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S. 1. The canonical SMILES of collected triterpene with information of anti-HSV-1 activity and their
references.
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N#CC[C@@]1(C)C(CC[C@@]2(CI1CC[C@H]l[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@@H]1[C@@H](CC2)C(=C)
C)C(=0)0)C)C(C=0)(C)C

N#CC[C@@]1(C)C(CC[C@@]2(C1CC[C@H]1[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@@H]1[C@@H](CC2)C(=C) | (Tolmacheva et al.
C)C(=0)0)C)C(C(=0)0)(C)C 2014)

OCC(NC(=0)[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2[C@@H]2[C@](CC1)(C)[C@]1(C)CC[C@H]([C@]([C@H]
1CC2)(C)CC#N)C(C=0)(C)C)C(=C)C)CO




OC[C@@H](CNC(=0)[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2[C@@H]2[C@](CCL)(C)[C@]1(C)CC[C@H]([C@
1([C@H]1CC2)(C)CCEN)C(C=0)(C)C)C(=C)C)O

OC[C@H](C(C)C)NC(=0)[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2[C@@H]2[C@](CC1)(C)[C@]1(C)CC[C@H]([
C@]([C@H]1CC2)(C)CCHN)C(C=0)(C)C)C(=C)C

N#CC[C@@]1(C)[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]ICC[C@H]L[C@@]2(C)CCIC@@I2([C@@H]L[CA@
H](CC2)C(=C)C)C(=0)NC(CO)(C)C)C)C(C=0)(C)C

N#CC[C@@]L(C)[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]1CC[C@H]l[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@@H]I[C@@
H](CC2)C(=C)C)C(=0)0C)C)C(C(=0)NC(CO)CO)(C)C

OC[C@@H](CNC(=0)C([C@@H]ICC[C@@]2([C@@H]([C@@]1(C)CCAN)CC[C@H]L[C@@]2(C)CC[
C@A@J2([C@@H]L[C@@H](CC2)C(=C)C)C(=0)OC)C)(C)C)O

N#CC[C@@]1(C)[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]ICC[C@H]L[C@@]2(C)CCIC@@I2([C@@H][CA@
H](CC2)C(=C)C)C(=0)OC)C)C(C(=0)N[C@H](C(C)C)CO)(C)C

N#CC[C@@]1(C)[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]ICC[C@H]1[C@@]2(C)CCIC@@I2([C@@H]L[CA@
H](CC2)C(=C)C)C(=0)OC)C)C(C(=0)NC(CO)(C)C)(C)C

OCC(NC(=0)C([C@@H]ICC[C@@]2([C@@H]([C@@]1(C)CC#N)CC[C@H]L[C@@]2(C)CC[C@@]23
[C@H]L[C@@H](OC2)C(CC3)(C)C)C)(C)C)CO

OCC(CNC(=0)C([C@@H]1CC[C@@]2([C@@H]([C@@]1(C)CC#N)CC[C@H]1[C@@]2(C)CC[C@@]
23[C@H]1[C@@H](OC2)C(CC3)(C)C)C)(C)C)O

OCC(C(C)C)CNC(=0)C([C@@H]ICC[C@@I2([C@@H]([C@@]1(C)CC#N)CC[C@H]L[C@@]2(C)CC]
C@@]23[C@H]1[C@@H](OC2)C(CC3)(C)C)C)(C)C

N#CC[C@@]L(C)[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]ICC[C@H]I[C@@]2(C)CC[C@Q@]23[C@H][C@@H
](0C2)C(C)(C)CC3)C)C(C(=0)NC(CO)(C)C)(C)C

N#CC[C@@]1(C)[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]ICC[C@H]L[C@@]2(C)CCIC@@I2([C@@H]L[CA@
H](CC2)C(=C)C)C(=0)NC(CO)CO)C)C(C(=0)NC(CO)CO)(C)C

N#CC[C@@]1(C)[C@@H](CC[C@@I2([C@@HIICCIC@HIL[C@@]I2(C)CCIC@@I2([C@@HIIC@@
H](CC2)C(=C)C)C(=0)NC[C@@H](CO)O)C)C(C(=0)N[C@@H](CO)0)(C)C

N#CC[C@@]1(C)[C@@H](CC[Ce@@]2([C@@H]ICC[C@H]I[C@@]2(C)CC[Ce@@I2([C@@H]I[C@@
H](CC2)C(=C)C)C(=0)NCC(C(C)C)CO)C)C(C(=0)N[C@H](C(C)C)CO)(C)C

N#CCCl[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]ICC[C@H]1[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@@H]I[C@@H](CC2)
C(=C)C)C(=0)0C)C)C(COC(=0)C)(C)C

N#CC[C@@]1(C)[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]1CC[C@H]I[C@@]2(C)CC[C@Q@]23[C@H]I[C@@H
1(0C2)C(C)(C)CC3)C)C(COC(=0)C)(C)C

N#CCCl[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]ICC[C@H]I[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@@H]L[C@@H](CC2)
C(=C)C)C(=0)OC)C)C(COC(=0)CCC(=0)0)(C)C

N#CC[C@@]L(C)[C@@H](CC[C@Q@]2([C@@H]ICC[C@H]L[C@@]2(C)CC[C@@]23[C@H]1[C@@H
](OC2)C(C)(C)CC3)C)C(COC(=0)CCC(=0)0)(C)C

N#CCCl[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]ICC[C@H]I[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@@H]L[C@@H](CC2)
C(=C)C)C(=0)0C)C)C(COC(=0)CC(C(=0)0)(C)C)(C)C

N#CC[C@@]L(C)[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]1CC[C@H]I[C@@]2(C)CC[C@Q@]23[C@H][C@@H
1(0C2)C(C)(C)CC3)C)C(COC(=0)CC(C(=0)0)(C)C)(C)C

N#CCCL[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]LCC[C@H]L[C@@]2(C)CCIC@@I2([C@@HIL[C@@H](CC2)
C(=C)C)C(=0)0C)C)C(COC(=0)CCC(C(=0)0)(C)C)(C)C

N#CC[C@@]1(C)[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]1CC[C@H]I[C@@]2(C)CC[C@R@]23[C@H][C@@H
1(0C2)C(C)(C)CC3)C)C(COC(=0)CCC(C(=0)0)(C)C)(C)C

N#CCCl[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]ICC[C@H]I[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@@H]L[C@@H](CC2)
C(=C)C)C(=0)OC)C)C(COC(=0)CC(CC(=0)0)(C)C)(C)C

N#CC[C@@]L(C)[C@@H](CC[C@Q@]2([C@@H]ICC[C@H]L[C@@]2(C)CC[C@@]23[C@H]1[C@@H
](OC2)C(C)(C)CC3)C)C(COC(=0)CCC(=0)0C)(C)C

N#CCCL[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]LCC[C@HIL[C@@]2(C)CCIC@@I2([C@@HIL[C@@H](CC2)
C(=C)C)C(=0)0C)C)C(COC(=0)CC(C(=0)OC)(C)C)(C)C

COC(=0)[C@@]12CC[C@H](C2C2[C@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@](C1CC2)(C)C(=CC3(C)C)C(=0)
0)C(=C)C

OC(=0)C1=CC(C2[C@@]1(C)CiCCCI[C@@]([C@@]1(CC2)C)(C)CC[C@@]12C3[C@@H](OC1)C(C)
(C)cc2)(c)c

COC(=0)[C@@]12CC[C@H](C2C2[C@](CCL)(C)[C@]1(C)CCC3[C@](C1CC2)(C)C(=C(C3(C)C)C)C(=
0)0)C(=C)C

OC(=0)C1=C(C)C(C2[C@@]1(C)C1CCC3[C@@]([C@@]1(CC2)C)(C)CC[C@@]12C3[C@@H](OC1)C
(©)(©)cea)(c)e

NCC1=CC(C2[C@@]1(C)C1CCC3[C@@]([C@@]1(CC2)C)(C)CC[C@@]12C3[C@@H](OC1)C(C)(C)C
c2)(C)C

(Konysheva et al.
2017)

Oclcce(cel)CC(C(=0)0)NC(=0)CLO[C@H](O[C@H]2CC[C@]3([C@H](C2(C)C)CCIC@@J2([C@@H]
3C(=0)C=C3[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@H]3C[C@](C)(CC2)C(=0)NC(C(=0)0)Cc2ccc(cc2)0)C)C)C)C
([C@@H]([C@@H]10)0)0[C@@H]10C(C(=0)NC(C(=0)0)Cc2cce(cc2)0)[C@H]([C@H](C10)0)O

(Baltina, L. A., Jr.
etal. 2017)
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O[C@H]1CC[C@]2([C@H](C1(C)C)CC[Ce@@]L([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]1([C@H]2CC(
C)(C)CC1)C)C)C

C=C(C(C)C)CCIC@HI([C@HIICCIC@@IA[C@ILC)CCIC@@IIBIC@HT2CCic@@tzic@iacncey | (Kuo etal- 2010)

C@@H]([C@H]2C)O)C)C

OC[C@@]12[C@H](O)C[C@@H](C[C@@]2(0)CC[C@@H]2[C@@H]L[C@H](O)C[C@]L([C@]2(0)C
C[C@@H]1C1=CC(=0)0C1)C)0[C@@H]10[C@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@H]10)0)0.0.0.0.0.0.
0.0.0

OC[C@@]12[C@H](O)C[C@@H](C[C@@]2(0C)CC[C@@H]2[C@@H]L[C@H](O)C[C@]L([C@]2(0)C
C[C@@H]1C1=CC(=0)0C1)C)0[C@@H]10[C@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@H]10)0)O (Su et al. 2008)

O[C@H]1CC[C@]2([C@@H](C1)CC[C@@H]1[C@@H]2CC[C@]2([C@]1(O)C[C@@H]([C@@H]2C1
=CC(=0)0C1)0)C)C

OC[C@@]12CC[C@@H](C[C@@]2(0)CC[C@@H]2[C@@H]1CC[C@]L([C@]2(0)CC[C@@H]1C1=C
C(=0)0C1)C)0

0=C10CC(=C1)[C@H]1CC[C@]2([C@]1(C)CC[C@H]1[C@H]2CC[C@H]2[C@]1(C)CC[C@@H](C2)O
[Ca@H]IC[C@H](O)[C@@H]([C@H](01)C)O)O

0=C10CC(=C1)[C@H]1CC[C@]2([C@]1(C)CCC1C2CC[C@H]2[C@]1(C)CC[C@@H](C2)O[C@H]LC]
C@H](Q)[C@@H]([C@H](01)C)O[C@H]1C[C@H](O)[C@@H]([C@H](01)C)0)O

OC[C@H]10[C@@H](OC[C@H]2[C@@H](O)C[C@@H](O[C@@H]2C)O[C@H]2CC[C@I3([C@@H](C
?@))C?[(C)%)@?)H]Z[C@@H]3CC[C@]3([C@]2(O)CC[C@@H]3CZ=CC(=O)OC2)C)C)[C@@H]([C@H]([C@
H]1

CC(=0)0C1C(0)CC(OCIC)OC1C(0)CC(OCIC)OCIC(0)CC(OCIC)OCICCC2(C(CL)CCCIC2CCC2(CA(
0)CCC2C1=CC(=0)0C1)C)C

OC[C@H]10[C@@H](O[C@@H]2[C@@H](C)O[C@H](C[C@@H]20C(=0)C)O[C@H]2[C@@H](0)C
[C@@H](O[C@@H]2C)O[C@H]2[C@@H](0)C[C@@H](O[C@@H]2C)O[C@H]2CC[C@]3([C@@HI(
C2)CC[C@@H]2[C@@H]3CC[C@]3([C@]2(0)CC[C@@H]3C2=CC(=0)0C2)C)C)[C@@H]([C@H]([C
@@H]10)0)0

OC[C@H]10[C@@H](O[C@H]2[C@@H](0)CIC@@H](O[C@@H]2C)O[C@H]2CC[C@I3([C@@H](C
2)CCIC@@HI2[C@@HIZCCIC@I3([C@I2(0)C[C@R@H]([C@@H]3C2=CC(=0)0C2)0)C)C)[CR@H([
C@H](IC@@H]10)0)0

0=C10CC(=C1)[C@H]1CC[C@]2([C@]1(C)[C@H](O)C[C@H]L[C@H]2CC[C@H]2[C@]1(C)CC[C@@
H](C2)O[C@H]1C[C@H](O)[C@@H]([C@H](01)C)O[C@H]1C[C@H](O)[C@@H]([C@H](O01)C)0)O

