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Die Digitalisierung ist in vielen Bereichen des täglichen Lebens 
bereits fest verankert und bildet auf vielfältige Art die Basis für 
Künstlicher Intelligenz (KI)-basierten Fortschritt. Bisher sind al-
lerdings umfassende Strategien zur Digitalisierung der Abläufe 
in Forschungseinrichtungen, insbesondere akademischen For-
schungseinrichtungen, selten etabliert. Auch in der chemischen 
Forschung werden manuelle, konventionelle Dokumentationen 
und Verfahren meist noch nicht durchgängig durch digitale 
Prozesse abgebildet und KI-unterstützte Strategien bilden eine 
bisher untergeordnete Rolle. Dies gilt insbesondere für die syn-
thetische Chemie. Es gibt einige Beispiele in der Literatur, die 
belegen, wie Digitalisierung und damit einhergehend auch Me-
thoden der KI die Arbeitsweise in der Synthesechemie verän-
dern und optimieren können1, allerdings hat sich deren Anwen-
dung meist noch nicht durchgesetzt. Ein häufi ger Grund hierfür 
ist häufi g die Verwendung von proprietären Modellen und der 
damit verbundene fehlende Zugang zu den Entwicklungen für 
den großen Teil der  Gemeinschaft der Chemiker. 

Die Umstellung von Arbeitsbereichen auf digitale Prozesse mit 
einem hohen Anteil an experimenteller Forschung bedeutet 
eine große Herausforderung, da vielfältige Aspekte und etab-
lierte Methoden neu betrachtet werden müssen. Die Arbeits-
gruppe von Stefan Bräse am Karlsruher Institut für Chemie 
(KIT) in Karlsruhe hat sich zum Ziel gesetzt, Verfahren zur Di-
gitalisierung von Arbeitsabläufen zu entwickeln und als Open 
Source anderen Wissenschaftler(inne)n zur Verfügung zu stel-
len.2 So soll ein für alle Wissenschaftler(innen) frei zugängli-
ches Software-Portfolio für eine gemeinschaftliche Weiterent-
wicklung etabliert werden. Die Beiträge zur Gestaltung der 
Digitalisierungsprozesse in der Chemie sollen die Grundlage 
zur weiteren Entwicklung und Bereitstellung von verschiedens-
ten Methoden der künstlichen Intelligenz bilden.

Das elektronische Laborbuch (ELN) als zentrales Digitalisie-
rungsinstrument

Ein wichtiges Instrument zur Digitalisierung von Forschungs-
abläufen in der experimentellen Forschung sind elektronische 
Laborjournale (ELN). Sollen diese in der chemischen Forschung 
effi zient eingesetzt werden, müssen sie zusätzlich zu meist übli-
chen generischen ELN-Funktionen Chemie-spezifi sche Funktio-
nen beinhalten. Es müssen zum Beispiel Funktionen zum Abbil-
den und Verarbeiten von chemischen Strukturen zur Verfügung 
stehen, es müssen einfache Rechnungen zum automatischen 
Ausfüllen von Reaktionstabellen zur Reaktionsplanung und Aus-
beuteberechnung eingebettet werden und auch die Darstellung 
von analytischen Datenfi les oder Messdaten im Allgemeinen 
unterstützt werden. Das ELN sollte für eine weitere Abbildung 
des Forschungsprozesses eine Anbindung an Messgeräte oder 
Geräte zur Reaktionsdurchführung unterstützen, auch sollte es 
an interne oder externe Datenbanken angeschlossen werden 
können, sodass den Wissenschaftler(inne)n ein erweiterbares 
Konzept zum Managen der Laborprozesse bereitsteht. Neben 
anderer ELN-Software verschiedener Anbieter3,4 bietet das von 
der Gruppe Bräse entwickelte ELN namens Chemotion5,6 sol-
che Möglichkeiten. Neben den typischen Grundfunktionen, die 
für chemisches Arbeiten nötig sind (Abb. 1A), werden Abläufe 
zur automatischen Generierung von Projektberichten oder der 
Supplemental Information für Publikationen unterstützt. Das 
ELN bietet Möglichkeiten, den Forschungsablauf durch digita-
le Dokumentation zu vereinfachen und die digitale Erfassung 
der Prozesse erlaubt wiederum die Anpassung der Forschung 
an die Anforderungen zur Erzeugung von FAIRen (Finable, Ac-
cessible, Interoperable, Reusable) Daten. Dies kann Vorteile 
für die eigene Arbeit oder die der Forschungsgruppe bieten, da 
Dokumentation und Daten nachhaltig gesichert und auch wie-
der gefunden werden können. Die Erzeugung von FAIRen Daten 
ist darüber hinaus ein wesentlicher Aspekt für die Generierung 
von maschinenlesbaren Daten, die eine Grundvoraussetzung 
für die Entwicklung von Methoden künstlicher Intelligenz sind. 
Die Erfüllung der FAIR Data Prinzipien wird von mehr und mehr 
Journalen aber auch Fördergeldgebern erwartet und die Nut-
zung von ELNs kann einen wesentlichen Beitrag zum Erreichen 
dieses Ziels leisten. 

