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Abstract: Farbe ist ein zentrales Element in der wissenschaft-
lichen Kommunikation, jedoch bringt ihre Verwendung die
Verantwortung mit sich, eine allgemein zugingliche und ak-
kurate Darstellung von Daten und Zusammenhingen zu ge-
wahrleisten. Dieser kurze Viewpoint soll dazu dienen, die
chemische Gemeinschaft fiir die Bedeutung einer bewussten
Farbwahl in wissenschaftlichen Illustrationen zu sensibilisie-
ren.

Chernische Kommunikation ist auf allen Ebenen auf eine
akkurate Beschreibung von Strukturen, Transformationen
und Daten in Abbildungen, Schemata oder Kombinationen
daraus angewiesen: Chemie ist eine visuelle Wissenschaft. In
diesem Kontext kann Farbe ein wirkungsvolles Stilmittel sein,
um bestimmte Elemente einer Abbildung hervorzuheben,
den Blick des Lesers zu lenken oder Informationen zu ver-
mitteln. Farben sind oft leichter wiederzuerkennen und zu
unterscheiden als Formen und konnen besonders hilfreich
sein, um wiederkehrende Elemente besser zu erkennen oder
intuitive Verkniipfungen zu Konzepten und Zusammenhén-
gen herzustellen. Eine ungeeignete (oder unbewusste) Aus-
wahl von Farben in einer Abbildung kann jedoch zu einer
ungenauen, falschen oder unzuginglichen Darstellung der
zugrunde liegenden Informationen fithren.!! Eine kiirzliche
Untersuchung mehrerer neuerer Ausgaben namhafter Che-
miezeitschriften ergab, dass mehr als zwei Drittel der darin
enthaltenen Artikel farbige Abbildungen im Haupttext auf-
weisen, deren Informationsgehalt fiir Menschen mit Farb-
wahrnehmungsschwichen nicht zuginglich ist.”! Diese Pri-
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valenz unzugénglicher visueller Darstellungen von Daten,
Zusammenhingen und Schlussfolgerungen steht in einem
starken Kontrast zu den Idealen einer inklusiven und offenen
Wissenschaft. Daher mochten wir hier das allgemeine Be-
wusstsein fiir die Bedeutung einer reflektierten und durch-
dachten Farbwahl in der chemischen Kommunikation schar-
fen und Leitprinzipien formulieren, um eine gewissenhafte
und integrative Darstellung von Informationen in wissen-
schaftlichen Illustrationen zu gewéhrleisten.

Farbe kann in Abbildungen verschiedensten Zwecken
dienen und es ist wichtig, zwischen Farbe als unterstiitzendes
Element und Farbe als informationscodierendes Element zu
unterscheiden. Als unterstiitzendes Element dient Farbe da-
zu, zum visuellen Anreiz einer Illustration beizutragen oder
bestimmte Teile einer Grafik oder eines Schemas hervorzu-
heben. Hier ist die Auswahl von Farbe unproblematisch und
kann frei nach personlicher Vorliebe entschieden werden. Die
zusitzliche Informationsebene, die in diesen Fillen durch die
Verwendung von Farbe eingefiihrt wird, dient lediglich zur
Orientierung des Lesers und vermittelt keine essenziellen
Informationen. Ein potenzieller Verlust dieser zusitzlichen
Ebene schmilert also nicht den Informationsgehalt oder die
Gesamtaussage einer Abbildung, was Autoren nahezu unbe-
grenzte Freiheiten in der Farbauswahl ldsst. Im Gegensatz
dazu ist die Verwendung ausgewihlter Farben (bzw. deren
Kombination) von zentraler Bedeutung, wenn Farbe als In-
formationstréger dient. Die Codierung und Vermittlung von
Informationen durch Farbe verlangt von Natur aus, dass Le-
ser die verwendeten Farben erkennen und zwischen ihnen
unterscheiden konnen, was in vielen Fillen fiir Menschen mit
Farbwahrnehmungsschwichen (ca. 4% der Gesamtbevolke-
rung) extrem herausfordernd oder gar unméglich sein kann.?!

