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En este manual...

En este manual...

En los laboratorios de analisis, los datos cromatograficos deben adquirirse de
forma eficiente en un periodo de tiempo breve. La clarificacién de resultados
ambiguos puede llevar mucho tiempo lo que provoca unos costes administrati-
vos altos. Desde la revision B.020.01 de la ChemStation, se han mejorado las
capacidades de almacenamiento y exploracién de datos para que los datos de
los resultados se puedan revisar y reprocesar con rapidez.

En este manual se describe el uso eficiente de las nuevas funciones de almace-
namiento y recuperacion de datos de ChemStation B.04.01 para aumentar la
productividad de su laboratorio.

1 Estructura de datos de la ChemStation

En este capitulo se ofrece una descripcion general de las diferencias entre la
estructura de datos usada en la revisiones de la ChemStation anteriores a la
B.02.01 y la nueva estructura de datos de la revision B.02.01 y posteriores.

2 Adquisicion de datos

En este capitulo se explica como influye la nueva estructura de datos en el
flujo de trabajo de la adquisicién de datos para secuencias y analisis indivi-
duales.

3 Analisis de datos

En este capitulo se describen las opciones de analisis de datos y revisién dis-
ponibles y se explica hasta qué punto la estructura de datos afecta a la selec-
cién de opciones.

4 Flujo de trabajo con la Unique Folder Creation desactivada

En este capitulo se ofrece informaciéon sobre como trabajar con la opciéon
Unique Folder Creation desactivada, lo que le permite almacenar datos como en
las revisiones B.01.03 o anteriores de la ChemStation. Este modo no aprove-
cha todas las ventajas de la ultimas funciones de revisiéon de datos y reproce-
samiento de la ChemStation.
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Versiones de ChemStation anteriores a la B.02.01 6

ChemStation B.02.01 y versiones posteriores 7

En este capitulo se ofrece una descripcion general de las diferencias entre la
estructura de datos usada en la revisiones de la ChemStation anteriores a la
B.02.01 y la nueva estructura de datos de la revision B.02.01 y posteriores.
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1 Estructura de datos de la ChemStation

Versiones de ChemStation anteriores a la B.02.01

En las revisiones de la ChemStation anteriores a la B.02.01, las secuencias, los
métodos y los ficheros y resultados de datos generados se almacenaban en las
ubicaciones especificadas, fijas e independientes. Por ejemplo, en una secuen-
cia se hacia referencia a los métodos por el nombre y era responsabilidad del
usuario mantener la integridad de los métodos, las secuencias y los archivos
de datos. Por ello, el fichero de datos a largo plazo y la reproduccion de los
resultados era una tarea tediosa. Los usuarios tenian que documentar el cro-
matograma, los resultados y los métodos asociados; este era el procedimiento
no soélo para laboratorios regulados, sino también para algunas areas de labo-
ratorios no regulados (tales como laboratorios medioambientales). En las revi-
siones de ChemStation anteriores a la B.02.01, esto s6lo podia conseguirse
imprimiendo todo en un informe.
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Estructura de datos de la ChemStation 1

ChemStation B.02.01 y versiones posteriores

Con el fin de reforzar la asociacion entre los archivos de datos y los métodos,
se ha implementado el siguiente esquema de organizacién de datos en ChemS-
tation B.02.01 y versiones posteriores. Cuando se utiliza con ChemStation, el
gestor de contenidos empresariales (ECM) OpenLAB de Agilent también hace
uso del nuevo concepto de datos, puesto que ahora se puede transferir (archi-
var) el conjunto completo de datos (secuencia/métodos/archivos de datos) al
ECM como si se tratara de una misma entidad.

<data_file1>.D { AL

%% <data_file2>.D i
6%*’3;0 <data_file3>.D
Sequence Method
o <seq_name>.S
Adquisicion <seq_name>.B

<seq_name>.log
!!! Secuencia
contenedor

Figura 1 Adquisicion de secuencias B.02.01 y posteriores

Los métodos de la carpeta Chem32\1\methods sirven como métodos maestros,
es decir, durante la adquisicion y el analisis de datos no sufren cambios.
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Estructura de datos de la ChemStation

Del mismo modo, las secuencias de la carpeta Chem32\1\sequence sirven como
plantillas de secuencias que pueden utilizarse para reanalizar (pero no repro-
cesar) una secuencia varias veces.

El patrén de almacenamiento de datos varia en funcién de si se adquieren
datos de un solo analisis o de una secuencia:

1 Cuando se ejecuta una secuencia, se crea automaticamente una carpeta
(sequence container) con un nombre exclusivo en el subdirectorio especifi-
cado. Cuando se analiza una sola muestra, el fichero de datos (*.d) se
escribe en el subdirectorio especificado.

2 Para los datos de secuencias, la plantilla de secuencias ejecutada (*.s) y los
métodos (*.m) correspondientes se copian en el contenedor de secuencias.
Las copias de los métodos se denominan sequence methods para distinguir-
los de los métodos maestros originales.

Todas las tareas relacionadas con las secuencias (p. €j., adquisicion y anal-
isis de datos) se realizan en las copias de la secuencia y los métodos. Por lo
tanto, la plantilla de secuencia y los métodos maestros no se modifican para
futuras ejecuciones de la secuencia.

Los cambios realizados en la secuencia durante la adquisicién, por ejemplo,
la adicién de lineas a la tabla de secuencias, se llevan a cabo en la copia del
archivo de secuencias del contenedor de secuencias. La plantilla de secuen-
cia no se modifica.

Del mismo modo, los cambios realizados en el método, como pueden ser las
actualizaciones de la tabla de calibracién en el caso de andlisis de calibra-
ciones, se reflejan en los métodos de secuencia, pero no en los métodos
maestros.

Al ejecutar la secuencia, todos los archivos de datos generados (*.d) se
almacenan en la carpeta de datos de secuencia, junto con el fichero de lotes
correspondiente (*.b) y el fichero de registro de secuencias (*.10g).

3 Cada fichero de datos contiene dos copias del método utilizado para crear
el analisis.

La primera, denominada ACQ.M, se guarda directamente una vez reali-
zada la adquisicion del método.

La segunda copia, denominada DA.M, se guarda una vez finalizado el
analisis de los datos.

Ambos métodos contienen todos los parametros de métodos, incluidos
los de adquisicion y analisis de datos.
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Estructura de datos de la ChemStation 1

El objetivo de ACQ.M es garantizar la conservacion de los parametros del
método original de cada archivo de datos especifico. Los parametros de
adquisiciéon pueden verse e imprimirse en la vista Analisis de datos.

Durante el andalisis de datos, se puede modificar el DA.M para almacenar
los parametros de analisis de datos que no correspondan a todos los
analisis de una secuencia, sino a un determinado fichero de datos, por
ejemplo, los eventos de integracién cronometrados.