Die digitale Erfassung von Forschungsdaten durch ein ELN er-
möglicht die Einbindung von KI-basierten Methoden und deren 
Nutzung für die eigene Forschung. Eine Implementierung von 
einzelnen Methoden auch außerhalb einer ELN-Arbeitsumge-
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bung ist zwar in vielen Fällen auch denkbar, eine Verbindung 
von Dokumentation bzw. Planung und KI-Modell unterstützt je-
doch darüber hinaus eine effi ziente Einbringung in den gesam-
ten Forschungsprozess. Dies wurde im Falle von Chemotion 
beispielhaft für die Generierung von kombinatorischen Mole-
külbibliotheken, die Vorhersage von physikalischen Parame-
tern, die Einbindung von Synthese-Vorhersage bzw. Retrosyn-
these-Modellen und die KI-basierte Qualitätsanalyse gezeigt. 

Syntheseplanung - Generierung von (virtuellen) Molekülbib-
liotheken und Vorhersage

Der Einsatz von neuen Methoden in der Synthesechemie kann 
schon sehr früh im Planungsstadium der Synthese beginnen. 
Insbesondere in der anwendungsorientierten Forschung sind 
Wissenschaftler(innen) auf Experimente mit verschiedenen 
Derivaten einer Substanzklasse angewiesen. In jenen Fällen, 
in denen eine Bibliothek an Verbindungen in Betracht gezogen 
werden kann, kann ein ELN die Tools zur Verfügung stellen, die 
zur Erzeugung der theoretisch möglichen Derivate und deren 
Bewertung nötig sind. In Chemotion ist dies durch die Funkti-
on ChemScanner 7 möglich, die es erlaubt, eine Grundstruktur 
zu defi nieren und an gekennzeichneten Positionen der Grund-
struktur verschiedenste Reste einzuführen. Die Erstellung der 
theoretisch denkbaren Molekülstrukturen erfolgt durch eine 
kombinatorische Zusammenstellung der Grundstruktur und den 
gewünschten Resten. Die Einzelergebnisse der erzeugten virtu-
ellen Molekülbibliothek können in einem nächsten Schritt durch 
theoretische Modelle bewertet werden, um die Relevanz der 
einzelnen Moleküle für eine spezielle Anwendung abschätzen 
zu können. Beispiele für ein solches virtuelles Screening von 
Molekülen wurden zur Identifi zierung von Materialien für OLEDs 
(Organic Light Emitting Diodes) auf Basis von DFT (density func-
tional theory)-Rechnungen implementiert (Abb. 1B). Die im ELN 
abgebildeten DFT-Rechnungen8 können wertvolle Hinweise auf 
die Eignung der Materialien zur Verwendung als Emitter, Dopant 
oder Organische Halbleiter in den jeweiligen Schichten einer 
OLED liefern. Prinzipiell ist aber auch die Einbringung anderer 
theoretischer Modelle zum Beispiel aus dem Bereich der phar-
mazeutischen Chemie9 in ein ELN denkbar. Hierzu müssen die 
Modelle für eine Nutzung entweder direkt eingebunden oder 
über einen Web-Service zur Verfügung gestellt und angebunden 
werden. Die Kombination von elektronischen Laborjournalen 

und Simulationsmodellen bietet einen großen Mehrwert für 
Wissenschaftler(innen), denn die bereitgestellten Informatio-
nen können einen wesentlichen Beitrag zum Erfolg von anwen-
dungsorientierten Syntheseprojekten leisten. 

