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S60 BrC1=C[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C
S11 Br[C@@H]1C[C@@]2(C3[C@](CCC2[C@](C(OCc2ccccc2)=O)(C)C1=O)(C)[C@@]1(CC[C@@]2([C@H](C1=CC3=
S61 Br[C@@H]1C[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)
S12 Br[C@@H]1C[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)
S14 Br[C@@H]1C[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)
S13 Br[C@@H]1C[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)
S46 Br[C@H]1C=C[C@@]([C@@H]2CC[C@@]3(C([C@@]12C)C(=O)C=C1[C@@H]2[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]2(CC[C
S42 Br[C@H]1[C@@]([C@@H]2CC[C@@]3(C([C@]2(CC1=O)C)C(=O)C=C1[C@@H]2[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]2(CC
S43 Br[C@H]1[C@@]([C@@H]2CC[C@@]3(C([C@]2(C[C@@H]1Br)C)C(=O)C=C1[C@@H]2[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@
S40 Br[C@H]1[C@@]([C@@H]2CC[C@@]3(C([C@]2(C[C@@H]1O)C)C(=O)C=C1[C@@H]2[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]

C-7.mol Brc1c2c(C(N(CC2)Cc2nnn(c2)-c2cc(OC)c(OC)cc2)C2OCc3c2ccc(OC)c3OC)c(OC)c2OCOc12
C-4.mol Brc1c2c(C(N(CC2)Cc2nnn(c2)-c2ccc(F)cc2)C2OCc3c2ccc(OC)c3OC)c(OC)c2OCOc12
N-T-10 Brc1c2c(C(N(CC2)Cc2nnn(c2)-c2ccc(OC)cc2)C2OC(=O)c3c2ccc(OC)c3OC)c(OC)c2OCOc12
C-5.mol Brc1c2c(C(N(CC2)Cc2nnn(c2)-c2ccc(cc2)C)C2OCc3c2ccc(OC)c3OC)c(OC)c2OCOc12
C-10.mol Brc1c2c(C(N(CC2)Cc2nnn(c2)-c2ccccc2)C2OCc3c2ccc(OC)c3OC)c(OC)c2OCOc12
N-T-8 Brc1c2c(C(N(CC2)Cc2nnn(c2)CC(O)(C)C)C2OC(=O)c3c2ccc(OC)c3OC)c(OC)c2OCOc12
N-T-11 Brc1c2c(C(N(CC2)Cc2nnn(c2)CC(O)COc2ccccc2)C2OC(=O)c3c2ccc(OC)c3OC)c(OC)c2OCOc12

C-12.mol Brc1c2c(C(N(CC2)Cc2nnn(c2)CC(O)COc2ccccc2)C2OCc3c2ccc(OC)c3OC)c(OC)c2OCOc12
C-9.mol Brc1c2c(C(N(CC2)Cc2nnn(c2)CC(O)c2ccccc2)C2OCc3c2ccc(OC)c3OC)c(OC)c2OCOc12
C-11.mol Brc1c2c(C(N(CC2)Cc2nnn(c2)Cc2ccc(Br)cc2)C2OCc3c2ccc(OC)c3OC)c(OC)c2OCOc12
N-T-9 Brc1c2c(C(N(CC2)Cc2nnn(c2)Cc2ccc(cc2)C)C2OC(=O)c3c2ccc(OC)c3OC)c(OC)c2OCOc12
C-6.mol Brc1c2c(C(N(CC2)Cc2nnn(c2)Cc2ccccc2)C2OCc3c2ccc(OC)c3OC)c(OC)c2OCOc12

TS-109.cdx Brc1cc(N2/C(/SC=C2c2ccccc2)=N/N=C(\C)/c2cc3OCCOc3cc2)ccc1
MI-142.mol Brc1cc(NC(=S)N\N=C(/C)\c2cc(sc2C)C)ccc1
MI-22.mol Brc1cc(NC(=S)N\N=C(/C)\c2cc3c(cc2)cccc3)ccc1
MI-102.mol Brc1cc(NC(=S)N\N=C(/C)\c2nccnc2C)ccc1
MI-122.mol Brc1cc(NC(=S)N\N=C(/C)\c2sc(nc2C)C)ccc1
MI-182.mol Brc1cc(NC(=S)N\N=C\2/CCc3cc(OC)c(OC)cc/23)ccc1
MI-202.mol Brc1cc(NC(=S)N\N=C\c2ccc([N+](=O)[O-])cc2)ccc1

RXN-20 Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(CSc2nn1)c1c2c(ccc1)cccc2
RXN-22 Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(CSc2nn1)c1cc(Cl)c(Cl)cc1

RXN-16.cdx Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(CSc2nn1)c1ccc(Cl)cc1
RXN-17.cdx Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(CSc2nn1)c1ccc(F)cc1
RXN-15.cdx Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(CSc2nn1)c1ccc(OC)cc1

RXN-21 Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(CSc2nn1)c1ccc([N+](=O)[O-])cc1
RXN-19 Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(CSc2nn1)c1ccc(cc1)-c1ccccc1

RXN-18.cdx Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(CSc2nn1)c1ccc(cc1)C
RXN-28 Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(Sc2nn1)COc1ccc(F)cc1
RXN-24 Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(Sc2nn1)COc1ccc(O)cc1
RXN-27 Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(Sc2nn1)COc1ccc(OC)cc1
RXN-26 Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(Sc2nn1)COc1ccc(cc1)C
RXN-25 Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(Sc2nn1)COc1ccccc1C
RXN-23 Brc1cc(ccc1)-c1n2N=C(Sc2nn1)COc1ccccc1O
N-T-2 Brc1cc(ccc1)Cn1nnc(c1)CN1CCc2c(C1C1OC(=O)c3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2

R-NPG-7.cdx Brc1cc(ccc1)\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
6JA.mol Brc1cc2C3=NC4=NN(C(N)C4C=C3C(Oc2cc1)NCC1OCCC1)c1ccccc1
6KA.mol Brc1cc2C3=NC4=NN(C(N)C4C=C3C(Oc2cc1)NCc1ccccc1)c1ccc(OC)cc1
6GA.mol Brc1cc2C3=NC4=NN(C(N)C4C=C3C(Oc2cc1)NCc1ccccc1)c1ccccc1
4D.mol Brc1cc2c(OC=C(C3C4C(OC5C3C(=O)CC(C5)(C)C)CC(CC4=O)(C)C)C2=O)cc1
4G.mol Brc1cc2c(OC=C(C3C4C(OC5C3C(=O)CCC5)CCCC4=O)C2=O)cc1
F-12 Brc1ccc(-n2nnc(c2)CN2CCc3c(C2C2OCc4c2ccc(OC)c4OC)c(OC)c2OCOc2c3)cc1

SB-10.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\C(C)c1ccccc1
SB-11.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\CCCC
SB-1.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1cc(O)c(O)cc1
SB-3.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1cc(OC(=O)C)c(OC)cc1
SB-8.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1cc(OC(=O)C)ccc1
SB-14.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1cc([N+](=O)[O-])ccc1
SB-6.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1ccc(OC(=O)C)cc1
SB-15.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1ccc(OCC)cc1
SB-7.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1ccc(OCC=C)cc1
SB-2.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1ccc(OCc2ccccc2)cc1O
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SB-13.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1ccc(cc1)-c1ccccc1
SB-9.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1ccc(cc1)C(C)C
SB-5.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1ccccc1OCC=C
SB-4.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1ccccc1OCc1ccccc1
SB-12.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1ccccc1[N+](=O)[O-]
SB-16.cdx Brc1ccc(cc1)CC(=O)N\N=C\c1occc1
N-D-3a Brc1ccc(cc1)CN1CCc2c(C1C1OC(=O)c3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2
M-3.cdx Brc1ccc(cc1)Cc1oc(S)nn1
F-14 Brc1ccc(cc1)Cn1nnc(c1)CN1CCc2c(C1C1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2

KES-5.cdx Brc1ccccc1C(OCC(=O)c1cc(Cl)c(Cl)cc1)=O
KES-7.cdx Brc1ccccc1C(OCC(=O)c1cc2c(cc1)cccc2)=O
KES-1.cdx Brc1ccccc1C(OCC(=O)c1ccc(Cl)cc1)=O
KES-4.cdx Brc1ccccc1C(OCC(=O)c1ccc(F)cc1)=O
KES-3.cdx Brc1ccccc1C(OCC(=O)c1ccc(OC)cc1)=O
KES-6.cdx Brc1ccccc1C(OCC(=O)c1ccc([N+](=O)[O-])cc1)=O
KES-8.cdx Brc1ccccc1C(OCC(=O)c1ccc(cc1)-c1ccccc1)=O
KES-2.cdx Brc1ccccc1C(OCC(=O)c1ccc(cc1)C)=O
MI-84.mol Brc1sc(cc1)/C(=N/NC(=S)N)/C
MI-99.mol Brc1sc(cc1)/C(=N/NC(=S)NC(=O)c1ccccc1)/C
MI-90.mol Brc1sc(cc1)/C(=N/NC(=S)NC1CCCCC1)/C
MI-86.mol Brc1sc(cc1)/C(=N/NC(=S)Nc1c2c(ccc1)cccc2)/C
MI-91.mol Brc1sc(cc1)/C(=N/NC(=S)Nc1cc(Cl)ccc1)/C
MI-93.mol Brc1sc(cc1)/C(=N/NC(=S)Nc1ccc(F)cc1)/C
MI-83.mol Brc1sc(cc1)/C(=N/NC(=S)Nc1ccc([N+](=O)[O-])cc1)/C
MI-100.mol Brc1sc(cc1)/C(=N/NC(=S)Nc1ccc(cc1)CC)/C
MI-92.mol Brc1sc(cc1)/C(=N/NC(=S)Nc1ccccc1)/C
10-Cembrene C1CC(=CCCC(=CCC=C(C=CC1C(C)C)C)C)C
4-Cembrene-A C1CC(=CCCC(=CCC=C(CCC1C(C)=C)C)C)C
6-Cembrene-C C1CC(=CCCC(=CCCC(=CC=C1C(C)C)C)C)C
11-Isocembrene C1CC(=CCCC(=CCCC(C=CC1C(C)=C)=C)C)C
5-Isocembrene C1CC(=CCCC(=CCCC(C=CC1C(C)C)=C)C)C

6BA.mol ClC(\C=C/1\C2=NC3=NN(C(N)C3C=C2C(OC\1)NCc1ccccc1)c1ccccc1)=C
S45 Cl[C@H]1C=C[C@@]([C@@H]2CC[C@@]3(C([C@@]12C)C(=O)C=C1[C@@H]2[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]2(CC[C

8.cdx Clc1c2c(sc1C(=O)Nc1ccccc1)c1sc(C(=O)Nc3ccccc3)c(Cl)c1cc2
2.cdx Clc1c2c(sc1C(Cl)=O)c1sc(C(Cl)=O)c(Cl)c1cc2
3.cdx Clc1c2c(sc1C(OCCCC)=O)c1sc(C(OCCCC)=O)c(Cl)c1cc2
N-T-1 Clc1cc(-n2nnc(c2)CN2CCc3c(C2C(OC)c2ccc(OC)c(OC)c2C=O)c(OC)c2OCOc2c3)ccc1Cl

F-17.mol Clc1cc(-n2nnc(c2)CN2CCc3c(C2C2OCc4c2ccc(OC)c4OC)c(OC)c2OCOc2c3)ccc1Cl
A5D.mol Clc1cc(Cl)ccc1C(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)C(=O)N
M-8.cdx Clc1cc(Cl)ccc1Cc1oc(S)nn1
TT-6.cdx Clc1cc(F)c(F)cc1C=1Sc2n(N=1)c(nn2)-c1ccncc1
FT-8.cdx Clc1cc(F)c(F)cc1C=1Sc2n(N=1)c(nn2)-c1occc1
M-17.cdx Clc1cc(F)c(cc1)-c1oc(S)nn1
NT-1.cdx Clc1cc(F)c(cc1)C=1Sc2n(N=1)c(nn2)-c1cccnc1
TT-1.cdx Clc1cc(F)c(cc1)C=1Sc2n(N=1)c(nn2)-c1ccncc1
FT-1.cdx Clc1cc(F)c(cc1)C=1Sc2n(N=1)c(nn2)-c1occc1
MI-151.mol Clc1cc(NC(=S)N\N=C(/C)\c2cc(sc2C)C)ccc1
MI-31.mol Clc1cc(NC(=S)N\N=C(/C)\c2cc3c(cc2)cccc3)ccc1
MI-111.mol Clc1cc(NC(=S)N\N=C(/C)\c2nccnc2C)ccc1
MI-131.mol Clc1cc(NC(=S)N\N=C(/C)\c2sc(nc2C)C)ccc1
MI-191.mol Clc1cc(NC(=S)N\N=C\2/CCc3cc(OC)c(OC)cc/23)ccc1
MI-211.mol Clc1cc(NC(=S)N\N=C\c2ccc([N+](=O)[O-])cc2)ccc1