En los capitulos siguientes se explica con mas detalle el impacto de esta
estructura en flujos de trabajo tipicos. También se muestran los parametros
correspondientes de los cuadros de didlogo de ChemStation.
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Adquisicion de datos en una secuencia

Adquisicion de secuencias parciales
Adquisicion de datos de andlisis individuales
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En este capitulo se explica como influye la nueva estructura de datos en el
flujo de trabajo de la adquisicién de datos para secuencias y analisis indivi-

duales.
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Adquisicion de datos

Adquisicion de datos

12

Empezando por la ChemStation B.02.01, el almacenamiento flexible de datos
para analisis individuales y secuencias permite especificar varias ubicaciones
de almacenamiento sin necesidad de reconfigurar. La ficha Paths del cuadro de
dialogo Preferences del mentu View permite anadir varias rutas ademas de la
ruta predeterminada C:\chem32\x\DATA (donde x es el nimero del instru-
mento). Al utilizar los botones Add y Remove, las rutas existentes pueden elimi-
narse de forma sencilla o bien puede acceder a una ubicaciéon seleccionada y
anadir la ruta a la nueva ubicacién en Preferences. La ruta predeterminada no
puede quitarse de la lista pero puede modificarse en el Configuration Editor.

=10] x|

Paths | Sequencel Signal/Review Dptionsl

—Sequence Paths

C:4Ch ECILUENCEY
E:\My ChemStation FileshSequencess

Bemove

—Data Paths

C:4Chem32s TADATAY

E:\My ChemStation Fi

Bemove

—Method Paths

C:\Chem32WT\WMETHOD 5%

E 'y ChemStation Fi

i [l

Bemove

Cancel | Help |

Figura 2 Cuadro de dialogo Preferences/Ficha Paths

Todas las rutas de datos especificadas recientemente podran seleccionarse
después en los cuadros de didlogo Sample Info/Sequence Parameters al realizar el
analisis.
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Adquisicion de datos 2

Sequence Parameters: Instrument 1

Operator Mame:  |Joe Smith

— D'ata File

by ChemStation FileshData
C:AChem32 TR OATAY

whdirectary: |SUBDIRECTORY

O Prefis/Counter [5G 1 Joonon
— Part of methods to un Shutdown
|According to Runtime Checklist j [ Post-Sequence Command/Macra
[T Use Sequence Table nfarmaticn I J

e it ID minutes after loading a new method Mot Ready Timeout: IU mitiutes

gl Sample Info: Instrument 1

Operatar Marme: I.J oe Sniith

—Data File

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

' Manual Prefis Counter:
SIG1 joom

{* Prefix/Counter

Figura 3 Seleccion de rutas de datos

Adquisicion de datos en una secuencia

Para analizar una secuencia, deberan estar disponibles los métodos predefini-
dos apropiados. Estos son los métodos maestros tal como se ha descrito ante-
riormente. Normalmente, los métodos maestros y las plantillas de secuencia se
utilizan en la vista Method and Run Control de 1a ChemStation. Por este motivo,
en la vista Method and Run Control, la ChemStation ofrece acceso a los métodos
maestros y a las plantillas de secuencia.
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Adquisicion de datos

La plantilla de secuencia hace referencia a estos métodos en la tabla de
secuencia.

Tal como se ha explicado anteriormente, cuando se analiza una secuencia con
una plantilla de secuencia <sequence_name>.S y se utiliza el método maestro
<method_name>.M, se crea una carpeta nueva que contiene todos los ficheros
resultantes del analisis de la secuencia (“contenedor de secuencias”).

La ubicacién de esta carpeta se determina con los parametros del cuadro de
dialogo Sequence Parameters, y el nombre de la carpeta se determina con la
ficha Sequence del cuadro de didlogo Preferences. De forma predeterminada, el
nombre es <sequence_name> <acquisition_date> <acquisition_time>, pero
puede configurarse con las sefiales Operador, Instrumento, Contador y Nom-
bre del PC o bien puede introducir manualmente cualquier nombre. Si el Name
Pattern no proporciona nombres tinicos para los contenedores de secuencias,
la ChemStation anadira un contador para garantizar su unicidad.

proferemces i

Paths Sequerce | Signal/Review Dptionsi

—Drata Storage

% Unique Folder Creation ON

Creates a unigue data folder for each sequence run. See Help for mare details.

" Unique Falder Creation OFF

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

—Mame Pattemn

<Seqil> <Date> <Time:> IZI
DEF_LC 2008-04-22 08-48-42 <Date=  Date
=Time = Tirne:
=lser = Operator Name
=Inst= Instrument MName
<5eqh=  Sequence Mame

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

Figura 4 Cuadro de dialogo Preferences/Ficha Sequence

Al comienzo de una secuencia de adquisicion, el método especificado en la
tabla de secuencias se copia desde la carpeta de métodos maestros al contene-
dor de secuencias. Asimismo, se crea una copia de la secuencia y se coloca
junto con el registro de secuencia y el fichero de lotes (*.b) en el contenedor de
secuencias. Todas las actualizaciones del método (p. €j., actualizaciones de la
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Adquisicion de datos 2

tabla de calibracion) se escriben en el método de secuencia del contenedor.
Ahora todos los ficheros necesarios estaran disponibles para futuras revisio-
nes de datos y reprocesamientos, sin que se apliquen los cambios al método
maestro o a la plantilla de secuencia para otros analisis de secuencia.

Durante la adquisicién, los archivos de datos se almacenan en el contenedor
de secuencias. Dentro de cada fichero de datos (*.d) se guardan dos métodos
adicionales, ACQ.M y DA.M, para este analisis especifico. Estos dos métodos
son copias del método de secuencia, lo que conserva el estado del método tal
como era en el momento de la adquisicion del fichero de datos especifico. Por
ejemplo, en el caso de las actualizaciones de las tablas de calibracién, los mét-
odos DA.M difieren en cada ejecucion.

El método de adquisicion individual ACQ.M esta destinado a preservar los
parametros de adquisicion, por lo que se recomienda no cambiar este método
durante las tareas posteriores de revisiéon de datos. En la vista Data Analysis
pueden verse e imprimirse los parametros de adquisicion de este método.

Junto con estos ficheros guardados en la carpeta de secuencias, pueden reali-
zarse las actividades de revision y reprocesamiento de todos los datos sin alte-
rar el método maestro o la plantilla de secuencia. En caso necesario, los

cambios de método pueden volver a guardarse también en el método maestro.

Adquisicion de secuencias parciales
En el caso de una adquisiciéon de secuencias parciales, el usuario tiene dos
opciones:
¢ adquirir la secuencia parcial en un contenedor de secuencias nuevo
o

¢ adquirir la secuencia parcial en un contenedor de secuencias existente.

La adquisiciéon de archivos de datos desde una ejecucion de secuencias parcia-
les en un contenedor de secuencias existente puede resultar ttil en las
siguientes situaciones:

¢ Hay que sobrescribir un tinico archivo de datos (o varios archivos de datos),
por ejemplo, porque se ha empleado un vial incorrecto.

