¢ Rlsources

-
w The Research Infrastructure Portal
funded by DFG

Detailseite

Chemotion Repositorium (Chemotion)

Das Chemotion Repositorium ist eine Initiative der Gruppe Prof. Stefan Brése in Karlsruhe (Karlsruher Institut fur
Technologie, KIT) und wurde am Institut fiir Organische Chemie in Zusammenarbeit mit dem Institut fiir Toxikologie und
Genetik entwickelt. Das Chemotion Repositorium ist eine Sammlung synthetischer Verbindungen, ihrer Analytik und
zugehdorigen relevanten Details, die von Wissenschaftlern beigetragen wurden. Alle verfiigbaren Informationen werden
anderen interessierten Forschern frei zur Verfligung gestellt und durch ein einfaches Upload-Protokoll geteilt. Die
Datensatze des Repositoriums bestehen zur Zeit aus Analysedaten und beschreibenden Texten und Quellen. Das
Repositorium ist offen fir die Teilnahme anderer Forscher und Universitaten. Alle Verbindungen und Datenséatze kdnnen
verdffentlicht werden und werden dann automatisch durch die Vergabe einer DOI® zitierfahig. Zudem findet eine
automatische Abfrage der Struktur Uber PubChem statt. Beispiele fur die zur Verfligung stehenden Datensatze sind z.B.:
Beschreibungen und Priméardaten von 1H NMR Daten, 13C NMR Daten, Massen-, IR-, Raman-, UV-Spektren und HPLC
sowie GCMS Ergebnisse, Kristallstrukturen, TLC Informationen und Bilder, Identifikatoren.
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®* Materialwissenschaft und Werkstofftechnik

Kategorie

Forschungsdaten-Repositorien

Wissenschaftliche Dienstleistungen

Das Repositorium bietet die Moglichkeit, wissenschaftliche Daten elektronisch zu speichern und auf Wunsch mit
anderen zu teilen. Es ist méglich, die eigene Arbeit zu strukturieren und andere zu einer Diskussion der Ergebnisse
einzuladen. Das Repositorium ermdglicht durch einen sehr einfachen Austausch von Informationen die
Zusammenarbeit in interdisziplindren Projekten. Das Projekt ist eine Sammlung analytischer Daten, die einen direkten
Vergleich der Ergebnisse ohne die Zuhilfenahme kommerzieller Datenbanken ermdglicht. Die Verwendung von als
Open Source verfugbaren IT Lésungen tragt zur unabhangigen, plattformibergreifenden Sicherung,Speicherung und
Verwendung von Forschungsdaten bei. Durch Chemotion kann der Forscher ohne weitere Programme die
Grunddaten seiner Verbindungen erfragen und nétige Abfragen (PubChem Listung) automatisiert erledigen. Durch
Chemotion erhélt der Forscher automatisch (unabhéngig vom Standort seiner Organisation und er Art seiner
Forschungsdaten) eine zitierfahige DOI zu den von ihm gespeicherten Forschungsdaten.
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IT Infrastruktur zur Speicherung von Forschungsdaten
IT Infrastruktur als Open Source

Integrierte Datenbanken

DOI Verwaltung/DOI Namensvergabe

Netzwerke

InchiTrust
http://www.inchi-trust.org/

PubChem
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/

DataCite
https://www.datacite.org/
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