R-NPG-20.cdx Clc1cc(O)cc(Cl)c1\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
I-2.cdx Clc1cc(ccc1)C1=Nn2c(SC1)nnc2-c1ccncc1

R-NPG-8.cdx Clc1cc(ccc1)\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
IN-3CB.cdx Clc1cc(ccc1)\C=N/Nc1sc2c(n1)cccc2

17.cdx Clc1cc(ccc1Cl)-c1c2c(sc1C(OCCCC)=O)c1sc(C(OCCCC)=O)c(c1cc2)-c1cc(Cl)c(Cl)cc1
RXN-8.cdx Clc1cc(ccc1Cl)C1=Nn2c(SC1)nnc2-c1ccc(OC)cc1
N-8.cdx Clc1cc(ccc1Cl)C1=Nn2c(SC1)nnc2-c1cccnc1
I-8.cdx Clc1cc(ccc1Cl)C1=Nn2c(SC1)nnc2-c1ccncc1
F-8.cdx Clc1cc(ccc1Cl)C1=Nn2c(SC1)nnc2-c1occc1
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M-5.cdx Clc1cc(ccc1Cl)Cc1oc(S)nn1
KES-13.cdx Clc1cc(ccc1F)C(OCC(=O)c1cc(Cl)c(Cl)cc1)=O
KES-15.cdx Clc1cc(ccc1F)C(OCC(=O)c1cc2c(cc1)cccc2)=O
KES-10.cdx Clc1cc(ccc1F)C(OCC(=O)c1ccc(Cl)cc1)=O
KES-9.cdx Clc1cc(ccc1F)C(OCC(=O)c1ccc(F)cc1)=O
KES-12.cdx Clc1cc(ccc1F)C(OCC(=O)c1ccc(OC)cc1)=O
KES-14.cdx Clc1cc(ccc1F)C(OCC(=O)c1ccc([N+](=O)[O-])cc1)=O
KES-16.cdx Clc1cc(ccc1F)C(OCC(=O)c1ccc(cc1)-c1ccccc1)=O
KES-11.cdx Clc1cc(ccc1F)C(OCC(=O)c1ccc(cc1)C)=O
NT-2.cdx Clc1cc(ccc1F)C=1Sc2n(N=1)c(nn2)-c1cccnc1
TT-2.cdx Clc1cc(ccc1F)C=1Sc2n(N=1)c(nn2)-c1ccncc1
FT-2.cdx Clc1cc(ccc1F)C=1Sc2n(N=1)c(nn2)-c1occc1
6CA.mol Clc1cc2C3=NC4=NN(C(N)C4C=C3C(Oc2cc1)NCCc1ccccc1)c1ccccc1
4C.mol Clc1cc2c(OC=C(C3C4C(OC5C3C(=O)CCC5)CCCC4=O)C2=O)cc1
4H.mol Clc1cc2c(OC=C(C3C4C(OC=C3C(=O)CCC)CC(CC4=O)(C)C)C2=O)cc1

Chloroquine.cdx Clc1cc2nccc(NC(CCCN(CC)CC)C)c2cc1
MI-181.mol Clc1ccc(NC(=S)N\N=C\2/CCc3cc(OC)c(OC)cc/23)cc1
MI-201.mol Clc1ccc(NC(=S)N\N=C\c2ccc([N+](=O)[O-])cc2)cc1

7D.mol Clc1ccc(NC2Oc3c(C4=NC(N=Nc5ccccc5)C(C=C24)C#N)cccc3)cc1
25.cdx Clc1ccc(cc1)-c1c2c(sc1C(OCCCC)=O)c1sc(C(OCCCC)=O)c(c1cc2)-c1ccc(Cl)cc1

RXN-2.cdx Clc1ccc(cc1)C1=Nn2c(SC1)nnc2-c1ccc(OC)cc1
N-2.cdx Clc1ccc(cc1)C1=Nn2c(SC1)nnc2-c1cccnc1
F-2.cdx Clc1ccc(cc1)C1=Nn2c(SC1)nnc2-c1occc1
M-10.cdx Clc1ccc(cc1)Cc1oc(S)nn1

R-NPG-13.cdx Clc1ccc(cc1)\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
IN-4-CB.cdx Clc1ccc(cc1)\C=N/Nc1sc2c(n1)cccc2

F-13 Clc1cccc(Cl)c1-n1nnc(c1)CN1CCc2c(C1C1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2
M-16.cdx Clc1cccc(Cl)c1Cc1oc(S)nn1
S-4.mol Clc1ccccc1C(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)C#N
A4D.mol Clc1ccccc1C(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)C(=O)N
A4U.mol Clc1ccccc1C(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)C(=O)N

MI-36.mol Clc1ccccc1CNC(=S)N\N=C(/C)\c1cc2c(cc1)cccc2
M-11.cdx Clc1ccccc1Cc1oc(S)nn1

R-NPG-22.cdx Clc1ccccc1\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
6EA.mol Fc1cc2C3=NC4=NN(C(N)C4C=C3C(Oc2cc1)NCCc1ccccc1)c1ccccc1
6FA.mol Fc1cc2C3=NC4=NN(C(N)C4C=C3C(Oc2cc1)NCc1ccccc1)c1ccccc1
4F.mol Fc1cc2c(OC=C(C3C4C(OC5C3C(=O)CC(C5)(C)C)CC(CC4=O)(C)C)C2=O)cc1
4E.mol Fc1cc2c(OC=C(C3C4C(OC5C3C(=O)CCC5)CCCC4=O)C2=O)cc1
F-8 Fc1ccc(-n2nnc(c2)CN2CCc3c(C2C2OCc4c2ccc(OC)c4OC)c(OC)c2OCOc2c3)cc1

6HA.mol Fc1ccc(N2N=C3N=C4C(=CC3C2N)C(Oc2c4cccc2)NC2CCCCC2)cc1
6IA.mol Fc1ccc(N2N=C3N=C4C(=CC3C2N)C(Oc2c4cccc2)NCc2ccccc2)cc1
N-D-12b Fc1ccc(cc1)C(CN1CCc2c(C1C(O)c1ccc(OC)c(OC)c1CO)c(OC)c1OCOc1c2)c1ccc(F)cc1
N-D-12a Fc1ccc(cc1)C(CN1CCc2c(C1C1OC(=O)c3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)c1ccc(F)cc1
S-5.mol Fc1ccc(cc1)C(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)C#N
S-6D.mol Fc1ccc(cc1)C(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)C#N
A6D.mol Fc1ccc(cc1)C(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)C(=O)N
A6U.mol Fc1ccc(cc1)C(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)C(=O)N
AM6.mol Fc1ccc(cc1)C(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)CN
N-D-27a Fc1ccc(cc1)CN1CCc2c(C1C1OC(=O)c3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2
N-T-3 Fc1ccc(cc1)Cn1nnc(c1)CN1CCc2c(C1C1OC(=O)c3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2
F-2 Fc1ccc(cc1)Cn1nnc(c1)CN1CCc2c(C1C1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2

Favipiravir Fc1nc(C(=O)N)c(O)nc1
S37 I[C@H]1[C@@]([C@@H]2CC[C@@]3(C([C@]2(C[C@@H]1OC(=O)C)C)C(=O)C=C1[C@@H]2[C@@H](C)[C@@H](CC

N11.mol N(=C(/N)\c1ccccc1)/c1ccccc1CCC
16-Duva-3,9,13-triene-1,5-?-diol O(C(=O)C)C1(CC=CC(O)(CCC=C(CCC(C=C1)C(C)C)C)C)C

39-3-O-acetyl-9,11-dehydro-b- boswell O(C(=O)C)C1CCC2(C(CCC3(C2=CC=C2C4C(C)C(CCC4(CCC23C)C)C)C)C1(C(O)=O)C)C
41-3-O-acetyl-9,11-dehydro-?- boswell O(C(=O)C)C1CCC2(C(CCC3(C2=CC=C2C4CC(CCC4(CCC23C)C)(C)C)C)C1(C(O)=O)C)C

30-3-?-acetyl-b-Boswellic acid O(C(=O)C)C1CCC2(C(CCC3(C2CC=C2C4C(C)C(CCC4(CCC23C)C)C)C)C1(C(O)=O)C)C
33-3- ? -acetyl-?-Boswellic acid O(C(=O)C)C1CCC2(C(CCC3(C2CC=C2C4CC(CCC4(CCC23C)C)(C)C)C)C1(C(O)=O)C)C

31-3-?-acetyl-11-keto-b-Boswellic aci O(C(=O)C)C1CCC2(C3C(CCC2C1(C(O)=O)C)(C)C1(C(C2C(C)C(CCC2(CC1)C)C)=CC3=O)C)C
43-3-acetyl-11-hydroxy-12-ene-24-oic O(C(=O)C)C1CCC2(C3C(CCC2C1(C(O)=O)C)(C)C1(C(C2C(C)C(CCC2(CC1)C)C)=CC3O)C)C
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42-3a-acetoxyurs-5:12-dien-24-oic aci O(C(=O)C)C1CCC2(C3CC=C4C5C(C)C(CCC5(CCC4(C)C3(CC=C2C1(C(O)=O)C)C)C)C)C
3a-acetoxyurs-5:12-dien-24-oic acid O(C(=O)C)[C@@H]1CC[C@@]2(C3CC=C4C5[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]5(CC[C@@]4(C)[C@@]3(CC=C2[C@]1(C
3-O-acetyl-9,11-dehydro-b-Boswellic a O(C(=O)C)[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2=CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@

Alfa-Amyrin Acetae.mol O(C(=O)C)[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2C=CC2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C
Acetyl-Boswellic acid-b-ABA O(C(=O)C)[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@]

DCMM100.mol O(C(=O)C)[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@]
3a-acetoxylup-12:20(29)-dien-24-oic a O(C(=O)C)[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2C4[C@@](CC[C@]23C)(CC[C@H]4C(C)=C)C)C)[C@]1(C(O

a-ABA O(C(=O)C)[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2[C@@H]4CC(CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)(C)C)C)[C@]1(C(O
BETA-amyrine acetate O(C(=O)C)[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)
ß-amyrine acetate.mol O(C(=O)C)[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)

3-epi-a-ABA O(C(=O)C)[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2[C@@H]4CC(CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)(C)C)C)[C@]1(C(O)
3-epi-b-ABA O(C(=O)C)[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)

3a-Acetoxylup-12-20(29).mol O(C(=O)CC(=O)C)[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CCC2C4C(CC[C@]23C)CC[C@H]4C(=O)C)C)[C@]1(C(O)=
SF-10-2 O(C(=O)CCCCCCCCCCCCCCCCCCCC)CCC

Oseltamivir O(C(CC)CC)C1C=C(CC(N)C1NC(=O)C)C(OCC)=O
AJAOMD2 O(C)C1=CC(=O)C(OC)=CC1=O
AJAOMD1 O(C)C1=CC(=O)C=C(OC)C1=O

36-11-?-methoxy-b-boswellic acid O(C)C1C2C(CCC3C(C(O)=O)(C)C(O)CCC23C)(C)C2(C(C3C(C)C(CCC3(CC2)C)C)=C1)C
BEMD-12 O(C)C1[C@H](O)[C@@H](O)C(O)[C@H](O)[C@H]1O

Quebratichol.mol O(C)C1[C@H](O)[C@@H](O)C(O)[C@H](O)[C@H]1O
U-16.mol O(C)c1cc(N(C(C(=O)NC(C)(C)C)c2ccc(OC)cc2)C(=O)CCC(=O)N2CCC(N(C(=O)CC)c3ccccc3)(CC2)COC)cc

R-NPG-2.cdx O(C)c1cc(ccc1O)\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
U-13.mol O(C)c1cc(ccc1OC)C(N(C(=O)CCC(=O)N1CCC(N(C(=O)CC)c2ccccc2)(CC1)COC)c1cc(OC)c(OC)cc1)C(=O)N

R-NPG-15.cdx O(C)c1cc(ccc1OC)\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
R-NPG-4.cdx O(C)c1ccc(OC)cc1\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O

SBEH-17 O(C)c1ccc(cc1)C=O
R-NPG-19.cdx O(C)c1ccc(cc1)\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
R-NPG-25.cdx O(C)c1cccc(C)c1\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
R-NPG-10.cdx O(C)c1ccccc1\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
R-NPG-26.cdx O(C)c1ccccc1\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
Lopinavir O(CC(=O)NC(Cc1ccccc1)C(O)CC(NC(=O)C(N1CCCNC1=O)C(C)C)Cc1ccccc1)c1c(cccc1C)C