Flujo de trabajo de ChemStation 15



2

16

Adquisicion de datos

¢ Soélo se ha analizado la primera parte de la secuencia y hay que anadir las
muestras que faltan mediante la ejecucién de una secuencia parcial. Esto
puede ocurrir cuando falla un instrumento durante la adquisicion de
secuencias.

¢ Se han agregado mas lineas a la plantilla de la secuencia después de la
adquisicion de las lineas ya existentes. Los analisis adicionales deben aiad-
irse a los datos ya existentes.

Por tanto, cuando el usuario selecciona Partial Sequence en el menti Sequence,
se abre un cuadro de didlogo en el que se proporciona la opcién de seleccionar
en una lista un contenedor de secuencias existente o crear un nuevo contene-
dor de secuencias.

Partial Sequence

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

Directary I Date I Mumnber of data files
E:\My ChemStation Files\Data\SLBDIRECTORYVASEQUENCE_MAME 2008-04- . 4/22/2008 5:41:09 AM B

E:My ChemStation Files\Data\SUBDIRECTORYASEQUENCE_NAME 2008-04-.  4/22/2008 5:28:55 A
1]

[
E
E

Mew | Ok I Cancel Help

Figura b Cuadro de didlogo Partial Sequence

No obstante, para mantener la coherencia del contenedor de secuencias (para
que se pueda reprocesar completamente en Data Analysis), s6lo se ofrecen para
la adquisicion parcial los contenedores de secuencias que cumplen ciertas
condiciones:

¢ El nombre de la plantilla de secuencia (secuencia de origen) y el nombre del
archivo de secuencia .S del contenedor de secuencias (secuencia de des-
tino) deben ser idénticos.

e Laruta de datos y el subdirectorio de los archivos de secuencia deben ser
idénticos.
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Adquisicion de datos 2

¢ El nimero de lineas de secuencia de la secuencia de origen debe ser igual o
superior al nimero de lineas de secuencia de la secuencia de destino.

¢ El tipo de muestra y el niimero de inyecciones de cada linea de la secuencia
de destino deben ser idénticos a los valores de las lineas correspondientes
de la secuencia de origen.

¢ El esquema de denominacién de los archivos de datos debe ser idéntico en
los dos archivos de secuencias.

Después de salir de este cuadro de didlogo haciendo clic en 0k (para seleccio-
nar uno de los contenedores de datos de secuencias existente) o en New (para
crear un nuevo contenedor de secuencias), el usuario puede seleccionar las
lineas de secuencia que deben ejecutarse durante la secuencia parcial.

Adquisicion de datos de analisis individuales

También se introduce el nuevo concepto de datos para analisis individuales.
En este caso, el fichero de datos se guarda directamente en la subdirectorio
respectivo. Dado que para un analisis individual se utiliza un solo método, no
es necesario copiar este método al subdirectorio; todas las acciones se realizan
directamente con el método maestro. Una vez realizada la adquisiciéon del mét-
odo se guarda una copia del método maestro en el directorio de archivos de
datos (ACQ.M). También se guarda una copia (DA.M) una vez ejecutado el
analisis de datos del método maestro.
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En este capitulo se describen las opciones de analisis de datos y revisién dis-
ponibles y se explica hasta qué punto la estructura de datos afecta a la selec-
cién de opciones.
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3 Anailisis de datos

Analisis de datos

Una vez adquiridos los datos, pueden analizarse en la vista ChemStation Data
Analysis. Al seleccionar la ficha Data del ChemStation Explorer, se pueden car-
gar todos los analisis de una secuencia o todos los analisis individuales en un
carpeta especifica haciendo doble clic en el simbolo correspondiente. El con-
junto de datos correspondiente aparecera en la tabla de navegacion.

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

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

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

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

|

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

Figura 6 Carga de una secuencia desde el ChemStation Explorer a la tabla de navega-
cion

El contenido principal de la tabla de navegacion esta compuesto por una lista
de todos los analisis del conjunto. En lugar de cargar un analisis mediante el
mend Archivo > Cargar seiial> , ahora se puede cargar un analisis en la memoria
de la ChemStation haciendo doble clic en la linea correspondiente de la tabla
de navegacion. De forma adicional, si se hace clic con el botén secundario del
raton en un analisis, aparecen diversas opciones, por ejemplo, cargar o super-
poner seiiales especificas desde el fichero, exportar datos o ver los parametros
del método de adquisicion.

Una vez cargado el andlisis, puede revisarlo, es decir, ajustar los parametros
de analisis de datos, integrar las senales y, finalmente, imprimir un informe.
En este caso, se puede analizar el andalisis como un tinico analisis sin tener en
cuenta el contexto de la secuencia y sin utilizar las funciones de la tabla de
secuencias.
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Analisis de datos 3

Esta forma de analisis de datos se denomina Data Review. La tabla de navega-
cion proporciona el juego de herramientas que se muestra en la Figura 7 en la
pagina 21, que facilita la revision de los datos.

IR AR

Figura 7 Conjunto de herramientas de revision de datos de la tabla de navegacion

Con este conjunto de herramientas, es posible acceder al principio o al final de
la tabla de navegacion, pasar al analisis siguiente o al anterior, desplazarse
por todos los analisis y detener el desplazamiento automatico.

Una forma diferente de analizar los datos consiste en Reprocess una secuencia
completa. Durante este proceso, se vuelven a analizar todos los analisis en el
contexto de la secuencia, es decir, las tablas de calibraciéon de los métodos de
secuencia se actualizan en el caso de andlisis de calibracién, multiplicadores,
cantidades, etc. pueden cambiarse en la tabla de secuencia, pueden anadirse
nuevos métodos al contenedor de secuencias, etc. Para el reprocesamiento, la
tabla de navegacion proporciona el siguiente conjunto de herramientas:

s BGGEZBEIE| PO O

Figura 8 Conjunto de herramientas de reprocesamiento de secuencias de la tabla de
navegacion

Observe que los iconos de reprocesamiento de la tabla de navegacion sélo
estan disponibles para los datos de secuencia generados con la ChemStation
B.02.01 y posteriores. Para los datos de un solo analisis, para los datos genera-
dos con una version anterior a la B.02.01 y para los datos adquiridos con la
opcién Unique Folder Creation desactivada (véase “Flujo de trabajo con la Unique
Folder Creation desactivada” en la pagina 40), no se puede acceder al reprocesa-
miento de Data Analysis. Estas secuencias deben reprocesarse en Method and
Run Control, estableciendo el parametro de secuencia Parts of method to run en
Reprocess Only. Para secuencias generadas con la ChemStation B.02.01 y poste-
riores, se ha quitado la opciéon de reprocesamiento en Method and Run Control
(véase Figura 9 en la pagina 22) y la tabla de navegacion ofrece el reprocesa-
miento como una Data Analysis Task.
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Sequence Parameters: Instrument 1 ﬂ

DOperatar Hame; I.Jne Smith

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

Figura 9 Parametros de secuencia de la vista Method and Run Control de la ChemSta-
tion B.02.01 y posteriores
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Analisis de datos: Revision de datos

Data Review significa analizar los analisis uno por uno. La ChemStation per-
mite especificar acciones predeterminadas que se realizan automaticamente
al cargar un fichero de datos desde la tabla de navegacion. Entre ellas se inclu-
yen tareas de andlisis de datos como la integracién del cromatograma directa-
mente después de la carga, asi como la especificacion del método que va a
cargarse.