OC[C@H]1C[C@@H](O[C@H]2[C@@H](0)C[C@@H](O[C@@H]2C)O[C@H]2[C@@H](O)C[C@@H
(0[C@@H]2C)0[C@H]2[C@@H](0)C[C@@H](O[C@@H]2C)O[C@H]2CC[C@]3([C@@H](C2)CC[C
@@%@5]2][100@5)(%5'130[0@@H](O)[C@]S([C@]Z(O)CC[C@@H]302=CC(=0)002)C)C)[C@@H]([C@H]([
C H

CO[C@H]1C[C@H](O[C@H]2CC[C@]3([C@](C2)(0)CC[C@@H]2[C@@H]3CC[C@]3([C@]2(0)CCC | (Bertol et al. 2011)
3C2=CC(=0)0C2)C)C=0)0[C@@H]([C@H]10[C@@H]10[C@H](CO[C@@H]20[C@H](CO)[C@HI([
C@@H]([C@H]20)0)0)[C@H]([C@@H]([C@H]10)0)0)C

CO[C@H]IC[C@H](O[C@H]2[C@@H](O)C[C@@H](O[C@@H]2C)O[C@H]2[C@@H](O)C[C@@H](
O[C@@H]2C)0[C@H]2CC[C@]3([C@@H](C2)CC[C@@H]2[C@@H]3CC[C@]3([C@]2(0)CC[C@@
H]3C2=CC(=0)0C2)C)C)0[C@@H]([C@H]10)C

CO[C@H]1[C@@H](O)C[C@@H](C[C@@H]1C)O[C@H]L[C@@H](O)C[C@@H](OC[C@@H]1C)O[C
@H]1[C@@H](O)C[C@@H](O[C@@H]1C)O[C@H]1CC[C@]2([C@@H](Cl)CC[C@@H]1[C@@H]2C
C[C@]2([C@]1(0)CC[C@@H]2C1=CC(=0)OC1)C)C

O=C[C@@]12CC[C@@H](C[C@@]2(0)CC[C@@H]2[C@@H]1CC[C@]1([C@]2(0)CC[C@@H]1C1=
CC(=0)0C1)C)0[C@@H]10[C@@H](O)[C@@H]([C@H]([C@H]10)0)O

O=C[C@@]12CC[C@@H](C[C@@]2(0)CC[C@@H]2[C@@H]1CC[C@]1([C@]2(0)CC[C@@H]1C1=
CC(=0)0C1)C)O[C@H]IC[C@H](0)[C@@H]([C@H](01)C)O

CO[C@H]IC[C@H](O[C@H]2CC[C@]3([C@](C2)(O)CC[C@@H]2[C@@H]3CC[C@]3([C@]2(O)CC[C
@@H]3C2=CC(=0)0C2)C)C=0)0[C@@H]([C@H]10)C

O[C@H]1CC[C@]2([C@@H](C1)CC[C@@H]l[C@@H]2C[C@@H](O)[C@]2([C@]1(O)CC[C@@H]2
C1=CC(=0)0C1)C)C

0=C10CC(=C1)[C@H]1CC[C@]2([C@]1(C)[C@H](O)C[C@H]L[C@H]2CC[C@H]2[C@]1(C)CC[C@@
H](C2)O[C@H]1C[C@H](O)[C@@H]([C@H](01)C)O[C@H]1C[C@H](O)[C@@H]([C@H](C1)C)O[C
@H]1C[C@H](O)[C@@H]([C@H](01)C)0)0

0=C10CC(=C1)[C@H]1CC[C@]2([C@]1(C)CC[C@H]L[C@H]2CC[C@H]2[C@]1(C)CC[C@@H](C2)O
[C@H]IC[C@H](O)[C@@H]([C@H](01)C)O[C@H]1C[C@H](O)[C@@H]([C@H](01)C)O[C@H]1C[C
@H](O)[C@@H]([C@H](01)C)0)O

O[C@H]1CC[C@]2(C(=CC[C@@H]3[C@@H]2CC[C@]2([C@H]3CC[C@@H]2C(=0)C)C)C1)C
(Davola et al.

CC(=0)O[C@H]1CC[C@]2(C(=CCC3C2CC[C@]2(C3C[C@H]([C@@H]2C(=0)C)C(=0)0)C)C1)C 2015)




CC(=0)O[C@H]1CC[C@]2(C(=CCC3C2CC[C@]2(C3C[C@H]([C@@H]2C(=0)C)C(=0)Nc2ccece2)C)C
1)C

CC(=0)O[C@H]1CC[C@]2(C(=CCC3C2CC[C@]2(C3C[C@H]([C@@H]2C(=0)C)C(=0)N(Cc2ccece2)C
C(=0)NC(C)(C)C)C)CL)C

CC(=0)O[C@H]1CC[C@]2(C(=CCC3C2CC[C@]2(C3C[C@H]([C@@H]2C(=0)C)C(=0)N(c2ccecc2)CC
(20)NC(C)(C)C)C)CI)C

CC(=0)O[C@H]1CC[C@]2(C(=CCC3C2CC[C@]2(C3C[C@H]([C@@H]2C(=0)C)C(=0)N(c2cce(cc2)Cl)
CC(=0)NC(C)(C)C)C)CL)C

CC(=0)O[C@H]1CC[C@]2(C(=CCC3C2CC[C@]2(C3C[C@H]([C@@H]2C(=0)C)C(=O)N(c2ccc(cc2)F)
CC(=0)NC(C)(C)C)C)CL)C

0=C(NC(C)(C)C)CN(C(=0)[C@@H]1CC2[C@]([C@H]1C(=0)C)(C)CCC1C2CC=C2[C@]1(C)CC[C@@
H](C2)0)Cclcceccl

0=C(NC(C)(C)C)CN(C(=0)[C@@H]1CC2[C@]([C@H]1C(=0)C)(C)CCC1C2CC=C2[C@]1(C)CC[C@Q@
H](C2)O)clccc(ccl)Cl

0=C(NC(C)(C)C)CN(C(=0)[C@@H]1CC2[C@]([C@H]1C(=0)C)(C)CCC1C2CC=C2[C@]1(C)CC[C@Q@
H](C2)0O)clcec(ccl)F

CC(=0)0[C@H]1CC[C@R]2([C@H](C1(C)C)CC[C@@]IL([C@R@H]2C(=0)C=C2[C@@]1(C)CC[C@R@]L(
[C@H]2C[C@](C)(CCL)C(=0)0)C)C)C

OCCNC(=0)[C@@]1(C)CC[C@]2([C@@H](C1)C1=CC(=0)[C@H]3[CR@]([C@@]1(CC2)C)(C)CC[C
@@H]1[C@]3(C)CCI[C@@H](C1(C)C)OC(=0)C)C

OCCCCNC(=0)[C@@]1(C)CC[C@]2([C@@H](C1)C1=CC(=0)[C@H]3[C@@]([C@@]1(CC2)C)(C)CC
[CEE@H]L[C@]3(C)CCI[C@R@H](CL(C)C)OC(=0)C)C

OCC(NC(=0)[C@@]1(C)CC[C@]2([C@@H](C1)C1=CC(=0)[C@H]3[C@Q@]([C@@]1(CC2)C)(C)CC[C
@@H]1[C@]3(C)CC[C@R@H](CL(C)C)OC(=0)C)C)C

CC(CNC(=0)[C@@]1(C)CCIC@]2([C@@H](C1)C1=CC(=0)[C@H]3[C@@]([C@@]1(CC2)C)(C)CC[C
@@H]1[C@]3(C)CCI[C@@H](CL(C)C)OC(=0)C)C)O

(Zigolo et al. 2018)

CC(=C)[C@@H]1CC[C@]2([C@H]1[C@H]ICC[C@H[C@@]([C@]1(C)CC2)(C)CC[C@@H]1[C@]3(
C)CC[C@H]([C@@]1(C)C(=0)0)O)C(=0)O

CC(=C)[C@@H]1CC[C@]2([C@H][C@H]ICC[C@H]3[C@@]([C@]L(C)CC2)(C)CC[C@@H]L[C@]3(
C)CC[C@H](C1(C)C)0S(=0)(=0)0)C(=0)0

CC(=C)[C@@H]ICC[C@]2([C@H]1[C@H]ICC[C@H]3[C@@]([C@]L1(C)CC2)(C)CC[C@@H]L[C@]3(
C)CC[C@@H](CL(C)C)0)C(=0)0

CC(=C)[C@@H]1CC[C@]2([C@H]1[C@H]ICC[C@H]3[C@@]([C@]1(C)CC2)(C)CC[C@@H]1[C@]3(
C)CCC(=0)C1(C)C)C(=0)0

OC[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2[C@@H]2[C@](CCL)(C)[C@]1(C)CC[C@@H]3[C@]([C@H]1CC2)(
C)CC[C@@H](C3(C)C)0)C(=C)C

(Visalli et al. 2015)

CC(=0)OCC10[C@@H](Oc2nnn(c2)[C@H]2CC[C@]3([C@@H](C2)CC[C@@H]2[C@@H]3CC[C@]3(
[C@]2(0)CC[C@@H]3C2=CC(=0)0C2)C)C)C([C@@H]([C@@H]10C(=0)C)OC(=0)C)OC(=0)C

CC(=0)0CC10[C@H](Oc2nnn(c2)[C@H]2CC[C@]3([C@@H](C2)CC[C@@H]2[C@@H]3CC[C@]3([C
@]2(0)CC[C@@H]3C2=CC(=0)0C2)C)C)C([C@@H]([C@@H]LOC(=0)C)OC(=0)C)(OC(=0)C)OC(=
0)C

CC(=0)OCC10[C@@H](Oc2nnn(c2)[C@H]2CC[C@]3([C@@H](C2)CC[C@@H]2[C@@H]3CC[C@]3(
[C@]2(0)CC[C@@H]3C2=CC(=0)0C2)C)C)C([C@@H]([C@@H]10[C@@H]10C(COC(=0)C)[C@H](
[C@H](C10C(=0)C)OC(=0)C)OC(=0)C)OC(=0)C)OC(=0)C

OCC10[C@@H](Oc2nnn(c2)[C@H]2CC[C@]3([C@@H](C2)CCIC@@H]2[C@@H]3CCIC@I3([C@]2(
0)CC[C@@H]3C2=CC(=0)0C2)C)C)C([C@@H]([C@@H]10)0)O

0CC10[C@@H](Oc2nnn(c2)[C@H]2CC[C@]3([C@@H](C2)CCIC@@HI2[C@@HI3CCIC@13([C@]2(
0)CC[C@@H]3C2=CC(=0)0C2)C)C)C([C@@H]([C@H]10)0)0

OCC10[C@H](Oc2nnn(c2)[C@H]2CC[C@]3([C@@H](C2)CCI[C@@H]2[C@@H]3CCIC@]3([C@]2(0)
CC[C@@H]3C2=CC(=0)0C2)C)C)C([C@@H]([C@@H]10)0)(0)0

OCC10[C@@H](Oc2nnn(c2)[C@H]2CC[C@]3([C@@H](C2)CC[C@@H]2[C@@H]3CC[C@]3([C@]2(
O)CC[C@@H]3C2=CC(=0)0C2)C)C)C([C@@H]([C@@H]10[C@@H]10C(CO)[C@H]([C@H](C10)0O
)0)0)0

CICC(=0)N[C@H]1CC[C@]2([C@@H](CL)CC[C@@H]L[C@@H]2CC[C@]2([C@]1(0)CC[C@@H]2C
1=CC(=0)0C1)C)C

OCCNCC(=0)N[C@H]1CC[C@]2([C@@H](C1)CC[C@@H]1[C@@H]2CC[C@]2([C@]1(O)CC[C@@H
12C1=CC(=0)0C1)C)C

OCC(=0O)N[C@H]1CC[C@]2([C@@H](C1)CC[C@@H]1[C@@H]2CC[C@]2([C@]1(O)CC[C@@H]2C1
=CC(=0)0C1)C)C

N#Cclcec(cc1)NCC(=0)N[C@H]1CC[C@]2([C@@H](C1)CC[C@@H]L[C@@H]2CC[C@]2([C@]L(0)C
C[C@@H]2C1=CC(=0)OC1)C)C

0=C(N[C@H]1CC[C@]2([C@@H](C1)CC[C@@H]1[C@@H]2CC[C@]2([C@]1(0)CC[C@@H]2C1=C
C(=0)OC1)C)C)CNICCC(CCl)cleceeel

(Boff et al. 2019)