37-11-?-ethoxy-b-boswellic acid O(CC)C1C2C(CCC3C(C(O)=O)(C)C(O)CCC23C)(C)C2(C(C3C(C)C(CCC3(CC2)C)C)=C1)C
11a-Ethoxy-ß-boswellic Acid.mol O(CC)[C@H]1C2[C@](CCC3[C@](C(O)=O)(C)[C@H](O)CC[C@]23C)(C)[C@]2(C(C3[C@@H](C)[C@@H](CC[C@

U-6.mol O(CC1(N(C(=O)CC)c2ccccc2)CCN(CC1)C(=O)CCC(=O)N(C(C(=O)NC(C)(C)C)c1ccccc1)c1ccccc1)C
U-14.mol O(CC1(N(C(=O)CC)c2ccccc2)CCN(CC1)C(=O)CCC(=O)N(C(C(CC)C)C(=O)NC1CCCCC1)c1ccc(cc1)C)C
U-5.mol O(CC1(N(C(=O)CC)c2ccccc2)CCN(CC1)C(=O)CCC(=O)N(Cc1ccccc1)C(C(CC)C)C(=O)NC(C)(C)C)C
U-15.mol O(CC1(N(C(=O)CC)c2ccccc2)CCN(CC1)C(=O)CCC(=O)N(Cc1ccccc1)C(C(CC)C)C(=O)NC(C)(C)C)C
U-17.mol O(CC1(N(C(=O)CC)c2ccccc2)CCN(CC1)C(=O)CCC(=O)N(Cc1ccccc1)C(CC)C(=O)NC(C)(C)C)C
5.cdx O(C\C=C(\C)/C)C=1c2c(NC(=O)C=1CC(O)C(C)=C)cccc2
10.cdx O(C\C=C(\C)/C)C=1c2c(NC(=O)C=1C\C=C(\C)/C)cccc2
SBME-P5 O1C(C(O)C(O)C(O)C1COC(=O)\C=C\c1ccc(O)cc1)c1c(c2c(OC(=CC2=O)CC(=O)C)cc1O)C
SBME-P3 O1C(C(O)C(O)C(O)C1COC(=O)\C=C\c1ccc(O)cc1)c1c(c2c(OC(=CC2=O)CC(=O)C)cc1OC)C
S5-5 O1C(C(O)C(O)C(O)C1COC(=O)\C=C\c1ccc(O)cc1)c1c2OC(=CC(=O)c2c(cc1O)C)CC(=O)C

QTME-16 O1C(C)C(O)C(O)C(O)C1OCc1cc(O)c2c(c1)C(=O)c1c(C2=O)c(O)cc(O)c1
SBEH-60 O1C(C)C(O)C(O)C(O)C1OCc1cc(O)c2c(c1)C(=O)c1c(C2=O)c(O)cc(O)c1
14.cdx O1C(CCC(OC(=O)C)C(OC(=O)C)(C)C)(C)C1COc1ccc(cc1)CCNC(=O)c1ccccc1
13.cdx O1C(CCC(OC(=O)C)C(OC(=O)C)(C)C)(C)C1Oc1ccc(cc1)CCNC(O)\C(=C(/C)\C)\C
QTME-14 O1C(CO)C(O)C(O)C(O)C1OCc1c2c(cc(O)c1)C(=O)c1c(C2=O)c(O)cc(c1)CO
QTME-12 O1C(CO)C(O)C(O)C(O)C1Oc1c2c(cc(O)c1)C(=O)c1c(C2=O)c(O)cc(c1)C
QTEM-10 O1C(CO)C(O)C(O)C(OC(=O)c2cc(O)c(O)c(O)c2)C1OC(=O)\C=C\c1cc(O)c(O)cc1
N-D-1a O1C(c2c(c(OC)c(OC)cc2)C1=O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)CC1CC1
N-D-25a O1C(c2c(c(OC)c(OC)cc2)C1=O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)CCCC
N-D-19a O1C(c2c(c(OC)c(OC)cc2)C1=O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)CCOCCOCCCC
N-D-15a O1C(c2c(c(OC)c(OC)cc2)C1=O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)CCOc1ccccc1
N-D-18a O1C(c2c(c(OC)c(OC)cc2)C1=O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1c2OCOc2ccc1
N-D-11a O1C(c2c(c(OC)c(OC)cc2)C1=O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1c2c(cc3c1cccc3)cccc2
N-D-24a O1C(c2c(c(OC)c(OC)cc2)C1=O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1ccc(OC)cc1
N-D-10a O1C(c2c(c(OC)c(OC)cc2)C1=O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1ccc(cc1)C(C)(C)C
N-T-7 O1C(c2c(c(OC)c(OC)cc2)C1=O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)CC(O)CC
N-T-6 O1C(c2c(c(OC)c(OC)cc2)C1=O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)CC(O)COCC=C
N-T-5 O1C(c2c(c(OC)c(OC)cc2)C1=O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)CC(O)COCCCC
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N-T-4 O1C(c2c(c(OC)c(OC)cc2)C1=O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)CC(O)c1ccccc1
6DA.mol O1C/C(/C2=NC3=NN(C(N)C3C=C2C1NC1CCCCC1)c1ccccc1)=C\C=C
3.cdx O1C2(C1C(C(O)(C)C)C\C=C(\C)/C)C(=O)c1c(NC2=O)cccc1

19-Boscartin-C O1C2(CCC1(C1OC(CC1)(C)C(O)CC(=O)C(=CC2)C)C)C(C)C
18-Boscartin-B O1C2(CCC1(C1OC(CC1)(C)C(O)CC1OC1(CC2)C)C)C(C)C

9-Isoincensole-Oxide O1C2(CCC1(C1OC(CC1)(C)C(O)CCC(=CC2)C)C)C(C)C
26-Incensfuran O1C2(CCC1(C1OC(CC1)(CCCC(=CC2)C)C)C)C(C)C
17-Boscartin-A O1C2(CCC1(CC(O)C1(OC(CC1)C(=CCC2O)C)C)C(C)C)C
22-Boscartin-F O1C2(CCC1(CC1OC1(CC(O)C=C(C)C(=O)CC2O)C)C(C)C)C
20--Boscartin-D O1C2(CCC1(CC1OC1(CC(O)C=C(CCC2O)C)C)C(C)C)C
23-Boscartin-G O1C2(CCC1(CC1OC1(CCC=C(C)C(=O)CC2O)C)C(C)C)C
24-Boscartin-H O1C2(CCC1(CC1OC1(CCC=C(C)C(=O)CC2O)C)C(C)C)C

7-Incensole-Oxide O1C2(CCC1(CC1OC1(CCC=C(CCC2O)C)C)C(C)C)C
8-Incensole-Oxide-Acetate O1C2(CCC1(CC1OC1(CCC=C(CCC2OC(=O)C)C)C)C(C)C)C

21-Boscartin-E O1C2(CCC1(CC1OC1(CCC=C(OC)CCC2O)C)C(C)C)C
27-Isoincensolol O1C2(CCC1(CC=C(CCC(O)C(O)(CCC2O)C)C)C(C)C)C

2-Incensole O1C2(CCC1(CCC(=CCCC(=CCC2O)C)C)C(C)C)C
3-Incensole_Acetate O1C2(CCC1(CCC(=CCCC(=CCC2OC(=O)C)C)C)C(C)C)C

4.cdx O1C2=C(C=CC1(C)C)C(=O)Nc1c2cccc1
4B.mol O1C2C(C(C3C1CC(CC3=O)(C)C)C1=COc3c(cccc3)C1=O)C(=O)CC(C2)(C)C
4A.mol O1C2C(C(C3C1CCCC3=O)C1=COc3c(cccc3)C1=O)C(=O)CCC2

14-Duva-3-9-13-triene-1-?-hydroxy-5-8 O1C2CCC1(C=CCC(OC(=O)C)(C=CC(CC=C2C)C(C)C)C)C
S64 O1C[C@]12CC[C@]1([C@@H](CC[C@@]3(C1C(=O)C=C1[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]13C)C)C

F-18.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)-c1cc(OC)c(OC)cc1
F-4.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)-c1ccc(OC)cc1
F-3.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)-c1ccc(cc1)C
F-11.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)-c1ccc(cc1)CC

F-9 O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)-c1ccccc1
F-23.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)CC(O)C
F-16.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)CC(O)CC
F-22.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)CC(O)COC(C)C
F-15.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)CC(O)COCC=C
F-19.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)CC(O)COCCCC
F-21.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)CC(O)COc1ccccc1
F-6.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)CC(O)c1ccccc1
F-7.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)Cc1ccc(cc1)C
F-1.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)C1C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1nnn(c1)Cc1ccccc1
S-3.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C#N)c1cc(OC)c(OC)cc1
S-12.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C#N)c1cc2Cc3c(-c2cc1)cccc3
S-12U.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C#N)c1cc2Cc3c(-c2cc1)cccc3
S-7.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C#N)c1ccc(OC)cc1OC
S-11.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C#N)c1ccc(OCc2ccccc2)cc1
S-16.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C#N)c1ccc(cc1)C
S-16U.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C#N)c1ccc(cc1)C
S-9.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C#N)c1ccc(cc1)C(C)C
S-1.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C#N)c1ccccc1
S-15.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C#N)c1ccccc1O
S-8.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C#N)c1cccnc1
A3D.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1cc(OC)c(OC)cc1
A3U.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1cc(OC)c(OC)cc1
A2D.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1cc(Oc2ccccc2)ccc1
A2U.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1cc(Oc2ccccc2)ccc1
A12D.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1cc2Cc3c(-c2cc1)cccc3
A7D.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1ccc(OC)cc1OC
A7U.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1ccc(OC)cc1OC
A11D.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1ccc(OCc2ccccc2)cc1
A11U.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1ccc(OCc2ccccc2)cc1
A16D.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1ccc(cc1)C
A9.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1ccc(cc1)C(C)C
A1D.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1ccccc1

Untitled Document-1 O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1ccccc1
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ALU.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1ccccc1
A8D.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1cccnc1
A8U.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(=O)N)c1cccnc1
S-14.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(C(C)C)C#N
S-17.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(CC)C#N
AM-12.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(CN)c1cc2Cc3c(-c2cc1)cccc3
AM-16.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(CN)c1ccc(cc1)C
AM1.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(CN)c1ccccc1
AM8.mol O1Cc2c(ccc(OC)c2OC)[C@H]1[C@@H]1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C(CN)c1cccnc1

S47 O1O[C@H]2C=C[C@@]([C@@H]3CC[C@@]4([C@@]1([C@@]23C)C(=O)C=C1[C@@H]2[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]
SBEH-40 O1[C@@H](Cc2c(C1=O)c(O)cc(O)c2)Cc1cc(O)cc(C(=O)C)c1O
JAOMET4 O1[C@@H](O)[C@@H](O)C(O)[C@H](OC2=C(Oc3c(C2=O)c(O)cc(O)c3)c2ccc(O)cc2O)C1CO
QTEH-14 O1[C@@H](O)[C@@H](O)C(O)[C@H](O[C@@H]2CC3=CCC4C5CCC([C@@H](CC[C@H](C(C)C)CC)C)[C@]5(CCC4[
SBME-P6 O1[C@@H](O)[C@@H](O)C(O)[C@H](O[C@]2(O)c3c(C(=O)c4c2cccc4O)c(O)cc(c3)CO)C1CO

Desmiflavaside B O1[C@@H](O[C@@H]2C(OC)[C@H](O)[C@@H](OC2C)O[C@H]2CC[C@@]3([C@@H]4C(CC[C@H]3C2)[C@]2(O)[C@
Desmiflavaside A O1[C@@H](O[C@@H]2C(OC)[C@H](O)[C@@H](OC2C)O[C@H]2CC[C@@]3([C@@H]4C(CC[C@H]3C2)[C@]2(O)[C@
Desmiflavaside D O1[C@@H](O[C@@H]2C(O[C@@H](O[C@H]3C(OC)[C@H](O)[C@@H](OC3C)O[C@H]3CC[C@@]4([C@@H]5C(CC[C@
Desflavasides A O1[C@@H](O[C@@H]2C(O[C@@H](O[C@H]3CC[C@@]4([C@@H]5C(CC[C@H]4C3)[C@@]3(O)CC[C@H](C(OC(=O)c
Desflavasides B O1[C@@H](O[C@@H]2C(O[C@@H](O[C@H]3CC[C@@]4([C@@H]5C(CC[C@H]4C3)[C@@]3(O)CC[C@H](C(OC(=O)c
Desflavasides C O1[C@@H](O[C@@H]2C(O[C@@H](O[C@H]3CC[C@@]4([C@@H]5C(CC[C@H]4C3)[C@@]3(O)CC[C@H](C(OC(=O)c

