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Supplemental Text 

Each filter has a minimum and maximum number of times that it is allowed to map (in parentheses). The following SMARTS were 

used with default settings: Sulfonyl halide (0-1), Primary alkyl halide (0-1), Epoxide or aziridine (0-1), Sulfonate ester (0-1), 

Phosphonate ester (0-1), Long aliphatic chain (0-1), Peroxide (0-1), 1-2 Dicarbonyl (0-1), Acid halide (0-1), Non-Hydrogen atoms (2-

35), Carbons (1-30), N-O-S (0-9),Sulfonyl halides (0-0), Acid halides (0-0), Alkyl halides (0-0), Acid anhydrides (0-0), Isocyanates or 

Isothiocyanates (0-0), Thiocyanates (0-0), Carbodiimides (0-0), Sulfonates (0-0), Acylhydrazides (0-0), Isonitriles (0-1), Imines (0-0), 

Acrylonitriles (0-0), Propenals (0-0), Macrocycles (0-0), Phosphorus 3 (0-0), Hexanes (0-0), 5 rotatable bonds (0-0), Aliphatic 

alcohols (0-3), Perchlorates (0-0), Fluorines (0-7), Cl-Br-I (0-3), P halides (0-0), Cyanohydrines (0-0), Sulfate esters (0-0), 

Pentafluorophenyl esters (0-0), Paranitrophenyl esters (0-0), HOBt esters (0-0), Lawesson’s reagents (0-0), Phosphoramides (0-0), 

Aromatic azides (0-0), Quaternary C-Cl-I-P-S (0-0), Beta carbonyl quaternary N (0-0), Acyl cyanides (0-0), Sulfonyl cyanides (0-0), 

Thioepoxides (0-0), Benzylic quaternary N (0-0), Di or Triphosphates (0-0), Aminooxy-oxo (0-0), Nitros (0-1), N-halides (0-0), 

Aldehyde (0-1), Cyano (0-1), Acid halides (0-0), Carbazides (0-0), Sulfate esters (0-0), Sulfonates (0-0), Acid anhydrides (0-0), 

Peroxides (0-0), Pentafluorophenyl esters (0-0), Paranitrophenyl esters (0-0), Esters of HOBT (0-0), Isocyanates and Isothiocyanates 

(0-0), Triflates (0-0), Lawesson reagent and derivatives (0-0), Phosphoramides (0-0), Aromatic azides (0-0), Beta carbonyl quaternary 

Nitrogen (0-0), Acylhydrazide (0-0), Quaternary C or C1 or I or P or S (0-0), Phosphoranes (0-0), Nitroso (0-0), P or S Halides (0-0), 

Carbodiimide (0-0), Isonitrile (0-0), Triacyloximes (0-0), Cyanohydrins (0-0), Acyl cyanides (0-0), Sulfonyl cyanides (0-0), 



Cyanophosphonates (0-0), Azocyanamides (0-0), Azoalkanals (0-0), Aliphatic methylene chains of 7 carbons or more in length (0-0), 

Compounds with 4 or more acidic groups (0-0), Crown ethers (0-0), Disulfides (0-0), Thiols (0-0), Epoxides or Thioepoxides or 

Aziridines (0-0), 2-4-5 trihydroxyphenyl (0-0), 2-3-4 trihydroxyphenyl (0-0), Hydrazothiourea (0-0), Thiocyanate (0-0), Benzylic 

quaternary Nitrogen (0-0), Thioesters (0-0), Cyanamides (0-0), Four numbered Lactones (0-0), Di and Triphosphates (0-0), 

Betalactams (0-0), Quinones (0-0), Polyenes (0-0), Saponin derivatives (0-0), Cytochalasin derivatives (0-0), Cycloheximide 

derivatives (0-0), Monensin derivatives (0-0), Cyanidin derivatives (0-0) and Squalestatin derivatives (0-0). A molecule must match 

this filter or it will be classed as failing the filter.   