Supplementary Material

O=C(N[C@H]1CC[C@]2([C@@H](Cl)CC[C@@H]l[C@@H]2CC[C@]2([C@]1(O)CC[C@@H]2C1=C
C(=0)0OC1)C)C)CNclccec(ccl)Cl

0=C10CC(=C1)[C@H]1CC[C@]2([C@]1(C)CC[C@H]1[C@H]2CC[C@H]2[C@]1(C)CC[C@@H](C2)N
CCC(C(C(0)C)0)0)0

O[C@H]1CCI[C@]2([C@@H](CL)CC[C@@H]L[C@@H]2CC[C@]2([C@]1(0)CC[C@@H]2C1=CC(=0)
0C1)C)C

CC(=C)[C@@H]1CC[C@]2([C@H]1[C@H]1CC[C@H]3[C@@]([C@]1(C)CC2)(C)CCIC@@HIL[C@]3( | (Heidary Navid et

C)CC[C@@H](CL(C)C)0)C al. 2014)
C[C@@H]1CC[C@]2([C@@H]([C@H]1C)C1=CC[C@H]3[C@@]([C@@]1(CC2)C)(C)CC[C@@H]I[C | (Goswami etal.
@J3(C)CC[C@H]([C@]1(C)C(=0)0)0)C 2018)

C/C=C/1\C(=0)C[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]L[C@H]2CC[C@@H]2[C@]1(C)C[C@H](O)[C@@H](C
2)0

O[C@@H]([C@@H](C(0)(C)C)O)C[C@H]([C@H]1CC[C@@]2([C@]1(C)CC[C@@]13[C@H]2CC[C@ | (Joycharat et al.
@H]2[C@]3(C1)CCC(=0)C2(C)C)C)C 2008)

CIC=C\1/C(=0)C[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]L[C@H]2CC[C@@H]2[C@]L(C)C[C@H](O)[C@@H](C
2)0

COC(=0)CC[CR@]12C[C@@]32CC[C@I2([C@Q@]([C@@H]3CC[C@H]IC(O)(C)C)(C)CIC@H]L[C@
@H]2[C@H](C)C[C@@]2(01)OC(=0)C(=C2)C)C

CC1=C[C@@]2(0C1=0)0[C@H]1C[C@@]3([C@]([C@H]1[C@@H](C2)C)(C)CC[C@@]12[C@H]3CC
[C@@H]3[C@]2(C1)CCC(=0)C3(C)C)C

COC(=0)CC[C@@]12C[C@@]32CC[CRI2([C@RA]([C@@H]3CC[C@H]1C(0)(C)C)(C)C[C@@H]L[C
@@H]2[C@H](C)C[C@]2(01)OC(=0)[C@H](C2)C)C

O=C(C[C@@H](C(=0)0)C)C[C@H]([C@H]1CC[C@@]2([C@]1(C)CC[C@@]13[C@H]2CC[C@@H]2[
C@]3(C1)CCC(=0)C2(C)C)C)C

COC(=0)CC[Ce@]12C[C@@]32CC[C@]2([C@@]([C@@H]3CC[C@H]1C(0)(C)C)(C)CC[C@@H]2[C
@@H](CC(=0)C[C@@H](C(=0)0)C)C)C

COC(=0)CCIC@@)12C[C@@]32CCIC@I2(C@@]([C@@HI3CCIC@HILC(O)(C)C)(C)CIC@@HIC | (Z1a0 etal- 2020)

@@H]2[C@H](C)C[C@]2(01)OC(=0)[C@@H](C2)C)C

OC(=0)CC[C@@]12C[C@@]32CC[C@]2([C@@R]([C@@H]3CC[C@H]IC(0)(C)C)(C)C[C@@H]1[C@
@HJ2[C@H](C)C[C@]2(C1)OC(=0)[C@@H](C2)C)C

0=C(/C=C(/C(=0)0)\C)C[C@H]([C@H]1CC[C@@]2([C@]1(C)CC[C@@]13[C@H]2CC[C@@H]2[C@]
3(C1)CCC(=0)C2(C)C)C)C

0=C1C=C20[C@@]3(C=C2[C@H](C(01)(C)C)CCC[C@]1([C@@](CCC3)(C)[C@@H]2[C@@H](C1)O
[C@]1(C[C@H]2C)C[C@H](C(=0)01)C)C)O

0=C1C=C20[C@@H]3C=C2[C@H](C(O1)(C)C)CCC[C@]1([C@@](CCC3)(C)[C@@H]2[C@@H](C1)
O[C@]1(C[C@H]2C)C[C@H](C(=0)01)C)C

CC[C@H]([C@H]([C@@H]([C@H](CICC[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]L[C@H]2CC(=0)[C@@]2([C@
11(C)CC[C@@H](C2)Br)0)C)0)0)C(C)C

CC[C@H]([C@H]([C@@H]([C@H](C1CC[C@@H]2[C@]1(C)CCI[C@H]L[C@H]2CC(=0)[C@@]2([C@ | (Michelini et al.
]1(C)CCI[C@@H](C2)0)F)C)0)0)C(C)C 2004)

CC[C@H]([C@H]([C@@H]([C@H](CICC[CR@H]2[C@]1(C)CCI[C@H]L[C@H]2CC(=0)[C@@]2([C@
]1(C)CCIC@@H](C2)0)0)C)0)0)C(C)C

OC[C@H]10[C@@H](OC[C@H]20[C@@H](OC[C@H]30[C@@H](O[C@H]4[C@@H](O)C[C@]5([C
@H](C4(CO)CO)CCI[C@R@]4([C@@H]5CC=C5[C@@]4(C)CI[C@H]([C@@]4([C@H]5CC(C)(C)CCA)C(
=0)0[C@@H]40C[C@@H]([C@@H]([C@H]40[C@@H]40[C@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@H]40)O
)O[C@@H]40C[C@H]([C@@H]([C@H]40)0)0)0)0)0)C)C)[C@R@H]([C@H]([C@@H]30)0)0)[C@
@H]([C@H]([C@@H]20)0)0)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)0

OC[C@H]10[C@@H](OC[C@H]20[C@@H](OC[C@H]30[C@@H](O[C@H]4[C@@H](O)C[C@]5([C

@H](C4(CO)CO)CC[CR@]4([C@@H]5CC=C5[C@@]4(C)CI[C@HI([C@@J4([C@H]5CC(C)(C)CCA)C(

=0)0[C@@H]40C[C@@H]([C@@H]([C@H]40[C@@H]40[C@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@H]40)O

2?)(%)8)%)C))C))[C@@H]([C@H]([C@@H]30)0)0)[C@@H]([C@H]([C@@H]20)0)0)[C@@H]([C@H]
C H]10)0)0O

OC[C@H]LO[C@@H](OC[C@H]20[C@@HI(O[C@HBIC@@HIO)CIC@H(C@HI(C@BC)cojce | (1o *t @l 2009)

C@@J3([C@@H]4CC=CA[C@@]3(C)CI[C@QH]([C@@]3([C@H]4CC(C)(C)CC3)C(=0)0[C@@H]30C[C
@@H]([C@@H]([C@H]30[C@@H]30[C@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@H]30)0)0[C@@H]30CI[C@
H]([C@@H]([C@H]30)0[C@@H]30C[C@]([C@H]30)(0)C0)0)0)0)0)C)C)[C@@H]([C@H]([C@@
H]20)0)0)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)0

OC[C@H]10[C@@H](OC[C@H]20[C@@H](O[C@H]3[C@@H](O)C[C@]4([C@H](C3(CO)CO)CC[C
@@]3([C@@H]4CC=C4[C@@]3(C)C[C@H]([C@@]3([C@H]4CC(C)(C)CC3)C(=0)0[C@@H]30C[C
@@H]([C@@H]([C@H]30[C@@H]30[C@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@H]30)0)O[C@@H]30C[C@
HI([C@@H]([C@H]30)O[C@@H]30C[C@]([C@H]30)(0)C0)0)0)0)0)C)C)[C@@H]([C@H]([C@@
H]20)0)0)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)0




OC[C@H]10[C@@H](OC[C@H]20[C@@H](OC[C@H]30[C@@H](O[C@H]4[C@@H](O)C[C@]5([C
@H](C4(CO)CO)CC[C@E@]4A([C@@H]5CC=C5[C@@]4(C)C[C@H]([C@@]4([C@H]5CC(C)(C)CCA)C(
=0)0[C@@H]40C[C@@H]([C@@H]([C@H]40[C@@H]40[C@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@H]40)O
)O[C@@H]40C[C@H]([C@@H]([C@H]40)0[C@@H]40C[C@]([C@H]40)(0)C0)0)0)0)0)C)C)[C@
@H]([C@H]([C@@H]30)0)0)[C@@H]([C@H]([C@@H]20)0)0)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)0

N#CC[C@@H](C(C1CCC2C(C1=C)CCC1[C@@]2(C)CC[C@@]23C1[C@@H](OC2)C(CC3)(C)C)(C)C)
o

N#C[C@H]([C@@H](C(C1CCC2C(C1=C)CCC1[C@@]2(C)CC[C@@]23C1[C@@H](OC2)C(CC3)(C)C)
(€)c)Ccho

(Tolmacheva et al.
2017)

COC(=0)[C@]1(C)CC[C@]2([C@@H](CL)[C@]L(C)CC[C@@]3(C(=CC(=C4C3=CC(=0)C(=C4)0)O)[C
@]1(CC2)C)C)C

COC(=0)[C@]1(C)CC[C@]2([C@@H](CL)[C@]1(C)CC[C@@]3(C(=CC(=C4C3=CC(=0)C(=C4C)0)O)[
C@]1(CC2)C)C)C

COC(=0)C([Ce@@H]1CC[Ce@@]2([C@@H]([C@@]1(C)CC(=0)0)CC=Cl[C@@]2(C)CC[CeR@]2([C@
H]1[C@](C)(O)[C@@H](CC2)CO)C(=0)0)C)(C)C

OCC1=C(C)[C@@H]2[C@](CC1)(CC[C@@]1(C2=CC[C@H]2[C@@]1(C)CC[C@@H]1[C@]2(C)CCC(
=0)[C@]1(C)CO)C)C(=0)0

OC[C@@]1(C)[C@H](0)[C@H](O)CIC@I2(IC@HILCCIC@@IL(IC@@H]2CC=C2[C@@]L(C)CCIC@
@]1(C2=C(C)[C@@H](CC1)C)C(=0)0)C)C

OC[C@@H]ICC[C@I2([C@@H]([C@H]1C)C1=CC[C@H]3[C@@]([C@@]1(CC2)C)(C)[C@@H](O)C[
C@@H]L[C@]3(C)CCC(=0)C1(C)C)C(=0)O

COclcc(/C=C/C(=0)O[C@H]2CC[C@]3([C@H](C2(C)C)CC[C@@]2([C@@H]3CC=C3[C@@]2(C)CC[
C@@]2([C@H]3[C@@H](0)[C@H](C)CC2)C(=0)0)C)C)ccclO

CC(=0)[C@@H]1CC[C@]2([C@H]1[C@H]ICC[C@H]3[C@@]([C@]L(C)CC2)(C)[C@@H](O)C[C@@
H]1[C@]3(C)CCC(=0)C1(C)C)C(=0)0

CC(=0)[C@@H]1CC[C@]2([C@H]L[C@H]ICC[C@HB[C@@]([C@]1(C)CC2)(C)C[C@@H]([C@@H]
1[C@]3(C)CCC(=0)C1(C)C)0)C(=0)0

COclec(/C=C/C(=0)0[C@H]2CC[C@]3([C@H](C2(C)C)CCIC@@]2([C@@H]3CC[C@H]3[C@@]2(C)
CC[C@@]2([C@@H]3[C@@H](CC2)C(0)(C)C)C(=0)0)C)C)ceclO

COclcc(/C=CIC(=0)0[C@H]2[C@H](O)C[C@]3([C@H](C2(C)C)CC[C@@]2([C@@H]3CC=C3[C@@]
2(C)CC[C@@]2([C@H]3C[C@H](C)CC2)C(=0)0)C)C)ceclO