Las opciones correspondientes para la revision (que no se utilizan para el
reprocesamiento) se configuran en la ficha Signal/Review Options del cuadro de
dialogo Preferences.

Preferences i o ] 4|

—Load Signal Dptions

I~ Load using signal details
W Inteqrate after load

I Intearate and print report after load

—Data Review Optiong

Auto Step Interval I 10 zec

Method used for Review of Sequence Data —————— Method used for Review of Single Fun Data
" Current Methad " Current Methad
" Sequence Method & Individual Method from Data File (D4 M]
1+ |ndividual Method from Data File (DAM)

Cancel | Help |

Figura10  Cuadro de didlogo Preferences/Ficha Signal/Review Options

La primera seccion, Load Signal Options, especifica qué seiiales de un analisis se
cargan y si los cromatogramas van a integrarse y se va a realizar un informe
con los resultados directamente después de la carga.

En la segunda seccion, Data Review Options, se puede configurar el intervalo de
desplazamiento por los analisis en la tabla de navegacion automaticamente.
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El resto de la seccion especifica el método que se carga durante la revision de
datos al cargar un analisis desde la tabla de navegacion. Esto solo se aplica a
la revision de datos, no al reprocesamiento. Los siguientes conjuntos de opcio-
nes independientes estan disponibles para analisis de secuencias y analisis
individuales:

Tabla1  Opciones de revision de datos para datos de analisis individuales y datos de
secuencias

Método utilizado para la revision de datos de ~ Método utilizado para la revision de datos de

secuencias analisis individuales

Método actual Método actual

Método de secuencia Método individual de un fichero de datos
(DA.M)

Método individual de un fichero de datos
(DA.M)

Las opciones de la ficha Signal/Review Options del cuadro de dialogo Preferences solo se
aplican cuando se carga un archivo de datos desde la tabla de navegacion. Cuando se
utiliza la opcion Load Signal del ment Archivo o el icono correspondiente de la barra de
menu principal, las opciones de configuracion no se aplican, es decir, no se carga el
método.

Mantener “Método actual”

El parametro de revisiéon Current Method debera utilizarse siempre que se
quiera usar el método cargado actualmente. A este respecto, para la revision
de datos se mantiene el método actual, con independencia del fichero de datos
de analisis individuales o del fichero contenedor de secuencias que esté car-
gado. Puede habilitar esta opcién seleccionando Current Method en el cuadro de
dialogo Preferences (véase Figura 11 en la pagina 25). Con ello se garantiza que,
para cada analisis cargado, se mantiene siempre el mismo método en la memo-
ria.
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=0l =

Paths I Sequence  Signal/Review Options

—Load Signal Options
[~ Load using signal details

v Integrate after load

[ Intearate and print report after lnad

—Data Review Dptions

Auto Steplntervall 10 zec

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

%" Current Method

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

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

Cancel | Help |

Figura11l Mantenimiento del método actual para la revision de datos

Puede utilizar esta opcién, por ejemplo, en los siguientes flujos de trabajo:

¢ Desea revisar los archivos de datos del contenedor de secuencias con un
método diferente que no esta actualmente en el contenedor, por ejemplo, un
método maestro que no se utiliza para la adquisiciéon porque el flujo de tra-
bajo emplea métodos de adquisicion y analisis de datos separados. Al inicio
de la revision, se carga este método maestro diferente y la forma mas pract-
ica es desde la ficha Method del Explorador de ChemStation.

¢ En la sesion en linea, desea editar el método maestro utilizado para adqui-
rir el contenedor de datos. Desea editar tanto los parametros del instru-
mento, como los parametros del analisis de datos como punto de partida
inmediato para el siguiente analisis de secuencias de adquisicion.

¢ Ha editado los parametros de analisis de datos del método individual DA.M
para uno de los analisis de sus contenedores de secuencias. Con la opcion
Current Method, puede revisar todos los analisis empleando este método con
el fin de comprobar si estos parametros también se adecuan a otros analis-
is.
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Carga de “Método de secuencia”

Cuando revisa los datos utilizando la opcién Sequence Method (véase Figura 12
en la pagina 26), cada vez que carga un analisis desde la tabla de navegacion,
se carga el método de secuencias correspondiente a la linea de secuencias del
analisis. Como su nombre indica, esta opcién s6lo se encuentra disponible
para la revision de conjuntos de datos de secuencias, pero no para analisis
Unicos.

Preferences T o ] S |

Paths I Sequence  Signal/Review Options

—Load Signal Options
[~ Load using signal details

¥ Integrate after load

[~ Integrate and print report after lnad

—Data Review Options

Auto Steplntewall 10 zec

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

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

€ Individual Method from Data File [Da.M)

Cancel | Help |

Figura12 Carga del método de secuencia para la revision de datos

Una aplicacion tipica de esta opcion es la optimizacion de los parametros de
analisis de datos especifica para cada secuencia, en especial como prepara-
cion para el reprocesamiento (véase “Analisis de datos: reprocesamiento de
datos” en la pagina 33). Una vez revisados todos los andlisis y mejorados los
métodos de secuencia, la secuencia completa puede reprocesarse con los mét-
odos actualizados.

Quizas sea necesario propagar los cambios en el método de secuencias al mét-
odo maestro correspondiente para alimentar todos los futuros analisis de
adquisicion. Puede llevarlo a cabo facilmente utilizando, por ejemplo, la fun-
cion Update Master Method (véase Tabla 3 en la pagina 32).
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Carga de “Metodo individual de un fichero de datos (DA.M)"

El parametro de revisiéon Individual Method from Data File (DA.M) (véase Figura 13
en la pagina 27) debe utilizarse si se desea cargar automaticamente el DA.M
individual junto con el fichero de datos correspondiente, cuando este fichero
se cargue utilizando la tabla de navegacion. Al cambiar un método y cargar
después el analisis siguiente, se le pedira que guarde los cambios del método,
debido a la carga de un nuevo método: el DA.M del siguiente analisis.

