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Table S1-1. Inter-correlations between 48 selected descriptors and activity are listed.

Al D' D’ D’ D’ D’ D° D D® D’ D" D" D" D" D" DP D™ D' D™ D" DY D D* D” D~
D' 0.229 1.000
D? -0.205 0.062 1.000
D? -0.183 0.168 0.673 1.000
D* -0.171 0.083 0.659 0.440 1.000
D’ -0.348  -0.396 0.173 0.122 0.185 1.000
D° 0.198  -0.101  -0.057  -0.166  -0.055  -0.428 1.000
D’ 0.294 0.121 0.003  -0.100  -0.023  -0.645 0.861 1.000
D? 0.214 0238  -0.441  -0200  -0.164  -0.042 0.235 0.117 1.000
D’ 0.202 0.045  -0.518  -0.559  -0.452  -0.145 0.189 0.199 0.193 1.000
D" 0325  -0.415 0.203 0.259 0.241 0.553  -0225  -038  -0.048  -0.323 1.000
D" 0.159 0.005  -0.520  -0.540  -0.317  -0.117 0.244 0.220 0.203 0.498  -0.197 1.000
D" -0.129 0562 0266  -0224  -0.163 0.378 0.185 0.028 0.098 0.240 0.383 0.305 1.000
D" 0.122 0269  -0282  -0.103  -0.028 0.042 0.024  -0.015 0.720 0.082 0.003 0.203 0.075 1.000
D" 0.139  -0.061  -0.087  -0.157  -0.079  -0.196 0.402 0.341 0.035 0215  -0.328 0233  -0.063  -0.256 1.000
D' -0.294  -0.346 0.438 0.272 0.519 0771  -0.350  -0.468  -0.167  -0.350 0.655  -0.230 0.212 0.007  -0.194 1.000
D'¢ 0.185 0.097 0249  -0.015 0.167  -0.425 0.606 0.796  -0.143 0.162  -0.379 0.119 0.038  -0.172 0.308  -0.261 1.000
D" 0.351 0.569  -0.043 0.058  -0.133  -0.630 0.226 0.416 0.096 0.070  -0.527  -0.154  -0.385 0.075 0.070  -0.570 0.357 1.000
D' 0.196 0.467  -0.023 0.072 0.108  -0.086 0.110 0.165 0.592 0.101  -0.117 0.025  -0.118 0.478 0.002  -0.070 0.090 0.269 1.000
D" 0.115 0.496 0.005 0.128 0.138  -0.020 0.047 0.065 0.669 0.008  -0.069  -0.009  -0.159 0.593  -0.026  -0.016  -0.005 0.225 0.822 1.000
D¥ -0.229  -0.749 0.017  -0.082  -0.047 0.191 0.075  -0.026  -0.583 0.007 0.289 0.055 0396  -0.512 0.141 0.224 0.066  -0.455  -0.698  -0.749 1.000
D 0239  -0.670 0.129  -0.079 0.015 0.307 0.017  -0.103  -0.487  -0.023 0.321 0.049 0315  -0.444 0.144 0336  -0.001  -0.525  -0.484  -0.540 0.805 1.000
D* 0213  -0.652  -0.032  -0.124  -0.031 0.139 0.045  -0.016  -0.488  -0.079 0.280 0.075 0310  -0.450 0.169 0.217 0.061  -0431  -0511  -0.574 0.837 0.764 1.000
D* 0.356 0568  -0312  -0335  -0283  -0.610 0.184 0.377 0.161 0.337  -0.598 0280  -0.265 0.169 0.080  -0.629 0.324 0.720 0.240 0.199  -0.464  -0.506  -0.377 1.000
D* 0.267 0.586  -0.115  -0237  -0.008  -0.508 0.130 0.306 0.148 0.080  -0.405 0.184  -0.395 0.205 0.057  -0.360 0.219 0.519 0.294 0285  -0.544  -0471  -0.337 0.716 1.000
D* 0.183 0.233 0.017  -0.150  -0256  -0.229  -0.062 0.037  -0.156 0259  -0.479 0.042  -0298  -0.137 0.069  -0.393 0.124 0.308 0.003  -0.020  -0.287  -0232  -0.287 0.423 0.346
D* 0.309 0413 -0209  -0292  -0.351  -0.460 0.027 0202  -0.060 0319  -0.659 0.152  -0.381  -0.066 0.142  -0.595 0.233 0.577 0.075 0.033  -0357  -0.323  -0.340 0.743 0.501
D% 0.329 0.644  -0.188  -0208  -0.208  -0.336 0.000 0.139 0.357 0264  -0.556 0.112  -0.398 0.274 0.025  -0.461 0.130 0.576 0.461 0.455  -0.768  -0.621  -0.662 0.728 0.571
D* 0.325 0.497  -0.192  -0.169  -0.180  -0.628 0.103 0.354 0.071 0.191  -0.448  -0.083  -0.274 0.122  -0.071  -0.501 0.257 0.762 0.282 0200  -0.419  -0.510  -0.330 0.683 0.616
D¥ -0.157 0.186 0.069 0.127 0.115 0.195  -0.327  -0313  -0.032  -0.111 0.168  -0.079  -0.025 0.091  -0.226 0260  -0.342  -0.205 0.081 0.125  -0.136  -0.157  -0.137  -0.194  -0.033
D¥ 0.146 0.063  -0.013 0.034 0.167  -0.050  -0.055 0.039 0.097  -0.089 0.096  -0.020 0.070 0.077  -0.239 0.114 0.051 0.010 0.067 0.046  -0.072  -0.097  -0.069 0.029 0.114
D -0.181 0.022 0.523 0.261 0.587 0419  -0.137  -0.102  -0.076  -0.184 0313 -0.200 0.144 0.105  -0.240 0.559 0.170  -0.243 0.213 0202 -0.060 0.050  -0.091  -0.321  -0.176
D* 0.321 0.525  -0.420  -0412  -0297  -0.360 0.126 0.260 0.529 0363  -0.410 0284  -0.091 0.533  -0.065  -0.385 0.124 0.456 0.515 0.486  -0.608  -0.572  -0.467 0.603 0.546
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Table S1-2. Inter-correlations between 48 selected descriptors and activity are listed.

