Structure

Cluster

ID

1 ZINC02640583
rﬁ
PV,
EIUNH
1 ZINC03815185
i |
e,
E|©/NH
N 1 ZINC00020644
©\NH
pH
Y
F 1 ZINC03815359
©\NH
pH
Y
1 ZINC03815360




Structure

Cluster

ID

1 ZINC03815361
[?' |NH
. y
O/NH
cl 1 ZINC00007282
©\NH
TR
|
L\"' NH
. 1 ZINC03815304
Il
éHH
TR
“‘x"’ MH
Cl 1 ZINC03815353
@\Hﬂf
TN
|
k" NH
2 ZINC00118570




Structure

Cluster

ID

2

ZINC03815331

ZINC00151213

ZINC00151212

ZINC03815388

ZINC00104621




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815229
N)(@Epl
- "‘H.N
g e~
2 ZINC03815317
M Ni—H
O
2 ZINC03815247
N)@\BI
,f'l |
M., r‘II'---"",.J
2 ZINC03815375
N)_(©\Epl
~ N
CIC
2 ZINC03815227




Structure

Cluster

ID

2

ZINC03815274

ZINC00151214

ZINC03815386

ZINC00118581

ZINC03815055




Structure

Cluster

ID

2

ZINC03815319

ZINC03815146

ZINC03815314

ZINC03815398

ZINC00104782




Structure

Cluster

ID

2

ZINC03815197

ZINC03815196

ZINC03815276

ZINC03815251

ZINC03815264




Structure

Cluster

ID

2

ZINC03815202

ZINC03815203

ZINC03815236

ZINC03815238

ZINC03815259




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815280
""D Ty
T
NP@
2 ZINC03815242
!
FHH 2 =
NH\j 2 ZINC03813425
NL:L(”H
| ;
Br
2 ZINC03815036
oL
M i .
S
2 ZINC03815410




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815046
O
ee;
NH: N"/#J
" 2 ZINC03815035
MH""Q
R m—H
2 ZINC03815034
HH/©\E
M I
7
2 ZINC03815282
F. s .
g 2
2 ZINC03815281




Structure

Cluster

ID

] FH

S

MH HH

2

ZINC03813430

ZINC03813429

ZINC03815072

ZINC03815374

ZINC03815124




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815338
g —
-:I'll'“‘ = NJ”
”’@/
2 ZINC03815176
O.Mf'-.IH
"NH"T/\::{\NH
MH
uH
2 ZINC03815111
HH/@F
S
MH, NA
2 ZINC03815343
MH@EI
=N
7
NH,
2 ZINC03815100




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815101
0
e
MH : Er
2 ZINC00020362
Er
Nyf@
..f” ‘\"‘-N
9P
| 2 ZINC03815232
o l‘“ Nﬁ
o M
HH :
Er
2 ZINC03815097
"HH'Y"AI" HH“'|
MH MHH
NiH : o~
2 ZINC03815163




Structure Cluster ID

2 ZINC03815162
MH
0
_I_.ﬂ'N
Hb‘@
Er
. 2 ZINC03815029
| M
M S
| N_j
2 ZINC03815037
!HH BH
'ﬂil(‘w
HMH MHH
MHMH :
Er
2 ZINC03815038
NH,©\E
DHEIJQH
OH N"/#J
. 2 ZINC03815411




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815159
NH,©\E
HI:I%H
AP
2 ZINC03815042
cl
N»fO
HN’HAf\NH
M NH'-J
- 2 ZINC03815286
L]
“ﬁ
M
MH :
Er
N I-H 2 ZINC03815284
0
O
O
2 ZINC03815144




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815183
Er
H~©
~ gy
L7
2 ZINC03813424
Er
N»fO
HN’HAf\NH
M NH'-J
2 ZINC03815137
E
pr@
-~ = B
T; B
2 ZINC02391776
ACL
H’%(:Igm
NH, N’jJ
2 ZINC03815060

MH

MH A

MH




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815140
Er
H~©
H
- "'\-\,H
T
2 ZINC03815138
E
Nyf@
-~ = B
T p
2 ZINC03815143
i
P %1
MH
! NH@
2 ZINC03815070
Er
H~©
M = B
9P
2 ZINC03815320