S78 O1[C@@H](O[C@@H]2CC[C@]3([C@@H](CC[C@@]4(C3C(=O)C=C3[C@@H]5[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]5(CC[C@
S76 O1[C@@H](O[C@@H]2CC[C@]3([C@@H](CC[C@@]4(C3C(=O)C=C3[C@@H]5[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]5(CC[C@
S77 O1[C@@H](O[C@@H]2CC[C@]3([C@@H](CC[C@@]4(C3C(=O)C=C3[C@@H]5[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]5(CC[C@
S74 O1[C@@H](O[C@@H]2CC[C@]3([C@@H](CC[C@@]4(C3C(=O)C=C3[C@@H]5[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]5(CC[C@
S75 O1[C@@H](O[C@@H]2CC[C@]3([C@@H](CC[C@@]4(C3C(=O)C=C3[C@@H]5[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]5(CC[C@
S79 O1[C@@H](O[C@@H]2CC[C@]3([C@@H](CC[C@@]4(C3C(=O)C=C3[C@H]5[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]5(CC[C@]

BEMK-30 O1[C@@H](O[C@H]2C(O)[C@H](O)[C@@H](OC2CO)OC)[C@@H](O)[C@H](O)C(OC)C1CO
Desflavasides D O1[C@@H](O[C@H]2C(O)[C@H](O)[C@@H](OC2CO)OCC2O[C@@H](O[C@H]3CC[C@@]4([C@@H]5C(CC[C@H]4C3)
Desmiflavaside C O1[C@@H](O[C@H]2CC[C@@]3([C@@H]4C(CC[C@H]3C2)[C@@]2(O)CC[C@H](C(OC(=O)c3ccccc3)C)[C@@]2(C

Nizwaside O1[C@@H](O[C@H]2CC[C@@]3([C@@H]4C(CC[C@H]3C2)[C@@]2(O)CC[C@H](C(OC(=O)c3ccccc3)C)[C@@]2(C
NOR.mol O1[C@@H](c2c(c(OC)c(OC)cc2)C1=O)[C@@H]1NCCc2c1c(OC)c1OCOc1c2
QTH-3 O1[C@@H]2[C@@H]3[C@@H](CCC3=C)C(CCC2C(=C)C1=O)=C
S39 O1[C@@H]2[C@H]1C[C@]1([C@@H](CC[C@@]3(C1C(=O)C=C1[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]13

Incensone O1[C@@]2(CC[C@]1(C\C=C(\CC\C=C(\CCC2=O)/C)/C)C(C)C)C
Incensone.mol O1[C@@]2(CC[C@]1(C\C=C(\CC\C=C(\CCC2=O)/C)/C)C(C)C)C
Epi-Incensole O1[C@@]2(CC[C@]1(C\C=C(\CC\C=C(\CC[C@H]2O)/C)/C)C(C)C)C

Incensole O1[C@@]2(CC[C@]1(C\C=C(\CC\C=C(\CC[C@H]2O)/C)/C)C(C)C)C
Epi-Incensole.mol O1[C@@]2(CC[C@]1(C\C=C(\CC\C=C(\CC[C@H]2O)/C)/C)C(C)C)C
Incensole.mol O1[C@@]2(CC[C@]1(C\C=C(\CC\C=C(\CC[C@H]2O)/C)/C)C(C)C)C

Incensole acetate O1[C@@]2(CC[C@]1(C\C=C(\CC\C=C(\CC[C@H]2OC(=O)C)/C)/C)C(C)C)C
Incensole acetate.mol O1[C@@]2(CC[C@]1(C\C=C(\CC\C=C(\CC[C@H]2OC(=O)C)/C)/C)C(C)C)C

BEMD-14 O1[C@H](O[C@@]2(O[C@H](CO)C(O)[C@H]2O)CO)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H](O)C1CO
BEMD-14.mol O1[C@H](O[C@@]2(O[C@H](CO)C(O)[C@H]2O)CO)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H](O)C1CO

SBME-25 O1[C@H]([C@H](O)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]1CO)[C@H]1c2c(C(=O)c3c1cccc3O)c(O)cc(c2)CO[C@@H]1O[
QTH-4 O1[C@H]/2[C@@H](CC\C(=C\CC\C(=C\2)\C)\C)C(=C)C1=O
QTH-70 O1[C@H]2[C@@H](CC[C@H](O)[C@@]3([C@@H]2[C@](O)(CC3)C)C)C(=C)C1=O
S41 O1[C@H]2[C@@H]1C[C@]1([C@@H](CC[C@@]3(C1C(=O)C=C1[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]13

11.cdx O1[C@](CC[C@@H]1C(OC(=O)C)(C)C)(C(O)COc1ccc(cc1)CCNC(=O)c1ccccc1)C
BAEH-30 O1[C@]2([C@H](CC[C@H]1OC)[C@@]1([C@@H](CC2)C(C)(C)C(=O)CC1)C)C
JAOETH35 O1c2c(C(=O)C(O)=C1c1cc(O)c(O)cc1)c(O)cc(O)c2
JCDACH90 O1c2c(C(=O)C(O)=C1c1cc(OC)c(O)cc1)c(O)cc(OC)c2

JAOMET4.mol O1c2c(C(=O)C(OC(=O)CO)=C1c1ccc(O)cc1O)c(O)cc(O)c2
JAOETH-90 O1c2c(C(=O)C(O[C@@H]3O[C@@H](C)[C@H](O)[C@@H](O)[C@H]3O)=C1c1ccc(O)cc1O)c(O)cc(O)c2
7C.mol O1c2c(C3=NC(N=Nc4ccc(OC)cc4)C(C=C3C1NCCc1ccccc1)C#N)cccc2
7B.mol O1c2c(C3=NC(N=Nc4ccccc4)C(C=C3C1NCCc1ccccc1)C#N)cccc2
7A.mol O1c2c(C3=NC(N=Nc4ccccc4)C(C=C3C1NCc1ccccc1)C#N)cccc2
6MA.mol O1c2c(C3=NC4=NN(C(N)C4C=C3C1NCc1ccccc1)c1ccc(cc1)C(O)=O)cccc2
6AA.mol O1c2c(C3=NC4=NN(C(N)C4C=C3C1NCc1ccccc1)c1ccccc1)cccc2
QTH-90 O1c2c(C[C@H](O)[C@H]1c1cc(O)c(O)cc1)c(O)cc(O)c2
N-1 O1c2c(OC1)cc1c(C(N(CC1)C)C(O)c1ccc(OC)c(OC)c1CO)c2OC

N-D-1b O1c2c(OC1)cc1c(C(N(CC1)CC1CC1)C(O)c1ccc(OC)c(OC)c1CO)c2OC
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N-D-11b O1c2c(OC1)cc1c(C(N(CC1)Cc1c3c(cc4c1cccc4)cccc3)C(O)c1ccc(OC)c(OC)c1CO)c2OC
N-D-2b O1c2c(OC1)cc1c(C(N(CC1)Cc1ccccc1)C(O)c1ccc(OC)c(OC)c1CO)c2OC
S-2.mol O1c2c(OC1)cc1c([C@@H](N(CC1)C(C#N)c1cc(Oc3ccccc3)ccc1)[C@@H]1CCc3c1ccc(OC)c3OC)c2OC
N-D-18b O1c2c(OC1)cccc2CN1CCc2c(C1C(O)c1ccc(OC)c(OC)c1CO)c(OC)c1OCOc1c2

SBEH-50.mol O1c2c(c(cc(O)c2)C)C(OC)=CC1=O
47-amino-KBA.cdx O=C1C2C(CCC3C(C(O)=O)(C)C(N)CCC23C)(C)C2(C(C3C(C)C(CCC3(CC2)C)C)=C1)C

S97 O=C1C2[C@@]3(C(CC[C@]2(C2C(=C1)C1[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]1(CC2)C)C)C)[C@](C(OCCCCOC(=O)[C@
S91 O=C1C2[C@@]3(C(CC[C@]2(C2C(=C1)C1[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]1(CC2)C)C)C)[C@](C(OCCCCOC(=O)[C@
S96 O=C1C2[C@@]3(C(CC[C@]2(C2C(=C1)C1[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]1(CC2)C)C)C)[C@](C(OCCCOC(=O)[C@@
S90 O=C1C2[C@@]3(C(CC[C@]2(C2C(=C1)C1[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]1(CC2)C)C)C)[C@](C(OCCCOC(=O)[C@@
S95 O=C1C2[C@@]3(C(CC[C@]2(C2C(=C1)C1[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]1(CC2)C)C)C)[C@](C(OCCOC(=O)[C@@]
S89 O=C1C2[C@@]3(C(CC[C@]2(C2C(=C1)C1[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]1(CC2)C)C)C)[C@](C(OCCOC(=O)[C@@]

SF-14 O=C1C2[C@](CCC3[C@@]2(CC[C@H](O)C3(C)C)C)(C)[C@]2(C(=C1)C1[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]1(CC2)C)
3-beta-hydroxy-11-oxours-12ene.mol O=C1C2[C@](CCC3[C@@]2(CC[C@H](O)C3(C)C)C)(C)[C@]2(C(=C1)C1[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]1(CC2)C)

PDCM-55-3-hydroxy-20(29)-lupene-11-on O=C1C2[C@](CCC3[C@@]2(CC[C@H](O)C3(C)C)C)(C)[C@]2(C(C1)C1[C@@](CC2)(CC[C@H]1C(C)=C)C)C
3-hydroxy-20(29)-lupene-11-one.mol O=C1C2[C@](CCC3[C@@]2(CC[C@H](O)C3(C)C)C)(C)[C@]2(C(C1)C1[C@@](CC2)(CC[C@H]1C(C)=C)C)C

S20 O=C1C2[C@](CCC3[C@@]2(Cc2nc4c(nc2[C@H]3C)cccc4)C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@H](C)
S21 O=C1C2[C@](CCC3[C@@]2(Cc2nccnc2[C@H]3C)C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@H](C)[C@@H](C

3-epi-a-KBA.mol O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(O)=O)(C)[C@@H](O)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@@H](CC(CC3)(C)C)C2
3-epi-b-KBA O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(O)=O)(C)[C@@H](O)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@H](C)
3-epi-a-AKBA O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(O)=O)(C)[C@@H](OC(=O)C)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@@H](CC(CC3)(
3-epi-b-AKBA O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(O)=O)(C)[C@@H](OC(=O)C)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@

a-KBA O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(O)=O)(C)[C@H](O)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@@H](CC(CC3)(C)C)C2=
Keto-b-Boswellic acid-bKBA O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(O)=O)(C)[C@H](O)CC[C@]23C)(C)[C@]2(C(=C1)C1[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]1
Keto-boswellic acid.mol O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(O)=O)(C)[C@H](O)CC[C@]23C)(C)[C@]2(C(=C1)C1[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]1

a-AKBA O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(O)=O)(C)[C@H](OC(=O)C)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@@H](CC(CC3)(C
3-a-Acetyl-11-keto-b-Boswellic acid-A O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(O)=O)(C)[C@H](OC(=O)C)CC[C@]23C)(C)[C@]2(C(=C1)C1[C@@H](C)[C@@H](CC