Preferences i B = ] 4|

Pathz I Sequence

—Load Signal Dptionz
I Load using signal details

W Irteqrate after load

I Inteqrate and print report after load

—Data Review Options

Auto Step Interval I 10 zec

tethod uzed for Review of Sequence Data

M ethod uzed for Review of Single Fun Data

" Curent Method

+ Individual Method from Data File [DA k] ’

" Cumrent Method

" Sequence ethod
*  |ndividual kMethod from Data File (DA M)

Cancel | Help |

Figura13  Carga del método individual de un fichero de datos para la revision de datos

Con el método de analisis de datos individual (DA.M), se pueden realizar cam-
bios especificos para cada analisis y guardarlos en el método de analisis de
datos individual del analisis. Esta posibilidad resulta ttil en el caso de croma-
togramas complejos que requieren eventos de integraciéon cronometrados e
individuales para varios analisis de una secuencia.

Cuando se reprocesa una secuencia, todas las acciones se llevan a cabo en los métodos de
secuencias y el DA.M de cada dato se sobrescribe, incluidos los cambios que ha guardado
en estos métodos. La optimizacion de DA.M debe ser el ultimo paso del analisis de datos
después del reprocesamiento final.
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Tratamiento de los eventos de integracion manual

Los eventos de integraciéon manual, por ejemplo, una linea de base trazada
manualmente, son todavia mas especificos de cada archivo de datos que los
eventos de integracion cronometrados. En el caso de cromatogramas comple-
jos, es muy recomendable poder utilizar estos eventos para el reprocesa-
miento.

Por lo tanto, en ChemStation B.04.01 y versiones posteriores, los eventos de
integracion manual pueden almacenarse directamente en el archivo de datos
en lugar del método. En el momento en el que se recibe o vuelve a procesarse
el archivo de datos, los eventos manuales del archivo de datos se aplican de
forma automatica. Los analisis que contienen eventos de integracién manual
se marcan en la columna correspondiente de la tabla de navegacion.

Ademas de las herramientas para dibujar una linea de base y eliminar manual-
mente un pico, existen tres herramientas adicionales disponibles en la inter-
fase de usuario para

¢ Guardar en el archivo de datos eventos manuales de los cromatogramas que
se estan visualizando,

* Quitar todos los eventos de los cromatogramas que se estan visualizando,

¢ Deshacer los ultimos eventos de integracion manual (disponibles hasta que
se guarda el evento).

Al continuar con el siguiente archivo de datos durante una revision en la tabla
de navegacion, ChemStation realizara una revision en busca de eventos de
integraciéon manual sin guardar y preguntara al usuario si desea guardarlos.

Los eventos manuales guardados en el archivo de datos durante una revision
en la tabla de navegacion no interfieren con los eventos de integracion manual
almacenados durante una revisiéon en el modo Batch. Estas dos formas de revi-
sién son completamente independientes con respecto a los eventos manuales
de un archivo de datos.

En las revisiones de ChemStation anteriores a la B.04.01, los eventos de inte-
graciéon manual sélo podian guardarse en el método. En la revision B.04.01,
todavia se puede utilizar este flujo de trabajo. El meni Integracion de la vista
Data Analysis proporciona los siguientes elementos para gestionar eventos de
integracion manual con el método:

Update Manual Events of Method: Guardar eventos manuales extraidos reciente-
mente en el método.
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Apply Manual Events from Method: Aplicar los eventos manuales guardados
actualmente en el método al archivo de datos cargado en ese momento.

Remove Manual Events from Method: Eliminar los eventos manuales del método.

Para convertir eventos manuales almacenados en un método para guardarlos
en el archivo de datos, aplique los eventos del método y guarde los resultados
en el archivo de datos. Si lo desea, quite los eventos del método.

En el caso de que la casilla Manual Events de la Integration Events Table de un mét-
odo esté marcada, los eventos manuales del método se aplican siempre al car-
gar un archivo de datos utilizando este método. Si el archivo de datos contiene
eventos manuales adicionales, estos se utilizan. Cuando la casilla Manual
Events esta marcada, nunca se le pide al usuario que guarde los eventos en el
archivo de datos.
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Interfase de usuario de la ChemStation durante la revision de
datos

La interfase de usuario de la ChemStation proporciona una serie de funciones
que facilitan el trabajo con los diferentes métodos disponibles para el analisis
de datos (Figura 14 en la pagina 30).

ﬁlnstrument 1 {online): Data Analysis

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

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

Sequence: SEQUENCE_NAME

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

J Use sequence method ﬂ 1}4

=M CHCHEM3ZILDATA
i 3 oemo

Use current methad || Yial | Sample Name | Method Name | Sample Type | |

| B\ CHEMSTATION FILES\Data p|Use method from data fle_['537F61igcratic sample. LC_DEMOM Calibration
_;}D SUBDIRECTORY Pi-F-02 isocratic sample STD | LC_DEMO.M Calibration
% SEQUENCE_MAME 2008-04-22 08-55-47 1|P1-F-03 isocratic sample STD |LC_DEMO.M Calibration

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

Figura 14 Interfase de usuario de analisis de datos

T o T T T e Y

¢ El estado de la modificacién del método se muestra en la vista Data Analysis
para facilitar el seguimiento de cambios del método que no guardados. La
interfase de usuario muestra siempre el nombre del método cargado actual-
mente (junto con la informacion de si se trata de un método de analisis de
datos individual de un fichero de datos o de un método de secuencia).

¢ Al mover el puntero del ratén sobre ese campo, la punta de una herra-
mienta muestra ademas la ruta completa y el nombre del método.

¢ Un cuadro desplegable proporciona un “acceso directo” a las opciones del
método del cuadro de dialogo Preferences. Puede habilitar directamente
cualquiera de las opciones disponibles y se aplicara la préxima vez que car-
gue un analisis desde la tabla de navegacion. Ademas, resulta muy practico
ver qué opcion esta activa actualmente. Observe que estas opciones sola-
mente se aplican a la revision de datos, no al reprocesamiento.
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Como guardar métodos en la vista Analisis de datos

Durante el trabajo en la vista Data Analysis, el usuario optimiza los parametros
de analisis de datos de sus métodos. Ademas de guardar un método, es proba-
ble que el flujo de trabajo también requiera, por ejemplo, guardar un método
de secuencias con un nombre diferente o como método maestro en el directo-
rio de métodos maestros.

El ment Method del anilisis de datos ofrece varias opciones para guardar el
método:

Tabla2  Opciones Guardar del ment Método de la vista Analisis de datos

Preferencias de carga de métodos Opciones Guardar disponibles

Método actual Guardar método
Guardar método como
Método de secuencia Guardar método de secuencias
Guardar como método maestro nuevo
Método individual de un archivo de datos Guardar método de archivo de datos

Guardar como método maestro nuevo

La opcién Save as new Master Method para los métodos de secuencias y los mét-
odos individuales DA.M tiene el directorio de métodos maestros preseleccio-
nado como directorio de destino de manera predeterminada.

Actualizacion de la funcion del método maestro

Ademas, el ment Method proporciona la posibilidad de hacer que sélo estén
disponibles los parametros de analisis de datos para el método maestro o de
secuencias que ha desarrollado para el método individual. Esta opcién, Update
Master Method o Update Sequence Method esta disponible desde el ment Method o
al hacer clic con el botén secundario en la tabla de navegacion del analisis
correspondiente.

