Table 1: Interactive Residues of Target Proteins with Ligands
	Ligands
	Arabinosyl transferase C 
	Protein kinase A 
	Glutamine synthetase 
	Proteasomal ATPase 

	
	H-bond 
	Alkyl /pi-alkyl 
	Van der waals
	H-bond
	Alkyl /pi-alkyl
	Van der waals
	H-bond
	Alkyl /pi-alkyl
	Van der waals
	H-bond
	Alkyl /pi-alkyl
	Van der waals

	Ethambutol
	SER(A:1047), GLY(A:1058), ASP (A:1056)
	ALA (A:1059
	ASP (A:1056), VAL (A:920), 
	ALA (A:168)
	VAL (A:177)
VAL (A:171)
	ALA (A:169)
	ALA (E:132)
ALA (E:132)
TYR (E:230)
SER (280)
	PHE (E:232) (pi-sigma)
PHE (E:232)
	GLU (E:214)
	LYS (B:436)
LYS (B:434)
ASP (A:553)
LYS (A:528)
ARG (A:525)
	LYS (B:236)
	-

	Isoniazid
	ASN (A:928)
SER (A:1047)
SER (A:1047)
	ALA (A: 1059)
ASP (A: 1056) (pi-anion)
	-
	LYS (A:42)
ASP (A:159)
ASN (A:146)
GLY (A:145)
THR (A:158)
	ALA (A: 40)
ALA (A:20)
MET (A:95)
VAL (A:27)
	-
	GLU (D:219)
GLU (D:135)
GLU (D:135)
GLY (D:272)
HIS (D:276)
ARG (D:368)
	GLU (D:219)
GLU (D:277)
ARG (D:368)
(all bonds are pi-cation)
	ASP (C:54)
ARG (D:347)
	ILE (B:581)
ALA (A:598)
	ARG (B:580)
ILE (B:581)
ALA (A:588)
	SER (B:574)

	Pyrazinamide
	VAL (A: 920)
ASN (A: 928)
	ASN (A: 1058) (Pi-anion)
	-
	ARG (A:59)
	ALA (A:62)
ASP (A:78)
ALA (A:66)
ARG (A:63)
	ARG (A:63)
	SER (E:57)
TYR (E:186)
ARG (E:59)
ARG (E:59) (pi-cation)
GLN (E:33)

	ILE (E:31)
PRO (F:188)
	-
	PHE (A:513)
THR (A:564)
THR (A:564)
ARG (A:439)
SER (A:515)


	MET (A:5180 (pi-sigma)
ALA (A:517)
	ASN (A:463)

	Rifampicin
	GLY (A: 737)
ASN (A: 740)
	LEU (A: 989)
LEU (A: 741)
LEU (A: 741)
LEU (A: 741)
LEU (A: 744)
	-
	ILE (A:19)
ASN (A:104)
SER (A:105)
	ALA (A:20)
VAL (A:27)
ILE (A:19)
LEU (A:148)
VAL (A:98)
	THR (A:21)
GLY (A:145)
	ASN (B:62)
	ARG (B:59)
	ASP (C:404)
SER (B:56)
	LYS (A:333)
ASP (A:248)

	LEU (A:243)
	GLU (A:336)

	12-deoxy withastramonolide
	TYR (A: 841)
ASN (A: 928)
ARG (A: 930)
SER (A: 1047)
	ALA (A: 925)
ALA (A:1059)
	-
	ANS (A:146)
LYS (A:42)

	ALA (A: 40)
ILE (A: 19)
LEU (A:97)
ALA (A:20)
PRO (A:102)
MET (A: 24)

	-
	ASP (A:145)
	ARG (E:466)
PHE (E:144)
PHE (E:144)
PHE (E:144)
MET (E:263)
VAL (E:142)
TYR (E:178)
	-
	THR (A:300)
GLY (A:298)
LYS (A:299)
LYS (A:299)
	LEU (A:301)
ARG (B:427)
PRO (B:428)
PRO (B:428)
PRO (B:428)
	GLY (B:429)

	27-hydroxy withanone
	TYR (A: 841)
ARG (A:930)
	ALA (A:925)
ALA (A:925)
ALA (A:1059)
	-
	GLY (A:145)

	LEU (A:148)
PRO (A:102
ALA (A:20)
	GLN (A:182)
	GLY (D:60)
PHE (D:61)

	ILE (D:64)
TYR (E:406)
PHE (D:454)
ARG (D:59)
ARG (D:59)

	SER (D:57)
	THR (B:224)

	LYS (B:121)
PHE (B:116)
LYS (B:225)
	-

	Ashwagandhanolide
	ALA (A: 1042)
ALA (A: 1042)
ALA (A: 1042)
TYR (A:841)
GLY (A:825)
GLY (A: 825)
	ALA (A:925)
PRO (A: 840)
LEU (A:1012)
	-
	ASP (A:159)
ASP (A:159) ASP (A:159)
ASN (A:146)
MET (A:24)
GLY (A:23)
THR (A:180)
GLN (A:182)
	PRO (A:102)
ALA (A:20)
	
	THR (F:259)

	VAL (F:142)
VAL (F:155)
PHE (F:139
	
	PHE (B:377)
ARG (A:597)

	VAL (B:393)
MET (B:420)
TYR (A:583)
ALA (B:571)
ILE (A:599)
	ASP (A:600)