Dies gilt insbesondere fiir Kombinationen aus Rot, Blau,
Schwarz und Griin, die allgegenwirtig in der chemischen
Literatur zu sein scheinen,® vermutlich weil sie zu den
Standardfarben vieler populdrer Datenverarbeitungspro-
gramme gehoren.”® Das Hauptproblem bei dieser Farb-
kombination (und vielen anderen) ist der geringe visuelle
Unterschied zwischen mindestens zwei dieser Farben fiir
Menschen mit eingeschrinkter Farbwahrnehmung.”! Dies
kann den Informationsgehalt einer Abbildung teilweise oder
vollstdndig unzugénglich machen, wenn Farben in der Le-
gende oder Farben von strukturellen Elementen visuell
identisch erscheinen (Abbildung 1 A). Wihrend eine voll-
standige Farbenblindheit selten ist, sind verringerte Emp-
findlichkeiten von roten (Protanomalie) oder griinen Netz-
hautrezeptoren (Deuteranomalie) relativ hiufig. Daher be-
steht eine besondere Tendenz fiir irrefiihrende Darstellungen
und/oder Informationsverlust in Abbildungen, die Kombi-

© 2022 Wiley-VCH GmbH

'.) Check for updates


http://orcid.org/0000-0001-6391-043X
http://orcid.org/0000-0001-6391-043X
http://orcid.org/0000-0002-1989-2729
https://doi.org/10.1002/ange.202114910
http://www.angewandte.de
https://doi.org/10.1002/anie.202114910
https://doi.org/10.1002/ange.202114910
http://crossmark.crossref.org/dialog/?doi=10.1002%2Fange.202114910&domain=pdf&date_stamp=2022-03-03

Angewandte

Viewpoint Article Chemie

A Farberkennung sollte optional sein, um auf den Informationsgehalt einer Abbildung zuzugreifen
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B wenn Farbe zur Informationsvermittlung benétigt oder vorteilhaft ist, sollten einheitlich wahrnehmbare Farbschemata verwendet werden

x Mehrdeutige Farben \/ Eindeutige farbige Darstellung durch wissenschaftliche Farbschemata