Nutzung von Modellen zur Synthese und Retrosynthese

In üblichen Forschungsvorhaben wird nach der Defi nition von 
Zielverbindungen für die Synthese im Labor eine Recherche 
der möglichen Syntheseschritte vorgenommen. Dies wird ty-
pischerweise mit Hilfe von Datenbanken durchgeführt, oder 
kann auch, unterstützt durch KI, für viele Moleküle gleichzeitig 
erfolgen. Besonders hilfreich ist es für Wissenschaftler(innen), 
wenn die jeweils relevante Informationsquelle direkt über das 
ELN verfügbar ist und damit die nötigen Informationen zentral 
zusammengeführt werden können. In Chemotion ELN werden 
Möglichkeiten für beide Verfahren, Datenbank- und KI-unter-
stützte Reaktionsplanung, eingebunden. Zur Recherche in der 
Datenbank SciFinder (Chemical Abstract Service) wurde eine 
Anwendungsprogrammierschnittstelle (API) eingebunden, die 
die Recherche von Reaktionen und Molekülen über die Oberfl ä-
che des ELNs ermöglicht und die Ergebnisse der Suche anzeigt. 
Durch einen Link zur SciFinder-Datenbank können alle weiteren 
verfügbaren Informationen zugänglich gemacht werden. Insbe-
sondere durch Fortschritte in den letzten Jahren wurde Maschi-
nelles Lernen erfolgreich zur Retrosynthese und auch Reakti-
onsvorhersage eingesetzt und einige automatisierte Verfahren 
sind mittlerweile in weiten Bereichen durchaus konkurrenzfähig 
zu manuell durchgeführten Syntheserecherchen. Modelle von 
Unternehmen wie IBM10 oder auch akademischen Gruppen11 
konnten in der Vergangenheit ihre Leistungsfähigkeit unter Be-
weis stellen und können entweder über Web-Services12 oder 
die Lizenzierung der Software13 in die Syntheseplanung einbe-
zogen werden. Insbesondere jene Verfahren, die durch Publika-
tionen der zugrundeliegenden Modelle in bestehender Software 
abgebildet werden können, besitzen hier einen großen Nutzen 
für die Allgemeinheit. Eine Einbindung eines solchen offenen 
Modells14 wurde in Chemotion ELN vorgenommen und konnte 
so in die Arbeitsabläufe der Wissenschaftler(innen) direkt inte-
griert werden. Die Synthesechemiker erhalten so unabhängig 
von der Verwendung verschiedener externer Datenbanken Zu-
gang zu den KI-Entwicklungen und werden in der Planung der 
einzelnen Syntheseschritte direkt über das ELN unterstützt. 

Abb. 1: A. Übersicht einer beispielhaften Synthese-Dokumentation in Chemotion ELN. B. Grafi sche Übersicht über durchgeführte DFT-Rechnungen (hellblau): 
Darstellung ausgewählter Parameter im User Interface des ELNs und Einordnung gegenüber Referenzwerten (dunkelblau). 

A. B.
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Geräteintegration und Erarbeitung von maschinenlesbaren 
Beschreibungen

ELNs unterstützen viele Bereiche der Reaktionsplanung und 
Vorbereitung, sie sind auch eine wertvolle Stütze zur Doku-
mentation der synthetischen Arbeit und der Speicherung der 
während des Prozesses entstehenden Forschungsdaten. Der 
Nutzen einer solchen Software erhöht sich weiter, wenn sie 
mit Maschinen und Geräten interoperabel eingesetzt werden 
kann. Dies ist zunächst wichtig, um einzelne Laborgeräte 
steuern zu können und die resultierenden Daten speichern 
zu können. In Zukunft könnte durch Interoperabilität von ELNs 
mit Maschinen der Weg hin zu roboterunterstützter oder auto-
matisierter Syntheseforschung geebnet werden. Zur Interope-
rabilität eines ELNs mit maschinellen Prozessen werden gut 
defi nierte Schnittstellen zur Anbindung benötigt. Für eine er-
folgreiche Anbindung von Automationsanlagen müssen aller-
dings ebenfalls Methoden zum Generieren von maschinenles-
baren Synthesebeschreibungen eingebunden sein. Während 
die Anbindung von Geräten zur Remote-Steuerung für viele 
Anwendungen in Chemotion ELN gelöst wurde15 und auch 
die Integration von Analyseinstrumenten zum automatischen 
Transfer von Messdaten für viele Beispielimplementierungen 
gelang16, wird ein Fokus der nächsten Arbeiten auf einer An-
passung der Systembeschreibungen an maschinenlesbare 
Prozesse liegen. Arbeiten von Gruppen wie Lee Cronin17 und 
Alan Coope18 zeigen bereits jetzt beispielhaft, inwieweit sich 
maschinenlesbare Synthesedaten von bisherigen digitalen 
Formaten unterscheiden, und weisen Wege auf, wie beide 
Konzepte im Laboralltag miteinander in Einklang gebracht 
werden können. 

