
Table S9. Detailed information on the final 68 compounds selected through screening 

SMILES 
Docking 

score 
Active Inactive Active pIC50 

COc1ccc(OC)c(NC(=O)Nc2nnc(SCc3cc(=O)n4ccc(C)cc4n3)s2)c1 -11.210  1  0.10  0.90  7.76  

Cc1ccn2c(=O)cc(CSc3nnc(NC(=O)Nc4cccc(C(F)(F)F)c4)s3)nc2c1 -11.605  1  0.07  0.93  7.76  

CCOc1cc(/C=C2\S/C(=N/c3ccc(S(N)(=O)=O)cc3)NC2=O)ccc1OCC(=O

)Nc1cccc(C(F)(F)F)c1 
-11.233  1  0.09  0.91  7.72  

Cc1ccn2c(=O)cc(CSc3nnc(NC(=O)Nc4ccc(Cl)cc4)s3)nc2c1 -11.642  1  0.09  0.91  7.70  

Cc1ccn2c(=O)cc(CSc3nnc(NC(=O)Nc4ccc(C)c(Cl)c4)s3)nc2c1 -11.253  1  0.09  0.91  7.56  

COc1ccc(NC(=O)CSc2nnc(-c3sc4ncccc4c3N)n2C)cc1 -10.766  1  0.05  0.95  7.55  

Cc1ccn2c(=O)cc(CSc3nnc(NC(=O)Nc4ccc5c(c4)OCO5)s3)nc2c1 -11.474  1  0.06  0.94  7.53  

Cn1c(CCc2ccc(NC(=O)c3n[nH]c4c3COc3ccccc3-4)cc2)nc2ccccc21 -10.718  1  0.04  0.96  7.51  

COc1ccc(NC(=O)Nc2nnc(SCc3cc(=O)n4ccccc4n3)s2)cc1OC -11.511  1  0.06  0.94  7.49  

COc1ccc(NC(=O)Nc2nnc(SCc3cc(=O)n4ccc(C)cc4n3)s2)cc1OC -11.409  1  0.02  0.98  7.49  

Cc1ccc2nc(CSc3nnc(NC(=O)Nc4cccc(C(F)(F)F)c4)s3)cc(=O)n2c1 -11.437  1  0.07  0.93  7.47  

Cc1ccn2c(=O)cc(CSc3nnc(NC(=O)Nc4ccc5c(c4)OCCO5)s3)nc2c1 -11.699  1  0.03  0.97  7.46  

O=C(Nc1ccc2c(c1)OCCO2)Nc1nnc(SCc2cc(=O)n3ccccc3n2)s1 -11.977  1  0.08  0.92  7.43  

CCOc1ccc(NCc2cccn2-

c2nnc(N3CCC(C(=O)NCCCN(CC)c4cccc(C)c4)CC3)s2)cc1 
-10.662  1  0.05  0.95  7.40  

Cc1ccn2c(=O)cc(CSc3nnc(NC(=O)Nc4ccc(F)cc4F)s3)nc2c1 -11.800  1  0.06  0.94  7.39  

Cn1c(SCC(=O)Nc2ccc(Cl)c(Cl)c2)nnc1-c1sc2ncccc2c1N -10.714  1  0.06  0.94  7.38  

Cc1ccn2c(=O)cc(CSc3nnc(NC(=O)Nc4ccc(C)c(F)c4)s3)nc2c1 -11.899  1  0.07  0.93  7.38  

Cc1ccc(NC(=O)C2CCN(c3ccc(=O)n(-c4ccc(C)c(Cl)c4)n3)CC2)cc1C -11.083  1  0.10  0.90  7.38  

COc1ccc(OCC(=O)N2CCCN(c3ccc(=O)n(-c4ccccc4)n3)CC2)cc1 -10.616  1  0.10  0.90  7.35  

Cc1cccc(NC(=O)Nc2nnc(SCc3cc(=O)n4cc(C)ccc4n3)s2)c1 -11.637  1  0.06  0.94  7.35  

Cc1ccc(-n2nc(N3CCC(C(=O)Nc4ccc(C(C)C)cc4)CC3)ccc2=O)cc1Cl -10.843  1  0.08  0.92  7.31  

O=C(Nc1ccc(CCc2nc3ccccc3[nH]2)cc1)Nc1cccc(C(F)(F)F)c1 -10.872  1  0.10  0.90  7.31  