Esta funcién esta disponible en las situaciones siguientes:
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Tabla3  Disponibilidad de la actualizacion ... Funcionalidad del método

Método cargado Opciones disponibles

Meétodo de analisis de datos individual (DA.M)  Actualizar método maestro
Actualizar método de secuencia
Método de secuencia Actualizar método maestro

Método maestro —

Es importante tener en cuenta que esta funcién sélo actualiza parametros de
analisis de datos del método de destino y que no sobrescribe todos los param-
etros de analisis de datos.

Por motivos técnicos, ademas de los parametros de analisis de datos, el Seguimiento de

auditoria del método de destino también se sobrescribe con el Seguimiento de auditoria del
método de origen.
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Analisis de datos: reprocesamiento de datos

A diferencia de la revisién de datos, el reprocesamiento de secuencia significa
que todos los analisis de una secuencia se vuelven a analizar en el contexto de
la secuencia, incluidas las actualizaciones de la tabla de calibracion, los cam-
bios en los parametros de la tabla de secuencia, las adiciones de nuevos mét-
odos a la secuencia, etc.

Con el nuevo concepto de organizaciéon de datos, el contenedor de secuencias
incluye todos los ficheros necesarios para el reprocesamiento: los archivos de
datos, una copia del fichero de secuencias y todos los métodos de secuencia
que se utilizaron originariamente con la adquisicién. De ese modo, para repro-
cesar una secuencia sélo tiene que cargarla en la tabla de navegacion y el con-
junto de herramientas necesario estara disponible.

s b G IR PO O

Figura15 Conjunto de herramientas para el reprocesamiento de secuencias

Tenga en cuenta las reglas siguientes con respecto al reprocesamiento:

¢ Cuando se carga un contenedor de secuencias en la tabla de navegacion,
ChemStation también carga automaticamente el archivo de secuencias .S
ubicado en este contenedor. Este archivo de secuencias contiene todas las
lineas de secuencias asociadas a todos los archivos de datos que pertenez-
can a este contenedor.

¢ Todas las acciones se realizan en los métodos de secuencia. Si van a apli-
carse parametros de analisis modificados, es necesario cambiar los métod-
os de secuencia.

¢ Los parametros de carga del método del cuadro de didlogo Preferences no
afectan en absoluto al reprocesamiento; funciona siempre con los métodos
de secuencia o con los métodos de secuencia actualizados. Este conjunto de
funciones sélo es valido para la revision.

¢ Durante el reprocesamiento, se actualiza el archivo de lotes (*.b), el registro
de andlisis de secuencias o tinico (*.1og) y la tabla de navegacién. El método
de analisis de datos individual (DA.M) de cada archivo de datos procesado
se sobrescribe con el método de secuencias actual.
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Cuando se reprocesa una secuencia, todas las acciones se llevan a cabo en los métodos de
secuencias y el DA.M de cada dato se sobrescribe, incluidos los cambios que ha guardado
en estos métodos. La optimizacion de DA.M durante la revision de datos debe ser el Gltimo
paso del analisis de datos después del reprocesamiento final.

¢ Si desea anadir nuevos métodos de uno de los directorios de métodos maes-
tros a la tabla de secuencia, debera usar el elemento de Browse de la lista de
métodos para acceder a cualquier directorio de método especificado (sé6lo
los métodos que ya se encuentran en el contenedor de secuencia estan dis-
ponibles sin necesidad de navegaciéon). El nuevo método también se copia
en el contendor de secuencia durante el reprocesamiento. Esto implica que
no puede seleccionar un método con el mismo nombre que el de un método
que ya exista en el contenedor.

Sequence Table: Instrument 1

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

Sample Info for P1-F-01:

izocratic check out zample, calibration mixture 1

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

Figura16  Acceso al directorio de métodos maestros de la tabla de secuencias

¢ En la tabla de secuencias, no se puede agregar ni quitar lineas.

¢ En el cuadro de dialogo Sequence Parameters, puede cambiarse el comentario
de la secuencia y el uso de la informacion de la tabla de secuencia. Todos
los demas campos deben definirse durante la adquisicion de datos o no se
aplican al reprocesamiento.
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Sequence Parameters: Instrument 1 LI

Dperator Mame:
= Diata File

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

& Auto

Prefis: Caunter

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

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

-

¥ Usze Sequence T able Information I J

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

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

= Fraction rformation ChemiStone

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

od |
ak I Cancel | Help |

Figura 17

Parametros de secuencia en el analisis de datos

Como guardar secuencias en la vista Analisis de datos

El mentu Sequence no sé6lo ofrece la posibilidad de guardar la secuencia des-

3

pués de modificar la tabla de la secuencia, los parametros de la secuencia o los
parametros de salida de la secuencia, sino que, ademas, permite guardar una
secuencia de analisis de datos (que se guarda en un contenedor de secuencias)

como plantilla de secuencias.

Esta funcién puede resultar titil cuando se afaden lineas de secuencia a la

tabla de secuencias directamente durante la adquisiciéon. Estas lineas adicio-
nales sélo se encuentran disponibles en ese contenedor de secuencias especif-
ico y no en la plantilla de secuencias original.
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Al guardar una secuencia en una plantilla de secuencias nueva, se convierte
automaticamente el archivo de secuencias para que todos los campos se pue-
dan volver a editar.
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° o Creation desactivada

¢Trabajar con la Unique Folder Creation activada o desactivada? 38
Flujo de trabajo con la Unique Folder Creation desactivada 40

Migracion de contenedores de secuencia 44

En este capitulo se ofrece informaciéon sobre como trabajar con la opciéon
Unique Folder Creation desactivada, lo que le permite almacenar datos como en
las revisiones B.01.03 o anteriores de la ChemStation. Este modo no aprove-
cha todas las ventajas de la tultimas funciones de revisiéon de datos y reproce-
samiento de la ChemStation.
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;Trabajar con la Unique Folder Creation activada o desactivada?

38

El nuevo concepto de datos tal como se ha descrito en los capitulos anteriores
ofrece varias ventajas:

¢ Los datos de secuencia no se sobrescriben. Cada adquisicion de secuencia
almacena los archivos de datos resultantes en su propio contenedor de
secuencias con un nombre Unico.

¢ Con el concepto de contenedor de secuencia, los datos se almacenan junto a
toda la informacién necesaria para el analisis de datos, es decir, copias del
fichero de secuencia y de todos los métodos utilizados con la secuencia.
Estos métodos pueden modificarse con una entrada especifica de secuencia
y no influyen en el método maestro original. Por lo tanto, el concepto de
contenedor refuerza el significado de una secuencia como un conjunto de
archivos de datos y métodos pertenecientes a la creacion de resultados.

¢ En la vista Data Analysis se puede realizar la revision y el reprocesamiento
de datos a través de la tabla de navegacion.