BCL-21.mol O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(O)=O)(C)[C@H](OC(=O)C)CC[C@]23C)(C)[C@]2(C(=C1)C1[C@@H](C)[C@@H](CC
S85 O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(OCCCCOC(=O)[C@@]4(C5CC[C@@]6(C([C@]5(CC[C@H]4O)C)C(=O)C=C4C5[C@@H](
S94 O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(OCCCCOC(=O)[C@@]4(C5CC[C@@]6(C([C@]5(CC[C@H]4OC(=O)C)C)C(=O)C=C4C5[
S82 O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(OCCCCOC(=O)[C@@]4(C5CC[C@@]6(C([C@]5(CC[C@H]4OC(=O)C)C)C(=O)C=C4C5[
S84 O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(OCCCOC(=O)[C@@]4(C5CC[C@@]6(C([C@]5(CC[C@H]4O)C)C(=O)C=C4C5[C@@H](C
S93 O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(OCCCOC(=O)[C@@]4(C5CC[C@@]6(C([C@]5(CC[C@H]4OC(=O)C)C)C(=O)C=C4C5[C
S81 O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(OCCCOC(=O)[C@@]4(C5CC[C@@]6(C([C@]5(CC[C@H]4OC(=O)C)C)C(=O)C=C4C5[C
S83 O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(OCCOC(=O)[C@@]4(C5CC[C@@]6(C([C@]5(CC[C@H]4O)C)C(=O)C=C4C5[C@@H](C)
S92 O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(OCCOC(=O)[C@@]4(C5CC[C@@]6(C([C@]5(CC[C@H]4OC(=O)C)C)C(=O)C=C4C5[C@
S80 O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(OCCOC(=O)[C@@]4(C5CC[C@@]6(C([C@]5(CC[C@H]4OC(=O)C)C)C(=O)C=C4C5[C@
S4 O=C1C2[C@](CCC3[C@](C(OCc4ccccc4)=O)(C)[C@H](O)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[
S19 O=C1C2[C@](CCC3[C@](c4nc5c(nc4C[C@]23C)cccc5)(C(OCc2ccccc2)=O)C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](
S22 O=C1C2[C@](CCC3[C@](c4nccnc4C[C@]23C)(C(OCc2ccccc2)=O)C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C
S58 O=C1C2[C@](CC[C@@H]([C@](CN)(C(OCc3ccccc3)=O)C)C2(C)C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@
S9 O=C1C2[C@](CC[C@@H]3[C@@]2(Cc2c([nH]c4c2cccc4)C3(C)C)C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@
S49 O=C1C2[C@](CC[C@@H]3[C@]2(C)[C@@H](OC)C=C[C@@]3(C(OC)=O)C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)
S48 O=C1C2[C@](CC[C@@H]3[C@]2(C)[C@H](OC)C=C[C@@]3(C(OC)=O)C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[
S70 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(=O)NCC(OCC)=O)(C)[C@H](OC(=O)C)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@
S71 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(=O)NCCC(OC)=O)(C)[C@H](OC(=O)C)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@
S73 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(=O)NCCCO)(C)[C@H](OC(=O)C)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2
S72 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(=O)N[C@H](CCC(OC)=O)C(OC)=O)(C)[C@H](OC(=O)C)CC[C@]23C)(C)[C@@]
S59 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(O)=O)(C)[C@@H](N)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@H
S27 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(OC)=O)(C)[C@@H](O)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@
S32 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(OC)=O)(C)[C@@H](O)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@
S66 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(OC)=O)(C)[C@H](CC[C@]23C)C(O)=O)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)
S65 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(OC)=O)(C)[C@H](CC[C@]23C)C=O)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@
S35 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(OC)=O)(C)[C@H](O)C=C[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@
S24 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(OC)=O)(C)[C@H](O)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@H
S29 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(OC)=O)(C)[C@H](O)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@H
S50 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(OC)=O)(C)[C@H](O)CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@H
S38 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(OC)=O)(C)[C@H](O)[C@@H](O)C[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=
S10 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(OCc4ccccc4)=O)(C)/C(=N/Nc4ccc([N+](=O)[O-])cc4[N+](=O)[O-])/CC[
S57 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C(OCc4ccccc4)=O)(C)/C(=N/O)/CC[C@]23C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2
S34 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C=CC[C@]23C)(C(OC)=O)C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@H](C)[C



mol SMILES

428
429
430
431
432
433
434
435
436
437
438
439
440
441
442
443
444
445
446
447
448
449
450
451
452
453
454
455
456
457
458
459
460
461
462
463
464
465
466
467
468
469
470
471
472
473
474
475
476
477
478
479
480
481
482
483
484
485
486
487
488

S44 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](C=CC[C@]23C)(C(OC)=O)C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@H](CCC3)
S36 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](CCC[C@]23C)(C(OC)=O)C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@H](C)[C@
S7 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](CCC[C@]23C)(C(OCc2ccccc2)=O)C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3([C@H](C2=C1)[C@@
S5 O=C1C2[C@](CC[C@H]3[C@](c4[nH]c5c(c4C[C@]23C)cccc5)(C(OCc2ccccc2)=O)C)(C)[C@@]2(CC[C@@]3(
S17 O=C1C=C[C@@]2(C3[C@](CCC2[C@@H]1C)(C)[C@@]1(CC[C@@]2([C@H](C1=CC3=O)[C@@H](C)[C@@H](CC2)C
S25 O=C1C=C[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[
S30 O=C1C=C[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[

DJ-501 O=C1CC2CC=C3C4CC[C@H]([C@@H](CCCC(C)C)C)[C@]4(CCC3[C@]2(CC1)C)C
S16 O=C1CC[C@@]2(C3[C@](CCC2=C1C)(C)[C@@]1(CC[C@@]2([C@H](C1=CC3=O)[C@@H](C)[C@@H](CC2)C)C)C)

SF-1P-2 O=C1CC[C@@]2(C3[C@](CCC2C1(C)C)(C)[C@]1(C(=CC3=O)C2[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]2(CC1)C)C)C)C
S2 O=C1CC[C@@]2(C3[C@](CCC2[C@@H]1C)(C)[C@@]1(CC[C@@]2([C@H](C1=CC3=O)[C@@H](C)[C@@H](CC2)C)
S3 O=C1CC[C@@]2(C3[C@](CCC2[C@]1(C(O)=O)C)(C)[C@@]1(CC[C@@]2([C@H](C1=CC3=O)[C@@H](C)[C@@H](

DJEH-10-S1 O=C1CC[C@]2(C(CC=C3C4CC[C@H]([C@@H](CCCC(C)C)C)[C@]4(CCC23)C)[C@@H]1C)C
11b-Hydroxy-3-oxours-12-ene O=C1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2[C@@H](O)C=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)C)C

11ß_Hydroxy_3_oxours_12_ene.mol O=C1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2[C@@H](O)C=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)C)C
11-beta-hydroxy-3-oxours-12ene.mol O=C1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2[C@@H](O)C=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)C)C

BAEH-10 O=C1CC[C@]2(C(CC[C@](O)(C)C2CC\C=C(\CC\C=C(\CC\C=C(\C(O)=O)/C)/C)/C)C1(C)C)C
Nizwanone O=C1CC[C@]2(C(C[C@H](O)[C@@]3(C2CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)C)C

Nizwanon.mol O=C1CC[C@]2(C(C[C@H](O)[C@@]3(C2CCC2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)C)C
S54 O=C1CC[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C
S26 O=C1CC[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C
S31 O=C1CC[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C
S55 O=C1CC[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C
S8 O=C1CC[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C
S15 O=C1CC[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C
S56 O=C1CC[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C
S1 O=C1CC[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2CC=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)C

6G.mol O=C1N(CCc2ccccc2)C(c2cc3c(nc2-n2nnc(c12)-c1ccccc1)cccc3)C(=O)NC(C)(C)C
6H.mol O=C1N(CCc2ccccc2)C(c2cc3c(nc2-n2nnc(c12)-c1ccccc1)cccc3)C(=O)NC1CCCCC1
6I.mol O=C1N(CCc2ccccc2)C(c2cc3c(nc2-n2nncc12)cccc3)C(=O)NC(C)(C)C
6J.mol O=C1N(CCc2ccccc2)C(c2cc3c(nc2-n2nncc12)cccc3)C(=O)NC1CCCCC1
6C.mol O=C1N(CCc2ccccc2)C(c2cc3cc(ccc3nc2-n2nnc(c12)-c1ccccc1)C)C(=O)NC(C)(C)C
6N.mol O=C1N(Cc2ccc(cc2)C)C(c2cc3c(nc2-n2nncc12)cccc3)C(=O)NC(C)(C)C
6M.mol O=C1N(Cc2ccc(cc2)C)C(c2cc3c(nc2-n2nncc12)cccc3)C(=O)NC1CCCCC1
6O.mol O=C1N(Cc2ccc(cc2)C)C(c2cc3cc(ccc3nc2-n2nnc(c12)-c1ccccc1)C)C(=O)NC(C)(C)C
6K.mol O=C1N(Cc2ccc(cc2)C)C(c2cc3cc(ccc3nc2-n2nnc(c12)-c1ccccc1)C)C(=O)NC1CCCCC1
6B.mol O=C1N(Cc2ccccc2)C(c2cc3c(nc2-n2nnc(c12)-c1ccccc1)cccc3)C(=O)NC(C)(C)C
6A.mol O=C1N(Cc2ccccc2)C(c2cc3c(nc2-n2nnc(c12)-c1ccccc1)cccc3)C(=O)NC1CCCCC1
6F.mol O=C1N(Cc2ccccc2)C(c2cc3c(nc2-n2nncc12)cccc3)C(=O)NC(C)(C)C
6E.mol O=C1N(Cc2ccccc2)C(c2cc3c(nc2-n2nncc12)cccc3)C(=O)NC1CCCCC1
6L.mol O=C1N(Cc2ccccc2)C(c2cc3cc(ccc3nc2-n2nnc(c12)-c1ccccc1)C)C(=O)NC(C)(C)C
6D.mol O=C1N(Cc2ccccc2)C(c2cc3cc(ccc3nc2-n2nnc(c12)-c1ccccc1)C)C(=O)NC1CCCCC1

R-NPG-21.cdx O=C1N(\C(=C/c2ccc(cc2)\C=C(\N2C(=O)c3c(cccc3)C2=O)/C(O)=O)\C(O)=O)C(=O)c2c1cccc2
R-NPG-16.cdx O=C1N(\C(=C\c2cc(ccc2)\C=C(\N2C(=O)c3c(cccc3)C2=O)/C(O)=O)\C(O)=O)C(=O)c2c1cccc2
R-NPG-17.cdx O=C1N(\C(=C\c2ccc([N+](=O)[O-])cc2)\C(O)=O)C(=O)c2c1cccc2
R-NPG-18.cdx O=C1N(\C(=C\c2ccc(cc2)C(C)C)\C(O)=O)C(=O)c2c1cccc2
R-NPG-5.cdx O=C1N(\C(=C\c2ccc(cc2)C(OC)=O)\C(O)=O)C(=O)c2c1cccc2
R-NPG-12.cdx O=C1N(\C(=C\c2ccc(cc2)C)\C(O)=O)C(=O)c2c1cccc2
R-NPG-11.cdx O=C1N(\C(=C\c2ccc(cc2C)C)\C(O)=O)C(=O)c2c1cccc2
R-NPG-1.cdx O=C1N(\C(=C\c2ccccc2)\C(O)=O)C(=O)c2c1cccc2
R-NPG-23.cdx O=C1N(\C(=C\c2ncccc2)\C(O)=O)C(=O)c2c1cccc2

S18 O=C1NCC[C@@]2(C3[C@](CCC2[C@]1(C(=O)N)C)(C)[C@@]1(CC[C@@]2([C@H](C1=CC3=O)[C@@H](C)[C@@H]
S6 O=C1NN=C2CC[C@]3([C@@H](CC[C@@]4(C3C(=O)C=C3[C@@H]5[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]5(CC[C@]34C)C)C
S62 O=C1[C@@]([C@@H]2CC[C@@]3(C([C@]2(C=C1NC(=O)C)C)C(=O)C=C1[C@@H]2[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]2(
S68 O=C1[C@@]([C@@H]2CC[C@@]3(C([C@]2(C[C@@H]1O)C)C(=O)C=C1[C@@H]2[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]2(CC

SF-10-3 OC(=O)CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCC
1.cdx OC(=O)\C=C\c1ccc(cc1)\C=C\C(O)=O

25-Isoserratol OC(C)(C)C1CC=C(CCCC(=CCCC(=CC1)C)C)C
13-Duva-4-8-13-triene-1-3-?-diol OC1(CC(O)C=C(CCC=C(CCC(C=C1)C(C)C)C)C)C

1-Serratol OC1(CC=C(CCCC(=CCCC(=CC1)C)C)C)C(C)C
15-Duva-3,9,13-triene-1,5-?-diol-1-ac OC1(CC=CC(O)(CCC=C(CCC(C=C1)C(C)C)C)C)C
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12-Thumbergol OC1(CCC=C(CCC=C(CCC(C=C1)C(C)=C)C)C)C
S63 OC1(C[C@]2([C@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@]

2.cdx OC1(C\C=C(\C)/C)C(=O)c2c(NC1=O)cccc2
S69 OC1=C[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@

35-2a,3a-dihydroxy-urs-12-ene-24-oic OC1C(C2CCC3(C(CC=C4C5C(C)C(CCC5(CCC34C)C)C)C2(CC1O)C)C)(C(O)=O)C
PDCM-28 OC1C2[C@](CCC3[C@@]2(CCC(=O)C3(C)C)C)(C)[C@]2(C(C1)C1[C@@](CC2)(CC[C@H]1C(C)=C)C)C

11-hydroxy 20(29)-lupene-3-one.mol OC1C2[C@](CCC3[C@@]2(CCC(=O)C3(C)C)C)(C)[C@]2(C(C1)C1[C@@](CC2)(CC[C@H]1C(C)=C)C)C
DJEH-2 OC1CC2CC=C3C4CC[C@H]([C@@H](CCC(C(C)C)CC)C)[C@]4(CCC3[C@]2(CC1)C)C
DJEH-11 OC1CC2CC=C3C4CC[C@H]([C@@H](CCCC(C)C)C)[C@]4(CCC3[C@]2(CC1)C)C

