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Table 1s Compositions for the high-throughput synthesized CDPs; values are given in umol
CDPs | a-CD | B-CD | y-CD | DMPA | DHBA | DHTA | DHNA | PDI | TDI | IPDI | HDI
CDP51 8.2 — — — — — — 246 — | — | —
CDP52 8.2 — — — — — — — 246 — | —
CDP53 8.2 — — — — — — — | — | 246 | —
cbPs4 | 8.2 — — — — — — — | — | — | 246
CDP55 8.2 — — 4.1 — — — |287 — | — | —
CDP56 8.2 — — — 4.1 — — (287 — | — | —
CDP57 8.2 — — — — 4.1 — |287 — | — | —
CDP58 8.2 — — — — — 41 [287| — | — | —

CDP59* | 8.2 — — 4.1 — — — — 287 — —
CDP60 8.2 — — — 4.1 — — — 287 — | —
CDP61 8.2 — — — — 4.1 — — 287 — | —
CDP62 8.2 — — — — — 4.1 — 287 — | —

CDP63* | 8.2 — — 4.1 — — — — | — | 287 | —

CDP64* 8.2 — — — 4.1 — — — — | 287 | —

CDP65* 8.2 — — — — 4.1 — — — | 287 | —

CDP66* | 8.2 — — — — — 4.1 — | — | 287 | —
CDP67 8.2 — — 4.1 — — — — — — | 287
CDP68 8.2 — — — 4.1 — — — | — | — |287
CDP69 8.2 — — — — 4.1 — — — — | 287
CDP70 8.2 — — — — — 4.1 — | — | — |287
CDP71 — 70 | — — — — — 245 — | — | —
CDP72 — 70 | — — — — — — 245 — | —
CDP73 — 70 | — — — — — — | — | 245 ]| —
CDP74 — 70 | — — — — — — | — | — | 245
CDP75 — 7.0 — 3.5 — — — 280 | — — —
CDP76 — 7.0 — — 35 — — 280 | — — —
CDP77 — 70 | — — — 35 — 280 — | — | —
CDP78 — 7.0 — — — — 3.5 280 | — — —
CDP79 — 70 | — 35 — — — — 280 — | —
CDP80 — 7.0 — — 35 — — — [ 280 | — —
CDP81 — 70 | — — — 35 — — 280 — | —
CDP82 — 7.0 — — — — 3.5 — [ 280 | — —
CDP83 — 7.0 — 35 — — — — — 1280 | —

cDP84* | — 70 | — — 35 — — — | — |280]| —

CcDP8s* | — 70 | — — — 35 — — | — | 280 | —

CcDP86* | — 70 | — — — — 35 — | — |280]| —
CDP87 — 7.0 — 35 — — — — — — | 280
CDP88 — 70 | — — 35 — — — | — | — |280
CDP89 — 70 | — — — 35 — — | — | — 280
CDP90 — 7.0 — — — — 3.5 — — — | 280
CDP91 — — | 62 — — — — 248 — | — | —
CDP92 — — | 62 — — — — — 248 — | —
CDP93 — — | 62 — — — — — | — | 248 —
CDP94 — — | 62 — — — — — | — | — 248
CDP95 — — | 62 3.1 — — — |2719| — | — | —
CDP96 — — | 62 — 3.1 — — 219 — | — | —
CDP97 — — | 62 — — 3.1 — 2719 — | — | —
CDP98 — — | 62 — — — 31 2719 — | — | —
CDP99 — — | 62 3.1 — — — — 2719 — | —

cbP100 | — — | 62 — 3.1 — — — 2719 — | —

cbP101 | — — | 62 — — 3.1 — — |2719| — | —
coP102 | — — | 62 — — — 3.1 — 2719 — | —
cbP103 | — — | 62 3.1 — — — — | — |219]| —
cbP104 | — — | 62 — 3.1 — — — | — J219 ]| —

CDP105* | — — 6.2 — — 3.1 — — | — 12719 | —

CDP106 | — — | 62 — — — 3.1 — | —|219]| —

CcDP107 | — — | 62 31 — — — — | — | — 279

cobpi0g | — — | 62 — 3.1 — — — | =] — 279

cbP109 | — — | 62 — — 3.1 — — | =1 — ]279
CDP110 | — — | 62 — — — 3.1 — | =1 — 279

* Marked CDPs: no polymer was obtained after washing steps.
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Table 2s Normalized binding percentage (%) of the studied compounds onto the high-throughput
synthesized CDPs in the mixed aqueous solution (compound solution: 0.1 mmol L™, 1 mL; contact
time: 2h).

