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Cua de Rutina (Modul) - iconNMR

Diagrama de taules per el modul iconNMR
Fer diagrama base de dades en Visio.
Reunio 11-04-12

Les frases taxades volen dir que ja ha estat implementat.

e Formulari d'enviar un Sample i My Samples:

o A Pracaccad mnlaec no-ha da co o

~ Fer el Changelog file versio 1.3.1.

o Diagrama en Visio de taules de iconNMR.

Exemple nom fitxer: bumblebee-file-311-20120521-171900.txt on:

e 311 = id fitxer, id de la cua, id de ['usuari
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e 20120521 = any-mes-dia
e 171900 = hora-minuts-segons

sermn_wiki:userpages:marta:cua_rutina https://sermn.uab.cat/wiki/doku.php?id=sermn_wiki:userpages:marta:cua_rutina&rev=1337766253

Notes d'en Miquel sobre I'lconNMR

Per ara deixo aqui la informacié que he recopilat sobre la programacié externa d'experiments a
I''conNMR (cua de rutina),

Per fer

e Decidir quins experiments s'ofereixen a la cua de rutina. Consultar els experiments a les
carpetes C:\Bruker\TOPSPIN\exp\stan\nmr\par.iconnmr i
C:\Bruker\TOPSPIN\exp\stan\nmr\par.SeRMN de |'espectrometre Avance DPX-250
ROBOT (iconnmr_parameter_sets.txt).

» Decidir quins parametres d'adquisicié deixem que pugui modificar 'usuari. Alternativament, es
podria definir un cataleg més ampli d'experiments, per exemple, amb diferents sw, ns, d1,
etcetera.

e Decidir quins solvents s'ofereixen a la cua de rutina (iconnmr_solvents.txt).

¢ Decidir com s'indica si la mostra ja ve preparada per l'usuari o si I'hnem de preparar nosaltres.
Cal guardar aquesta informacié al programa de reserves?

e Decidir com s'indica si cal processar i representar els experiments. Cal guardar aquesta
informacié al programa de reserves?

e Redactar unes notes breus sobre coém exportar els fitxers i importar-los a I'lconNMR.

* Que fem amb les opcions SUBMIT i NO_SUBMIT?

* Decidir el titol dels experiments, per exemple: <data> <hora> - <sample name> \n
<experiment> - <solvent> - <parameter set> [(modif)] on (modif) només s'afegeix si s'ha
modificat algun valor per defecte de I'experiment (parameter set) triat.

Fitxers per programacio d'experiments

Aquest és un exemple senzill de fitxer per programar experiments a I'lconNMR. En aquest exemple,
es programen dos experiments per una mostra d'un usuari,

# iconnmr external setup file
#

# dual experiment test file - default parameters modified
#

USER SeRMN

HOLDER 33

NAME ext-set-test-003

SOLVENT aceton

#

# begin of 1st experiment

#

EXPNO 1
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NO SUBMIT

PARAMETERS sw,20,01p,0,ns,512

EXPERIMENT teo proto

TITLE ext-set-test-004\n 1D-1H-experiment
#

# end of 1lst experiment

#

# begin of 2nd experiment

#

EXPNO 2

NO SUBMIT

PARAMETERS ns, 32k

EXPERIMENT teo carboni

TITLE ext-set-test-00\n 1D-13C-experiment
#

# end of 2nd experiment

#

# end of holder definition

END

Aquest altre exemple és més complet, i il-lustra com programar experiments per multiples mostres
i usuaris. Per exemple, pel primer usuari es programa un experiment per una mostra, i pel segon i
tercer usuaris es programen dos experiments per cadascuna de les dues mostres enviades pels
usuaris,

# iconnmr external setup file
#
# three users

# #### BEGIN USER
USER SeRMN

# #### #### BEGIN SAMPLE (HOLDER)
HOLDER 31

DELETE

NAME userl-samplel

SOLVENT cdcl3

# HHHE #HHE #4444 BEGIN EXPERIMENT
PARAMETERS ns,128,swp,15,td, 8192

EXPERIMENT teo proto

TITLE userl-samplel-expl

#H## ##4## END SAMPLE (HOLDER)

END

#### BEGIN USER
USER avirgili

#### #### BEGIN SAMPLE (HOLDER)
HOLDER 32

DELETE

NAME user2-samplel
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SOLVENT dmso

#i## #### #### BEGIN EXPERIMENT
PARAMETERS ns,128,swp,15,td, 8192
EXPERIMENT teo proto

TITLE user2-samplel-expl

#HHH ### #### BEGIN EXPERIMENT
EXPERIMENT teo carboni

TITLE user2-samplel-exp2

#i### #### END SAMPLE (HOLDER)
END
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#### #### BEGIN SAMPLE (HOLDER)
HOLDER 33

