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Figure S1 2-D structures of 312 molecules selected from 18 traditional Chinese medicine
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Table S2 AutoDock Vina docking scores (kcal mol™) of the 312 molecules with eight viral proteins

1D H7 N9 H1 N1 NP PB2 M2 PA
153 -6 -7 -6.4 -6.6 -5.4 -6.6 -6.2 -1.6
186 -5.7 -6.5 -6.1 -6.8 -6.1 -6.6 -6.1 -1.4
219 -6.5 -6.6 -5.8 -6.7 -5.6 -6.8 -5.7 -6.9
289 -5.7 -6.4 -6.5 -6.9 -4.9 -1.2 -5.7 -1.4
336 -4.9 -5.6 -4.8 -6.1 -4.3 -6 -5 -6

872 -6.7 -6.1 -5.6 -6.1 -5 -6.6 -5.3 -6.5
1191 -6 -6.4 -5.7 -6.3 -5.3 -6.7 -5.8 -7.1
1263 -6.6 -6.9 -6.1 -1.7 -6.2 -6.9 -6.4 -8.4
1264 -6.5 -7.9 -6.1 -1.5 -6.6 -1.7 -6.6 -8.4
1334 -5.4 -5 -4.6 -4.8 -4.7 -5.7 -4.9 -6.1
1341 -6.1 -6.4 -6.1 -7 -5.6 -8 -6.5 -1.7
1345 -6.3 -7.8 -6.6 -1.4 -5.9 -8 -1.5 -9.6
1367 -6.3 -6.9 -5.9 -1.4 -5.7 -8 -6 -8.3
1476 -7.1 -1.6 -6.5 -7.3 -6.3 -8.3 -6.5 -7.9
1621 -6.3 -7.6 -5.9 -6.9 -6.3 -8.2 -5.7 -7.9
1653 -1.2 -1.2 -6.8 -7.3 -6.4 -7.9 -6.2 -7.9
1695 -6.8 -7 -6.5 -1.7 -6.4 -8.2 -6.4 -9.2
1782 -5.7 -6.7 54 -7.1 -5.2 -7 -5.3 -1.6
1783 -6.6 -6.6 -5.9 -7.3 -6.3 -7.9 -6.4 -7.9
1784 -6.3 -7 -6.5 -7.9 -6.4 -8.1 -6.6 -8.2
1785 -6.5 -6.7 -6 -1.2 -55 -1.2 -6 -8
1786 -5.8 -6.9 -5.9 -7.3 5.4 -1.5 -6 -1.8
1792 -6.3 -7.1 -5 -7.1 -5.9 -6.8 -6.5 -7.8
1794 -4.8 5.1 -4.8 5.4 -4.1 -55 -4.8 -55
1795 -4.6 -4.5 -4.3 -5 -3.9 -5.3 -4.5 5.1
1797 -5.6 -5.8 -6.3 -7.3 5.4 -6.5 -6.1 -1.2
1799 -5.5 -5.8 -5.2 -6 -5 -6.4 -5.1 -6.6
1800 -6.5 -7.1 -6.3 -7.8 -6.3 -9.1 -6.5 -8.3
1801 -6.3 -6.8 -6.1 -7.8 -5.9 -7.1 -6.2 -7.9
1895 -6.3 -7.3 -5.9 -7.1 -6.4 -6.5 -6.5 -8
1896 -6.7 -6.8 -6.1 -1.5 -6.1 -1.7 -6.6 -8
1897 -5.5 -6.1 -5.2 -6.4 -4.7 -5.9 5.1 -6.2
2044 -7.1 -8.4 -5.8 -7.3 -6.1 -1.5 -6.4 -8
2102 -1.7 -8.2 -6.8 -1.6 -6.7 -8.1 -6.6 -8.1
2273 -5.3 -5 -4.7 -5.2 -4.5 -5.3 -4.8 -55
2295 -6 -5.3 -4.7 5.1 -4.4 -6.2 5.1 -6.5
2303 -7 -7.1 -6.3 -1.2 -6.8 -8.6 -6.5 -8.9
2318 -3.6 -3.7 -3.3 -3.7 -3 -35 -3.6 -34
2560 -5.4 -5.8 -4.9 -6 -4.8 -6.7 -5.3 -6.5
3234 -5.1 -5.2 -4.6 -5.3 -4.6 -5.9 -4.6 -5.7
3300 -6.4 -7.6 -5.6 -7.3 -6.1 -7 -6.5 -7.6
3308 -6.8 -8.2 -5.9 -7.8 -6.6 -7.3 -6.3 -1.4
3409 -7.1 -7.3 -6.3 -7.9 -1.2 -8.4 -6.7 -10.1
3551 -1.4 -1.4 -6.4 -1.5 -6.1 -1.7 -6.9 -7.9
3589 -3.2 -3.6 -2.8 -3.5 -3.1 -3 -3 -3.2
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