OC[C@]1(C)[C@@H](OC(=0)/C=Clc2ccc(c(c2)OC)0)[C@H](O)C[C@]2([C@H]ICC[C@@]L([C@@H]
2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]1([C@H]2CC(CC1)(C)C)C(=0)0)C)C

COclec(/C=C/C(=0)O[C@H]2[C@H](0)C[C@]3([C@H](C2(C)C)CCIC@@]2([C@@HI3CCI[C@HI3[C
@@]J2(C)CClC@@I2([C@@H]3[C@@H](CC2)C(=C)C)C(=0)O)C)C)ccclO

OC[C@]1(C)[C@@H](O)CCIC@]2([C@H]1CCI[C@@]1(C2=CC(=0)[C@H]2[C@@]1(C)CC[C@@]L([C
@HJI2[C@@H](C)[C@@H](CC1)C)C)C)C

OC[C@@]1(C)[C@@H](O)CC[C@]2([C@H]ICC[C@@]1(C2=CC(=0)[C@H]2[C@@]1(C)CC[C@@]1(
[C@H]2[C@@H](C)[C@@H](CC1)C)C)C)C

C[C@@H]ICC[C@]2([C@@H]([C@H]1C)[C@H]1C(=0)C=C3[C@@]([C@@]1(CC2)C)(C)CC[C@@H]
1[C@]3(C)CCIC@@H]([C@]1(C)C(=0)0)O)C

CCOCC1=C(C)[C@@H]2[C@](CC1)(CC[C@@]1(C2=CC[C@H]2[C@@]1(C)CC[C@@H]1[C@]2(C)C[
C@@H](O)[C@H]([C@@]1(C)CO)0)C)C(=0)0

CCOCC1=C(C)[C@@H]2[C@](CCL)(CC[C@@]1(C2=CC[C@H]2[C@@]1(C)CC[C@@H]L[C@]2(C)CC
[C@H]([C@]1(C)CO)O)C)C(=0)O

OC[C@@]1(C)C(=0)CC[Cr]2([C@H]1CC[C@@]1([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]L([C@H]2[
C@](C)(O)[C@@H](C[C@@H]10)C)C(=0)0)C)C

0C[C@@]1(C)[C@@H](0)CCIC@I2([C@HILCCIC@@IL(IC@@H]2C=CC2=C[C@@](CCIC@@]12C)(
CCC(C(=0)C)C)C(=0)0)C)C

COclcc(/C=C\C(=0)O[C@H]2CC[C@]3([C@H](C2(C)C)CC[C@@]2([C@@H]3CC=C3[C@@]2(C)CC[
C@@]2([C@H]3[C@@H](0)[C@H](C)CC2)C(=0)0)C)C)ceclO

COclec(/C=C\C(=0)0[C@H]2[C@H](0)C[C@]3([C@H](C2(C)C)CC[C@@]2([C@@H]3CC=C3[C@@]
2(C)CCI[C@@]2([C@H]3CC(C)(C)CC2)C(=0)0)C)C)ceclO

OoC[C@]1(C)[C@H](O)[C@H](O)C[CR]2([C@H]ICC[C@R]I([C@@H]2[C@@H]20[C@@H]2[C@]23
[C@@]1(C)CCIC@@]L([C@H]3CC(CCL)(C)C)C(=0)02)C)C

COclec(/C=C\C(=0)O[C@H]2[C@H](0)C[C@]3([C@H](C2(C)C)CC[C@@]2([C@@H]3CC[C@H]3[C
@@]2(C)CCIC@@I2([C@@H]3[C@@H](CC2)C(=C)C)C(=0)0)C)C)ccclO

OC[C@]1(C)[C@H](O)[C@H](O)C[C@]2([C@H]ICC[C@@]LI([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]
1(C2=C(C)[C@@H](CC1)C)C(=0)0)C)C

CC(=0)C(CC[C@@]L(CC[C@R@]2(C(=C1)C=C[C@H]I[C@@]2(C)CC[C@@H]2[C@]1(C)C[C@HI([C
@@H](C2(C)C)0)0)C)C(=0)0)C

C[C@@H]ICC[C@]2([C@@H]([C@H]1C)C1=CC[C@H[3[C@@]([C@@]1(CC2)C)(C)CC[C@@H]I[C
@I3(C)C[C@@H](0)[C@@H](C1(C)C)O)C(=0)O

(Liu et al. 2019)




Supplementary Material

OC[C@]1(C)C(=0)CC[C@]2([C@H]ICC[C@@]1([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]1([C@H]2[C
@](O)(O)[C@@H](CCI)C)C(=0)0)C)C

ocC[C@]1(C)[C@H](O)[C@H](O)C[C@]2([C@H]ICC[C@R]L([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]
L([C@H]2[C@](C)(O)[C@@H](CC1)C)C(=0)0)C)C

O[C@@H]1IC[C@@]2(C)[C@H](C([C@H]10)(C)C)CC[C@@]([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@
J1([C@H]2CC(C)(C)CC1)C(=0)0)C

CC(=0)[C@@H]iCC[C@]2([C@H]L[C@H]ICC[C@H]3[C@@]([C@]L(C)CC2)(C)CC[C@@HI]L[C@]3(
C)CCIC@@H](C1(C)C)0)C(=0)0

0C(=0)C[C@@]1(C)[C@@H](CCIC@@I2([C@@H]ICC[C@HIL[C@@I2(C)CCICR@@I2(IC@@HILIC
@@H](CC2)C(=0)C)C(=0)0)C)C(C(=0)0)(C)C

CC(=C)[C@@H]1CC[C@I2([C@H]1[C@H]ICC[C@H3[C@@]([C@]1(C)CC2)(C)CCI[C@@H]1[C@]3(
C)C[C@@H](O)[C@@H](C1(C)C)O)C(=0)O

0C(=0)CC(=0)0[C@@H]1CC[C@]2([C@H](C1(C)C)CCC1=C2C[C@@H](0)[C@]2([C@@]1(C)CC[C
@@H]2[C@@H](CC(=0)[C@H]([C@@H](C(=0)O)C)C)C)C)C

OC(=0)CC(=0)0[C@@H]1CC[C@]2([C@H](C1(C)C)CCC1=C2C[C@H]20[C@]3(OC(=0)[C@H]([C@
@H]3C)C)C[C@H]([C@Q@H]3[C@Q@]2([C@@]1(C)CCI)C)C)C

0C(=0)CC(=0)0[C@@H]1CC[C@]2([C@H](C1(C)C)CCC1=C2C[C@H]20[C@@]3(OC(=0)[C@H]([C
@@H]3C)C)C[C@H]([C@@HIS[C@@]2([C@@]L(C)CCI)C)C)C

OC(=0)CC(=0)0[C@@H]1CC[C@]2([C@H](C1(C)C)CCC1=C2CC[C@]2([C@@]1(C)CCC2[C@@H](C
CEO)[C@H]([C@@H](C(=0)0)C)C)C)C)C

(Isaka et al. 2017)

O/N=C/1\CC[C@]2(C(C1(C)C)CC[C@@]1(C2CCC2[C@@]1(C)CC[C@@]L(C2[C@@H](CCL)C(=C)C)
C(=0)0)C)C

COC(=0)[C@@H](C(C)C)NC(=0)NC12CC[C@H](C2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@]([C@H]L
CC2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C

NNC(=0)[C@@]12CC[C@H](C2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@]([C@H]1CC2)(C)CCC(=0)C3(
C)C)C(=C)C

NNC(=0)[C@@]12CC[C@H](C2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@]([C@H]1CC2)(C)CC/C(=N\O)/
C3(C)C)C(=C)C

CSCC[C@@H](C(=0)OC)NC(=0)[C@@]12CC[C@H](C2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@]([C@
H]1CC2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C

COC(=0)[C@@H](NC(=0)[C@@]12CC[C@H](C2C2[C@@](CCL)(C)[C@]1(C)CCC3[C@]([C@H]LCC
2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C)C

OCCNC(=0)[C@@]12CC[C@H](C2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCCI[C@]([C@H]1CC2)(C)CCC(=0)
C3(C)C)C(=C)C

0=C=N[C@@]12CC[C@H](C2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@]([C@H]1CC2)(C)CCC(=0)C3(C)
C)C(=C)C

COC(=0)[C@H](NC(=O)NC12CC[C@H](C2C2[C@@](CCI)(C)[C@]1(C)CCC3[C@]([C@H]1CC2)(C)C
CC(=0)C3(C)C)C(=C)C)CC(C)C

CSCC[C@H](C(=0)OC)NC(=0)NC12CC[C@H](C2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@]([C@H]1CC
2)(C)CCIC(=N\0)/C3(C)C)C(=C)C

CCCCCCCCCCCCCCCCCCNC(=0)[C@@]12CC[C@H](C2C2[C@@](CCL)(C)[C@]L(C)CCCI[C@I([C
@H]1CC2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C

COC(=0)[C@@H](NC(=0)[C@@]12CC[C@H](C2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@]([C@H]1CC
2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C)CC(C)C

COC(=0)[C@H](C(C)C)NC(=0)[C@@]12CC[C@H](C2C2[C@@](CCL)(C)[C@]1(C)CCC3[C@]([C@H]
1CC2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C

CSCC[C@H](C(=0)OC)NC(=0)NC12CC[C@H](C2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@]([C@H]1CC
2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C

CC(=C)[C@@H]1CC[C@]2(CiCICC[C@H]3[C@@]([C@@]1(C)CC2)(C)CCCL[C@]I3(C)CCC(=0)CL(C
)C)C(=0O)N

(Baltina et al.
2003)

OCIC(=C/CC[C@H]([C@H]1CC[C@@]2([C@]1(C)CC=C1C2=CC[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@@H](C2(
C)C)0)C)C)/C

OC/C(=C/CC[C@H]([C@H]1CCIC@@]2([C@]1(C)CCC1=C2C(=0)C[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@@H](C
2(C)C)0)C)C)/C

0=C(C[C@](C1=C[C@@H]([C@@]2([C@]1(C)C(=0)C=C1[C@]320[C@@H]3C[C@@H]2[C@]1(C)C
CC(=0)C2(C)C)C)0)(0)C)CC(C(=0)0)C

(Mothana et al.
2003)

CC(=C)[C@@H]1CC[C@]2([C@H]1[C@H]1CCC3[C@@]([C@]1(C)CC2)(C)CCCL[C@]3(C)CCC(=0)C
1(C)C)C(=0)0

CC(=C)[C@@H]1CC[C@]2([C@H]1[C@H]1CCC3[C@@]([C@]1(C)CC2)(C)CCCL[C@]3(C)CCIC@@
H](C1(C)C)0)C(=0)0

(Baltina et al.
2003)
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O/N=C/1\CC[C@]2(C(C1(C)C)CC[C@@]1(C2CC[C@H]2[C@@]1(C)CCIC@@]L([C@@H]2[C@@H](C
C1)C(=C)C)C(=0)0)C)C

NNC(=0)[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@](C1CC2)(C)CCC(=0)C
3(C)C)C(=C)C

NNC(=0)[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@](C1CC2)(C)CC/C(=N\
0)/C3(C)C)C(=C)C

0=C=N[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@](C1CC2)(C)CCC(=0)C3(
C)C)C(=C)C

COC(=0)[C@@H](C(C)C)NC(=O)N[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2C2[C@@](CC1)(C)[C@]L(C)CCC3[
C@](C1CC2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C

COC(=0)[C@H](NC(=O)N[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@](CIC
C2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C)CC(C)C

CSCC[C@H](C(=0)OC)NC(=0)N[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C
@](C1CC2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C

CSCC[C@H](C(=0)OC)NC(=0)N[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C
@](C1CC2)(C)CCIC(=N\0)/C3(C)C)C(=C)C

CCCCCCCCCCCCCCCCCCNC(=0)[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[
C@](C1CC2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C

OCCNC(=0)[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2C2[C@@](CCL)(C)[C@]1(C)CCC3[C@](CLCC2)(C)CCC(=
0)C3(C)C)C(=C)C

COC(=0)[C@@H](NC(=0)[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCCI[C@](C1C
C2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C)C

COC(=0)[C@H](C(C)CINC(=0)[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@]
(C1CC2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C

COC(=0)[C@@H](NC(=0)[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@](C1C
C2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C)CC(C)C

CSCC[C@@H](C(=0)OC)NC(=0)[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2C2[C@@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C
@](C1CC2)(C)CCC(=0)C3(C)C)C(=C)C