	Withacoagin
	ARG (A:930)
ASN (A: 928)
TYR (A: 841)
	ALA (A: 925)
ALA (A: 1059
	-
	ASN (A:104)
	ALA (A:20)
PRO (A:102)
PRO (A:102)
LEU (A:97)
ILE (A:19)
VAL (A:98)
	LYS (A:143)
	MET (F:263)
PHE (F:152)
	PHE (F:144) (pi-sigma)
PHE (F:144)
PHE (F:144)
MET (F:263)
PHE (F:139)
VAL (F:142)
VAL (F:142)
TRY (A:178)
	-
	LYS (A:333)
GLU (A:336)
GLU (A:237)
	LEU (A:243)
	-

	Withaferin A
	ALA (A:1042)
THR (A: 1044)
ASN (A: 928)
	ALA (A:925)
ALA (A:925)
ALA (A:922)
ALA (A: 1059)  
	GLY (A:1058)
	-
	LEU (A:148)
LEU (A:148)
ALA (A:20)
ALA (A:40)
VAL (A:98)
LEU (A:97)
LEU (A:97)
ILE (A:19)
ILE (A:19)
PRO (A:102)
	PRO (A:102)
	LYS (A:183)
ILE (F:64)
ARG (F:106)
THR (F:450)

	ARG (F:59)
PHE (F:454)

	SER (F:56)
	-
	PRO (B:216)
PRO (B:216)
ARG (B:215)
	GLY (B:402)

	Withanolide A
	TYR (A:841)
TRP (A:926)
ALA (A: 922)
ASN (A:928)
ARG (A: 930)
	ALA (A: 925)
ALA (A:1059)
	-
	VAL (A:98)

	PRO (A:102)
PRO (A:102)
ALA (A:20)
ALA (A:20)
VAL (A:98)
LEU (A:148)
LEU (A:148)
LEU (A:97)
LEU (A:97)
ILE (A:19)
ILE (A:19)
	-
	ASP (D:145)
	PHE (D:144) (pi-sigma)
PHE (D:144)
PHE (D:144)
ARG (D:466)
PHE (D:139)
VAL (D:142)
VAL (D:142)
TYR (E:178)
	-
	GLY (B:429)
	ARG (B:282)
PRO (B:428)
PRO (B:428)
PRO (B:428)
ARG (B:427)
ARG (B:427)
	GLY (B:429)
GLN (A:520)

	Withanolide B
	TYR (A:841)
ASN (A:928)
ARG (A:930)
	ALA (A:925)
ALA (A:1059)
	-
	GLY (A:145)
	VAL (A:27)
LEU (A:148)
ALA (A:20)
PRO (A:102)
	-
	-
	PHE (D:144) (pi-sigma)
PHE (D:144)
TYR (E:178)
PHE (D:139)
VAL (D:142)
VAL (D:142)
	-
	
	
	

	Withanone
	TYR (A:841)
TYR (A:841)
	ARG (A:838)
PRO (A:840)
ALA (A:925)
ALA (A:1059)
	-
	-
	LEU (A:148)
ALA (A:20)

	LYS (A:143)
	-
	-
	-
	ARG (B:165)
SER (B:219)
LYS (B:235)
GLU (B:344)
ARG (B:347)
	ARG (B:347)
LYS (B:235)
ILE (B:161)
ILE (B:161)

	-

	Withanoside IV
	ARG (A:1010)
THR (A:1036)
TYR (A:841)
SER (A:1047)
SER (A:1047)
ASN (A:928)
ARG (A:930)
ASP (A:1056)
	LEU (A:1012)
LEU (A:1012)
LEU (A:1012)
PRO (A:1013
	PHE (A:982)
	ASN (A:104)
LYS (A:143)
THR (A:21)
ASP (A:159)
	ILE (A:19)
PRO (A:102)
	
	ARG (D:181)
ASN (C:458)
LYS (D:183)
	TYR (C:153)
PHE (C:144)
PRO (C:462)
TRP (D:161)
	PRO (D:188)
GLY (D:184)
	THR (A:300)
GLY (A:298)
LEU (A:301)
LYS (A:299)
LYS (A:299)
CYS (A:297)
LYS (A:333)
GLU (A:245)
ASN (A:331)
GLU (A:336)
	PRO (B:428)
PRO (B:428)
ARG (B:427)
	-

	Withanoside V
	TRP (A:926), TYR (A:841), TYR (A:841), VAL (A:1045), SER (A:1047), ASN (A:928, ASN (A:928), ARG (A:930)
	PRO (A:840), TRY (A:8410
	GLY (A:1058)
	GLY (A:145)
LYS (A:108)

	ILE (A:19)
ILE (A:19)
LEU (A:97)
ALA (A:40)
ALA (A:40)
VAL (A:98)
VAL (A:27)
ALA (A:20)
ALA (A:20)
ALA (A:20)
LEU (A:148)
	LYS (A:108)
GLY (A:22)
	ASN (E:192) 
ARG (E:181)
ASN (D:458)
	TYR (E:178)
VAL (D:142)
PHE (D:144) (pi-sigma)
PHE (D:144)
PHE (D:144)
ILE (D:31)
ILE (D:31)
MET (D:263)
	-
	GLY (A:298)
LYS (A:299)
THR (A:300)
LYS (A:333)
ASN (A:331)
GLU (A:336)
GLU (A:245)
ASP (A:248)
	PRO (B:428)
PRO (B:428)
LEU (A:301)
ARG (B:427)

	-