C Eine Kombination dieser Prinzipien liefert allgemein zugéngliche lllustrationen D checkiiste fiir Barrierefreiheit
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Abbildung 1. Die Farbauswahl beeinflusst die Zuginglichkeit einer Abbildung, da die Retention von Informationen wihrend der Farbreduktion von
der Rolle der Farbe sowie den verwendeten Farbkombinationen abhingt. Der Graph in (A) stellt UV-Absorptionsspektren einer Halogenid-Reihe
von Uridinanaloga dar (Rohdaten aus Lit. [10] online verftigbar bei Lit. [11]). Fiir die Kolorierung des Graphen und der Strukturzeichnung wurden
die Standardfarben von Origin 2020b und ChemDraw 16 verwendet. (B) stellt B-Faktoren (B) einer GFP-Variante (PDB ID 5b61) dar, die mit UCSF
ChimeraX 1.2.5 in einigen frei verfiigbaren Farbschemata, wie batlow aus Lit. [1] (online erhiltlich bei Lit. [12]), farblich codiert wurden. (C) zeigt
die pH-abhingigen UV-spektroskopischen Eigenschaften eines Selenopyrimidins (1), die dessen pK,-Wert widerspiegeln (Rohdaten aus Lit. [13]
online verfligbar bei Lit. [14]) und die in (D) zusammengefassten Prinzipien illustrieren.
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nationen von Rot und Griin oder verschiedenen Farbtonen
davon enthalten (siche Abbildung?2 fiir eine Fallstudie).
Dariiber hinaus stellt die Verwendung mehrerer Farben
dhnlicher Helligkeit in einer Abbildung eine Barriere fiir
Leser dar, die einen Artikel in Graustufen drucken, da dies
den dreidimensionalen RGB-Farbraum (trichromatischer
Raum) auf ein eindimensionales Helligkeitsspektrum (mo-
nochromatischer Raum) reduziert. Hierbei kann es passieren,
dass Farben, die in einem dreidimensionalen Farbraum leicht
erkannt werden konnen, allein auf Basis ihrer Helligkeit nicht
mehr zu unterscheiden sind, wodurch die zugrundeliegenden
Informationen einer Abbildung nicht mehr zugénglich sind.
Daher empfehlen wir, Illustrationen so zu gestalten, dass
Farberkennung von Datenzuginglichkeit entkoppelt wird:
Farberkennung sollte optional sein, um auf den Informati-
onsgehalt einer Abbildung zuzugreifen (Abbildung 1 A).
Obwohl viele Illustrationen so konzipiert werden konnen,
dass Farberkennung nicht strikt notwendig ist, gibt es Fille, in
denen die Kommunikationen von Daten als Farbe von gro-
Bem Nutzen oder sogar eine Notwendigkeit ist. Multidimen-
sionale Daten profitieren beispielsweise oft von einer kon-
densierten Darstellung in Heatmaps, Konturdiagrammen
oder Strukturzeichnungen.®! Solch eine Farbcodierung er-
fordert jedoch eine sorgféltige Farbauswahl, um Fehldarstel-
lungen und Informationsverluste zu vermeiden.”’) Die glei-
chen Probleme, die bei Kombinationen von Rot, Blau,
Schwarz und Griin auftreten, iibertragen sich auf das beliebte
Regenbogen-Farbschema (auch bekannt als jet). Dieses und
andere Farbschemata erzeugen aufgrund eines ungleichmé-
Bigen und nichtlinearen Helligkeits- und Sattigungsgradien-
ten entlang des Schemas hiufig optische Mehrdeutigkeiten,
Artefakte und fehlleitende Darstellungen (sieche auch Lit. [1],
zit. Lit.). Daher weisen regenbogenfarbene Illustrationen ty-
pischerweise kiinstliche Farbverldufe und Kontraste auf, die
von den zugrundeliegenden Daten nicht widergespiegelt
werden und/oder echte Details der Daten verschleiern. Dies
ist insbesondere dann problematisch, wenn die zugrundelie-
genden Daten nicht zusammen mit der Abbildung verdof-
fentlicht werden, da dies zwangsldufig zu einem Informati-
onsverlust fithrt, auch wenn die Abbildung wie vom Autor
beabsichtigt betrachtet und interpretiert werden kann. Um
dieses Problem zu beheben, empfehlen wir die konsequente
Verwendung von einheitlich wahrnehmbaren Farbschemata
(auch bekannt als wissenschaftliche Farbschemata, ,,scientific
color maps*“),l'l welche farbcodierte Informationen fiir alle
Leser akkurat zugianglich machen (Abbildungen 1B und 2 B).
Im Gegensatz zum beliebten Regenbogen-Farbschema
haben wissenschaftliche Farbschemata vier Hauptmerkmale,
die fiir ihre Verwendung in der gesamten wissenschaftlichen
Literatur sprechen. Erstens sorgt die Einheitlichkeit ihrer
Wahrnehmbarkeit (perceptual uniformity) fiir eine gleich-
méafBige Gewichtung der Daten iiber den angezeigten Da-
tenraum. Somit fiihrt eine gegebene Variation der Daten zu
einer bestimmten Farb-(oder Helligkeits-)Variation, unab-
hingig davon, wo im Datenraum diese Variation auftritt.
Zweitens stellt ihre einheitliche Wahrnehmungsreihenfolge
(perceptual order) sicher, dass alle einzelnen Farben in einem
Schema ohne Zuhilfenahme der Legende sequenziell sortiert
werden konnen. Dies verbessert das intuitive Verstdndnis des
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Parameterraums sowie der zugrundeliegenden Trends er-
heblich. Eine solche Ordnung kann erzeugt werden, indem
man einen monotonen Farbtonwechsel von einer Farbe zur
anderen oder einen Helligkeitsgradienten von Hell zu Dunkel
(oder beides) kreiert. Drittens erméglicht ihre universelle
Lesbarkeit (universal readability), dass eine Abbildung von
allen Lesern verstanden werden kann. Zu diesem Zweck
benotigen Farbschemata einen monotonen Helligkeitsver-
lauf, der den vollen Informationsgehalt auch dann gewihr-
leistet, wenn Teile (Farbwahrnehmungsschwiche) oder die
Gesamtheit (Farbenblindheit) des mehrdimensionalen Farb-
raums aus einer Abbildung entfernt werden. Im Allgemeinen
ist eine Betrachtung in Graustufen sehr wirksam, um eine
Abbildung auf die Einhaltung dieser ersten drei Prinzipien zu
iiberpriifen. Zuletzt macht eine instinktive Lesbarkeit (in-
stinctive readability) den Informationsgehalt einer Illustrati-
on durch intuitive Farbgebung so verstdndlich wie moglich.
Dies kann durch die Verwendung von Farben erzielt werden,
die die Natur des abgebildeten Parameters oder seine hohen
und niedrigen Werte widerspiegeln oder sich darauf beziehen
(z.B. durch die Darstellung von hohen Temperaturen als Rot
oder leerem Raum als Schwarz).

