[bookmark: _Hlk102412662]Table 2: Structures of designed top 50 analogues
	S.No.
	Compound ID
	Structure
	S.No.
	Compound ID
	Structure

	1.
	SB6
	

	26.
	SB213
	


	2.
	SB12
	

	27.
	SB220
	


	3.
	SB19
	

	28.
	SB234
	


	4.
	SB20
	

	29.
	SB242
	


	5.
	SB21
	

	30.
	SB247
	


	6.
	SB22
	

	31.
	SB262
	


	7.
	SB35
	

	32.
	SB282
	


	8.
	SB37
	

	33.
	SB283
	


	9.
	SB38
	

	34.
	SB306
	


	10.
	SB41
	

	35.
	SB335
	


	11.
	SB42
	

	36.
	SB339
	


	12.
	SB63
	

	37.
	SB340
	


	13.
	SB92
	

	38.
	SB342
	


	14.
	SB139
	

	39.
	SB353
	


	15.
	SB153
	

	40.
	SB357
	


	16.
	SB171
	

	41.
	SB362
	


	17.
	SB195
	

	42.
	SB363
	


	18.
	SB196
	

	43.
	SB364
	


	19.
	SB203
	

	44.
	SB367
	


	20.
	SB204
	

	45.
	SB375
	


	21.
	SB205
	

	46.
	SB381
	


	22.
	SB206
	

	47.
	SB382
	


	23.
	SB208
	

	48.
	SB395
	


	24.
	SB209
	

	49.
	SB523
	


	25.
	SB210
	

	50.
	SB856
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