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Was ist ein ELN?
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Elektronisches Laborbuch 
(ELB, ELN)

z. B. Labfolder, eLabFTW, Rspace, 
Labguru

+ Strukturierte Metadaten in menschen-
und maschinenlesbaren Formaten

+ Verknüpfung von Daten und 
Dokumentation

+ Disziplinspezifische Funktionen/Editoren

+ Rechtemanagement

+ Audit Trails

+ API (Application Programming
Interface)

Einfaches System: 

Leere Seite (Blank Sheet)

z. B. Evernote, Google Drive, Dropbox, 
MS Sharepoint

• Texteingabe

• Notizen hinzufügen

• Dateien hinzufügen (z. B. Bilder, 
Tabellen)

• Teilen von Inhalten

• Suchfunktionen

Labor-Informations-
Management Systeme (LIMS)

z. B. Benchling, Starlims, Limesophy

+ Probenmanagement

+ Instrument/Geräteintegration

+ Elektronische Unterschrift

+ Berichtswesen

+ Statistik

Ann-Christin Andres et al. (2023) „FAIR Research Data Management: Basics for Chemists“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.8238499.

https://doi.org/10.5281/zenodo.8238499


Vorteile eines ELN?

4
Ann-Christin Andres et al. (2023) „FAIR Research Data Management: Basics for Chemists“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.8238499.

Datenverlust vermeiden

• Verlinken von Experimentbeschreibung 
und Dokumentation mit gesammelten 
Daten (analog und digital)

• Sicherer Datenspeicher und Back-up

Standardisiere Dokumentation

• Strukturierte und standardisierte 
Sammlung von Metadaten

• Erzeugung von interoperablen 
(Meta)Daten

Wissensmanagement

• Daten sind auffindbar
• Daten sind zugänglich
• Daten sind verfügbar, auch nach einem 

Personalwechsel

Veröffentlichung

• Datenbereitstellung für die 
Veröffentlichung von Forschungsdaten

• Einfacher Transfer von Daten in 
RepositorienCC-BY-NC – ErrantScience (https://errantscience.com/wp-content

/uploads/200415-lab_books-1024x1024.png)

https://doi.org/10.5281/zenodo.8238499
https://errantscience.com/about-us/cc-by-nc/
https://errantscience.com/wp-content/uploads/200415-lab_books-1024x1024.png
https://errantscience.com/wp-content/uploads/200415-lab_books-1024x1024.png


Eine vielfältige Auswahl
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und viele mehr

Ann-Christin Andres et al. (2023) „FAIR Research Data Management: Basics for Chemists“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.8238499.

https://doi.org/10.5281/zenodo.8238499


Eine vielfältige Auswahl
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Pearman-Kanza, S. (2024) „Electronic Lab Notebooks and Beyond! The evolution of process recording tools for scientific research“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10818946.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10818946


ELN Finder

• Ein Tool das bei der Wahl des passenden ELNs helfen kann
• Zurzeit mit 43 ELN-Einträgen
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https://eln-finder.ulb.tu-darmstadt.de/home

https://eln-finder.ulb.tu-darmstadt.de/
https://eln-finder.ulb.tu-darmstadt.de/home


Was sind die Unterschiede?
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Generische ELNs Disziplin-spezifische ELNs

20.08.2024 – Einführung in das elektronische 
Laborbuch eLabFTW, 11:00 – 12:30 Uhr
Informationen & Anmeldung

https://events.academiccloud.de/event/14/


Chemotion ELN

• Entwickelt am Karlsruher Institut für Technologie, 
Weiterentwicklungen im Rahmen von NFDI4Chem 

• https://www.chemotion.net/docs/eln
• ELN für Chemie (und Chemie-nahe Disziplinen)
• Feature:

• Open Source, Chemotion on GitHub
• Browser-basiert
• Zeichnen von chemischen Strukturen
• Generieren, beschreiben und dokumentieren von Reaktionen
• Analyse von Spektren & Charakterisierung von Proben
• Nutzermanagement: Zugriffsrechte, Teilen von Inhalten
• Generische Erweiterung mit LabIMotion
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Ann-Christin Andres et al. (2023) „FAIR Research Data Management: Basics for Chemists“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.8238499.

https://www.chemotion.net/docs/eln
https://github.com/ComPlat/chemotion_ELN
https://www.chemotion.net/docs/labimotion
https://doi.org/10.5281/zenodo.8238499


Exkurs: 
Nationale Forschungsdateninfrastruktur 

& 
NFDI4Chem



Die NFDI

• Nationale Forschungsdateninfrastruktur
• Förderung von Wissenschaft und Forschung durch eine nationale 

Forschungsdateninfrastruktur
• Entwicklung eines übergreifenden FDM
• Steigerung der Effizienz der Wissenschaft