Angesichts dieser Voraussetzungen fiir wissenschaftliche
Farbschemata ist es leicht zu erkennen, warum die meisten
Farbschemata keine idealen Optionen sind. Umfangreiche
Forschungen zur menschlichen Farbwahrnehmung und in-
klusiven Datendarstellung haben jedoch Leitprinzipien fiir
die wissenschaftliche Farbwahl!'"'! sowie eine Vielzahl wis-
senschaftlich akkurater Farbschemata hervorgebracht. Viele
solcher Schemata sind online frei verfiigbar (z. B. bei Lit. [12])
und beliebte Optionen sind beispielsweise die Schemata vi-
ridis, thermal (oder ihre Varianten plasma und magma) und
fire (auch bekannt als kry, Abbildung 1B). Giéngige Alter-
nativen sind die Farbschemata cividis, das so konzipiert wur-
de, dass es aus der Perspektive aller Farbwahrnehmungs-
schwichen identisch aussieht, oder batlow, das eine besonders
breite Palette an deutlich unterscheidbaren Farben bietet. In
Anbetracht der immensen Heterogenitdt und der unter-
schiedlichen Arten von Daten, die Autoren in den chemi-
schen Wissenschaften moglicherweise darstellen mochten, ist
es unmoglich, ein ,,bestes” wissenschaftliches Farbschema zu
kiiren, oder eines, das fiir jeden Zweck geeignet ist. Daher ist
es hiufig am besten, mehrere verschiedene Optionen fiir ei-
nen bestimmten Datensatz auszuprobieren, um das geeig-
netste Farbschema zu ermitteln (ein Flussdiagramm fiir die
Auswahl von Farbschemata fiir verschiedene Datentypen ist
zusitzlich beschrieben in Lit. [1] und zum Herunterladen
verfligbar bei Lit. [22]). Da sich viele Parameter fiir die
Darstellung mit mehreren unterschiedlichen Farbschemata
anbieten, lasst die verfiigbare Vielfalt wissenschaftlicher
Farbschemata Autoren durchaus viele kiinstlerische Freihei-
ten. Es sollte diesbeziiglich auch erwdhnt werden, dass wis-
senschaftliche Farbschemata iiberaus niitzlich sind fiir Zwe-
cke, die tiber die genaue Farbcodierung von Informationen
hinausgehen. Thre inhdrente Ordnung und instinktive Les-
barkeit machen sie auch bemerkenswert wirksam als unter-
stiitzende Elemente fiir Abbildungen, die sie nicht unbedingt
bendtigen (beispielsweise viridis in Abbildungen 1C und
2A).

© 2022 Wiley-VCH GmbH
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A Farbe als untersttzendes Element mindert nicht den zentralen Informationsgehalt, wenn sie (teilweise) entfernt wird
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B Farbe als informationscodierendes Element erfordert eine sorgfaltige Auswahl des Farbschemas, um fehlleitende Darstellungen zu vermeiden

Wassermelone Regenbogen viridis
(nicht wissenschaftlich akkurat) (nicht wissenschaftlich akkurat) / (wissenschaftlich akkurat)
NiCl,  NiBr,  Nil, Ausbeute [%] x NiCl,  NiBr,  Nil, Ausbeute [%] NiCl,  NiBr,  Nil, Ausbeute [%]
- 100 - 100 - 100
L1| 54 36 29 l l 54 36
Trichromatisches
Original L2| 48 66 55 - 50 - 50 48 - 50
3| 72 64 56 I
-0 -0 -0
NiCl, ~ NiBr,  Nil, Ausbeute [%] NiCl,  NiBr,  Nil, Ausbeute [%] NiCl,  NiBr,  Nil, Ausbeute [%]
X .- 100 X - 100 - 100
L1| 54 36 29 I
Protanopie
(Rotblindheit) L2| 48 66 55 - 50 - 50 - 50
3| 72 64 56 I I
-0 -0 -0
NiCl, ~ NiBr,  Nil, Ausbeute [%] NiCl, NiBr,  Nil, Ausbeute [%] NiCl,  NiBr,  Nil, Ausbeute [%]
X m 100 X - 100 - 100
L1| 54 36 29 l
Deuteranopie i
(Griinblindheit) 48T EO - 55 - 50 - 50 - 50
3| 72 64 56 I I
-0 -0 -0
NiCl,  NiBr,  Nil, Ausbeute [%] NiCl,  NiBr,  Nil, Ausbeute [%] NiCl,  NiBr,  Nil, Ausbeute [%]
.- 100 X - 100 - 100
L1| 54 36 29 l
Tritanopie
(Blaublindheit) L2| 48 66 55 - 50 - 50 - 50
3| 72 64 56 I I
-0 -0 -0
NiCl,  NiBr,  Nil, Ausbeute [%] NiCl,  NiBr,  Nil, Ausbeute [%] NiCl,  NiBr,  Nil, Ausbeute [%]
X - 100 X - 100 - 100
L1| 54 36 ‘ 29 . .
Monochromasie I
(Farbenblindheit/ L2| a8 66 55 -50 - 50 - 50
Graustufen)
3| 72 64 56 I
-0 -0 -0