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815069
Er
H~©
Y :‘)”
e, -
2 ZINC03815332
J_'..I:l
NP\@
Er
2 ZINC03815248
MH
9
NP\@
Er
2 ZINC03815373
¢
LR
N-NO“:’
2 ZINC03815118




Structure

Cluster

ID

M

|
ﬂ“m"“-rq
l*"H

N

2

ZINC03815117

¥l

Br
H

ZINC03815121

ZINC03815335

ZINC03815266

ZINC03815125




Structure

Cluster

ID

| 2 ZINC03815328
2 =
o leN
NN\©
E
| 2 ZINC03815136
o
=
) MH :
Er
2 ZINC03815141
= =
"\-.Ng’h"-‘. N‘WN
! MH : .
| 2 ZINC03815033
- MH
(3] ‘-‘IH
M H, ;
E
2 ZINC00116727




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815406
NH’©\E
M
o N,--.'J
I
2 ZINC00020363
Er
Nyf@
|
- =y
I
| 2 ZINC02391785
MH
=
MH :
E
2 ZINC03815357
NH@I
M
o, N',"J
5
2 ZINC03815080




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03813428
M MH
o
o
2 ZINC03815079
E
| Nyf@
..-"'N\f i Ty
o i
. 2 ZINC00118594
Fu]uaF
M
M
L/
2 ZINC03815027
E
| H~©
“ e
| %
2 ZINC03813434




Structure

Cluster

ID

2

ZINC03815393

ZINC03815187

ZINC03815190

ZINC00600292

ZINC03815041




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815212
- NF(@EI
D:I’:ﬁd‘}n
N
| 2 ZINC03815031
o ey
Gﬁ;a
| MH :
B
2 ZINC03815045
o™ H=-|
U
O
E
| 2 ZINC03815292
« =
NN\©
E
2 ZINC00601499




Structure

Cluster

ID

- 2 ZINC03815200
| [} i
0
- 2 ZINC01386818
I NH©
J()
2 ZINC00009851
H
| HH:
o
@]
I
- 2 ZINC03815362
Fu | sF
@]
M Fd
2
- 2 ZINC03815129
FulaF




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815235
]
T
NH\@
Er
2 ZINC03815075
| HH/é
=
]
I
" FH 2 ZINC03813431
M
I
2 ZINC01386782
o
| HH
]
¢
boe
I
2 ZINC03815283




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815250
- NF(@EI
D?"*\fdan
NH, N"':J
B 2 ZINC00116937
| MH©
0
2 ZINC03815334
HH/©\E
DHWH
aH =
I 2 ZINC03815199
o
e
D;mm
o MH :
Er
2 ZINC03815088




Structure

Cluster

ID

5 2 ZINC03815348
| NH©
AP
| 2 ZINC03815258
MH NW
R~
D-\ﬁ(”
o MH :
Er
2 ZINC03815102
o
‘:,*'-:"‘-n‘,-hlH‘r:le(l-LI
M FH
Q)
Er
2 ZINC03815043
g
| MH i
[T N H
NH_, H.J
2 ZINC03815032




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815050
gz
D‘ NF(O
g NH MH
MH, o HJ
cl 2 ZINC03815273
e
|
bey
2 ZINC03815119
|
OH ™ MR
MH MH
H ;
B
2 ZINC03815189
B
NH‘©
O NH
T | N,,.J”
2 ZINC03815278




Structure

Cluster

ID

5 2 ZINC03815290
a,\/@
I
I
B 2 ZINC00016978
|
| MH
O
F
LS
2 ZINC03815316
|
el
LA
- 2 ZINC03815384
| NH©
: 2"
o o
I
2 ZINC03815228




Structure

Cluster

ID

MH,

e

0
A
""‘z

2

ZINC03815397

ZINC03815077

Er
MNH i

ZINC03815300

ZINC02572485

il
HH i

ZINC03815298




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815059
=
D- | NF(O
D”L"-f’ MH
MH, o HJ
2 ZINC03815201
Di.“,,l NH_HI
M MHH
he
Er
| 2 ZINC03815066
o
B
I;f”,l
o
| = HH :
Er
2 ZINC04617768
=
oH N"(O
OH " N H
WL
2 ZINC03815198