Al D” D D’ D* D” D’ D D* D” D" D” D*° D’ D* D’ DY DY D* D* D" D" D* D’
D' 0.229
D? -0.205
D? -0.183
D* -0.171
D’ -0.348
D° 0.198
D’ 0.294
D? 0.214
D’ 0.202
D" -0.325
D" 0.159
D" -0.129
D" 0.122
D" 0.139
D' -0.294
D'¢ 0.185
D" 0.351
D' 0.196
D" 0.115
D¥ -0.229
D -0.239
D?* -0.213
D% 0.356
D* 0.267
D* 0.183 1.000
D* 0.309 0.651 1.000
D? 0.329 0.508 0.818 1.000
D* 0.325 0.225 0.470 0.483 1.000
D¥ -0.157 -0.251 -0.299 -0.175 -0.005 1.000
D¥ 0.146 0203  -0.137  -0.002 0.127 0.025 1.000
D -0.181 0339 0344  -0.133 -0.151 0.113 0.100 1.000
D* 0.321 0.085 0.365 0.589 0.659 0.095 0.067  -0.061 1.000
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A: Activity; D':a acc; D”*:a icm; D’:a nN; D% a nS;

D’: BCUT SLOGP 1; D% BCUT SLOGP 2; D": BCUT SMR 2; D% chil C; D’: GCUT PEOE 0; D'": GCUT PEOE lI;

D'': GCUT SLOGP 0; D' GCUT SLOGP 1; D":GCUT SLOGP 3; D'*: GCUT SMR 0; D":GCUT SMR 1; D':GCUT SMR 2; D':lip don; D': lip violation; D': opr violation;

D?: PEOE_PC-; D?':PEOE RPC+; D?:PEOE RPC-; D*:PEOE VSA+4; D?*:PEOE VSA-6; D®:PEOE VSA FPNEG; D’:PEOE VSA FPPOS; D?:PEOE VSA PPOS; D®*: SlogP VSAO;

D?: SlogP_VSA5; D*: SlogP VSA8; D’!:SlogP VSA9; D**: SMR _VSA3; D>:SMR VSA7; D’*: TPSA; D’:vsa acc; D’ weinerPol; D:std dim2; D*®:vsurf CP; D’: vsurf CW2;

D*: vsurf HB1; D*":vsurf HB5; D*:RDF PiChg 35; D*:RDF TotChg 23; D*:RDF TotChg 35; D*:RDF TotChg 36; D*:RDF LpEN 52; D*:RDF Polariz 16; D*:RDF Polariz 21.