CDPs | APAP | ATE CAF OFX CFX TC SMX | CHPH | PRO DF
CDP51 6.8+1.0 20x03 16.8+21 | 123+06 | 152+08 3.7+14 123+11 9404 6.4+0.6 22.7+0.3

CDP52 56+1.0 6.0+11 8.8+09 134+0.7 | 145+06 9.3+04 85+0.6 72+01 127+0.8 | 20.8+0.2
CDP53 164+0.1 18+04 46+12 23+13 19+15 0 236+14 | 131+03 | 159+14 | 241+21
CDP54 74+11 05+0.7 28+09 33+14 6.3+1.6 0 236+10 | 163+12 | 174+£13 | 292+25
CDP55 50+0.8 7.7+05 8.0+10 142+18 | 15221 78+04 73+06 6.3+0.8 166+03 | 156+15

CDP56 58+1.0 6.1+0.7 9.2+0.7 130+0.8 | 13.8+0.8 9.1+0.3 89+03 7.8+0.6 125+04 | 179+13

CDP57 56+1.0 6.0+11 8.8+09 134+0.7 | 145+06 9.3+04 85+0.6 72+01 127+0.8 | 20.8+0.2

CDP58 | 62+04 | 7.0+£02 | 95+01 | 120+05 | 134202 | 99+02 | 93+02 | 78+00 | 127403 | 155+12
CDP60 8.4+0.8 6.9+0.3 93+09 | 10.6+04 | 124+03 | 57+0.1 9.8+04 86+09 | 152+10 | 16.9+0.9
CDP61 9.6 +0.6 38+08 | 102+01 | 9.0+04 | 103+08 | 47+05 | 121+02 | 82+02 | 139+0.1 | 23614
CDP62 93+15 59+14 88+04 | 106+05 | 129+08 | 63+20 | 100+01 | 66+1.0 | 148+15 | 19.4+28
CDP67 22+08 56+0.7 27+10 | 11.8+03 | 19.1+02 | 47+05 8.2+0.6 50+06 | 26.3+03 | 188+16
CDP68 18+05 0.6+0.6 13+04 | 100+13 | 191+16 | 43+08 7526 49+12 | 185+26 | 41.4+13
CDP69 0.6+0.7 0.3+04 0 100+0.6 | 231+06 | 35+07 43+0.6 16+07 | 220+14 | 450+04
CDP70 23+05 1.8+05 14+04 99+15 | 185+10 | 6.6+10 8.6+04 70+01 | 181+11 | 335+20
CDP71 71+12 09+08 | 141+08 | 99+03 | 116+03 | 92+05 | 124+03 | 9902 39+06 | 21.0+10
CDP72 | 143+27 | 26+09 | 141+22 | 62+16 8.0+15 44+24 | 141+11 | 9.8+19 66+04 | 198+19
CDP73 | 106+33 | 27+3.1 7.3+0.6 48+0.8 6.6+0.2 55+14 | 143+06 | 9415 9.7£09 | 29.2+23
CDP74 | 165+07 | 26+21 34+05 32%15 25+28 06+11 | 194+27 | 107+21 | 125+08 | 286+6.2
CDP75 4.7+0.0 71+03 72+01 | 140+02 | 163+02 | 89+07 7.0+0.0 6603 | 143+02 | 13.9+06
CDP76 3.6+07 | 33+05 | 85+07 | 13.9+05 | 174+10 | 62+10 | 87+03 | 58+07 | 13.0+04 | 194+19
CDP77 43+0.8 42+0.6 7407 | 13.0+02 | 151+04 | 72+03 | 103+04 | 7401 | 11.7+02 | 19.2+16
CDP78 40+0.2 3.7+05 90+05 | 12.7+02 | 148+05 | 88+0.2 95+0.3 7.7+02 | 126+02 | 17.1+£06
CDP79 | 100+14 | 100+20 | 89+26 98+39 | 145+20 | 02+04 | 102+07 | 42+18 | 196+21 | 126+15
CDP80 86+03 | 59+04 | 7.0+04 | 104+01 | 123+05 | 38+08 | 123+03 | 99+17 | 129+03 | 16.9+25
CDP81 7.7+04 3.1+02 7.9+0.6 75+0.2 95+0.7 32+05 | 156+02 | 96+09 | 11.3+04 | 243+1.0
CDP82 | 11.0+23 | 52+0.6 8.8+0.7 79+14 | 104+16 | 26+06 | 134+04 | 9.0+23 | 125+12 | 190+17
CDP83 20+22 | 06+1.0 0 80+10 | 13.9+9.9 0 109+27 | 28+27 | 34257 | 27.7+75
CDP87 | 26+09 | 65+20 | 0605 | 11.2+10 | 200+05 | 26+29 | 66+18 | 22+05 | 30.7+30 | 17.0+3.1
CDP88 47+1.7 0.3+0.3 11+02 45+01 | 11.3+16 | 04+04 | 145+16 | 45+06 | 182+11 | 40.6+24
CDP89 0 0 0 54+06 | 16.0+05 0 65+14 | 1.2+20 | 131+05 | 57.8+28
CDP90 51+0.7 14+0.1 0 53+02 | 133+07 | 58+03 | 136+06 | 86+05 | 158+05 | 31.1+12
CDP91 5.1+0.4 08+04 | 16.1+05 | 109+02 | 124+02 | 57+05 | 11.3+01 | 6.4+03 45+02 | 26.7+0.2
CDP92 83+16 08+04 | 17012 | 71+10 8.8+ 1.0 25+13 | 147+08 | 7.7+01 6.4+03 | 265+10