CC(=C)[C@@H]1CC[C@]2([C@H]1C1CCC3[C@@]([C@@]1(C)CC2)(C)CCCL[C@]3(C)CCC(=0)CL(C
)C)C(=O)N

OC[C@H]10[C@@H](O[C@@H]2CCC3=C(C2(C)C)CC[C@@H]2[C@@H](C3)CC[C@]3([C@]2(CC[C
@@HJB[C@@H](CCC(=0)C(O)(C)C)C)C(=0)0)C)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)0

C[C@@H]([C@H]LCC[C@@]2([C@]1(C)CC[C@H]1[C@H]2CCC2=C(C1)CC[C@H](C2(C)C)O)C(=0)
0)CCC(=0)C(0)(C)C

C[C@@H]([C@H]1CC[C@@]2([C@]1(C)CC[C@H]1[C@H]2CCC2=C(C1)CC[C@H](C2(C)C)0)C(=0)
0)CC[C@H](C(0)(C)C)O

CC(=0)OCC10[C@@H](O[C@@H]2CC=C3[C@H](C2(C)C)CC[C@@H]2[C@@H](C3)CC[C@I3([C@]
2(CC[C@@H]3[C@@H](CC[C@@H](C(O)(C)C)O[C@H]20C[C@@H]([C@H](C20)0)0)C)C(=0)0)C)
C([C@@H]([C@@H]10)0)0

C[C@@H]([C@H]LCC[C@@]2([C@]1(C)CCC1=C2CC[C@@H]2[C@]1(C)CCC(C2(C)C)O)C(=0)0)CC
[C@@H](C(O)(C)O)O

C[C@@H]([C@H]1CC[C@@]2([C@]1(C)CCC1=C2CC[C@@H]2[C@]1(C)CCC(C2(C)C)0)C(=0)0)CC
[C@H](C(O)(C)C)O

CC(=0)OCC10[C@@H](OC2CC[C@]3([C@H](C2(C)C)CCC2=C3CC[C@]3([C@]2(CC[C@R@H]3[C@
@H](CC[C@@H](C(O)(C)C)O)C)C(=0)0)C)C)C([C@@H]([C@@H]10)0)0

OCCIO[C@H](O[C@H](C(O)(C)C)CCIC@H]([C@H]2CC[C@@]3([C@]2(C)CCC2=C3CC[C@@HI3[C
@]2(C)CCC(C3(C)C)0)C(=0)0)C)C([C@@H]([C@@H]10)0)0

CC([C@@H](O[C@H]10C[C@@H]([C@H](C10)0)O)CC[C@H]([C@H]1CC[C@@]2([C@]1(C)CCCl=
C2CC[C@@H]2[C@]1(C)CCC(C2(C)C)O[C@@H]1OC(COC(=0)C)[C@H]([C@H](C10)0)0)C(=0)0)C
)(O)C

(Lv et al. 2016)

OC[C@]1(C)[C@H](O)[C@H](O)C[C@]2([C@H]1CC[C@@]1([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@]13
C2=C(C)[C@](CC1)(003)C)C)C

OC[C@@]1(C)[C@H](O)[C@H](O)C[C@]2([C@H]1CC[C@A]L([C@Q@H]2CC=C2[C@@]1(C)CCC(=C
2C(=0)C)CCC(=0)C)C)C

OC[C@]1(C)[C@@H](O)[C@H](O)C[C@]2([C@H]1CC[C@@A@]([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CCclc2c
(C)c(cc1)C)C)C

OC[CE@]L(C)[C@H](O)CC[C@]2([C@H]ICC[CR@]L([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]13C2=
C(O)[C@@](CCI)(O03)C)C)C

OC[C@]1(C)[C@H](O)CC[C@]2([C@H]1CC[C@@]L([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@]13C2=C(C)
[C@](CC1)(003)C)C)C

OocC[C@]1(C)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]([C@]2([C@H]ICC[C@@]([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CCc
1c2¢(C)c(cc1)C)C)C)0

(Liuetal. 2018)
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Supplementary Material

OC[C@@]1(C)[C@H](O)CC[C@]2([C@H]1CC[C@@]1([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CCclc2c(C)c(ccl)
C)C)C

0C[C@@]1(C)[C@H](0)[C@H](0)C[C@]2([C@H]1CC[C@@]1([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CCclc2e
(C)c(cc1)C)C)C

OC[CE@]1(C)[C@H](O)C[C@H]([C@I2([C@H]ICC[CR@]L([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CCclc2c(C
)c(cc1)C)C)C)O

CO[C@E@H]1[C@@H](O)[C@H](O[C@@H]2[C@@H](O)[C@H](O[C@@H]3[C@@H](C)O[C@HI]([C
@@H]([C@H]30)0)0[C@H]3[C@@H](OC[C@H]([C@@H]30)OS(=0)(=0)[O-
1)O[C@H]3CC[C@J4([C@H](C3(C)C)CC=C3[C@@H]4CC[C@]45[C@@]3(C)C[C@@H]([C@@HI5[C
@](0C4=0)(C)CCC=C(C)C)OC(=0)C)C)O[C@@H]([C@H]20)COS(=0)(=0)[O-
)O[C@@H]([C@H]10)COS(=0)(=0)[O-].[Na+].[Na+].[Na+]

CO[C@@H]1[C@@H](O)[C@H](O[C@@H]2[C@@H](O)[C@H](O[C@@H]3[C@@H](C)O[C@H]([C
@@H]([C@H]30)0)0[C@H]3[C@@H](OC[C@H]([C@@H]30)0S(=0)(=0)[0-
1)O[C@H]3CC[C@]4([C@H](C3(C)C)CC=C3[C@@H]4CC[C@]45[C@@]3(C)C[C@@H]([C@@H]5[C
@](0C4=0)(C)CCCC(C)C)OC(=0)C)C)O[C@@H]([C@H]20)COS(=0)(=0)[O-

1)O[C@@H]([C@H]10)COS(=0)(=0)[0-].[Na+].[Na+].[Na+] (Maier et al. 2001)

COo[C@@H]1[C@@H](0)[C@H](O[C@@H]2[C@@H](O)[C@H](O[C@@H]3[C@@H](C)O[C@H]([C
@@H]([C@H]30)0)0[C@H]3[C@@H](OC[C@H]([C@@H]30)0S(=0)(=0)0)O[C@H]3CC[C@]4([C
@H](C3(C)C)CC=C3[C@@H]4CC[C@145[C@@]3(C)CI[C@@H]([C@@H]5[C@](OC4=0)(C)CCC=C(C
)C)OC(=0)C)C)0[C@@H]([C@H]20)COS(=0)(=0)0)0[C@@H][C@H]10)COS(=0)(=0)0.[NaH]

CO[C@@H]1[C@@H](O)[C@H](C[C@@H]2[C@@H](O)[C@H](O[C@@HI3[C@@H](C)O[C@H]([C
@@H]([C@H]30)0)0[C@H]3[C@@H](OC[C@H]([C@@H]30)0S(=0)(=0)0)0[C@H]3CC[C@]4([C

@H](C3(C)C)CC=C3[C@@H]4CC[C@]45[C@@]3(C)C[C@@H]([C@@H]5[C@](OC4=0)(C)CCCC(C)
C)OC(=0)C)C)0[C@@H]([C@H]20)COS(=0)(=0)0)0[C@@H]([C@H]10)COS(=0)(=0)0.[NaH]

CO[C@@H]ICO[C@H]([C@@H]([C@H]10)0)0CC[C@H](C(C)C)CCI[C@H]([C@H]I[C@@H](O)[C@
HI([C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]I[C@@]2(O)C[C@@H]([C@@H]2[C@]1(C)CC[C@@H]([C@@H]20
)0)OS(=0)(=0)[0-])O)C [Na+]

OC[C@H]10[C@H]([C@@H]([C@H]10)0[C@@H]10C[C@H]([C@@H]([C@H]10C)0)OC)O[C@H](
c(C)C)CCIC@H]([C@H]IC[C@H|([C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]I[C@@]2(O)C[C@R@H]([C@@H]2[C
@]1(C)CC[C@@H]([C@@H]20)0)0S(=0)(=0)[0-])O)C [Na+]

OC[C@H]10[C@H]([C@@H]([C@H]10)0[C@@H]10C[C@H]([C@@H]([C@H]10C)0)OC)O[C@HI(
C(C)C)CCIC@H]([C@H]IC[C@H]([C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]I[C@H]2C[C@@H]([C@@H]2[C@]1
(O)CCI[C@@H]([C@@H]20)0)0)0)C

CO[C@H]L[C@@H](OC[C@H]([C@@H]10)0)O[C@H]1[C@H](OCC(C(=C)CC[C@H]([C@H]2C[C@
H]([C@@H]3[C@]2(C)CCI[C@H]2[C@@]3(0)C[C@@H]([C@@H]3[C@]2(C)CC[C@@H]([C@@H]30
)0)0)0)C)C)OC[C@H]([C@@H]10S(=0)(=0)[O-])O.[Na+]

OC[C@H]10[C@H]([C@@H]([C@H]10)0[C@@H]10C[C@H]([C@@H]([C@H]10C)0)OC)O[C@H](
c(C)C)cC[C@H]([C@H]IC[C@H]([C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]I[C@@]2(O)C[C@R@H]([C@@H]2[C
@]1(C)CC[C@@H]([C@@H]20)0)0)0)C

CO[C@H]1[C@@H](OCC[C@H]([C@@H]10)0)0[C@H]1[C@H](OC[C@H]([C@@H](/C=C/[C@H]([C
@H]2C[C@H]([C@@H]3[C@]2(C)CC[C@H]2[C@@]3(O)CI[C@@H]([C@@H]3[C@]2(C)CC[C@@H](
[C@@H]30)0)0)0)C)C)C)OC[C@H]([C@@H]10S(=0)(=0)[0-])O.[Na+]

CO[C@@H]1CO[C@H]([C@@H]([C@H]10)0)OCC[C@H](C(C)C)CCI[C@H]([C@HIL[C@@H](O)[C@ | (Wang et al. 2002)
Hl([C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]1[C@H]2C[C@@H]([C@@H]2[C@]L(C)CC[C@@H]([C@@H]20)0)
0S(=0)(=0)[O-])O)C.[Na+]

CO[C@H]1[C@@H](OC[C@H]([C@@H]10)0)0[C@H]1[C@H](OCC(C(=C)CC[C@H]([C@H]2C[C@
H]([C@@H]3[C@]2(C)CC[C@H]2[C@@]3(0)C[C@@H]([C@@H]3[C@]2(C)CC[C@@H|([C@@H]30
)0)0)0)C)C)OC[C@H]([C@@H]10)0

CO[C@H]1[C@@H](0C[C@H]([C@@H]10)0)0[C@H]1[C@@H](OC[C@H]([C@@H]10S(=0)(=0)[
0-
Do)occ(C(=C)CC[C@H]([C@H]IC[C@H]([C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]I[C@@]2(OC)C[C@@H]([C@
@HJ2[C@]1(C)CC[C@@H](C2)0)0)0)C)C [Na+]

CO[C@H]1[C@@H](OC[C@H]([C@@H]10)0)0[C@H]1[C@H](OCC(C(=C)CC[C@H]([C@H]2C[C@
HI([C@@H]3[C@]2(C)CC[C@H]2[C@@]3(O)C[C@@H]([C@@H]3[C@]2(C)CC[C@@H]([C@@H]30
)0)0)0O)C)C)OC[C@H]([C@@H]10S(=0)(=0)0)0.[NaH]

CO[C@HIL[C@@H](OC[C@HI([C@@H]10)0)0[C@HI{[C@@H](OCIC@H]([C@@H]LOS(=0)(=0)0
)0)OCC(C(=C)CCIC@H](IC@HIIC[C@H](IC@@HI2[C@]1(C)CCIC@HIL[C@@]2(0)C[C@@HI(C@
@H]2[C@]1(C)CCIC@@H](C2)0)0)0)C)C.[NaH]

CO[C@H]1[C@@H](OC[C@H]([C@@H]10)0)O[C@H]L[C@H](OC[C@H]([C@@H](/C=C/[C@H]([C
@H]2C[C@H]([C@@H]3[C@]2(C)CC[C@HI2[C@@]3(0)C[C@@H]([C@@HI3[C@]2(C)CC[C@@HI(
[C@@H]30)0)0)0)C)C)C)OC[C@H]([C@@H]10S(=0)(=0)0)O.[NaH]
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OC[C@@H]10[C@H](IC@@H]([C@H]10)0[C@@H]10C[C@H]([C@@H]([C@H]10C)0)OC)O[C@H
l(C(C)C)CC[C@H]([C@H]IC[C@H]([C@@H]2[C@]L(C)CC[C@H]L[C@@]2(O)C[C@@H]([C@@H]2[
c@]1(C)cC[C@R@H]([C@@H]20)0)0)0)C