Cc1cc(C)cc(NC(=O)C2CCN(c3ccc(=O)n(-c4ccc(C)c(Cl)c4)n3)CC2)c1 -10.778  1  0.10  0.90  7.30  

CCOC(=O)c1cccc(NC(=O)C2CCN(c3nn4cc(-c5ccc(C)cc5)nc4s3)CC2)c1 -10.699  1  0.10  0.90  7.28  

CCOC(=O)c1cccc(NC(=O)C2CCN(c3ccc(=O)n(-

c4ccc(C)c(Cl)c4)n3)CC2)c1 
-11.125  1  0.04  0.96  7.28  

COc1ccc(C)cc1NC(=O)Nc1nnc(SCc2cc(=O)n3cc(C)ccc3n2)s1 -11.545  1  0.07  0.93  7.27  

Cc1cc(C)cc(NC(=O)Nc2nnc(SCc3cc(=O)n4cc(C)ccc4n3)s2)c1 -11.270  1  0.10  0.90  7.27  

CCOc1ccc(NC(=O)C2CCN(c3ccc(=O)n(-c4ccc(C)c(Cl)c4)n3)CC2)cc1 -10.844  1  0.05  0.95  7.26  

COc1ccc(NC(=O)C2CCN(c3ccc(=O)n(-c4ccc(C)c(Cl)c4)n3)CC2)cc1 -10.996  1  0.08  0.92  7.26  

Cn1c(CCc2ccc(NC(=O)Nc3cccc(C(F)(F)F)c3)cc2)nc2ccccc21 -10.993  1  0.06  0.94  7.25  

CCc1ccc(NC(=O)Cn2cnc3sc(-c4nc(-c5cccc(C)c5)no4)c(C)c3c2=O)cc1 -11.292  1  0.03  0.97  7.24  

Cc1ccc2nc(CSc3nnc(NC(=O)Nc4ccc(Cl)cc4)s3)cc(=O)n2c1 -11.630  1  0.09  0.91  7.24  

Cc1ccc(-n2nc(N3CCN(C(=O)CSc4ccccc4)CC3)ccc2=O)cc1C -11.551  1  0.07  0.93  7.23  

Cc1ccc(C)c(NC(=O)Nc2nnc(SCc3cc(=O)n4cc(C)ccc4n3)s2)c1 -11.507  1  0.10  0.90  7.21  

Cc1cccc(NC(=O)C2CCN(c3ccc(=O)n(-c4ccc(C)c(Cl)c4)n3)CC2)c1 -10.716  1  0.09  0.91  7.21  

CCOc1ccc(NC(=O)C2CCN(c3ccc(=O)n(-c4cccc(Cl)c4)n3)CC2)cc1 -10.680  1  0.06  0.94  7.20  

Cc1ccc(NC(=O)Nc2nnc(SCc3cc(=O)n4cc(C)ccc4n3)s2)c(Cl)c1 -11.419  1  0.09  0.91  7.20  

CCOC(=O)c1ccccc1NC(=O)Nc1nnc(SCc2cc(=O)n3ccccc3n2)s1 -10.692  1  0.10  0.90  7.19  



Cc1ccc2nc(CSc3nnc(NC(=O)Nc4ccc(C)c(Cl)c4)s3)cc(=O)n2c1 -11.842  1  0.10  0.90  7.19  

CCc1cccc(NC(=O)Cn2cnc3sc(-c4nc(-c5cccc(C)c5)no4)c(C)c3c2=O)c1 -11.731  1  0.05  0.95  7.18  

COc1ccc(OC)c(NC(=O)Nc2nnc(SCc3cc(=O)n4cc(C)ccc4n3)s2)c1 -11.477  1  0.07  0.93  7.16  

COc1cc(Cl)c(C)cc1NC(=O)C1CCN(c2ccc(=O)n(-c3cccc(F)c3)n2)CC1 -11.042  1  0.05  0.95  7.15  

Cc1ccc(-n2nc(N3CCN(C(=O)COc4ccc(Cl)cc4)CC3)ccc2=O)cc1C -11.052  1  0.08  0.92  7.12  

COc1ccc(NC(=O)Nc2nnc(SCc3cc(=O)n4cccc(C)c4n3)s2)cc1OC -11.262  1  0.04  0.96  7.11  