Einbindung von KI-basierter Qualitätsanalyse zur automati-
schen Auswertung von Ergebnissen

Nicht nur digitalisierte und maschinenlesbare Protokolle, 
sondern insbesondere auch die Erzeugung lesbarer, digitaler 
Messdaten spielt eine wichtige Rolle. Nur auf Basis von digital 
erfassten und lesbaren Messdaten könnten in Zukunft effi zien-
te, KI-basierte Qualitätsanalysen durchgeführt werden. Diese 
sind wichtig, um Schritt für Schritt Wissenschaftler(innen) zu 
entlasten, sie sind aber auch eine notwendige Voraussetzung 
zur Realisierung KI-basierter, autonomer Syntheseprozesse. 
Erste Schritte hin zu einer automatisierten Qualitätsanalyse 
und der damit einhergehenden Möglichkeit der Bewertung von 
Forschungsdaten ohne manuelles Prüfen wurden in Chemo-
tion ELN für den Bereich analytische Daten zur Molekülcha-
rakterisierung implementiert. Hierzu wurde eine Kombination 
verschiedener Verfahren gewählt. Die sich ergänzenden Mo-
delle sollen so zu einer schnellen und (treff)sicheren Analyse 
kommen und die jeweiligen Besonderheiten der einzelnen 
Nachweisverfahren berücksichtigen. Es wurden Modelle zur 
Überprüfung von Daten anhand errechenbarer Molekülkenn-
größen, wie z.B. der molekularen Masse oder der Anzahl der 
zu erwartenden Atome in NMR-Analysen verwendet. Darüber 
hinaus wurden die erhaltenen Daten mit simulierten Daten 
verglichen und eine Abschätzung der Plausibilität der Daten 
vorgenommen. Simulationsmodelle stehen zum Beispiel durch 
die NMRshiftDB für 1H- und 13C-NMR Daten zur Verfügung 

und können über Web-APIs eingebunden werden. Simulations-
modelle zur Plausibilitätsprüfung von IR-Daten wurden durch 
das Chemotion-Projektteam über Methoden des Maschinellen 
Lernens generiert und in die Gesamtbewertung eingebracht. 
So können, unterstützt durch wenige manuelle Schritte, sehr 
schnell automatische Prüfungen für Molekülcharakterisierun-
gen vorgenommen werden. Solche Methoden geben nicht nur 
eine systematische Hilfestellung zur Prüfung der eigenen For-
schungsdaten, sie können auf lange Sicht die automatisierte 
Analyse von Reaktionsergebnissen aus Syntheseprozessen 
zur automatisierten Substanzherstellung unterstützen. 

Abb. 2: ELN-Einbindung KI-unterstützter, automatisierter Qualitätsanalysen für 
Daten aus der Molekülcharakterisierung.