Structure

Cluster

ID

oH
DH",A,‘“_H H M H"l

2

ZINCO04617774

2 ZINC03815064
D_q'f-\.\_\vﬂ NH_1
o MH MH
Nb
Er
2 ZINC03815087
g
A
e
N :?::Lf:JH
2 ZINC03815040
=
oH N"(O
OH " N H
WL
2 ZINC03815049




Structure Cluster ID

2 ZINC03815243
-NFFH""HHH::LF:Hﬁ
! M MH
N)—D
Er
‘\] 2 ZINC03815026
o S
n:u: j :"”Iq
",J HH@
Er
2 ZINC03815051
o
oM MH
MH MH
th::]
B
E 2 ZINC03815044
I'F
| MH
o
0
AL
2 ZINC03815272
=]




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815172
=
| Ml—li
HE s
HI W:JH
2 ZINC03815191
oH
OH H"I
MH MH
M ;
Er
2 ZINC03815063
o
oH N"ro
OH_A._. y
MH !
- 2 ZINC03815387
| HH©
-
o
|
D“r"' 2 ZINC03815218
M
=
o tll




Structure Cluster ID
2 ZINC03815090
A
| Ne
MH ~ N
2 ZINC04617771
o
oH N"’O
OH_ A . .
MH !
2 ZINC03815333
|
pe
l I
P
|
2 ZINC03815237
|
-M|_':'=uh\“.,...l*5_‘/‘;ﬂH_hI
! MH MH
Nb
Er
2 ZINC04617779




Structure Cluster ID
2 ZINC03815175
_Nll-t__%ﬂ NH_1
MH HH
Hb
Er
2 ZINC03815096
L= ..-""‘\-\.\‘__H M
S G
NFLO
Er
B 2 ZINC03815358
oy
MH
| I
o
-
o
o
[
2 ZINC03815126
oH 1
OH s HH‘-.
Hb
Er
2 ZINC03815404




Structure

Cluster

ID

2 ZINC03815401
! ””’O:H\Tf
= el
oy
o
|
2 ZINC03815108
A
"
N MH
2 ZINC03815154
pa el et M
MH A NH
NHOI,i
2 ZINC04617776
E
W
OH ey MH
el
2 ZINC03815165

M MH
HM o

MH FH




Structure

Cluster

ID

. 2 ZINC03815352
(!
o0
M
o
DY
2 ZINC03815173
HHE M MH
MmmH
NH@
Er
3 ZINC03815367
- —
Y
N
3 ZINC00109589
N
99
7
N N 3 ZINC03815364
HH HH




Structure

Cluster

ID

0 ﬁ 3 ZINC03815303
o
M
N MH 3 ZINC03815312
“I
MH MH
N=H
“y
O
3 ZINC03815256
M
- =
| Nj
3 ZINC03815253
| HH
[ ]
=
3 ZINC03815365




Structure Cluster ID

3 ZINC01386812
| MH
00
JCC
o 3 ZINC00020368
= M
NED
3 ZINC03815297
| MH
I
- 3 ZINC03815342
@l__l
—
0
4 ZINC03815083
gy
|
NH M




Structure

Cluster

ID

5 ZINC03815293
o o O
= o C
= | Nﬁn
5 ZINC03815310
MNH, NN‘Q
o
HH: FH
6 ZINC03815326
SN
i
L\\‘ ||
HH
6 ZINC03815341
L
T
L} MHH
6 ZINC03815394




Structure

Cluster

ID

6 ZINC03815277
@NH
L 1
6 ZINC03815156
cl
Fd
| el Y |
|
FH Hh)
6 ZINC03815244
E'@MH
T
L\:\ MHMH
6 ZINC00020645
C|QNH
T
L} MH
6 ZINC03815402




Structure Cluster ID

- 6 ZINC03815336
Fa] F
H
=
s ||
H
7 ZINC00023489
7 ZINCO00007342
7 ZINC03815231

7 ZINC03815295




Structure

Cluster

ID

7 ZINC03815257
T
il
(L
oH
-
D""‘.
7 ZINC03815345
7 ZINC03815368
B
NH N?{J\NH:
m—rl\“':'
8 ZINC03815234
lll.i_—'._-
i ]
o
9 ZINC03815200