Cc1ccc2nc(CSc3nnc(NC(=O)Nc4cccc(C)c4C)s3)cc(=O)n2c1 -11.017  1  0.10  0.90  7.11  

CC(C)(C)C1CCc2c(sc3nc(CCC(=O)N4CCN(C5CCCCC5)CC4)[nH]c(=

O)c23)C1 
-10.978  1  0.08  0.92  7.11  

O=C(Nc1ccc(N2CCOCC2)cc1)c1ccc(Nc2ccc(-c3ccccc3)nn2)cc1 -11.304  1  0.03  0.97  7.11  

Cc1ccc2nc(CSc3nnc(NC(=O)Nc4ccc5c(c4)OCO5)s3)cc(=O)n2c1 -12.107  1  0.05  0.95  7.11  

Cc1ccc(-c2ccc(Nc3ccc(C(=O)Nc4ccc(N5CCOCC5)cc4)cc3)nn2)cc1 -10.929  1  0.01  0.99  7.11  

CCc1ccc(NC(=O)Nc2nnc(SCc3cc(=O)n4cc(C)ccc4n3)s2)cc1 -11.908  1  0.06  0.94  7.10  

CCOc1ccc(-c2cc3c(=O)n(CC(=O)Nc4cccc(SC)c4)ccn3n2)cc1 -11.141  1  0.08  0.92  7.10  

CCc1ccc(NC(=O)Cn2cnc3c(sc4nc(-c5ccc(C)c(C)c5)ccc43)c2=O)cc1 -11.158  1  0.05  0.95  7.09  

CCCCc1ccc(NC(=O)Cn2nc3ccc(C(=O)NCc4ccc(C)cc4)cn3c2=O)cc1 -10.601  1  0.07  0.93  7.08  

Cc1cccc(NC(=O)c2ccc3nn(CC(=O)NCCC4=CCCCC4)c(=O)n3c2)c1 -10.926  1  0.08  0.92  7.07  

CCc1ccc(NC(=O)Cn2ncn3c(C)c(C(=O)NCc4ccc(F)cc4)c(C)c3c2=O)cc1 -10.918  1  0.05  0.95  7.07  

CCc1ccc(NC(=O)Cn2nc3ccc(C(=O)Nc4ccc(C)cc4)cn3c2=O)cc1 -10.790  1  0.10  0.90  7.07  

CCOC(=O)c1ccccc1NC(=O)Nc1nnc(SCc2cc(=O)n3ccc(C)cc3n2)s1 -10.809  1  0.06  0.94  7.07  

Cc1c(C(=O)NCc2ccccc2)c(C)n2cnn(CC(=O)Nc3ccc4c(c3)OCCO4)c(=O

)c12 
-10.852  1  0.05  0.95  7.06  

COc1ccc(NC(=O)Nc2nnc(SCc3cc(=O)n4cc(C)ccc4n3)s2)cc1OC -11.419  1  0.02  0.98  7.06  

CCCCc1ccc(NC(=O)Cn2nc3ccc(-c4ccc(C)c(C)c4)nn3c2=O)cc1 -11.222  1  0.07  0.93  7.06  

Cc1ccc2nc(CSc3nnc(NC(=O)Nc4ccc(F)cc4)s3)cc(=O)n2c1 -11.718  1  0.07  0.93  7.05  

Cc1ccc(NC(=O)Nc2nnc(SCc3cc(=O)n4cc(C)ccc4n3)s2)cc1 -11.588  1  0.07  0.93  7.04  

CCCCOc1ccc(-c2cc3c(=O)n(CC(=O)Nc4ccc(C)c(F)c4)ccn3n2)cc1 -11.211  1  0.10  0.90  7.04  

O=C(COc1ccc(Cl)cc1)N1CCN(c2ccc(=O)n(-c3cccc(Cl)c3)n2)CC1 -10.758  1  0.09  0.91  7.04  

COc1ccc(NC(=O)Nc2nnc(SCc3cc(=O)n4cc(C)ccc4n3)s2)c(OC)c1 -11.763  1  0.09  0.91  7.03  

CC(=O)Nc1ccc(NC(=O)C2CCN(c3ccc(=O)n(-c4cccc(Cl)c4)n3)CC2)cc1 -11.117  1  0.08  0.92  7.03  

O=C(COc1ccc(Cl)cc1)N1CCN(c2ccc(=O)n(-c3ccccc3)n2)CC1 -10.706  1  0.09  0.91  7.02  

CCc1ccc(NC(=O)Cn2ncn3c(C)c(C(=O)NCc4ccccc4)c(C)c3c2=O)cc1 -11.546  1  0.04  0.96  7.00  

 

  