¢ El concepto de contenedor de datos proporciona el preacondicionamiento
optimo para la Opciéon ChemStation OpenLAB, lo que permite el intercam-
bio de datos con el gestor de contenidos empresariales (ECM) OpenLAB de
Agilent.

Sin embargo, puede haber situaciones en las que los usuarios quieran almace-
nar sus datos como en la revisiéon B.01.03 o anteriores de la ChemStation y tra-
bajar de acuerdo con los flujos de trabajo correspondientes:

¢ Durante la implementacion de métodos puede resultar mas comodo tener
s6lo un método tanto para la adquisicién como para el analisis de datos de
forma que los cambios estén disponibles automaticamente para adquisicio-
nes y reanalisis futuros de datos ya adquiridos.

* Los datos de varias adquisiciones deben estar en una carpeta, p. €j., en el
caso de una adquisicioén parcial.

¢ Las macrosoluciones personalizadas de un sistema ChemStation disefiadas
para revisiones anteriores pueden requerir que los datos, métodos o
secuencia se almacenen de acuerdo con el esquema organizativo de datos
antiguos.
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¢ Cuando la ChemStation B0,04.01 se ejecuta en un laboratorio en el que tam-
bién existe un sistema que funciona con las revisiones B.01.03 o anteriores
de la ChemStation, puede ser mas practico utilizar el mismo modo organiza-
tivo de datos en todos los sistemas.
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Para poder trabajar con un concepto de almacenamiento de datos como el de
las revisiones de la ChemStation anteriores a la B.02.01, la ficha Sequence del
cuadro de dialogo Preferences tiene una seccion Almacenamiento de datos
Aqui puede elegir entre Unique Folder Creation ON y Unique Folder Creation OFF
(Figura 18 en la pagina 40). Por defecto, esta seleccionada Unique Folder Cre-
ation ON. Unique Folder Creation ON habilita el concepto de almacenamiento de
datos tal como se ha descrito en los tres capitulos anteriores.

i

Paths ~Sequence I Signal/Review Dptionsl

r—[Data Storane

" Unigque Folder Creation ON

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

% Urique Folder Creation OFF

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

—Mame Patter
=Heql> <Dater <Timex . |
SEQUENCE_MAME 2008-04-24 09-14-34

Cancel | Help |

Figura18 Cuadro de dialogo Preferences/Ficha Sequence

La activacion o desactivacion de la Unique Folder Creation solo afecta a las adquisiciones
futuras, pero no modifica la organizacion de datos de los datos ya adquiridos.

Le recomendamos que decida entre estos dos métodos al comienzo del trabajo y que no
alterne entre ellos.

Con ChemStation OpenLAB y la opcion de seguridad ChemStore/Security Pack no se
puede desactivar la opcion Creacion de carpeta Gnica.
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Seleccionar Unique Folder Creation Off afecta del modo siguiente al almacena-
miento de datos:

* Los datos de secuencia no se adquieren en un contenedor de secuencias,
sino directamente en el subdirectorio tal como se ha especificado en los
Sequence Parameters (Figura 4 en la pagina 14). Por lo tanto, la estructura
del nombre de secuencia aparece atenuada en la ficha Sequence del cuadro
de dialogo Preferences (Figura 18 en la pagina 40).

¢ Esto quiere decir que para adquisiciones de dos o mas secuencias, los datos
pueden adquirirse en el mismo subdirectorio. Esto implica el riesgo de
sobrescribir los datos existentes, pero por otro lado permite dividir secuen-
cias mediante una ejecucion de secuencias parcial y seguir combinando los
resultados en una carpeta (lo cual no seria posible teniendo activa la opciéon
Unique Folder Creation .

¢ Con los datos no se almacena ningiin método de secuencia (.M) ni copia del
fichero de secuencias (.S), sino sélo el fichero de registro de secuencias y el
fichero de lotes (.B). Esto quiere decir que sélo estan disponibles los métod-
0s y secuencias de las rutas especificadas en el cuadro de didlogo
Preferences (Figura 2 en la pagina 12). Estos deben utilizarse tanto para la
adquisiciéon como para la revision y el reprocesamiento de datos. Los cam-
bios de método especificos de secuencias o archivos de datos s6lo pueden
almacenarse guardando el método con un nombre diferente. De no hacerlo
asi, estos cambios se aplicaran también al método de adquisicion. Por otro
lado, este comportamiento puede ser deseable durante el desarrollo del
método.

¢ No hay métodos especificos de archivos de datos ACQ.M y DA.M almacena-
dos. Sélo es posible guardar la informacion sobre la adquisicion original
incluyendo dicha informacién en el informe o seleccionando Save Method
with Data en la lista de control de rutinas del método (Figura 19 en la
pagina 42). Con esta opcioén, el método de adquisicién se guardara como
RUN.M en cada fichero de datos.
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Run Time Checklist: Instrument 1 x|

r— Check Method Sections to Run

™ Pre-Run Command / Macro I
¥ Data Acquisition

¥ Standard Data Snalysis

™ Customized Data Analysis Macro I

' Save GLF Data

™ Post-Hun Command ¢ Macm I

Ok I Cancel | Help

Figura 19 Lista de control de analisis: Guardar método con datos

La interfase de usuario mejorada de la ChemStation que se incluye con la Che-
mStation B.02.01 también esta disponible cuando la opcién Unique Folder Cre-
ation esta desactivada. Sin embargo, hay funciones que no pueden
aprovecharse en este modo. Estas mismas limitaciones se aplican también a
cualquier analisis adquirido con revisiones de la ChemStation anteriores a la
B.02.01.

¢ Cuando hay una secuencia cargada en la tabla de navegacion, el conjunto de
herramientas de reprocesamiento aparece atenuado (Figura 20 en la
pagina 42). Las secuencias adquiridas en este modo de almacenamiento de
datos sélo se procesan en la vista Method and Run Control utilizando la opcién
Reprocessing only de Parametros de secuencia (Figura 21 en la pagina 43).