Structure

Cluster

ID

9 ZINC00006271
HH’@E
(I
9 ZINC04617767
MH’@E:
(I
9 ZINC03815028
HH’@E:
M =y
WL
9 ZINC03815058
o
CI )
9 ZINC03815241




Structure

Cluster

ID

9 ZINC03815054
AL,
M Sy
S
9 ZINC03815030
B
N»f©
i,
T
[/
9 ZINC02391775
!
s
MH ;
B
9 ZINC03815052
B
ye
M M
\ -
9 ZINC03815057




Structure

Cluster

ID

. 9 ZINC03815073
Gii)@
'_..ﬂ'N
NH;
Er
o ZINC03815249
AL
Oy
)
D\l.r_o-"‘ll
9 ZINC03815152
AL
Ly
)
D)r,.f
9 ZINC03815116
Er
e
,.-"' I
3 L2
o ZINC040617775




Structure

Cluster

ID

) 9 ZINC03815233
“MNH-
B e
L
MH :
Er
9 ZINC04617795
A
0y
j_{:iH
oH
, 9 ZINC03815239
M H-
'L-_..,L
MH :
Er
9 ZINC03815188
A
0
j_{:iH
oH
9 ZINC03815095




Structure

Cluster

ID

9 ZINC03815103
A,
Oy
7
j_{:iH
oH
) 9 ZINC03815209
HH-
'L-_..|II
HH :
Er
, 9 ZINC03815306
HH-
L_..,L
MH :
Er
. 9 ZINC03815208
al
SO
NH@
Er
9 ZINC03815067




Structure

Cluster

ID

10 ZINC03815382
- | I Nﬁhl
g
NH\@(.H
10 ZINC03815179
o]
&
M
NH\@
10 ZINC03815112
M I N‘-}‘!‘
M
MH z -
10 ZINC03815061
™
M .
HH©,E
10 ZINC03815048

M




Structure

Cluster

ID

10

ZINC03815120

10

ZINC03815084

10

ZINC03815255

10

ZINC03815186

NH, INﬁ

10

ZINC03815245




Structure Cluster ID

11 ZINC03815322
]
g
998
T
Er : FHH
N 12 ZINC03815301
e
M
N 12 ZINC00327021
N | ..:h]N
M
N 12 ZINC03815356
e
M
N 12 ZINC03815340




Structure

Cluster

ID

N 12 ZINC04617812
e
NH, o
N 12 ZINC04617811
| ..:-]N
M
NH,
13 ZINC03815093
E‘@MH MH.,'II
S
13 ZINC03815222
E@NH MH=
y H
s
14 ZINC00006798




Structure

Cluster

ID

14 ZINC01609260
NH,
..
14 ZINC03815377
A
14 ZINC03815366
nH,
"
Il
DH-":
, 14 ZINC03815351
]
HH,
=
L a)
14 ZINC03815376
MH,
e
I,




Structure

Cluster

ID

o 14 ZINC01609268
NH,
N 'a)
f 14 ZINC03815391
[
HH,
u\ e
ZH
) 14 ZINC03815323
]
P
1]
2
zH
. 14 ZINC03815390
[}
o
L]
3
KMH
"
OH
14 ZINC03815324




Structure

Cluster

ID

15 ZINC03815025
B
SOy
-
15 ZINC03815106
0
Eg“H
| 16 ZINC04617810
Y
Dmﬂ
M
| 16 ZINC04617809
TS
Dmm
m—gv
16 ZINC03815339




Structure Cluster ID

| 16 ZINC04617808
Y
Dmm
Hl-kv
16 ZINC040617792
I Hl-i
i
D@
AL
16 ZINC040617793
I Nl-i
]
Oy
AL
16 ZINC03815184
LA
[}
D@
AL
16 ZINC040617794




Structure

Cluster

ID

16 ZINC04617801
D‘?_.' Hi
[}
D@
AL
16 ZINC04617802
D‘:T-' Ni
i
Oy
AL
16 ZINC04617803
g Mf‘l‘
Ty
AL
16 ZINC03815267
- NJ’Q‘
Ty
AL
16 ZINC04617798




Structure

Cluster

ID

AP
=

16

ZINC03815217

R
R

]

