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Lab฀Safety฀...
.. an important and fundamental topic in chemistry labs

.. safety guidelines in every lab

.. chemical safety handbooks .. 

.. accidents occurred from time to time

Image source: Google



LCSS - Laboratory Chemical Safety Summary

• LCSS has been published to meet the lab safety needs

91 chemicals
88 chemicals

Needs for online resource for chemical 
safety information



LCSS - Laboratory Chemical Safety Summary

In 2015, PubChem, together with health and safety 
professionals from CHAS, CINF, and universities, created 
an online version of LCSS. With several updates, the 
current PubChem LCSS is fully digitized and the data 
behind is fully machine readable.



Outline฀..

• PubChem LCSS overview

• LCSS content

• LCSS updates

• LCSS data access and retrieval

• Summary



LCSS - Laboratory Chemical Safety Summary

• Subset of the PubChem compound summary

• Format of TOC - Prudent Practices in the Laboratory: Handling and 
Management of Chemical Hazards (2011) + GHS + …



Data฀…฀chemical฀centralized฀and฀beyond
• Chemical structure – 2D/3D, SMILES, InChI, SDF..

• Property - 

• Drug and medication

• Agrochemicals

• Food additives

• Safety and hazards

• Toxicity

• Literature

• Patents 

• Bioactivity

• Target

• Natural products

• Pathways

• … more

LCSS



PubChem LCSS Contents

• Example: Acetone
1. Google/PubChem search … acetone
2. Launch the PubChem acetone page
3. Click the LCSS link



PubChem LCSS - acetone

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/
Acetone#datasheet=LCSS

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/Acetone#datasheet=LCSS
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/Acetone#datasheet=LCSS
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/Acetone#datasheet=LCSS


PubChem LCSS Contents

• 12 main headings

• Each section may have multiple subheadings

• Each data item may have multiple values integrated 
from multiple sources. 



PubChem LCSS Contents



PubChem LCSS – Total LCSSs

•More than 120,000 LCSS pages

• 2015 – 3,000

• 2017 – 5,000

• 2018 – 108,000

• 2019 – 122,000



Online resources for the Culture of Safety

Jyllian: There’s all sorts of possible tools. Not 
everything has all the information. I think possibly 
the closest you might come to that is PubChem, 
which has safety information. In particular 
with PubChem, one of the things I really appreciate 
is that it tracks back where it got that information 
from, so you can see the source and evaluate how 
applicable what that particular source did is to your 
situation.

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


LCSS Data and Provenance 

• LCSS data are integrated from many sources

• The data source link allows users to track back the 
original data site.

E.g. GHS for toluene: 
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/toluene#datasheet=LCSS



LCSS Data and Provenance 



PubChem GHS Summary

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

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


LCSS Updates

• Webpage layout (look and feel).
• Backend data: the backend data format has a significant change.
• Reduced the page size for default display: 

• A LCSS page showing only 1 or 2 values for most data headings, users can view 
additional values by click expand icon.

• Added reactivity alerts.
• Added NFPA 704 diamond.
• Added GHS “not classified” category



LCSS webpage updates – Look and Feel



LCSS Updates – Backend data 

• No more HTML markup within strings, instead, we have an explicit 
markup object that separates primary strings from the various 
markup types. No more embedded tables in the data blobs. 

• All HTML entities are replaced by UTF-8 characters, e.g. &alpha; 

&#945; or &#x3B1;         α.

https://pubchemblog.ncbi.nlm.nih.gov/2019/03/14/updates-to-
the-pubchem-data-model/

https://pubchemblog.ncbi.nlm.nih.gov/2019/03/14/updates-to-the-pubchem-data-model/
https://pubchemblog.ncbi.nlm.nih.gov/2019/03/14/updates-to-the-pubchem-data-model/


LCSS Updates – Backend data spec 

• Data blob specification (xsd):
• https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/pug_view/pug_view.xsd 

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/pug_view/pug_view.xsd


LCSS Updates – Page size reduced

• Reduced the data volume for default display: 
• A LCSS page showing only 1 or 2 values for each data item, 
users can view additional values by click expand icon.



LCSS Updates – reactivity alerts



LCSS Updates – NFPA 704 Diamond



LCSS Updates – GHS “not classified”

Example: Water H2O



LCSS Updates – GHS “not classified”



LCSS Data access and retrieving

•Web pages – URL or scan QR code

• Pug_vew to get data blob

• For data under specific heading, using 
pug_view + heading

• FTP



LCSS Data access and retrieving

•Web pages – URL or scan QR code
üURL: search engine, or direct URL
üQR code generator: 
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/pug_view
/qr/long/compound/acetone/LCSS/SVG

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/pug_view/qr/long/compound/acetone/LCSS/SVG
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/pug_view/qr/long/compound/acetone/LCSS/SVG


LCSS Data access and retrieving

• Programmatic users: Pug_vew to get data blob
üGet all page data for a given compound: 
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/pug_view/data/compound/180
/JSON/?response_type=display

üGet partial page data for specific headings: 
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/pug_view/data/compoun
d/180/JSON/?response_type=display
&heading=GHS%20Classification

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/pug_view/data/compound/180/JSON/?response_type=display
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/pug_view/data/compound/180/JSON/?response_type=display
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/pug_view/data/compound/180/JSON/?response_type=display
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/pug_view/data/compound/180/JSON/?response_type=display&heading=GHS%20Classification
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/pug_view/data/compound/180/JSON/?response_type=display&heading=GHS%20Classification
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/pug_view/data/compound/180/JSON/?response_type=display&heading=GHS%20Classification
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/pug_view/data/compound/180/JSON/?response_type=display&heading=GHS%20Classification
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/rest/pug_view/data/compound/180/JSON/?response_type=display&heading=GHS%20Classification


LCSS Data – programmatic access 



LCSS Data access and retrieving

• FTP: https://ftp.ncbi.nlm.nih.gov/pubchem/ 

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


Summary
• PubChem created the LCSS aiming to help lab researchers, 
hygiene officers, and students to locate the chemical safety and 
hazard information.

• PubChem LCSS data are integrated from many authoritative 
sources, and all data can be tracked back to the original source.

• LCSS information can be accessed and retrieved in multiple 
methods.
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