38-9,11-dehydro-b-boswellic acid OC1CCC2(C(CCC3(C2=CC=C2C4C(C)C(CCC4(CCC23C)C)C)C)C1(C(O)=O)C)C
40-9,11-dehydro-?- boswellic acid OC1CCC2(C(CCC3(C2=CC=C2C4CC(CCC4(CCC23C)C)(C)C)C)C1(C(O)=O)C)C

NJAODCH-75C OC1CCC2(C(CCC3(C2CC=C2C4C(C)C(CCC4(CCC23C)C(O)=O)C)C)C1(C)C)C
28-b-Boswellic acid OC1CCC2(C(CCC3(C2CC=C2C4C(C)C(CCC4(CCC23C)C)C)C)C1(C(O)=O)C)C

44-3-epi-b-Boswellic acid OC1CCC2(C(CCC3(C2CC=C2C4C(C)C(CCC4(CCC23C)C)C)C)C1(C(O)=O)C)C
BEDH-40 OC1CCC2(C(CCC3(C2CC=C2C4C(C)C(CCC4(CCC23C)C)C)C)C1(C)C)C
a-amyrin OC1CCC2(C(CCC3(C2CC=C2C4C(C)C(CCC4(CCC23C)C)C)C)C1(C)C)C

32-?-Boswellic acid OC1CCC2(C(CCC3(C2CC=C2C4CC(CCC4(CCC23C)C)(C)C)C)C1(C(O)=O)C)C
46-3-epi-?-Boswellic acid OC1CCC2(C(CCC3(C2CC=C2C4CC(CCC4(CCC23C)C)(C)C)C)C1(C(O)=O)C)C

QTH-25 OC1CCC2(C(CCC3(C2CCC2C4C(CCC23C)(CCC4C(C)=C)C(O)=O)C)C1(C)C)C
29-11-keto-b-Boswellic acid OC1CCC2(C3C(CCC2C1(C(O)=O)C)(C)C1(C(C2C(C)C(CCC2(CC1)C)C)=CC3=O)C)C

45-3-epi-11-keto-b-Boswellic acid OC1CCC2(C3C(CCC2C1(C(O)=O)C)(C)C1(C(C2C(C)C(CCC2(CC1)C)C)=CC3=O)C)C
34-3,11-dihydroxy-12-ene-24-oic acids OC1CCC2(C3C(CCC2C1(C(O)=O)C)(C)C1(C(C2C(C)C(CCC2(CC1)C)C)=CC3O)C)C

DJEH-10 OC1CC[C@]2(C(CC=C3C4CC[C@H]([C@@H](CCCC(C)C)C)[C@]4(CCC23)C)[C@@H]1C)C
NBEH-101 OC1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CCC2C4[C@](CCC4C(C)=C)(CC[C@]23C)C)C)C1(C)C)C
Lupeol.mol OC1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CCC2C4[C@](CCC4C(C)=C)(CC[C@]23C)C)C)C1(C)C)C

BAEH-5 OC1CC[C@]2(C(CC[C@](O)(C)C2CC\C=C(\CC\C=C(\CC\C=C(\C(O)=O)/C)/C)/C)C1(C)C)C
6.cdx OC=1c2c(NC(=O)C=1C\C=C(\C)/C)cccc2

R-NPG-6.cdx OC=1c2c(cccc2)C(CC=1)\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
NJAODH-70 OCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCC
BEMD-40 O[C@@H]1CC2=CCC3C4CCC([C@@H](CC[C@H](C(C)C)CC)C)[C@]4(CCC3[C@]2(CC1)C)C
UA.mol O[C@@H]1CC2C[C@H](O)[C@H]3[C@@H]4CC[C@H]([C@@H](CCC(=O)N)C)[C@]4(CC[C@@H]3[C@]2(CC1)C)C

9,11-dehydro-b-Boswellic acid O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2=CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@]1(C(O)=
3-beta,24-dihydroxius-9(11)-12 diene. O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2=CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@]1(CO)C)

Olean-11-13 (18).mol O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2C=CC2=C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@]1(CO)C)
Ursolic Acid.mol O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2C=CC2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C(O)=O)C)C)C1
Alfa-Amyrin.mol O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2C=CC2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)C)

Epi-amyrine O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)C)C
PDCM-701 O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@]1(C(O)=O

B-Boswellic acid O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@]1(C(O)=O
3-epi-b-Amyrin O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2[C@@H]4CC(CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)(C)C)C)C1(C)C)C

a-Boswellic Acid O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2[C@@H]4CC(CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)(C)C)C)[C@]1(C(O)=O)C)C
S88 O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@]1(C
S87 O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@]1(C
S86 O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@]1(C

Lupeol.mol O[C@@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CCC2C4C[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C(O)=O)C)C1(C)C)C
L-A.mol O[C@@H]1CC[C@]2([C@@H](C1)CC[C@H]1[C@@H]3CCC([C@H](CCC(=O)N)C)[C@]3(CC[C@@H]12)C)C.CC

S53 O[C@@H]1CC[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2=CC=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[
S28 O[C@@H]1CC[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)=C)
S33 O[C@@H]1CC[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)=C)
S51 O[C@@H]1CC[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2[C@@H](O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)
S52 O[C@@H]1CC[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2[C@H](O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C

FR-40 O[C@@H]1[C@](C2CC[C@@]3(C(CC=C4C5[C@@](CC[C@@]34C)(CC[C@H]5C(C)=C)C)[C@]2(C[C@@H]1O)C)C)(
SF-7-2 O[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2=CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)C)C

3b, 24-dihydroxiurs, 9(11):12 diene O[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2=CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@]1(CO)C)C
3, 11-dihydroxy-12-enen-24 oic acid O[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2C=CC2=C4CC(CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)(C)C)C)[C@]1(CO)C)C
Olean-11,13(18)-dien-3b, 24 diol O[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2C=CC2=C4CC(CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)(C)C)C)[C@]1(CO)C)C

ALPHA-amyrine acetate O[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)C)C
R12 O[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)C)C

R12.mol O[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2C4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)C1(C)C)C
3-epi-a-Bosweliic Acid O[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2[C@@H]4CC(CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)(C)C)C)[C@]1(C(O)=O)C)C
3-epi-b-Boswellic acid O[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CC=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C)C)C)[C@]1(C(
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HJCDEH-15 O[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CCC2C4[C@@](CC[C@@]23C)(CC[C@H]4C(C)=C)C(O)=O)C)C1(C)C)C
NJAOMD2 O[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CCC2C4[C@@](CC[C@@]23C)(CC[C@H]4C(C)=C)C(O)=O)C)C1(C)C)C
PDCM-55 O[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CCC2C4[C@@](CC[C@]23C)(CC[C@H]4C(C)=C)C)C)C1(C)C)C
PDCM-64 O[C@H]1CC[C@]2(C(CC[C@@]3(C2CCC2C4[C@@](CC[C@]23C)(CC[C@H]4C(C)=C)C)C)[C@]1(C(O)=O)C)C
CH-A.mol O[C@H]1C[C@H]2[C@H]([C@@H]3CC[C@H](C(CCC(=O)N)C)[C@@]13C)CC[C@@H]1C[C@H](O)CC[C@@]12C
DA.mol O[C@H]1C[C@H]2[C@H]([C@@H]3CC[C@H](C(CCC(=O)N)C)[C@@]13C)CC[C@@H]1C[C@H](O)CC[C@@]12C
C-A.mol O[C@H]1C[C@H]2[C@H]([C@@H]3CC[C@H](C(CCC(=O)N)C)[C@@]13C)[C@H](O)C[C@@H]1C[C@H](O)CC[C@@]

Commic acid-D.mol O[C@H]1[C@@](C2CC[C@@]3(C(CC=C4[C@@H]5[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]5(CC[C@@]34C)C)C)[C@]2(C[C@@
QTH-301 Oc1c2c(cc(c1)C)C(=O)c1c(C2=O)c(O)cc(O)c1
QTH-20 Oc1c2c(cc(c1)CO)C(=O)c1c(C2=O)c(O)cc(O)c1
SBEH-20 Oc1c2c(cc(c1)CO)C(=O)c1c(C2=O)c(O)cc(O)c1
SBEH-16 Oc1cc(O)cc(C)c1C(=O)C
SBDM-114 Oc1cc(O)cc2c1[C@@H](C[C@@H](O)C2)C

R-NPG-14.cdx Oc1cc(O)ccc1\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
SBEH-11 Oc1ccc(cc1)C
SBM-002 Oc1ccc(cc1)CCC(O)=O
SBDM-M1 Oc1ccc(cc1)CCC(OC)=O

R-NPG-3.cdx Oc1ccc(cc1)\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
SBEH-18 Oc1ccccc1C=O

R-NPG-27.cdx Oc1ccccc1\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O
Remdesivir P(Oc1ccccc1)(OCC1OC(C#N)(C(O)C1O)c1n2N=CN=C(N)c2cc1)(=O)NC(C(OCC(CC)CC)=O)C
R-NPG-9.cdx S(C)c1ccc(cc1)\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O

N14.mol S1(=O)N=C(Nc2c1cccc2)c1ccccc1
N16.mol S1(=O)N=C(Nc2c1cccc2)c1ncccc1
N17.mol S1(=O)N=C(Nc2cc(ccc12)C(F)(F)F)c1ccccc1

R-NPG-24.cdx S1C(CCC1\C=C(\N1C(=O)c2c(cccc2)C1=O)/C(O)=O)C
RXN-6.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1ccc(OC)cc1)c1c2c(ccc1)cccc2
RXN-3.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1ccc(OC)cc1)c1ccc(F)cc1
RXN-1.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1ccc(OC)cc1)c1ccc(OC)cc1
RXN-7.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1ccc(OC)cc1)c1ccc([N+](=O)[O-])cc1
RXN-5.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1ccc(OC)cc1)c1ccc(cc1)-c1ccccc1
RXN-4.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1ccc(OC)cc1)c1ccc(cc1)C
N-6.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1cccnc1)c1c2c(ccc1)cccc2
N-3.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1cccnc1)c1ccc(F)cc1
N-1.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1cccnc1)c1ccc(OC)cc1
N-7.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1cccnc1)c1ccc([N+](=O)[O-])cc1
N-5.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1cccnc1)c1ccc(cc1)-c1ccccc1
N-4.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1cccnc1)c1ccc(cc1)C
I-6.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1ccncc1)c1c2c(ccc1)cccc2
I-3.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1ccncc1)c1cc(F)ccc1
I-1.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1ccncc1)c1cc(OC)ccc1
I-7.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1ccncc1)c1cc([N+](=O)[O-])ccc1
I-5.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1ccncc1)c1ccc(cc1)-c1ccccc1
I-4.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1ccncc1)c1ccc(cc1)C
F-6.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1occc1)c1c2c(ccc1)cccc2
F-3.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1occc1)c1ccc(F)cc1
F-1.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1occc1)c1ccc(OC)cc1
F-7.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1occc1)c1ccc([N+](=O)[O-])cc1
F-5.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1occc1)c1ccc(cc1)-c1ccccc1
F-4.cdx S1CC(=Nn2c1nnc2-c1occc1)c1ccc(cc1)C
N13.mol S1N=C(Nc2c1cccc2)c1ccccc1
N15.mol S1N=C(Nc2c1cccc2)c1ncccc1