28, Instrument 1 (online): Data Analysis

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

JE\gna\s iy L | wethods L% brdy [y () LC_DEMO M fosquence) eI
N A y L
all |[secmenmmes S| M B Pl SE 24 3 020
=} CACHEM32411DATA
2 DEMo v |Line  [mj |vial Sample Name | Method Name sample Type  |Man.. |Callevel [Sa
LB BATOH y B0 1 15 IsocraticStd. 1 BATCH.M Calibration -
L& Le DEwoi ] H 15 Isocratic 5td, 1 BATCH.M Calbration - 1
§ singlsRuns =0 3 1/s Tsocratic Std. 1 BATCH.M Control Sample -
+C2 ESTD_DAD [m] 4 16 Tsocratic Std, 2 BATCH.M Sample -
153 FRACTION_COLLECTION o B AR Ea————— Fre=m [ — |

1
= B 1

13 1510_DAD

Figura20 Tabla de navegacion para secuencias adquiridas con la Unique Folder Cre-
ation desactivada
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Sequence Parameters: Instrument 1

Operator Hame:

o Smith

—Data File

Path: IE:\M_I.J ChemStation FileshDiatah

ﬂ Subdirectony:  |SUBDIRECTORY

According to Runtime Checklist
Acquisition Onl

At
Frefin: Caurter:
€ Prefis/Counter  [5161 Joonoo
— Part of methods to wn Shutdown
Acoording bo Rumtime Checklizt ﬂ ™ Post-Sequence Command/acro

| [Z]
Mot Ready Timeout: |U minutes

Figura 21

1

Reprocesamiento de datos de secuencia adquiridos con la Unique Folder

Creation desactivada

¢ Con las opciones de uso de método Individual Method from Data File y Sequence

Method (véase Figura 10 en la pagina 23), aparecera un mensaje de adver-

tencia cada vez que haga doble clic en un analisis de la tabla de navegacion
cuyo método individual/método de secuencias no exista. Tal y como se ha

descrito anteriormente, estos métodos no se almacenan con los datos. En
este caso, la Ginica opcién importante para la revisiéon de datos es Current

Method.
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Migracion de contenedores de secuencia

a4

ChemStation proporciona una herramienta para migrar datos que no perte-
nezcan a un contenedor a un formato de contenedor de secuencias. Para reali-
zar con éxito esta tarea, es necesario que esté disponible el archivo de
secuencia original. Debe contener todas las lineas de secuencia necesarias y
seguir el esquema de denominacién de archivos de datos originales para
reprocesar todos los archivos de datos de la secuencia. Asimismo, todos los
métodos de la columna Método de la tabla de secuencias deben estar disponi-
bles.

Para realizar la migracion,

inicie Sequence Container Migration desde el ment Sequence de la vista Data Anal-
ysis.

"= Sequence Container Migration 5[

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

ﬂSelect Sequence Template | |C:\Chem32\1 \SEQUENCESBATCH.S
[0 Select Method Path | |E:\Ehem32\1 SMETHODS
=] Select Source | IC.\ChemSZ\‘I SDATANDemo
=} Select Destination I |C:\Chem32\1 SDATANDEmo_data
Meszages and warnings: ;I

Start Cloze Help |

Figura22 Migracion de contenedores de secuencia

Rellene los siguientes campos obligatorios (véase Figura 22 en la pagina 44):

Select Sequence Template: Seleccione el archivo de secuencia .S que contenga la
tabla de secuencia que coincida con el conjunto de datos que desea migrar.

Select Method Patch: Seleccione el directorio en el que se encuentran los métod-
os a los que se hace referencia en la tabla de secuencia.
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Select Source: Seleccione el directorio que contiene los archivos de datos que
desea migrar.

Select Destination: Especifique la ruta y el nombre del contenedor de secuencias
que desee crear. Puede seleccionar una carpeta existente o crear una nueva.

Una vez rellanados todos los campos, puede dar comienzo la migracion.
Se realizaran los siguientes pasos:
e Se creara el directorio del contenedor de secuencias.

¢ La plantilla de secuencia se copiara en el contenedor. Asimismo, se conver-
tird a un estado en el que se pueda reprocesar archivos de datos en la vista
Data Analysis (véase “Analisis de datos: reprocesamiento de datos” en la
pagina 33).

¢ Los métodos a los que la tabla de secuencia hace referencia se copian desde
la ruta de método especificada en la carpeta del contenedor.

* Los archivos de datos, el libro de registro de secuencia y el archivo de lotes
se copian desde el directorio de origen de los datos al directorio de destino.

¢ De acuerdo con la informacién de la tabla de secuencia, se realiza una copia
del método correspondiente en cada archivo de datos como DA.M.

Una vez finalizada la migraciéon del contenedor, aparecera un mensaje de
migracion correcta en el campo Messages and Warnings. En caso contrario, apa-
recera un mensaje de advertencia para indicar que se produjo algin problema
durante la migracion.
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A

Add
Agregar

Apply Manual Events from Method
Aplicar eventos manuales del método

Batch
Lote
Browse
navegacion

c

ChemStation Data Analysis

Andlisis de datos de la ChemStation
Configuration Editor

Editor de configuracion
Current Method

Método actual

D

Data
Datos
Data Analysis
Anélisis de datos
Data Analysis Task
tarea de andlisis de datos
Data Review
Revision de datos
Data Review Options
Opciones de revision de datos
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Individual Method from Data File
Utilizar método de fichero de datos
Individual Method from Data File (DA.M)

Meétodo individual de un fichero de
datos (DA.M)

Integration Events Table
tabla Eventos de integracion

L

Load Signal
Cargar sefal
Load Signal Options
Opciones de carga de sefial

M

Manual Events
Eventos manuales
Messages and Warnings
Mensajes y advertencias
Method
Método
Method and Run Control
Control de analisis y método

N

Name Pattern

Patron de nombre
New

Nuevo

0

Ok
Aceptar

P

Partial Sequence
Secuencia parcial
Parts of method to run
partes del método que se va a analizar
Paths
Rutas
Preferences
Preferencias

Remove
Quitar
Remove Manual Events from Method
Quitar eventos manuales del método
Reprocess
Reprocesar
Reprocess Only
solo reprocesar
Reprocessing only
Solo reprocesamiento

S

Sample Info

Informacion de muestra
Save as new Master Method

Guardar como Método maestro nuevo
Save Method with Data

Guardar método con datos

Flujo de trabajo de ChemStation



Glosario Ul

Select Destination
Seleccionar destino

Update Sequence Method
Actualizar método de secuencias

Select Method Patch

Seleccionar parche de método Vv
Select Sequence Template View
Seleccionar plantilla de secuencia Ver

Select Source
Seleccionar origen
Sequence
Secuencia
sequence container
contenedor de secuencias
Sequence Container Migration
Migracién de contenedores de
secuencia
Sequence Method
Método de secuencias
sequence methods
métodos de secuencia
Sequence Parameters
Parametros de secuencia
Signal/Review Options
Opciones de revision/sefializacion

U

Unique Folder Creation
Creacion de carpetas Unicas
Unique Folder Creation Off
Creacion de carpetas Unicas desacti-
vada
Unique Folder Creation OFF
Creacion de carpetas Unicas desacti-
vada
Unique Folder Creation ON
Creacion de carpetas Unicas activada
Update Manual Events of Method
Actualizar eventos manuales del mét-
odo
Update Master Method
Actualizar método maestro
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En este manual

Con la revisiéon B.02.01 o posterior de ChemSta-
tion, las prestaciones de revision y reprocesa-
miento de datos han mejorado notablemente y
ahora permiten revisar rapidamente los datos
de los resultados.

Las nuevas funciones de almacenamiento de
datos de la ChemStation ayudan a organizar de
forma eficiente los métodos y datos de secuen-
cia.
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