OC[C@H]10[C@H]([C@@H]([C@H]10)0[C@@H]10C[C@H]([C@@H]([C@H]10C)0)OC)O[C@H](
c(C)C)CcCIC@H]([C@H]IC[C@H|([C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]I[C@@]2(O)C[C@R@H]([C@@H]2[C
@]1(C)CC[C@@H](IC@@H]20)0)0S(=0)(=0)0)O)C.[NaH]

CO[C@@H]1CO[C@H]([C@@H]([C@H]10)0)OCC[C@H](C(C)C)CC[C@H]([C@H][C@@H](O)[C@
Hl([C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]L[C@@]2(0)C[C@@H]([C@@H]2[C@]1(C)CC[C@@H]([C@@H]20
)0)OS(=0)(=0)0)0)C.[NaH]

CO[C@@H]1CO[C@H]([C@@H]([C@H]10)0)OCC[C@H](C(C)C)CC[C@H]([C@H]L[C@@H](O)[C@
Hl([C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]1[C@H]2C[C@@H]([C@@H]2[C@]1(C)CC[C@@H]([C@@H]20)0)
0S(=0)(=0)0)0)C.[NaH]

0=C1CC[C@]2([C@H](C1(C)C)CC[C@@]1([C@@H]2CC[C@H]2[C@@]1(C)CCCI[C@]2(C)CC[C@@
H]1C(0)(C)C)C)C

O[C@H]IC[C@@H]2[C@@]3(C)CCC(=0)C([C@@H]3CC[C@]2([C@I2([C@@]310C(=0)[C@]1([C@
HJ3[C@@H](C)C(C)(C)CC1)CC2)C)C)(C)C

CC(=CCC[C@]([C@H]ICC[C@@]2([C@@H]1CC[C@H][C@@]2(C)CC[C@@H]2[C@]1(C)CCC(=0)
C2(C)C)C)(0)C)C

CC(=CCC[Cer@]([C@H]ICC[Cek@]2([C@@H]ICC[C@H]I[C@@]2(C)CC[Ce@H]2[C@]L(C)CC[C@
@H](C2(C)C)0)C)(O)C)C

OC(=0)CC[C@@]1(C)[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]ICC[C@H]I[C@@]2(C)CC[C@@H]1[C@]1(C)C
C[C@@H](O1)C(O)(C)C)C)C(=C)C

OC(=0)CC[C@@]L(C)[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]ICC[C@H]1[C@@]2(C)CC[C@@H]1[C@]1(C)C
C[C@H](01)C(O)(C)C)C)C(=C)C

C[C@@HILCCIC@12([C@@H]([C@H]IC)CL=CC[C@HIC@@](IC@@]1(CC2)C)(C)CCIC@@HILIC
@]3(C)CCC(=0)C1(C)C)C(=0)0

CC(=CCCC(=C)[C@H]1CC[C@@]2([C@@H]1CC[C@H]1[C@@]2(C)CC[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@@
H](C2(C)C)0)C)C

OC(=0)CC[C@@]1(C)[C@@H](CC[C@@]2([C@@H]ICC[C@H]L[C@@]2(C)CC[C@@H]L[C@](CCC
=C(C)C)(O)C)C)C(=C)C

(Poehland et al.
1987)

OC[C@H]10[C@@H](O[C@H]2[C@@H](OC[C@@H]([C@@H]20)0[C@@H]20[C@H](CO)[C@H]([
C@@H]([C@H]20[C@@H]20[C@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@H]20)0)0)0)0)0[C@H]2CC[C@]3([
C@H](C2(C)C)CCIC@@I2([C@@H]3CCIC@]I34[C@@]2(C)C[C@H]([C@@]2([C@H]ACC(C)(C)CC2)
C03)0)C)C)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)0

OC[C@H]10[C@@H](C[C@H]2[C@@H](OC[C@@H]([C@@H]20)0[C@@H]20[C@H](CO)[C@H]([
C@@H]([C@H]20[C@@H]20[C@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@H]20)0)0)0)0)0[C@H]2CC[C@]3([
C@H](C2(C)C)CCI[C@@]2([C@@H]3CC[C@]34[C@@]2(C)C[C@H]([C@@]2([C@HJ4C[C@@](C)(C=
0)CC2)CO3)0)C)0)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)0

OC[C@H]10[C@@H](OC[C@H]2[C@@H](OC[C@@H]([C@@H]20)0[C@@H]20[C@H](CO)[C@H]([
C@@H]([C@H]20[C@@H]20[C@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@H]20)0)0)0)0)0[C@H]2CC[C@]3([
C@H](C2(C)C)CCIC@REI2([C@@H]3CCIC@]I34[C@@]2(C)C[C@H]([C@@]2([C@H]4CC(C)(C)CC2)
C(=0)03)0)C)C)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)0

OC[C@H]10[C@@H](C[C@H]2[C@@H](OC[C@@H]([C@@H]20)0[C@@H]20[C@H](CO)[C@HI([
C@@H]([C@H]20[C@@H]20C[C@H]([C@@H]([C@H]20)0)0)0)0)0[C@H]2CC[C@]3([C@H](C2(
C)C)CC[C@@]2([C@@H]3CC[C@I34[C@R@]2(C)C[C@H]([C@@]2([C@H]4C[C@@](C)(C=0)CC2)C
03)0)C)0)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)0

OC[C@H]10[C@@H](C[C@H]2[C@@H](OC[C@@H]([C@@H]20)0[C@@H]20[C@H](CO)[C@HI([
C@@H]([C@H]20[C@@H]20C[C@H]([C@@H]([C@H]20)0)0)0)0)0[C@H]2CC[C@]3([C@H](C2(
C)C)CCI[C@@]2([C@@H]3CC[C@]34[C@@]2(C)C[C@H]([C@@]2([C@H]4CC(C)(C)CC2)CO3)0)C)C
)IC@@H|([C@H]([C@@H]10)0)0

OC[C@H]10[C@@H](O[C@H]2[C@@H](OC[C@@H]([C@@H]20)0[C@@H]20[C@H](CO)[C@H]([
C@@H]([C@H]20[C@@H]20C[C@H]([C@@H]([C@H]20)0)0)0)0)0[C@H]2CC[C@]3([C@H](C2(
C)0)CCI[C@@]2([C@@H]3CC[C@]34[C@@]2(C)C[C@H]([C@@]2([C@H]4CC(C)(C)CC2)C(=0)03)0
)C)O)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)0

OC[C@H]10[C@@H](C[C@H]2[C@@H](OC[C@@H]([C@@H]20)0[C@@H]20[C@H](CO)[C@HI([
C@@H]([C@H]20[C@@H]20[C@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@H]20)0)0)0)0)0[C@H]2CC[C@]3([
C@H](C2(C)C)CC[C@]2([C@@HI]3CC[C@34[C@@]2(C)C[C@H]([C@@]2([C@H]4CC(C)(C)CC2)
C(03)0)0)C)C)[C@R@H]([C@H]([C@@H]10)0)0

OC[C@H]10[C@@H](OC[C@H]2[C@@H](OC[C@@H]([C@@H]20)0[C@@H]20[C@H](CO)[C@H]([
C@@H]([C@H]20[C@@H]20C[C@H]([C@@H]([C@H]20)0)0)0)0)0[C@H]2CC[C@]3([C@H](C2(
C)C)CCI[C@@]2([C@@H]3CC[C@]34[C@@]2(C)C[C@H]([C@@]2([C@H]4CC(C)(C)CC2)C(03)0)0)
Q)0)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)0

(Bloor and Qi
1994)
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Supplementary Material

0=C10[C@]23[C@](C1)(0)OC([C@@H]3C[C@@H]([C@@H]1[C@@]3(C2)CC[C@]2([C@J4([C@](O
3)(C1=0)O[C@H]I[C@@H]([C@H]4[C@H](C2=0)C)OC(=0)[C@]1(C)O)C)C)0)(C)C

0=Cl10[C@]23[C@](C1)(O)OC([C@@H]3C[C@@H]([C@@H]1[C@@]3(C2)CC[C@]2([C@}4([C@](O
3)(C1=0)0[C@@H]1[C@H](C)C(=0)O[C@@H]1[C@H]4[C@H](C2=0)C)C)C)O)(C)C

0=C1C[C@H]([C@H](01)[C@@H](/C=C\1/C=C(C(=0)01)C)C)[C@H]LC[C@]2([C@@H]([C@H]10)C
CIC@E@H]I[C@@]3(C2)OC(=0)C[C@R@]3(0)OC1(C)C)O

0=C10[C@]23[C@](C1)(0)OC([C@@H]3C[C@@H]([C@@H]1[C@@]3(C2)CC[C@]2([C@HJ4[C@](OC
3)(C1=0)O[C@H]1[C@@H]([C@H]J4[C@H](C2=0)C)OC(=0)[C@]1(C)O)C)O)(C)C

0=CIC[C@@H]2[C@@]3(01)[C@@H](O)[C@]14CC[C@R]5([C@@H]([C@](01)(C(=0)[C@@H]4CC]
C@H]3C(02)(C)C)0)[C@H]5[C@@H]([C@@H]([C@@H]1C[C@H](C(=0)01)C)O)C)C

0=C10[C@@H](C[C@H]1C)[C@H|([C@H]([C@@H]1[C@H]2[C@]1(C)CC[C@@]130[C@]2(D)C(=0
)[C@@H]ICCIC@@H]1[C@@]2([C@H]30)0C(=0)[C@@H]([C@H]20C1(C)C)0)C)O

0=C10[C@]23[C@](C1)(O)OC([C@@H]3C[C@@H]([C@@H]1[C@@]3(C2)CC[C@]2([C@HJ4[C@](OC
3)(C1=0)0[C@@H]1[C@H](C)C(=0)O[C@@H]1[C@H]4[C@@H](C2=0)C)C)O)(C)C

0=C10[C@]23[C@](C1)(O)OC([C@@H]3C[C@@H]([C@@H]L[C@@]3(C2)CC[C@I2([C@H]4[C@](O
3)(C1=0)0[C@@H]1[C@H](C)C(=0)0[C@@H]1[C@H]4[C@H](C2=0)C)C)0)(C)C

CC(=0)0[C@@H]([C@H]([C@@H]1[C@H]2[C@]L(C)CC[C@R@]130[C@]2(0)C(=0)[C@@H]1CC[C
@@H]1[C@@]2([C@H]30)OC(=0)C[C@H]20C1(C)C)C)[C@@H]1C=C(C(=0)01)C

CC(=0)0[Ce@H]([C@H]([C@@H]1[C@H]2[C@]1(C)CC[C@@]130[C@]2(0)C(=0)[C@@H]1CC[C
@@H]1[C@@]2([C@@H]30)OC(=0)C[C@H]20C1(C)C)C)[C@@H]1C[C@H](C(=0)01)C

COC(=0)C1(0)OCC23CIC(C)(C(C1C3C(C(CC20C(=0)C=Cc2cceec2)0)(C)CO1)0)C120C2(C)C2CCL0
C1C2(0)C=CO1

(Cheng et al. 2010)

C[C@@H]ICC[C@]([Ce@H]([C@H]1C)[C@]1(C)CCI[C@RI3([C@@](C1=CC2)(C)[C@@H](O)C[C
@@]1([C@@H](C3=0)C[C@@H](C1(C)C)0)O)C)C

C[C@@H]ICC[C@]2([C@@H]([C@H]1C)[C@]1(C)CC[C@@]3([C@@](C1=CC2=0)(C)[C@@H](O)C[
C@@]Y[C@@H](C3=0)C[C@@H](CL(C)C)0)0)C)C

O[C@H]1C[C@]2(C)C[C@@H](O)[C@I3([C@H]([C@@H]2[C@H]([C@@H]1C)C)CC=C1C3=CC=C2[
C@]1(C)CCC(=0)C2(C)C)C

(Liu et al. 2017)