DELETE

NAME user2-sample2

SOLVENT dmso

#### #H##A# #### BEGIN EXPERIMENT
PARAMETERS ns, 128, swp, 15,td, 8192
EXPERIMENT teo proto

TITLE user2-sample2-expl

#H## ### #### BEGIN EXPERIMENT
EXPERIMENT teo carboni

TITLE user2-sample2-exp2

#### #### END SAMPLE (HOLDER)
END

#### BEGIN USER
USER urquima

#i### #### BEGIN SAMPLE (HOLDER)
HOLDER 34

DELETE

NAME user3-samplel

SOLVENT aceton

#HH i #### BEGIN EXPERIMENT
PARAMETERS ns,128,swp,15,td, 8192
EXPERIMENT teo proto

TITLE user3-samplel-expl

#i## #H #4## BEGIN EXPERIMENT
EXPERIMENT teo carboni

TITLE user3-samplel-exp2

#### #### END SAMPLE (HOLDER)
END

#i## #### BEGIN SAMPLE (HOLDER)
HOLDER 35

DELETE

NAME user3-sample2

SOLVENT cdcl3
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#### #### #### BEGIN EXPERIMENT
PARAMETERS ns,128,swp,15,td, 8192
EXPERIMENT teo proto

TITLE user3-sample2-expl

##t## #### #### BEGIN EXPERIMENT
EXPERIMENT teo carboni

TITLE user3-sample2-exp2

#### #### END SAMPLE (HOLDER)
END

El resultat és pot veure a la seglient captura de pantalla,
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En aquest cas, els experiments no inclouen el parametre NO_SUBMIT i IconNMR els importa,
programa i envia a la cua alhora. En aquests casos, és recomanable posar el programa IconNMR en
mode HALT (prémer el botd J_u) per tal de poder comprovar que els experiments s'hagin importat
correctament. Llavors, un cop verificats, només cal prémer el boté E perqué el programa comenci a
processar els sol-licituds.

<note important>Aixi doncs, els experiments a programar a I'lconNMR es poden exportar en
un unic fitxer.</note>

Altres fitxers d'exemple emprats a les proves. COMPTE! abans d'importar-los cal substituir les
extensions .ext per .001, .002,... d'acord amb el nimero al final del nom del fitxer -001, -002,...)
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e iconnmr-external-setup-001.txt
e iconnmr-external-setup-002.txt
e iconnmr-external-setup-003.txt
e jconnmr-external-setup-004.txt
e iconnmr-external-setup-005.txt
e jconnmr-extset-mult_users-mult_samples-submit-1.txt

Notes sobre I'is de fitxers externs per programar experiments

Aquestes son les notes que vaig prendre mentre feia proves amb diferents fitxers. Caldra tenir-les
present a I'hora d'introduir la informacid a la base de dades del Bumblebee, i quan es generin els
fitxers.

e La importacio dels fitxers és gairebé immediata. Tan bon punt es copien a la carpeta
C:\Bruker\TOPSPIN\prog\tmp el programa els importa i mostra a la pantalla de I''conNMR.

e Els fitxers importats es mouen a la carpeta C: \Bruker\TOPSPIN\prog\tmp\save, de forma
que, en cas de necessitat, es podrien recuperar, editar (si calgués), i moure de nou a la carpeta
C:\Bruker\TOPSPIN\prog\tmp.

e Després del parametre EXPERIMENT només pot anar TITLE, qualsevol altre parametre es
descarta. Aixi doncs, cal respectar I'ordre de definicio dels parametres que es mostra al fitxer
d'exemple anterior.

e El nom de l'usuari ha de ser exactament un dels definits a I'lconNMR, i les majuscules i
mindscules no sén equivalents (case sensitive!)

e El nom del solvent ha de ser un dels noms reconeguts pel TopSpin/lconNMR

¢ Si el nom de la mostra es repeteix encara que sigui en un altre holder, els EXPNO
s'incrementaran perque no coincideixin amb els EXPNO de la mostra d'igual nom en un holder
diferent.

* No sé quin és el limit per TITLE, perd accepta sense problemes frases tan llargues com: TITLE
<data - hora> - ext-set-test-00\n 1D-13C - aceton - teo_carboni (modif).

e Si per error s'assigna el mateix HOLDER i EXPNO a una segona mostra, els experiments es
programen al HOLDER indicat, pero els EXPNO s'incrementen per no coincidir amb els ja
definits. Malauradament, com que només es pot posar una mostra per holder, el que passara és
que a I'lconNMR haurem de moure aquests experiments al holder correcte.

¢ Sj s'envien nous experiments a un holder amb experiments definits, els nous experiments
s'afegeixen darrera dels existents, amb I'EXPNO incrementat per respectar els existents. Pero si
s'afegeix el parametre DELETE darrera del parametre HOLDER, els experiments existents
s'esborraran abans d'afegir els nous, sense tenir en compte I'estat dels experiments (submitted,
available, etc.).

Captures de pantalla de I'lconNMR

Vaig fer varies captures de pantalla del programa IconNMR després d'importar diferents
fitxers. Aquestes captures il-lustren els errors i problemes que es poden produir. Quan tingui una
estona les comentaré.
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