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Figura 1S. Representacdo da estrutura 2D de alguns grupos reativos responsaveis pelos resultados
falso-positivos em experimentos in vitro. Grupos retirados das publicagoes de Bologa e Oprea e de

Rishton.!52S
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Figura 2S. Representagdo da subestrutura 2D das 10 classes com compostos capazes de interferir com
varios tipos de ensaios, denominados de PAINS (do inglés, Pan Assay INterference compoundsS),” sendo
elas: rodaminas, bases fenolicas de Mannich, hidroxifenil-hidrazonas, alquilidenos de barbituratos, tetra-
hidroquinolinas fundidas, 1,2,3-arilpirrois, benzofuranos ativados, 2-amino-3-carboniltiofenos, catecois e
quinonas
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Figura 3S. Representacdo da equag¢do de um campo de for¢a (V) com termos representando
interagoes, par a par, de datomos ligados (liga¢do, angulo e diedro) e entre pares de atomos ndo
ligados (interagdo de van der Waals e eletrostdtica).*S Nos trés termos referentes aos dtomos
ligados, temos: i é um par de datomos, | e o representam distancia e dngulo de ligagdo,
respectivamente, sendo ambos descritos por potenciais harmoénicos com valores de referéncia lo e
ao e constantes de forca ki e ka, respectivamente; O é o angulo diedro, descrito por uma série de M
cossenos, na qual nix descreve a multiplicidade do termo k da série, Ou,ix é a fase do angulo e Vir é a
energia de barreira. Nos dois termos referentes aos pares de atomos nao ligados, temos: i e j sdo
dtomos; rij é a distancia entre estes dtomos; a intera¢do de van de Waals é descrita por um
potencial 12-6 de Lennard-Jones, no qual gij é o valor minimo do vale de energia, rmin € a distancia

:21/6

de minimo de potencial (Ymin ro, onde ro é a distancia na qual potencial = () e para interagdo

eletrostatica se usa um potencial de Coulomb, no qual qi e q; sdo as cargas parciais dos dtomos, €o

¢ a permissividade do espago livre e &r é a permissividade relativa (ou constante dielétrica).*s
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