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ChemGenDB je databázový/LIMS systém ve formě webové aplikace. Využívá převážně programovací jazyk Python a další volně dostupné open-source softwarové komponenty jako databázový systém PostgreSQL či cheminformatický framework RDKit pro manipulaci s chemickými strukturami (konverze chemických formátů, výpočet chemicko-fyzikálnách vlastností, substrukturní a podobnostní vyhledávání aj.). Uživatelské rozhraní je postaveno primárně na programovacím jazyce JavaScript, asynchronních dotazech a HTML 5. ChemGenDB je tedy multiplatformní a funguje ve všech běžně používaných internetových prohlížečích.

ChemGenDB v současné době nabízí následující funkce: ukládání informací o chemických vzorcích, jejich vlastnostech a strukturách, substrukturní a podobnostní vyhledávání, správa fyzického umístění vzorků na chemických destičkách, práce s 1D a 2D čárovými kódy pro identifikaci vzorků a destiček, reformáty destiček (klonování, sériové ředění, Z-reformát), vytváření destiček pro biologické experimenty, automatický import naměřených dat, jejich vizualizace a analýza (výpočet křivek koncentrace-odezva, fragmentální analýza, shluková analýza aj.).
