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PubChem es una base de datos publica de acceso gratuito perteneciente a National
Institutes of Health (NIH), la mayor agencia de investigacion biomédica del mundo,
gestionada por el Departamento de Estado de Salud de Estados Unidos. Se lanz6 en
2004 y se ha convertido en una fuente de informacion clave para cientificos,
estudiantes y el publico en general. Recopila principalmente moléculas organicas
pequefas, aunque también biomoléculas grandes, tales como nucleétidos, péptidos,
lipidos, etc., e incluye la siguiente informacidn sobre ellas:

e Estructura.

e Nombres e identificadores.

e Propiedades fisicas y quimicas.

e Datos espectroscopicos.

e Empresas comercializadoras.

e Datos sobre seguridad, peligrosidad y toxicidad.
e Actividad biolégica y datos farmacologicos.

e Bibliografia y patentes.

e Fuentes de informacién.
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Quickly find chemical information from authoritative sources
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1. Busquedas sencillas en PubChem.

Para buscar un compuesto en PubChem, se debe introducir en el campo de

busqueda de la pagina principal alguno de los siguientes términos:

¢ Nombre completo de la sustancia. Puede introducirse el nombre IUPAC de

moléculas organicas en inglés o nombres propios o triviales.
e Formula molecular.
e Notacion SMILES (Simplified Molecular-Input Line-Entry System).
e Identificador InChl (/International Chemical Identifier).
e Identificador CAS (Chemical Abstracts Service).

Por ejemplo, si introducimos el término caffeine, PubChem nos ofrece todas

las entradas que lo contengan, incluidos todos los derivados de la cafeina. Ademas,
nos ofrece la posibilidad de encontrar las entradas sobre genes o proteinas que
interaccionan con la cafeina, pasos de la biosintesis, bioensayos y bibliografia

relacionada:
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SEARCH FOR

caffeine Q

Treating this as a text search.

BEST MATCH

Caffeine; 58-08-2; 1,3,7-Trimethylxanthine; Guaranine; Thein; Methyltheobromine; Cafeina; Theine; ...

ﬁ:@ Compound CID: 2519

MF: CgH1oN4O2 MW: 194.19g/mol

IUPAC Name: 1,3,7-trimethylpurine-2,6-dione

Isomeric SMILES: CN1C=NC2=C1C(=0)N(C(=0)N2C)C

InChiKey: RYYVLZVUVIJVGH-UHFFFAQYSA-N

InChl: INChI=1S/C8H10N402/c1-10-4-9-6-5(10)7(13)12(3)8(14)11(6) 2/h4H,1-3H3
Create Date: 2004-09-16

Summary Similar Structures Search Related Records PubMed (MeSH Keyword)

Compounds Substances Genes Proteins Pathways BioAssays Literature
(289) (1,205) (4) (34) (20) (477) (36,286)

Patents

(2,869)

Searching pathways information contributed by multiple sources. Read More...

20results = Filters SORT BY Relevance v 3 Download v
caffeine biOSyntheSiS ] ACTIONS ON RESULTS WITH ID TYPE:
@ Pathways

Source: BioCyc External ID: PWY-5037

Pathway Type: conserved O Compounds

Compound Count: m O Genes
O Proteins
caffeine biosvnthesis Il (via paraxanthine) pig Save for Later v

Si pulsamos sobre el nombre del resultado principal, se muestran todos los

datos disponibles. Se puede navegar por los datos usando la tabla de contenido de la
derecha. Para muchas sustancias, estan disponibles los espectros de RMN de 'H 'y

13C.
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Las busquedas en PubChem se pueden realizar también introduciendo una
estructura. Para ello, hay que pulsar en Draw Structure, y accedemos a una
aplicacion de dibujo:
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Esta aplicacién tiene muchas funcionalidades, entre otras:
e Generar automaticamente la notacién SMILES o InChl.
e Exportar la estructura dibujada en distintos formatos.

e Importar archivos de estructuras en formatos SDF/MOL, SMILES/SMART o
InChl.

2. Navegacion por las distintas clasificaciones

Una de las utilidades mas importantes de PubChem es que clasifica las
sustancias de acuerdo con una serie de categorias organizadas jerarquicamente,
entre las que se puede navegar y descubrir sustancias con determinadas propiedades,
funciones biologicas, actividad farmacoldgica, etc. Se accede a esta navegacion
pulsando en Browse Data.

S NCBI

PubChem Classification Browser Help

Browse PubChem data using a classification of interest, or search for PubChem records annotated with the desired classification/term (e.g., MeSH: phenylpropionates, or Gene
Ontology: DNA repair). More...

Select classification Search selected classification by

PubChem: PubChem Compound TOC ~ Keyword - Search

Classification description (from PubChem)

This ion was created from the PubChem Compound TOC on 2022/05/30.

Note that in some cases a number of highly populated nodes - those for which all or nearly all IDs have information - have been left out of the tree.

The sections, along with their child subsections, that are not shown in this tree are: Computed Properties, Substances by Category, Computed Descriptors, Molecular Formula, Depositor-Supplied Synonyms,
Removed Synonyms, Create Date, Modify Date, Record Title, Related Comp: , Related C with Related 2D Structure, 3D Conformer, and Chemical Vendors. More...

Data type counts to display Display zero count nodes? Filter by Entrez History

None No Choose one

Browse PubChem: PubChem Compound TOC Tree

~ PubChem Compound TOC ? 62,145,031
» Agrochemical Information ? 3,131
» Associated Disorders and Diseases 2 23,719
» Biologic Description ? 2,197,862
» Biological Test Results ? 3,923,235
» Biomolecular Interactions and Pathways 2 138,594
» Chemical and Physical Properties 2 269,963
» Classification ? 20,728,374
» Drug and Medication Information 2 18,317
» Food Additives and Ingredients ? 7,534
» Identification ? 4,915
» Information Sources ? 41,859,364
» Literature ? 1,949,257
» Names and Identifiers ? 1,738,077
» Patents ? 37,461,567
» Pharmacology and Biochemistry 2 112,002

» Related Records ? 13,101,041

Debido a las inmensas posibilidades que ofrece PubChem, no es posible una
descripcion pormenorizada en el presente texto. Existen varios manuales de uso, que
se pueden encontrar pulsando en About y, después, en Tutorials, que dan una idea
del alcance de esta base de datos:
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Tutorials

The following paper provides step-by-step instructions on how to explore data contained in PubChem, along with examples
of commonly requested tasks.

Kim S. Exploring Chemical Information in PubChem. Curr. Protoc.; 2021 Aug 9; 1(8):e217. doi:
https://doi.org/10.1002/cpz1.217.
[PubMed PMID: 34370395] [PubMed Central PMCID: PMC8363119] [Free Full Text]

This paper includes several protocols designed to help users to get familiar with PubChem's data and tools.

Basic Protocol 1: Finding genes and proteins that interact with a given compound

Basic Protocol 2: Finding drug-like compounds similar to a query compound through a two-dimensional (2-D) similarity
search

Basic Protocol 3: Finding compounds similar to a query compound through a three-dimensional (3-D) similarity search
Support Protocol: Computing similarity scores between compounds

Basic Protocol 4: Getting the bioactivity data for the hit compounds from substructure search

Basic Protocol 5: Finding drugs that target a particular gene

Basic Protocol 6: Getting bioactivity data of all chemicals tested against a protein

Basic Protocol 7: Finding compounds annotated with classifications or ontological terms

Basic Protocol 8: Finding stereoisomers and isotopomers of a compound through identity search