RXN-14.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(F)cc1)c(nn2)-c1ccc(OC)cc1
NP-6.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(F)cc1)c(nn2)-c1cccnc1
TP-6.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(F)cc1)c(nn2)-c1ccncc1
FP-6.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(F)cc1)c(nn2)-c1occc1
RXN-10.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(O)cc1)c(nn2)-c1ccc(OC)cc1
NP-2.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(O)cc1)c(nn2)-c1cccnc1
TP-2.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(O)cc1)c(nn2)-c1ccncc1
FP-2.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(O)cc1)c(nn2)-c1occc1
RXN-13.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(OC)cc1)c(nn2)-c1ccc(OC)cc1
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NP-5.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(OC)cc1)c(nn2)-c1cccnc1
TP-5.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(OC)cc1)c(nn2)-c1ccncc1
FP-5.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(OC)cc1)c(nn2)-c1occc1
RXN-12.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(cc1)C)c(nn2)-c1ccc(OC)cc1
NP-4.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(cc1)C)c(nn2)-c1cccnc1
FP-4.cdx S1c2n(N=C1COc1ccc(cc1)C)c(nn2)-c1occc1
RXN-11.cdx S1c2n(N=C1COc1ccccc1C)c(nn2)-c1ccc(OC)cc1
NP-3.cdx S1c2n(N=C1COc1ccccc1C)c(nn2)-c1cccnc1
TP-3.cdx S1c2n(N=C1COc1ccccc1C)c(nn2)-c1ccncc1
FP-3.cdx S1c2n(N=C1COc1ccccc1C)c(nn2)-c1occc1
RXN-9.cdx S1c2n(N=C1COc1ccccc1O)c(nn2)-c1ccc(OC)cc1
NP-1.cdx S1c2n(N=C1COc1ccccc1O)c(nn2)-c1cccnc1
TP-1.cdx S1c2n(N=C1COc1ccccc1O)c(nn2)-c1ccncc1
FP-1.cdx S1c2n(N=C1COc1ccccc1O)c(nn2)-c1occc1
NT-8.cdx S1c2n(N=C1Cc1ccc(F)cc1)c(nn2)-c1cccnc1
FT-6.cdx S1c2n(N=C1Cc1ccc(F)cc1)c(nn2)-c1occc1
NT-9.cdx S1c2n(N=C1Cc1ccc(OCC)cc1)c(nn2)-c1cccnc1
TT-7.cdx S1c2n(N=C1Cc1ccc(OCC)cc1)c(nn2)-c1ccncc1
FT-9.cdx S1c2n(N=C1Cc1ccc(OCC)cc1)c(nn2)-c1occc1
NT-8.cdx S1c2n(N=C1c1[nH]ccc1)c(nn2)-c1cccnc1
TT-8.cdx S1c2n(N=C1c1[nH]ccc1)c(nn2)-c1ccncc1
FT-7.cdx S1c2n(N=C1c1[nH]ccc1)c(nn2)-c1occc1
NT-3.cdx S1c2n(N=C1c1ccoc1)c(nn2)-c1cccnc1
TT-4.cdx S1c2n(N=C1c1ccoc1)c(nn2)-c1ccncc1
FT-3.cdx S1c2n(N=C1c1ccoc1)c(nn2)-c1occc1
NT-5.cdx S1c2n(N=C1c1ccoc1C)c(nn2)-c1cccnc1
TT-5.cdx S1c2n(N=C1c1ccoc1C)c(nn2)-c1ccncc1
FT-5.cdx S1c2n(N=C1c1ccoc1C)c(nn2)-c1occc1
NT-4.cdx S1c2n(N=C1c1occc1)c(nn2)-c1cccnc1
TT-3.cdx S1c2n(N=C1c1occc1)c(nn2)-c1ccncc1
FT-4.cdx S1c2n(N=C1c1occc1)c(nn2)-c1occc1
MI-79.mol S=C(NC(=O)c1ccccc1)N\N=C(/C)\c1c2OC(=O)C=Cc2ccc1O
MI-59.mol S=C(NC(=O)c1ccccc1)N\N=C(/C)\c1cc2CCOc2cc1
MI-219 S=C(NC(=O)c1ccccc1)N\N=C\c1ccc([N+](=O)[O-])cc1

MI-70.mol S=C(NC1CCCCC1)N\N=C(/C)\c1c2OC(=O)C=Cc2ccc1O
MI-50.mol S=C(NC1CCCCC1)N\N=C(/C)\c1cc2CCOc2cc1
MI-30.mol S=C(NC1CCCCC1)N\N=C(/C)\c1cc2c(cc1)cccc2
MI-110.mol S=C(NC1CCCCC1)N\N=C(/C)\c1nccnc1C
MI-190.mol S=C(NC1CCCCC1)N\N=C\1/CCc2cc(OC)c(OC)cc/12
MI-210.mol S=C(NC1CCCCC1)N\N=C\c1ccc([N+](=O)[O-])cc1
MI-37.mol S=C(NCC)N\N=C(/C)\c1cc2c(cc1)cccc2
MI-117.mol S=C(NCC)N\N=C(/C)\c1nccnc1C

MI-217 S=C(NCC)N\N=C\c1ccc([N+](=O)[O-])cc1
MI-21.mol S=C(NCCN1CCOCC1)N\N=C(/C)\c1cc2c(cc1)cccc2
MI-34.mol S=C(NCCc1ccccc1)N\N=C(/C)\c1cc2c(cc1)cccc2
MI-64.mol S=C(N\N=C(/C)\c1c2OC(=O)C=Cc2ccc1O)N
MI-44.mol S=C(N\N=C(/C)\c1cc2CCOc2cc1)N
MI-24.mol S=C(N\N=C(/C)\c1cc2c(cc1)cccc2)N
MI-104.mol S=C(N\N=C(/C)\c1nccnc1C)N

S23 S=C(N\N=C\1/CC[C@@]2(C3[C@](CCC2[C@]/1(C(OCc1ccccc1)=O)C)(C)[C@@]1(CC[C@@]2([C@H](C1=CC3=
MI-184.mol S=C(N\N=C\1/CCc2cc(OC)c(OC)cc/12)N
MI-204.mol S=C(N\N=C\c1ccc([N+](=O)[O-])cc1)N
MI-214.mol S=C(Nc1c(cccc1C)C)N\N=C\c1ccc([N+](=O)[O-])cc1
MI-66.mol S=C(Nc1c2c(ccc1)cccc2)N\N=C(/C)\c1c2OC(=O)C=Cc2ccc1O
MI-46.mol S=C(Nc1c2c(ccc1)cccc2)N\N=C(/C)\c1cc2CCOc2cc1
MI-26.mol S=C(Nc1c2c(ccc1)cccc2)N\N=C(/C)\c1cc2c(cc1)cccc2
MI-106.mol S=C(Nc1c2c(ccc1)cccc2)N\N=C(/C)\c1nccnc1C
MI-186.mol S=C(Nc1c2c(ccc1)cccc2)N\N=C\1/CCc2cc(OC)c(OC)cc/12
MI-206.mol S=C(Nc1c2c(ccc1)cccc2)N\N=C\c1ccc([N+](=O)[O-])cc1
MI-35.mol S=C(Nc1cc(F)ccc1)N\N=C(/C)\c1cc2c(cc1)cccc2
MI-65.mol S=C(Nc1cc(OC)ccc1)N\N=C(/C)\c1c2OC(=O)C=Cc2ccc1O
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MI-45.mol S=C(Nc1cc(OC)ccc1)N\N=C(/C)\c1cc2CCOc2cc1
MI-25.mol S=C(Nc1cc(OC)ccc1)N\N=C(/C)\c1cc2c(cc1)cccc2
MI-216.mol S=C(Nc1cc(cc(c1)C(F)(F)F)C(F)(F)F)N\N=C\c1ccc([N+](=O)[O-])cc1
MI-73.mol S=C(Nc1ccc(F)cc1)N\N=C(/C)\c1c2OC(=O)C=Cc2ccc1O
MI-53.mol S=C(Nc1ccc(F)cc1)N\N=C(/C)\c1cc2CCOc2cc1
MI-113.mol S=C(Nc1ccc(F)cc1)N\N=C(/C)\c1nccnc1C
MI-193.mol S=C(Nc1ccc(F)cc1)N\N=C\1/CCc2cc(OC)c(OC)cc/12
MI-213.mol S=C(Nc1ccc(F)cc1)N\N=C\c1ccc([N+](=O)[O-])cc1
MI-23.mol S=C(Nc1ccc([N+](=O)[O-])cc1)N\N=C(/C)\c1cc2c(cc1)cccc2
MI-103.mol S=C(Nc1ccc([N+](=O)[O-])cc1)N\N=C(/C)\c1nccnc1C
MI-203.mol S=C(Nc1ccc([N+](=O)[O-])cc1)N\N=C\c1ccc([N+](=O)[O-])cc1
MI-28.mol S=C(Nc1ccc(cc1)C)N\N=C(/C)\c1cc2c(cc1)cccc2
MI-120.mol S=C(Nc1ccc(cc1)CC)N\N=C(/C)\c1nccnc1C
MI-200.mol S=C(Nc1ccc(cc1)CC)N\N=C\1/CCc2cc(OC)c(OC)cc/12
MI-220.cdx S=C(Nc1ccc(cc1)CC)N\N=C\c1ccc([N+](=O)[O-])cc1
MI-72.mol S=C(Nc1ccccc1)N\N=C(/C)\c1c2OC(=O)C=Cc2ccc1O
MI-52.mol S=C(Nc1ccccc1)N\N=C(/C)\c1cc2CCOc2cc1
MI-32.mol S=C(Nc1ccccc1)N\N=C(/C)\c1cc2c(cc1)cccc2
MI-112.mol S=C(Nc1ccccc1)N\N=C(/C)\c1nccnc1C
MI-192.mol S=C(Nc1ccccc1)N\N=C\1/CCc2cc(OC)c(OC)cc/12
MI-212.mol S=C(Nc1ccccc1)N\N=C\c1ccc([N+](=O)[O-])cc1
MI-78.mol S=C(Nc1ccccc1C)N\N=C(/C)\c1c2OC(=O)C=Cc2ccc1O
MI-58.mol S=C(Nc1ccccc1C)N\N=C(/C)\c1cc2CCOc2cc1
MI-27.mol S=C(Nc1ccccc1F)N\N=C(/C)\c1cc2c(cc1)cccc2
TRN.cdx S=C1NN=C(N1N)c1cccnc1
TRI.cdx S=C1NN=C(N1N)c1ccncc1
N4.mol S=C=NCC(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)c1cc2Cc3c(-c2cc1)cccc3
N1.mol S=C=NCC(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)c1ccc(F)cc1
N2.mol S=C=NCC(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)c1ccc(F)cc1
N5.mol S=C=NCC(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)c1ccc(cc1)C
N3.mol S=C=NCC(N1CCc2c([C@@H]1[C@H]1OCc3c1ccc(OC)c3OC)c(OC)c1OCOc1c2)c1cccnc1
N8.mol S=C=NCCCC(C)[C@@H]1[C@@H]2[C@H]([C@H]3[C@@H]([C@@H]4[C@@H](C[C@H](O)CC4)CC3)C[C@@H]2O)CC1
N6.mol S=C=NCCCC(C)[C@H]1CC[C@H]2[C@H]3[C@H](C[C@H](O)[C@]12C)[C@@]1([C@@H](C[C@H](O)CC1)C[C@H]3
N10.mol S=C=NCCC[C@@H](C)[C@H]1CC[C@H]2[C@H]3[C@H](CC[C@]12C)[C@@]1(C(C[C@@H](O)CC1)C[C@@H]3O)C
N9.mol S=C=NCCC[C@@H](C)[C@H]1CC[C@H]2[C@H]3[C@H](CC[C@]12C)[C@@]1(C(C[C@H](O)CC1)C[C@H]3O)C
N7.mol S=C=NCCC[C@H](C)[C@@H]1C2CC[C@]3(C)[C@]4(CC[C@@H](O)C[C@]4(C=C[C@@]3(C)[C@@]2(CC1)C)C)C

TS-108.cdx S\1C=C(N(/C/1=N/N=C(C)C12CC3CC(C1)CC(C2)C3)c1c(cccc1C)C)c1ccccc1
TS-106.cdx S\1C=C(N(/C/1=N/N=C(C)C12CC3CC(C1)CC(C2)C3)c1c2c(ccc1)cccc2)c1ccccc1
TS-105.cdx S\1C=C(N(/C/1=N/N=C(C)C12CC3CC(C1)CC(C2)C3)c1ccccc1)c1ccccc1
TS-107.cdx S\1C=C(N(/C/1=N/N=C(C)C12CC3CC(C1)CC(C2)C3)c1ccccc1C)c1ccccc1
TS-103.cdx S\1C=C(N(/C/1=N/N=C(\C)/c1cc2NC(=O)COc2cc1)c1c(cccc1C)C)c1ccccc1
TS-102.cdx S\1C=C(N(/C/1=N/N=C(\C)/c1cc2NC(=O)COc2cc1)c1cc(OC)ccc1)c1ccccc1
TS-101.cdx S\1C=C(N(/C/1=N/N=C(\C)/c1cc2NC(=O)COc2cc1)c1ccccc1)c1ccccc1
TS-104.cdx S\1C=C(N(/C/1=N/N=C(\C)/c1cc2NC(=O)COc2cc1)c1ccccc1C)c1ccccc1
TS-112.cdx S\1C=C(N(/C/1=N/N=C(\C)/c1cc2OCCOc2cc1)c1c(cccc1C)C)c1ccccc1
TS-110.cdx S\1C=C(N(/C/1=N/N=C(\C)/c1cc2OCCOc2cc1)c1c2c(ccc1)cccc2)c1ccccc1
TS-115.cdx S\1C=C(N(/C/1=N/N=C/c1c2c([nH]c1)cccc2)C1CCCCC1)c1ccccc1
TS-116.cdx S\1C=C(N(/C/1=N/N=C/c1c2c([nH]c1)cccc2)c1c(cccc1C)C)c1ccccc1
TS-113.cdx S\1C=C(N(/C/1=N/N=C/c1c2c([nH]c1)cccc2)c1ccccc1)c1ccccc1
TS-111.cdx S\1C=C(N(Cc2ccccc2)/C/1=N/N=C(\C)/c1cc2OCCOc2cc1)c1ccccc1
TS-114.cdx S\1C=C(N(Cc2ccccc2)/C/1=N/N=C/c1c2c([nH]c1)cccc2)c1ccccc1
M-2.cdx Sc1oc(nn1)-c1[nH]c2c(c1)cccc2
M-1.cdx Sc1oc(nn1)-c1cc(OC)c(OC)c(OC)c1
M-15.cdx Sc1oc(nn1)CCc1cc(OC)ccc1
M-7.cdx Sc1oc(nn1)CCc1ccc(OC)cc1
M-9.cdx Sc1oc(nn1)CCc1ccccc1OC
M-14.cdx Sc1oc(nn1)Cc1cc(OC)ccc1
M-12.cdx Sc1oc(nn1)Cc1ccc(OC)cc1
M-4.cdx Sc1oc(nn1)Cc1ccc(cc1)C
M-6.cdx Sc1oc(nn1)Cc1ccccc1F
M-13.cdx Sc1oc(nn1)Cc1ccccc1OC
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Safavi-R32.mol [Si](OC)(OC)(OC)CCCOCC1OC1
Safavi-R31.mol [Si](OCC)(OCC)(OCC)CCCOCC1OC1