COC(=0)[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2[C@@H]2[C@](CC1)(C)[C@]1(C)CC[C@R@HI3[C@R]([C@H]1
CC2)(C)cle(=0)c2cceec2[nH]c1C3(C)C)C(=0)C

O=clc2ceccc2[nH]c2c1[C@@]1(C)[C@H](C2(C)C)CC[C@@]2([C@@H]1CC[C@H]1[C@@]2(C)CC[C
@]23[C@@H]L[C@@H](OC3=0)C(C)(C)CC2)C

(Khusnutdinova et
al. 2019)

OC[C@H]10[C@@H](C[C@H]2CC[C@]3([C@H](C2(C)C)CC[C@R@]2([C@@H]3C[C@@H](O)[C@H]
3[C@@]2(C)CC[C@@H]3[C@](CCC=C(C)C)(O)C)C)C)[C@R@H]([C@H]([C@@H]10)0)0[C@@H]10[
C@H](Co)[C@H]([C@@H]([C@H]10[C@@H]10C[C@H]([C@@H]([C@H]10)0)0)0)0

(Pei et al. 2011)

C[C@@H]LC[C@@H]2[C@@](CC1=0)(C)CCIC@]L([C@@]2(C)CC=C2[C@@]1(C)C=Cclc2cc(O)c(cl
C)o)C

C[C@@H]IC[C@@H]2[C@@]([C@H](C1=0)0)(C)CC[C@]1([C@@]2(C)CC=C2[C@@]1(C)C=Cclc2c
¢(0)c(c1C)O)C

Oclce2¢(c(c10)C)C=C[C@@]1(C2=CC[C@@]2([C@]1(C)CC[C@@]1([C@H]2C[C@](C)(O)C(=0)C1)C
)S)C

CC1=C2CC[C@@]3([C@]([C@@H]4C2C(C=C1)C(=C(C4=0)0)C)(C)CC[C@@]1([C@H]3C[C@@](C)(
0)C(=0)C1)C)C

CC1=C[C@@H]2[C@@](CC1=0)(C)CC[C@]1([C@@]2(C)CC=C2[C@@]1(C)C=Cclc2cc(O)c(c1C)O)C

CC(=0)C[C@H]1C=C2C(=CC[C@@]3([C@]2(C)CC[C@@]2([C@H]3C[C@H](C(=0)C2)C)C)C)c2clc(
C)c(c(c2)0)0

CC(=0)C[C@H]1C=C2C(=CC[C@]3([C@]2(C)CC[C@@]2([C@H]3C[C@H](C(=0)[C@@H]20)C)C)
C)c2¢1c(C)e(c(c2)0)0

CC(=0)C[C@H]1C=C2C(=CC[C@@]3([C@]2(C)CC[C@@]2([C@H]3C[C@](C(=0)C2)(C)0)C)C)c2clc
(C)c(c(c2)0)O

CC(=0)/C=c\l/cc2c(=CC[C@@]3([C@]2(C)CC[C@@]2([C@H]3C[C@@H](C(=O)[C@@H]20)C)C)C)c
2¢1c(C)c(0)c(c2)0

(Sotanaphun et al.
2005)

CC(=C)[C@@H]ICC[C@]2([C@H]1[C@H]ICC[C@H]3[C@@]([C@]L1(C)CC2)(C)CC[C@@H]L[C@]3(
C)CCC(=0)C1(C)C)C

(Madureira et al.
2003)

CC(=0)O[C@H]LCC[C@]2([C@H](CL(C)C)CC[C@@]L([C@@H]2CC[C@H]2[C@@]1(C)CCC1=CCC[
C@H]([C@H]21)C(=C)C)C)C

CC(=C)[C@@H]1CCC=C2[C@HIL[C@H]LCC[C@HI3[C@@](IC@@]L(CC2)C)(C)CCIC@@HILC@]3(
C)CC[C@@H](C1(C)C)O

CC(=0)O[C@H]1CCI[C@]2([C@H](C1(C)C)CC[C@@]1([C@@H]2CC[C@H]2[C@@]1(C)CC[C@@]13
[C@@H]2C2CCC(01)0[C@]2(03)C)C)C

(Flekhter et al.
2007)
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N#CC[C@@]1(C)C(CC[C@@]2(C1CC[C@H]l[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@@H]1[C@@H](CC2)C(=C)
C)C(=0)NCCC(=0)0C)C)C(C=0)(C)C

N#CC[C@@]1(C)C(CC[C@@]2(CICC[C@H]L[C@@]2(C)CCI[C@@I2([C@@H]1[C@@H](CC2)C(=C)
C)C(=0)Nclnces1)C)C(C=0)(C)C

CCOC(=0)CNC(=0)C(C1CC[C@@]2(C([C@@]1(C)CC#N)CC[C@H]L[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@@H
1[C@@H](CC2)C(=C)C)C(=0)OC)C)(C)C

N#CC[C@@]1(C)C(CC[C@@]2(C1CC[C@H]l[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@@H]1[C@@H](CC2)C(=C)
C)C(=0)0C)C)C(C(=0)Nclnces1)(C)C

CCCOC(=0)CCNC(=0)C(C1CC[C@@]2(C([C@@]1(C)CC#N)CC[C@H]l[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@
@H]1[C@@H](CC2)C(=C)C)C(=0)NCCC(=0)OCC)C)(C)C

(Tolmacheva et al.
2013)

OC[C@]12CC[C@@H](CCI=CC[C@@H]1[C@@H]2CC[C@]2([C@H]1CC[C@@H]2[C@@H](OC(=0)
C)C)C)OC(=0)C

0=C[C@]12CC[C@@H](CC1=CC[C@@H]1[C@@H]2CC[C@]2([C@H]ICC[C@@H]2[C@@H](OC(=
0)C)C)C)OC(=0)C

CO/C=C/[C@]12CC[C@@H](CC1=CC[C@@H]L[C@@H]2CC[C@]2([C@H]ICC[C@@H]2[C@@H](O
C(=0)C)C)C)0

COIC=C/[C@]12CC[C@@H](CC1=CC[C@@H]1[C@@H]2CC[C@]2([C@H]1CC[C@@H]2[C@@H](O
C(=0)C)C)C)OC(=0)C

CC(=0)O[C@H]1CC[C@]23[C@@](C1)(CI)C(C[C@@H]L[C@@H]3CC[C@]3([C@H]ICCI[C@@H]3[C
@@H](OC(=0)C)C)C)C[C@@H]20

CC(=0)O[C@H]1CC[C@]23[C@@](C1)(CI)C(CC2)C[C@@H]L[C@@H]3CC[C@]2([C@H]ICC[C@@
H]2[C@@H](OC(=0)C)C)C

0=CICC[C@]23C(=C1)C(CC2)C[C@@H]1[C@@H]3CC[C@]2([C@H]1CC[C@@H]2C(=0)C)C

(Petrera et al.
2003)

CIC=C(/C(=0)O[C@H]L[C@H](OC(=0)/C(=C/C)/C)C(C)(C)C[C@@H]2[C@@]1(CO)[C@H](O)C[C@@
]1(C2=CCC2[C@@]1(C)CCCL[C@]2(C)CC[C@@H](CL(C)C)O)C)\C

C/C=C(/C(=0)O[C@H]1[C@H](OC(=0)/C(=C/C)/C)C(C)(C)C[C@@H]2[C@@]1(CO)[C@H](O)[C@H](
0)[C@@]1(C2=CCC2[C@@]1(C)CCCI[C@]2(C)CC[C@@H](C1(C)C)O)C)\C

CIC=C(/C(=0)O[C@H]L[C@H](O)[C@]2(COC(=0)C)[C@H](0)C[C@@]3(C(=CCCA[C@@]3(C)CCC3[
C@]4(C)CC[C@@H](C3(C)C)0)[C@@H]2CCL(C)C)C)\C

C/C=C(IC(=0)O[C@H]1[C@H](O)[C@]2(CO)[C@H](O)C[C@@]3(C(=CC[C@H4[C@@]3(C)CC[C@
@H]3[C@]4(C)CCI[C@@H](C3(C)C)0)[C@@H]2CC1(C)C)C)\C

OC[C@]12[C@H](0)C[C@@]3(C(=CCC4[C@@]3(C)CCC3[C@]4(C)CC[C@@H](C3(C)C)0)[C@@H]2
CC([C@H]([C@@H]10)0)(C)C)C

(Yoneda et al.
2018)

OC[C@@]1(C)[C@H](CCI[C@]2([C@H]ICC[C@@]1([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@R@]L([C@H]
2CC(C[C@H]10)(C)C)C)C)C)O[C@@H]10[C@H](C(=0)0)[C@H]([C@@H]([C@H]10[C@@H]10C[
C@@H]([Ce@@H]([C@H]10[C@@H]10[C@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@H]10)0)0)0)0)0)0

OC[C@H]10[C@@H](C[C@H]2[C@@H](C[C@@H]([C@QH]([C@@H]20)0)C(=0)[O-
DO[C@H]2CC[C@]3([C@H]([C@@]2(C)CO)CC[C@R@]2([C@@H]3CC=C3[C@@]2(C)CC[C@@]2([C
@H]3CC(C)(C)C[C@H]20)C)C)C)[C@@H]([C@H]([C@H]10)0)0[C@@H]10[C@@H](C)[C@H]([C
@@H]([C@H]10)0)0

OC[C@H]10[C@@H](O[C@H]2C[C@@H]3[C@]4([C@@]5([C@@H]2C(C)(C)[C@H](CCS)O[C@@H]
20C[C@H]([C@@H]([C@H]20C(=0)C)0)0)C4)CCIC@]2([C@@I3(C)C[C@@H]([C@@H]2[C@@]2(
C)CCI[C@H](02)C(0)(C)C)0)O)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)0

OCC10C(0C2C(OC(C(C20)0)C(=0)0)OC2CCC3(C(C2(C)C)CCC2(C3CC=C3C2(C)CCC2(C3CC(C)(C)
CC20)C)C)C)C(C(C10)0)OCIOC(C)C(C(CL0)0)0

O[C@@H]1[C@@H](O[C@@H]20C[C@@H]([C@@H]([C@H]20[C@@H]20[C@@H](C)[C@@HI([
C@H]([C@H]20)0)0)0)0)[C@@H](O[C@@H]([C@H]10)C(=0)0)0[C@H]1CC[C@]2([C@H](C1(C)
C)CC[Ca@]i([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]L([C@H]2CC(C)(C)C[C@H]10)C)C)C

OC[C@H]10[C@@H](O[C@H]2[C@@H](O[C@@H]([C@H]([C@@H]20)0)C(=0)0)O[C@H]2CC[C
@13(IC@H]([C@@]2(C)CO)CCIC@@]2([C@@HIBCC=C3[C@@]2(C)CC[C@@]I2([C@HI3CC(C)(C)CI
C@H]20)C)C)C)[C@@H](IC@H]([C@H]10)0)0

OC[C@H]10[C@@H](O[C@H]2[C@@H](O[C@@H]([C@H]([C@@H]20)0)C(=0)0)0[C@H]2CC[C
@]3([C@H](C2(C)C)CC[C@Q@]2([C@@H]3CC=C3[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@H]3CC(C)(C)C[C@H]2
0)C)C)O)[C@@H]([C@H]([C@H]10)0)O

OC[C@H]10[C@@H](O[C@H]2[C@@H](O[C@@H]([C@H]([C@@H]20)0)C(=0)0)O[C@H]2CC[C
@I3(C@H]([C@@]2(C)CO)CCIC@@I2([C@@H]3CC=C3[C@@]2(C)CCIC@@]2([C@H]3CC(C)(C)C]
C@H]20)C)C)C)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)O

O[C@@H]1[C@@H](0)[C@@H](O[C@@H]([C@H]10)C(=0)0)0[C@H]1CC[C@]2([C@H](C1(C)C)C
ClCe@]1([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]1([C@H]2CC(C)(C)C[C@H]10)C)C)C

OC[C@H]10[C@@H](O[C@H]2[C@@H](O[C@@H]([C@H]([C@@H]20)0)C(=0)0)O[C@H]2CC[C
@13(IC@H]([C@@]2(C)CO)CCIC@@]2([C@@HIBCC=C3[C@@]2(C)CC[C@@I2(IC@H]3CC(C)(C)C
C2=0)C)C)C)[C@@H]([C@H]([C@H]10)0)0[C@@H]10[C@@H](C)[C@@H]([C@H](IC@H]10)0)0