• Bund & Länder gefördert bis einschließlich 2028
• Bis 90 Millionen Euro
• Fachbereiche werden durch 26 Konsortien vereint

• Webseite der NFDI -> https://www.nfdi.de/ 
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https://www.nfdi.de/wp-content/uploads/2024/05/NFDI-Verein-Kurzinfo-v10.pdf

https://www.nfdi.de/
https://eln-finder.ulb.tu-darmstadt.de/home
https://www.nfdi.de/wp-content/uploads/2024/05/NFDI-Verein-Kurzinfo-v10.pdf


Geförderte Konsortien (Runde 1) Geförderte Konsortien (Runde 2) Geförderte Konsortien (Runde 3)

Die Konsortien der NFDI
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Die Konsortien der NFDI
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Jolliffe, J. D. (2023) „NFDI4Chem bei der SaxFDM Digital Kitchen am 11.05.2023“. Zenodo, https://doi.org/10.5281/zenodo.7961306.

https://doi.org/10.5281/zenodo.7961306


Vision von NFDI4Chem
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Ann-Christin Andres et al. (2023) „FAIR Research Data Management: Basics for Chemists“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.8238499.

https://doi.org/10.5281/zenodo.8238499


Mitglieder von NFDI4Chem
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Sonja Herres-Pawlis et al. (2023) „NFDI4Chem: from chemical research data management to digital chemistry“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.8340454.

https://doi.org/10.5281/zenodo.8340454


Gibt es Fragen?

16



Chemotion ELN

• Entwickelt am Karlsruher Institut für Technologie, 
Weiterentwicklungen im Rahmen von NFDI4Chem 

• https://www.chemotion.net/docs/eln
• ELN für Chemie (und Chemie-nahe Disziplinen)
• Feature:

• Open Source, Chemotion on GitHub
• Browser-basiert
• Zeichnen von chemischen Strukturen
• Generieren, beschreiben und dokumentieren von Reaktionen
• Analyse von Spektren & Charakterisierung von Proben
• Nutzermanagement: Zugriffsrechte, Teilen von Inhalten
• Generische Erweiterung mit LabIMotion
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Ann-Christin Andres et al. (2023) „FAIR Research Data Management: Basics for Chemists“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.8238499.

https://www.chemotion.net/docs/eln
https://github.com/ComPlat/chemotion_ELN
https://www.chemotion.net/docs/labimotion
https://doi.org/10.5281/zenodo.8238499


Chemotion ELN & Repositorium
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Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Chemotion ELN – Set-up
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Virtual Maschine / 
Server

Back-up Servers:

Einbeziehung des IT-
Services des Standortes 

Back-up
Gerät/Apparat

Datentransfer

Konvertierung von proprietären 

Formaten zu offenen Formaten

Nutzerin/Nutzer (Browserzugang)

Kontrolle via VNC Client

Planung, Dokumentation

Datenanalyse

Repositorien

Datenpublikation:
Veröffentlichung von Kollektionen oder 
einzelnen Datensätzen in offene 
Repositorien

Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Grundansicht
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Element Bar
Collection 
Bar

Action Bar

Detail Tab

Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Collections
• Hierarchische Art der Strukturierung von Experimenten und Daten
• Standardmäßig werden Daten nur vom Ersteller gesehen
• Gemeinsame/synchronisierte Sammlungen sind innerhalb einer 

einzelnen Chemotion ELN-Instanz möglich 
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Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Kernelement des ELNs
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Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Element: Samples
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• Samples sind zentral für 
Reactions (verlinkt als
Startmaterial und Produkte) 
und Wellplates (zugewiesen zu
einem Well)

• Chemische Identifier (SMILES, 
InChI, Molfile, CAS)

• Decoupled sample Modus: 
entkoppelt die Beschreibung
einer Sample von der 
chemischen Struktur, z. B. für 
Mischungen oder Polymere

• Inventarfunktion

Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Analysen in Chemotion ELN
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• Überblick für alle Analysen
behalten

• Direktes Hinzufügen von
Datensätzen (auf Server
gespeichert)

• Oder verlinke den Ort des
Datensatze (z. B. Pfadlink)

• Generell können alle
Datentypen hier
hochgeladen werden

Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Analysen
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• Für einige Datentypen, 
Analyse und 
Konvertierung in offene 
Datenformate möglich

• Durch Chemspectra und 
NMRium (open-source 
Tools) ist eine direkte 
Analyse der Daten im ELN 
möglich

• Geräteintegration ist 
möglich

Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Analysen mit ChemSpectra
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Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Analysen mit ChemSpectra

27

ChemSpectra bietet Entwürfe zur 
Analyse von
• NMR (1H, 13C, 19F, 31P,   15N, 29Si)
• mit NMRium auch 2D-NMR
• IR-Spektroskopie
• UV/Vis-Spektroskopie
• Massenspektrometrie
• HPLC Chromatogramme
• Cyclovoltammetrie
• ….

Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Element: Reactions
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• Dokumentation von
• Synthesen
• Titrationen
• TLCs
• …

• Erstellung von 
Berichten (z. B. 
Supporting 
Informations)

Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Erstellung von Reports
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Synthesis of new pyrazolo[1,2,3]triazines by cyclative 
cleavage of pyrazolo-triazenes, Nicolai Wippert, Martin 
Nieger, Claudine Herlan, Nicole Jung and Stefan Bräse. 
Beilstein Journal of Organic Chemistry, preprint 2021. 

Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Element: Wellplates
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Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Element: Research Plan
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• Flexibles, generisches Element um 
• Verfügt über Funktionen wie:

• Texte, Bilder oder Tabellen einfügen
• Verlinken von Reactions und Samples

• Verlinkung von Literatur
• Hinzufügen von unterschiedlichen

Anhängen
• Exportfunktionen (.docx, .odt, 

HTML, markdown, LaTex)

Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Weitere Elemente

• Als weitere neue Elemente sind Cell Lines & Vessel Element im 
neusten Update dazu gekommen

• Für einen Einblick in alle Funktionen gibt es die Dokumentation:
https://www.chemotion.net/docs/eln

32

https://www.chemotion.net/docs/eln


LabIMotion - Elements
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Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

• Für nicht-synthese Workflows -> Erzeuge deinen eigenen Workflow

https://www.chemotion.net/docs/eln/admin/generic_config
https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


LabIMotion: Workflows

• Klare Definition von 
Arbeitsabläufen

• Eindeutige Vorlagen, um ein
Vorgehen nach vorgegebenem
Arbeitsablauf sicherzustellen

• Mehrere vordefinierte Pfade
sind für eine Vorlage möglich

34
Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


LabIMotion - Elements
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•

•

•

Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

• Klare Definition von 
Arbeitsabläufen

• Eindeutige Vorlagen, um ein
Vorgehen nach
vorgegebenem
Arbeitsablauf sicherzustellen

• Mehrere vordefinierte Pfade
sind für eine Vorlage
möglich

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


LabIMotion - Segments

• Für vorhandene Elemente
können zusätzliche Reiter, 
sogenannte Segments, 
erzeugt werden

• Zusätzliche, 
benutzerdefinierte Segments
können Methoden und 
Arbeitsabläufe spezifisch für 
die Bedürfnisse Ihrer
Arbeitsgruppe enthalten
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Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Generic Designer

• Nur Nutzende mit der „Generic Designer“ Rolle 
können neue Elements oder Segments erzeugen

• Rolle kann durch Admin vergeben werden
• Sicherung einer standardisierten Dokumentation
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Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Template Hub

•

•
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synchronize templates from Repository

Transfer samples/reactions with segments

Benjamin Golub et al. (2023) „FAIR Data Principles in NFDI – Chemotion ELN“. Zenodo, doi: 10.5281/zenodo.10014354.

https://doi.org/10.5281/zenodo.10014354


Zugang zu Chemotion ELN

• Offizielle Demoinstanz: https://demo.chemotion.ibcs.kit.edu/home
• Es selbst lokalen installieren
• Für einen leichteren Einstieg gibt es Einführungsvideos (DE/EN):

https://www.youtube.com/@chemotioneln9781/videos
• Bei Fragen hilft der Helpdesk von FDM-NDS gern weiter:

info@fdm-nds.de
• Oder der Helpdesk der NFDI4Chem: helpdesk@nfdi4chem.de
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https://demo.chemotion.ibcs.kit.edu/home
https://www.youtube.com/@chemotioneln9781/videos
mailto:info@fdm-nds.de
mailto:helpdesk@nfdi4chem.de


Chemotion ELN in NDS

• Chemotion ELN wird in der Academic Cloud verfügbar sein
• Bereitgestellt durch das Basis-Dienste-FDM Projekt
• Betreut durch die UB der TU Braunschweig

• Wann es zugänglich sein wird, steht leider noch nicht fest

40



Gibt es noch Fragen?
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FDM-NDS

• Helpdesk von FDM-NDS: info@fdm-nds.de
• Alle Veranstaltungen von FDM-NDS: 

https://fdm-nds.de/index.php/veranstaltungen_aktuell/
• Monatlicher Newsletter von FDM-NDS: 

https://fdm-nds.de/index.php/newsletter/
• Save-the-Date: 13.-14.11.2024 Data Days Niedersachsen

• Mehr Informationen folgen bald
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mailto:info@fdm-nds.de
https://fdm-nds.de/index.php/veranstaltungen_aktuell/
https://fdm-nds.de/index.php/newsletter/


Gefördert durch:

Vielen Dank für Ihre 
Aufmerksamkeit!