Abbildung 2. Die Funktion einer Farbe in einer Abbildung bestimmt das notwendige Mafl an Detailgenauigkeit. A) Als unterstiitzendes Element
Ubermittelt Farbe keine Schliisselinformationen und die Farben einer Abbildung kénnen nach persénlichen Vorlieben ausgewihlt werden. Eine
Reduzierung des dreidimensionalen (trichromatischen) Farbraums auf einen eindimensionalen (monochromatischen) behilt den wesentlichen
Informationsgehalt der Abbildung vollstindig bei. B) Als informationscodierendes Element vermittelt Farbe quantitative Informationen, was die
Verwendung eines wissenschaftlich genauen Farbschemas erfordert, um die Einfiihrung visueller Artefakte oder kiinstlicher Gradienten zu vermei-
den. Zum Beispiel sind die Optimierungsdaten fiir die in (A) gezeigte Reaktion zuginglich und akkurat durch ein viridis-Farbschema dargestellt
(wie von Zhang und Cernak in der Originalversffentlichung verwendet),"™ wihrend ein Wassermelonen- oder Regenbogen-Schema nicht universell
lesbar, gleichférmig wahrnehmbar oder geordnet sind. Die Daten in (B) sind ein Teil eines Datensatzes eines 24-Well-Experiments und wurden
aus Zhang and Cernaks™ Supporting Information entnommen (dargestellt in ihrer Abbildung S22 und online verfugbar bei Lit. [16]), wobei
L1=[2,2"-Bipyridin]-5,5'"-dicarbonsidure, L2 = Dimethyl-[2,2’-bipyridin]-5,5"-dicarboxylat und L3 =4,4'-Bis (trifluormethyl)-2,2'-bipyridin.
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Zusammenfassend glauben wir, dass eine Kombination
der hierin beschriebenen Prinzipien universell zugéingliche
Illustrationen hervorbringt, die Farbe verwenden, um den
Betrachter durch die Abbildung zu leiten, gleichzeitig aber
den vollen Informationsgehalt behalten, wenn sie in ihrem
Farbgehalt reduziert werden (Abbildung 1C). Um diese
Prinzipien in der chemischen Literatur zu implementieren,
appellieren wir an alle Autoren, Gutachter und Herausgeber,
die Zuginglichkeit von Informationen in einer Abbildung
wihrend des Schreib- oder Veroffentlichungsprozesses einer
Arbeit zu beriicksichtigen. Eine ideale Abbildung sollte
1) auch mit reduziertem Farbgehalt vollstindig verstandlich
sein, 2) farbcodierte Informationen mit einem wissenschaft-
lichen Farbschema darstellen, das frei von kiinstlichen Gra-
dienten und Mehrdeutigkeiten ist (z.B. die Schemata in
Lit. [1]), und 3) von den zugrunde liegenden Daten in tabel-
larischer oder herunterladbarer Form begleitet sein (Abbil-
dung 1 D). Letztlich sollten wissenschaftliche Illustrationen
fiir jeden zugénglich sein. Um diesen Eckpfeiler einer offenen
und integrativen Wissenschaft zu verwirklichen, erfordern
visuelle Wissenschaften, wie die Chemie, jedoch eine reflek-
tierte Gestaltung von Abbildungen. Wir hoffen, dass dieser
kurze Viewpoint als Informationsquelle und Diskussions-
grundlage dient, um Kollegen, Abteilungen und Institutionen
fiir das Thema bewusster Farbwahlen zu sensibilisieren, da
eine echte Verbesserung der Zuginglichkeit der chemischen
Literatur eine Gemeinschaftsarbeit ist und bleiben wird.
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Wissenschaftliche Illustrationen

F. Kaspar,* F. Crameri* ___ BEEE-NENN

Coloring Chemistry — Wie eine bewusste
Farbwahl die chemische Kommunikation
verbessert
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Farbe ist von zentraler Bedeutung fiir die
wissenschaftliche Kommunikation, aber
ihre Verwendung ist mit der Verantwor-
tung verbunden, eine allgemein zuging-
liche und genaue Datendarstellung zu
gewihrleisten.