(Kinjo et al. 2000)
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0O=C(CN1C(=0)CC(C1=0)NC(=0)OCclcccccl)NCC(=0)Oclcee(ccl)[N+](=0)[0-]

OC[C@@]L(C)[C@@H](0)CCIC@I2([C@HILCCIC@@IL(IC@@H]2CC=C2[C@@]L(C)CCIC@@IL(C
@H]2CC(C[C@H]10)(C)C)C)C)C

O[C@H]1CCIC@I2([C@H](CL(C)C)CCIC@@IL([C@@H]2CC=C2[C@@]L(C)CCIC@@IL(IC@H]2CC(
C)(C)C[C@H]10)C)C)C

OC[C@@]Li(C)[C@@H](O)CC[C@I2([C@H]ICC[C@@]L([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]L([C
@H]2CC(CC1=0)(C)C)C)C)C

COC(=0)[C@@]1(C)CC[C@]2([C@H](C1)C1=CC(=0)[C@HB[C@@]([C@@]1(CC2)C)(C)CCCL[C@]3
(C)CC[C@@H](CL(C)C)0)C

OC[C@@]1(C)[C@@H](0)CCIC@IA[C@HILCCIC@@IL(C@@H]2CC=C2[C@@]L(C)CCIC@@IL(C
@H]2CC([C@H](IC@H]10)0)(C)C)C)C)C

OC[C@@]1(C)C[C@H]2C3=CC[C@H4[C@@]([C@]3(C)CC[C@]2([C@@H]([C@@H]10)0)C)(C)CC]
C@@H]1[C@]4(C)CC[C@@H]([C@]1(C)CO)O

OC[C@@]1(C)[C@@H](0)CCIC@I2([C@H]LCCIC@@IL(IC@@H]2CC=C2[C@@]L(C)CCIC@@IL(C
@H]2C[C@]([C@H]([C@H]10)0)(C)C(=0)O)C)C)C

COC(=0)[C@@]1(C)C[C@H]2C3=CC[C@HI4[C@@]([C@]3(C)CCIC@]2([C@@H](IC@@HI10)0)C)(
C)CCIC@@HIL[C@]4(C)CCIC@@H]([C@]L(C)CO)O

OC[C@@]1(C)C[C@H]2C3=CC[C@H4[C@@]([C@]3(C)CC[C@]2([C@@H]|([C@@H]10)0)C)(C)CC|
C@@H]1[C@]4(C)CC[C@@H](CL(C)C)O

OC[C@@]1(C)C[C@@H](0)[C@2([C@@H](C1)C1=CC[C@H3[C@@]([C@@]L(CC2)C)(C)CCIC@@
H]1[C@]3(C)CCIC@@H](C@@]L(C)CO)O)C

oC[C@]1(C)C[C@@H](O)[C@]2([C@@H](C1)C1=CC[C@RH[C@R]([C@@]1(CC2)C)(C)CC[C@R@H]
1[C@]3(C)CCI[C@@H]([C@]1(C)CO)O)C

oC[c@@]i(C)C[C@@H](O)[C@I2([C@@H](C1)C1=CC[C@H]3[CeQ@]([C@@]1(CC2)C)(C)CC[C@@
H]1[C@]3(C)CC[C@@H](C1(C)C)O)C

OoC[C@@]1(C)[C@@H](0O)CC[C@]2([C@H]1CC[C@@]1([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]1([C | (Ikeda et al. 2005)
@H]2CC([C@H](C1)0)(C)C)C)C)C

OC[C@@]L(C)[C@@H](0)CCIC@IA[C@HILCCIC@@IL(IC@@H]2CC=C2[C@@]L(C)CCIC@@IL(C
@H]2CC(C=C1)(C)C)C)C)C

OC[C@]1(C)[C@@H](O)CC[C@I2([C@H]ICC[C@@]L([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]L([C@
H]2CC(CC1)(C)C)C(=0)0)C)C

OC[C@H]10[C@@H](O[C@H]2[C@@H](O[C@@H]([C@H]([C@@H]20)0)C(=0)0)O[C@H]2CC[C
@13(IC@H]([C@@]2(C)CO)CCIC@@]2([C@@HIBCC=C3[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@HI3CC(C)(C)CI
C)@H]ZO)C)C)C)[C@@H]([C@H]([C@Hllo)O)O[C@@H]lo[c:@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@Hllo)
0)O

O[C@H]1CC[C@]2([C@H](C1(C)C)CC[C@@]L([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]1([C@H]2CC(
C)(C)CC1)C(=0)0)C)C

O[C@@H]1[C@@H](O[C@@H]20[C@H](C(=0)0)[C@H]([C@@H]([C@H]20)0)0)[C@H](0[C@@H
I([C@HIIO)C(=0)0)0[C@H]ICC[C@I2([C@H](CL(C)C)CC[C@R@]L([CR@H]2C(=0)C=C2[CR@]1(C
)CCI[C@@]L([C@H]2C[C@](C)(CCL)C(=0)0)C)C)C

0=C1C=C2[C@@H]3C[C@](C)(CC[C@]3(C)CC[C@]2([C@]2([C@H]1[C@@]1(C)CC[C@@H](C([C@
@H]1CC2)(C)C)0)C)C)C(=0)0

OC[C@@]1(C)[C@H](CC[C@]2([C@H]ICC[C@@]1([C@@H]2CC=C2[C@@]1(C)CC[C@@]1([C@H]
2CC(C[C@H]10)(C)C)C)C)C)O[C@@H]10[C@H](C(=0)0)[C@H]([C@@H]([C@H]10)0)O

COclce(C=CC(=0)0C2CC[C@]3(C(C2(C)C)CCIC@@]2(C3C=C[C@]34[C@@]2(C)CC[C@@]2(CAC(C
)C(C)CC2)C(=0)03)C)C)ceelO

C[C@@H]1CC[C@@]23[C@@H]([C@H]1C)[C@]1(CC[C@H]4[C@@]([C@@]1(CC2)C)(C)CC[C@@ | (Brezani et al.
H]1[C@]4(C)CC[C@@H](C1(C)C)0)OC3=0 2018)

C[C@@H]ICC[C@I2([C@@H]([C@H]1C)C1=CC=C3[C@@]([C@@]1(CC2)C)(C)CC[C@@H]1[C@]3(
C)CC[C@@H](CL(C)C)0)C(=0)O

O[C@H]IC[C@@H]2[C@@]3(C)CCIC@@H](C(IC@@HI3CCIC@I2([C@I2([C@@]I310C(=0)[C@IL(
C@H]3CC(C)(C)CC1)CC2)C)C)(C)C)O (Poehland et al.

0=C1CC[C@]2([C@H](C1(C)C)CC[C@@]1([C@@H]2CC[C@H]2[C@@]1(C)CC[C@@HIL[C@]2(C)C | 1987)
C[C@@H]1C(0)(C)C)C)C

OC[C@H]10[C@@H](O[C@H]2[C@@H](O[C@@H]([C@H]([C@@H]20)0)C(=0)0)O[C@H]2CC[C
@]3([C@H](C2(C)C)CC[C@@]2([C@@H]3CC=C3[C@@]2(C)CC[C@@]2([C@H]3CC(C)(C)C[C@H]2 | (Chapman & Hall
0)C)O)O)[C@@H]([C@H]([C@@H]10)0)0[C@@H]10[C@@H](C)[C@@H]([C@H]([C@H]10)0)0 Chemical

OCC10C(0C2C(0C(C(C20)0)C(=0)0)0C2CCC3(C(C2(C)C)CCC2(C3CC=C3C2(C)CCC2(C3CC(C)(C) | Dictionaries)
CC20)C)C)C)C(C(C10)0)0

CC[C@H]([C@H]([C@@H]([C@H]([C@H]1CC[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]L[C@H]2CC(=0)[C@@H | (Wachsman et al.
2[C@]L(C)CIC@@H](O)[C@H](C2)0)C)0)O)C(C)C 2000)
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CC[C@H]([C@H]([C@@H]([C@H]([C@H]ICC[C@@H]2[C@]1(C)CCI[C@H]L[C@H]2CC(=0)[C@@]2
([C@]L(C)C[C@E@H](O)[C@H](C2)0)0)C)0)O0)C(C)C

CC(C[C@H]([C@@H]([C@H]([C@H]1CC[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]L[C@H]2CC(=0)[C@H]2[C@]
1(C)CC[C@H](C2)0C(=0)C)C)0)0)C

CC(CIC@@H]([C@H]([C@H]([C@H]ICC[C@@HI2[C@]L(C)CCIC@HIL[C@H]2CC(=0)[C@@H]2[C
@]1(C)CC[C@@H](C2)OC(=0)C)C)0)0)C

CC(C[C@H]([C@@H]([C@H]([C@H]1CC[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]L[C@H]2CC(=0)[C@@H]2[C
@]1(C)CC[C@@H](C2)BrC)0)0)C

CC(C[C@@H]([C@H]([C@H]([C@H]ICC[C@R@H]2[C@]1(C)CC[C@H]L[C@H]2CC(=0)[C@@H]2[C
@]1(C)CC[C@@H](C2)Br)C)0)0)C

CC[C@H]([C@@H]([C@H]([C@H]([C@H]ICC[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]L[C@H]2CC(=0)[C@@]2
([C@]L(C)C[C@@H](O)[C@H](C2)0)0)C)O)O)C(C)C

CC[C@H]([C@@H]([C@H]([C@H]([C@H]1CC[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]L[C@H]2CC(=0)[C@@]2
([C@]1(C)CC[C@@H](C2)B)O)C)0)0)C(C)C

CC[C@H]([C@@H]([C@H]([C@H]([C@H]ICC[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]1[C@H]2CC(=0)[C@Q@]2
([C@]1(C)CCIC@@H](C2)OC(=0)C)0)C)0)0)C(C)C

CC[C@H]([C@@H]([C@H]([C@H]([C@H]1CC[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]1[C@H]2CC(=0)[C@@H
12[C@]1(C)C[C@@H](O)[C@H](C2)0)C)0)O)C(C)C

CC[C@H]([C@H]([C@@H]([C@H]([C@H]1CC[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]L[C@H]2CC(=0)[C@@]2
([C@]1(C)CC[C@@H](C2)BN)O)C)0)0)C(C)C

CC[C@H]([C@H]([C@@H]([C@H]([C@H]ICC[C@@H]2[C@]1(C)CC[C@H]L[C@H]2CC(=0)[C@Q@]2
([C@]1(C)CCIC@@H](C2)OC(=0)C)0)C)0)0)C(C)C

C[Ce@@H]([C@H]ICC[C@@]2([C@]1(C)CCI[C@@]13[C@H]2CC[C@@H]2[C@]3(C1)CC[C@@H](C2
(C)C)0)C)CC=CC(0)(C)C

(Shamsabadipour
et al. 2013)

OC(=0)[C@]12CC[C@@]3([C@@H](C2=CC(CCL)(C)C)CC[C@H]L[C@@]3(C)CC[C@@H]2[C@]1(C)
CCC(=0)C2(C)C)C

(Kurokawa et al.
1999)

COC(=0)[C@@]12CC[C@H]([C@@H]2[C@@H]2[C@](CC1)(C)[C@]1(C)CCC3[C@](C1CC2)(C)CCIC
(=N\Q)/C3(C)C)C(=C)C

O/N=C/1\CC[C@]2(C(C1(C)C)CC[C@@]1(C2CC[C@H]2[C@@]1(C)CC[C@]13[C@@H]2[C@@H](OC
3=0)C(C)(C)CCL)C)C

(Flekhter et al.
2004)

17




Supplementary Material

S. 2. The result of cytotoxicity assay at 25 uM.

compound Cell viability (%)
1 116.99 £5.20
2 116.90 + 6.99
3 111.94 £ 6.85
4 108.48 +4.17
5 121.80 £5.60
6 122.43 £ 6.84
7 114.68 + 3.95
8 122.27 +4.78
9 105.53 £3.86
10 14.64 +2.88™
10 (50 M) 1.47 +0.54™
11 111.53 +4.45
11 (50 uM) 113.17 £ 6.08
12 111.81 £6.79
12 (50 uM) 111.17 +9.73
13 104.16 £ 7.71
14 112.58 + 18.62
15 114.73 £ 3.93
16 129.88 + 6.83
16 (50 1M) 296 +1.77"
17 16.84 +9.50™
18 113.47 +£4.93
19 101.34 £4.72
ACV (10 uM) 102.92 + 13.78
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