16

ZINC04617797

16

ZINC04617799

17

ZINC03815395

18

ZINC00021592




Structure Cluster ID

18 ZINC03815265
- MH
F; | P
MH ”"Q
: cl
18 ZINC00839396
o
L|®'NH HH‘@DH
18 ZINC03815082
f MH
= OH
: MH ”H~©
cl
18 ZINC03815194
Fi IHH
MH ”’LQ
i cl
18 ZINC00839389




Structure Cluster ID

18 ZINC03815150
Lﬁj’”” " D
18 ZINC03815169
HH
ril..-" M -
: MH ”"d
Cl
18 ZINC00839395
HH
S
NH NH@D
| | L]
Cl
18 ZINC03815219
ﬁ'j””h
o5 MO
%
l
19 ZINC04617814




Structure Cluster ID

19 ZINC03815409
| ]
S
20 ZINC03815213
r’ et MH
| M
FH
T “
il
20 ZINC03815151
e FH
S
MMH
@ &
il
20 ZINC03815230
i > e
MH
o d
]
l
21 ZINC00018522




Structure Cluster ID

22 ZINC03815160
b NH
T
; MH ”"'—E
Cl
22 ZINC03815171
T,
b A
; MH M
[ | .b
o
L]
22 ZINC03815161
TppMH
I_.-* p
MH M
T H
L=
23 ZINC03815158
| MH | M
pe e
JC
23 ZINC03815305




Structure

Cluster

ID

24

ZINC03815157

25

ZINC03815396

25

ZINC03815371

25

ZINC03815389

26

ZINC03815403




Structure

Cluster

ID

27 ZINC00006094
G
HH
mw
KHH
<N
- 27 ZINC00600430
? D
o<t
5 D
F
28 ZINC03815123
S
NH©/
"""'—HH
28 ZINC03815071
Er
e
]
28 ZINC03815047




Structure

Cluster

ID

28 ZINC03815094
¥e
M “NH
SREa
29 ZINC03815098
o
N&NH HHH
30 ZINC03815164
o, N1
A S
HHOI‘
FHH 30 ZINC03815076
hf;l HH"I
MH MH
Nb
Er
31 ZINC03815354
cl
i i




Structure Cluster ID
31 ZINC00838734
cl
o R
cl - . | y
e
31 ZINC00601820
cl
= R
»
31 ZINC03815288
cl
i |
L,
31 ZINC03815350
cl
o R
“ 5 “N"U\NH
gye
B 31 ZINC03815309
e Y




Structure

Cluster

ID

31 ZINC03815223
cl
M
LID | N‘u‘MH
31 ZINC02047503
cl
F
LID ; N‘JLNH
S
31 ZINC03815370
cl
M
LID ; N}LNH
31 ZINC03815299
cl
M
LID ; N"u'NH
@D
s
32 ZINC03815128

Sty ¢
o, MH MH




Structure

Cluster

ID

33 ZINC03815114
S
tle'JJ'\‘:l’M
MH
33 ZINC03815099
L “hH
o, MH AL
33 ZINC03815074
NG
NH Br
1”5 i
33 ZINC03815065
i
W
s
33 ZINC03815091




Structure

Cluster

ID

33 ZINC03815279
“TI" S M
FH
H
ot
! (]
34 ZINC03815062
”TM” MH
M H
M
Q
34 ZINC03815132
HTM,,-“-.,_NI-IFH« H
NI—VC_NH
HHO"
35 ZINC03815113
Ny
Nf MH Br
¢ [0
35 ZINC03815105




Structure

Cluster

ID

- 36 ZINC00837641
<
MH .
. D:'H
F
37 ZINC03815109
Tt
~p
37 ZINC03815122
N?z-l
00
M B
r"“m-r Hll:j
O
38 ZINC03815147
‘:'-,:::l MHmE
M
N P
39 ZINC03815178
E::“*w
M M

oy




Structure

Cluster

ID

39 ZINC03815155
W H
s M H, M H b MH,
¢ HH
O
40 ZINC04617805
PeG!
L]
v
r-hhlf F]
o O
40 ZINC04617806
PO G
[}
f M
- ‘g}
O
40 ZINC04617807
PG
[}
f M
- “gj
=N
40 ZINC03815325