Ein Repositorium für Forschungsdaten aus der Synthese-
chemie

Während das Bereitstellen nicht-digitaler Daten meist erhebli-
chen Arbeitsaufwand bedeutet, können digital vorhandene Da-
ten einfacher mit anderen geteilt werden. Das Chemotion ELN 
bietet einen Mehrwert im Vergleich zu vielen anderen Chemie-
spezifi sch ausgelegten elektronischen Laborbüchern: durch 
Interoperabilität mit einem Repositorium für Datensätze aus 
der Chemie19 bietet es die Möglichkeit, die digital verfügbaren 
Forschungsdaten direkt -ohne den Aufwand des zusätzlichen 
Daten-Uploads und der Annotation- unter Generierung einer 
DOI zu publizieren (Abb. 3). Damit ist es möglich, Daten der 
Forschungsergebnisse offenzulegen, sobald dies durch den 
Wissenschaftler(innen) gewünscht ist. Dies kann entweder pa-
rallel zu einer Publikation der Ergebnisse in Fachzeitschriften, 
zu einem späteren Zeitpunkt oder auch unabhängig von einer 
Manuskript-Publikation erfolgen. Ein solcher Prozess stellt auch 
einen Zugang zu jenen Ergebnissen aus Forschungsprojekten 
her, die in der Regel unzugänglich bleiben. Die Bereitsteller der 
Daten können einen einfachen Weg nutzen, die Anforderun-
gen von Journalen und Fördergeldgebern bezüglich der Offen-
legung von Forschungsdaten und der Beachtung der FAIR-Data 
Prinzipien zu erfüllen. So werden, durch die Verfügbarkeit von 
Forschungsdaten und Informationen in digitaler Form, Vorteile 
für den einzelnen Wissenschaftler(innen) aber auch Vorteile 
für die ganze Forschungsgemeinschaft geschaffen. Diese Vor-
teile zeigen sich nicht nur durch einen schnellen Zugang zu Da-
ten. Auf lange Sicht können durch Repositorien die nötigen Da-
ten bereitgestellt werden, die für eine Weiterentwicklung von 
KI-basierten Werkzeugen nötig sind. Wissenschaftler(innen) 
erhalten durch eine Bereitstellung ihrer Daten die Möglichkeit, 
die eigene KI-Community zu unterstützen und die Qualität der 
KI-Forschungsinstrumente zu verbessern. 
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Quo Vadis Chemie 4.0

Während viele Bereiche unseres täglichen Lebens schon durch 
KI unterstützt werden, steht die Synthesechemie in den aka-
demischen Laboren noch am Anfang der möglichen Entwick-
lungen. Die Weiterentwicklung und Integration der modernen 
Werkzeuge der Digitalisierung und KI wird auch für die nächs-
ten Generationen zentral sein. Für eine zielführende und um-
fassende Verwendung dieser Werkzeuge müssen aber nicht 
nur weiterhin Fortschritte in deren Entwicklung erreicht werden. 
Auch erfordern die modernen Methoden, dass die Möglichkei-
ten, Limitierungen und auch die Werkzeuge zur ihrer weiteren 
Verbesserung in unsere Curricula in der Lehre übernommen 
werden. Dieses betrifft sowohl die Studienanfänger(innen) 
als auch (Post)doktorand(inn)en, die in entsprechenden For-
schungsumgebungen trainiert werden müssen, um eine breite 
Akzeptanz und ein weitreichendes Verständnis der Prozesse 
zu erreichen. Diesen Weg können z.B. landesweite Projekte,20 
nationale Konsortien wie z.B. die NFDI4Chem (Nationale For-
schungsdaten Infrastruktur für Chemie)21 und die Fachgesell-
schaften begleiten und unterstützen. 
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Im Jahr 2013 wurden am Karlsruher Institut für Technolo-
gie die Projekte mit dem Namen Chemotion initiiert. Ziel 
der Projekte war und ist es, Wissenschaftler in der Chemie 
mit Open-Source-Software und Open-Access-Infrastruktur 
zu unterstützen. Die Förderung der Aktivitäten Chemotion 
Electronic Lab Notebook (ELN) und Chemotion Repository 
durch die Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) so-
wie die Unterstützung des KIT erlaubten eine sukzessive 
Erweiterung der Software. Durch viele engagierte Koope-
rationspartner wurden mehr und mehr Funktionen ermög-
licht, die zunächst in Karlsruhe getestet und dann in die 
Basissoftware übernommen wurden. Seit 2019 sind die 

Chemotion-Projekte in das Science Data Center MoMaF 
des MWK (Ministerium für Wissenschaft, Forschung und 
Kunst Baden-Württemberg) integriert. Chemotion ELN und 
Repositorium wurden 2020 in die Digitalisierungsstrate-
gie der Nationalen Forschungsdateninfrastruktur für die 
Chemie (NFDI4Chem) aufgenommen. Die Entwicklung der 
Software entlang der Bedarfe verschiedener Teildiszipli-
nen der Chemie wird in Zukunft durch die Beteiligung von 
sieben weiteren wissenschaftlichen Gruppen innerhalb 
Deutschlands getragen. So werden die Funktionen an and 
die Bedarfe der chemischen Gemeinschaft in der Breite 
angepasst.

Das Chemotion-Team in 2020: Stefan Bräse, Nicole Jung, Pierre Tremouilhac, Pei-Chi Huang, Yu-Chieh Huang, Chi-Lin Lin, An Nguyen. 
(von links nach rechts, oben nach unten) 
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