, le systéme lance
I'utilitaire et affiche soit un message indiquant qu'il n'y a pas de
conflit, soit un écran qui affiche les conflits de noms a résoudre.
Si des doublons de noms sont trouvés, l'utilisateur peut
résoudre le conflit de nom du role ou de l'utilisateur et choisir
d'activer un instrument.

E.Agll'.lhﬂesolve ! ﬁ

These tables contzin duplcatzs. Rezalwe

. Legical Instrumcntz
theze duplicates .. o

Rules
Llzers

<Hak | Mests | Help I

Figure 63  Ecran Database Resolve (Résolution de bases de données)

L'utilitaire Archive and Restore (Archivage et restauration)
lance automatiquement Database Resolve (Résolution de bases
de données) lorsqu'il tente de restaurer des données d'une base
vers une base différente de la base d'origine.

Verrouillage d’'objet

Quand une application acceéde a un object de la base de
données, par exemple un échantillon ou une méthode, cet objet
est verrouillé automatiquement. En cas de blocage du systéme,
le verrou n’est pas libéré, et 1’objet reste indisponible pour les
autres ordinateurs du réseau. Le redémarrage de ’application
sur 1”’ordinateur victime du blocage permet de restaurer ’acces
a I’objet dans la plupart des cas. Mais dans le cas ou I'objet n’est
pas accessible aprés redémarrage de 'application, I’exécution
d’une des commandes de la requéte lockedobjects.sql permet de
restaurer l'acces a cet objet.
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