N-2 [Si](OCc1c(OC)c(OC)ccc1C(O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)C)(C(C)(C)C)(C)C
N-D-12c [Si](OCc1c(OC)c(OC)ccc1C(O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)CC(c1ccc(F)cc1)c1ccc(F)cc1)(C(C)(C)C)
N-D-1c [Si](OCc1c(OC)c(OC)ccc1C(O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)CC1CC1)(C(C)(C)C)(C)C
N-D-15c [Si](OCc1c(OC)c(OC)ccc1C(O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)CCOc1ccccc1)(C(C)(C)C)(C)C
N-D-18c [Si](OCc1c(OC)c(OC)ccc1C(O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1c2OCOc2ccc1)(C(C)(C)C)(C)C
N-D-11c [Si](OCc1c(OC)c(OC)ccc1C(O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1c2c(cc3c1cccc3)cccc2)(C(C)(C)C)(C)
N-D-2c [Si](OCc1c(OC)c(OC)ccc1C(O)C1N(CCc2c1c(OC)c1OCOc1c2)Cc1ccccc1)(C(C)(C)C)(C)C
S67 [Si](O[C@H]1C[C@]2([C@@H](CC[C@@]3(C2C(=O)C=C2[C@@H]4[C@@H](C)[C@@H](CC[C@@]4(CC[C@]23C)C

SK-10 c12c(c3c(c4CC[C@@]5(C(c4cc3)[C@@H](C)[C@@H](CC5)C)C)cc1)cccc2C
SK-12 c12c(c3c(c4c(c5cc(ccc5cc4)C)cc3)cc1)cccc2C
N12.mol n1ccccc1/C(=N/c1ccccc1CCC)/N
1.cdx o1c2nc3c(CCC(=O)C3(OC)C\C=C(\C)/C)c(OC)c2cc1
12.cdx o1c2nc3c(ccc(O)c3C\C=C(\C)/C)c(OC)c2cc1
9.cdx o1c2nc3c(ccc(OCC(O)C(O)(C)C)c3OC)c(OC)c2cc1
7.cdx o1c2nc3c(cccc3OC)c(OC)c2cc1

MI-124.mol s1c(/C(=N/NC(=S)N)/C)c(nc1C)C
MI-130.mol s1c(/C(=N/NC(=S)NC2CCCCC2)/C)c(nc1C)C
MI-137.mol s1c(/C(=N/NC(=S)NCC)/C)c(nc1C)C
MI-126.mol s1c(/C(=N/NC(=S)Nc2c3c(ccc2)cccc3)/C)c(nc1C)C
MI-133.mol s1c(/C(=N/NC(=S)Nc2ccc(F)cc2)/C)c(nc1C)C
MI-123.mol s1c(/C(=N/NC(=S)Nc2ccc([N+](=O)[O-])cc2)/C)c(nc1C)C
MI-140.mol s1c(/C(=N/NC(=S)Nc2ccc(cc2)CC)/C)c(nc1C)C
MI-132.mol s1c(/C(=N/NC(=S)Nc2ccccc2)/C)c(nc1C)C
MI-150.mol s1c(C)c(cc1C)/C(=N/NC(=S)NC1CCCCC1)/C
MI-157.mol s1c(C)c(cc1C)/C(=N/NC(=S)NCC)/C
MI-153.mol s1c(C)c(cc1C)/C(=N/NC(=S)Nc1ccc(F)cc1)/C
MI-143.mol s1c(C)c(cc1C)/C(=N/NC(=S)Nc1ccc([N+](=O)[O-])cc1)/C
MI-160.mol s1c(C)c(cc1C)/C(=N/NC(=S)Nc1ccc(cc1)CC)/C
MI-152.mol s1c(C)c(cc1C)/C(=N/NC(=S)Nc1ccccc1)/C

32.cdx s1c(ccc1C=O)-c1c2c(sc1C(OCCCC)=O)c1sc(C(OCCCC)=O)c(c1cc2)-c1sc(cc1)C=O
7.cdx s1c2c(-c3c(NC2=O)cccc3)c2c1c1sc3c(-c4c(NC3=O)cccc4)c1cc2
31.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2c(F)c(F)c(F)c(F)c2F)c(-c2c(F)c(F)c(F)c(F)c2F)c1C(OCCCC)=O
16.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2c(F)cccc2F)c(-c2c(F)cccc2F)c1C(OCCCC)=O
14.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2c(cccc2F)C(F)(F)F)c(-c2c(cccc2F)C(F)(F)F)c1C(OCCCC)=O
15.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2cc(F)ccc2F)c(-c2cc(F)ccc2F)c1C(OCCCC)=O
12.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2cc3c(cc2)cccc3)c(-c2cc3c(cc2)cccc3)c1C(OCCCC)=O
23.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccc(F)cc2)c(-c2ccc(F)cc2)c1C(OCCCC)=O
20.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccc(OC)cc2)c(-c2ccc(OC)cc2)c1C(OCCCC)=O
21.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccc([N+](=O)[O-])cc2)c(-c2ccc([N+](=O)[O-])cc2)c1C(OCCCC)=
22.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccc(cc2)C)c(-c2ccc(cc2)C)c1C(OCCCC)=O
27.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccc(cc2)C=O)c(-c2ccc(cc2)C=O)c1C(OCCCC)=O
24.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2cccc(C(F)(F)F)c2F)c(-c2cccc(C(F)(F)F)c2F)c1C(OCCCC)=O
11.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccccc2)c(-c2ccccc2)c1C(OCCCC)=O
30.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccccc2C#N)c(-c2ccccc2C#N)c1C(OCCCC)=O
29.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccccc2C(=O)C)c(-c2ccccc2C(=O)C)c1C(OCCCC)=O
13.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccccc2C(F)(F)F)c(-c2ccccc2C(F)(F)F)c1C(OCCCC)=O
6.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccccc2N)c(-c2ccccc2N)c1C(OCCCC)=O
4.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccccc2O)c(-c2ccccc2O)c1C(OCCCC)=O
5.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccccc2O)c(-c2ccccc2O)c1C(OCCCC)=O
18.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccccc2O)c(-c2ccccc2O)c1C(OCCCC)=O
19.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccccc2OC)c(-c2ccccc2OC)c1C(OCCCC)=O
33.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2ccccc2OC)c(-c2ccccc2OC)c1C(OCCCC)=O
26.cdx s1c2c(ccc3c2sc(C(OCCCC)=O)c3-c2oc(cc2)C=O)c(-c2oc(cc2)C=O)c1C(OCCCC)=O

IN-3,4-DM-B.cdx s1c2c(nc1N\N=C/c1cc(OC)ccc1OC)cccc2
IN-PDMA-B.cdx s1c2c(nc1N\N=C/c1ccc(N(C)C)cc1)cccc2

IN-HB.cdx s1c2c(nc1N\N=C/c1ccc(O)cc1)cccc2
IN-2,4-DH-B.cdx s1c2c(nc1N\N=C/c1ccc(O)cc1O)cccc2

IN-PA.cdx s1c2c(nc1N\N=C/c1ccc(OC)cc1)cccc2
IN-NB.cdx s1c2c(nc1N\N=C/c1ccc([N+](=O)[O-])cc1)cccc2
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IN-MT.cdx s1c2c(nc1N\N=C/c1ccc(cc1)C(OC)=O)cccc2
INB.cdx s1c2c(nc1N\N=C/c1ccccc1)cccc2

IN-OA.cdx s1c2c(nc1N\N=C/c1ccccc1OC)cccc2
IN-P-2CD.cdx s1c2c(nc1N\N=C/c1ncccc1)cccc2

INT.cdx s1c2c(nc1N\N=C\c1ccc(cc1)\C=N\Nc1sc3c(n1)cccc3)cccc2
9.cdx s1c2c3c(-c4ccc(-c5c6c(sc5C(OCCCC)=O)c5sc(c(-c7ccc(-c8c(c2sc8C(OCCCC)=O)cc3)cc7)c5cc6)C(OC
10.cdx s1c2c3c(-c4sc(-c5c6c(sc5C(OCCCC)=O)c5sc(c(-c7sc(-c8c(c2sc8C(OCCCC)=O)cc3)cc7)c5cc6)C(OCCC
28.cdx s1cccc1-c1c2c(sc1C(OCCCC)=O)c1sc(C(OCCCC)=O)c(c1cc2)-c1sccc1
N18.mol s1cccc1C=1Nc2c(SN=1)cccc2

Ritonavir s1cncc1COC(=O)NC(Cc1ccccc1)C(O)CC(NC(=O)C(NC(=O)N(Cc1nc(sc1)C(C)C)C)C(C)C)Cc1ccccc1
Baicalein.cdx O1c2c(c(O)c(O)c(O)c2)C(=O)C=C1c1ccccc1
Boceprevir .cdx O=C(N[C@H]([C@@H](O)C(=O)N)CC1CCC1)[C@H]1N(C[C@@]2(C)[C@]1(C)C2(C)C)C(=O)[C@@H](NC(=O)NC(
Carmofur.cdx FC1CN(C(=O)NCCCCCC)C(=O)NC1=O
Disulfiram.cdx S(SC(=S)N(CC)CC)C(=S)N(CC)CC
Ebselen.cdx [Se]1N(C(=O)c2c1cccc2)c1ccccc1
GC376.cdx S(O)(=O)(=O)[C@H](O)[C@@H](NC(=O)[C@@H](NC(OCc1ccccc1)=O)CC(C)C)C[C@@H]1CCNC1=O

Masitinib.cdx s1cc(nc1Nc1cc(NC(=O)c2ccc(cc2)CN2CCN(CC2)C)ccc1C)-c1cccnc1
N3.cdx o1nc(cc1C)C(=O)N[C@H](C(=O)N[C@@H](C(C)C)C(=O)N[C@@H](CC(C)C)C(=O)N[C@H](\C=C\C(OCc1ccccc
O6K.cdx O=C1N(C=CC=C1NC(OC(C)(C)C)=O)[C@@H](CC1CC1)C(=O)N[C@H]([C@@H](O)C(=O)NCc1ccccc1)C[C@@H]1C

px-12.cdx S(SC(CC)C)c1[nH]ccn1
Shikonin.cdx Oc1c2c(C(=O)CC([C@H](O)C\C=C(\C)/C)C2=O)c(O)cc1
Telaprevir.cdx O=C(N[C@H](C(=O)N[C@@H](C(C)(C)C)C(=O)N1CC2C(CCC2)[C@H]1C(=O)N[C@H]([C@@H](O)C(=O)NC1CC1)
Tideglusib.cdx S1N(c2c3c(ccc2)cccc3)C(=O)N(Cc2ccccc2)C1=O

ued.cdx O=C1NCC[C@H]1C[C@H](NC(=O)[C@@H](NC(OCc1ccccc1)=O)CC(C)C)CO
X77.cdx O=C(N([C@@H](C(=O)NC1CCCCC1)c1cccnc1)c1ccc(cc1)C(C)(C)C)c1nc[nH]c1