CDP93 | 10.1+11 | 05+04 50+1.0 3.1+06 41+07 01+05 | 192+07 | 96+05 | 11.4+07 | 36.8+28
CDP94 | 10119 | 2908 3.8+10 35+0.6 46+09 0 209+02 | 68+09 | 161+14 | 31.8+28
CDP95 42+0.1 52+04 77+01 | 143+02 | 154+01 | 82+03 7.9+0.0 6.7+01 | 136+0.1 | 16.8+0.7

CDP96 44+02 39+03 84+03 | 131+02 | 146+01 | 7.7+01 8.7+0.1 71400 | 122+02 | 199+04

CDP97 44+02 3.0+04 80+02 | 134+01 | 150+04 | 8704 8.2+0.1 72+03 | 11.2+01 | 20.8+1.2

CDP98 51+03 40%03 98+01 | 11.9+02 | 13701 | 81+05 9.3+0.0 8101 | 122+01 | 17.6+08

CDP99 44+0.9 6.1+0.3 49+04 | 129+14 | 178+07 | 26+18 8.7+0.7 50+12 | 235+58 | 13.9+20
CDP100 | 8.0%22 37+04 | 104+17 | 56+29 | 104+18 | 44+11 | 124+10 | 81+02 | 128+15 | 241+21
CDP101 | 86+10 | 05+08 | 91+04 | 33+05 | 65+05 11+06 | 13.9+15 | 56+10 | 143+10 | 37.0+24
CDP102 | 6.9+0.7 41+11 7.9+05 98+04 | 121+11 | 52+08 9.9+0.6 6.8+05 | 148+05 | 224+0.9
CDP103 | 11.9+05 | 53%16 7.1%50 45+4.2 82+34 02+04 | 145+17 | 80+22 | 20.0+21 | 204+21
CDP104 | 39+16 0 0 11+10 | 63+18 04+07 | 171+25 | 58+09 | 12.9+07 | 524+3.2
CDP106 | 88+24 0 13+10 | 24+24 | 11.9+34 | 151+07 | 154+32 | 8034 | 66+17 | 304+37
CDP107 | 41+02 | 74+07 | 23+02 | 104+07 | 152+06 | 49+03 | 10.0+03 | 55+0.2 | 224+08 | 17.8+08
CDP108 | 14+08 | 01+02 | 02+03 | 45+07 | 11.1+10 | 43+04 | 11.0+06 | 52+05 | 181+05 | 441+09
CDP109 | 08+03 | 01+02 | 01+02 | 60+06 | 144+04 | 48+04 | 6.0+04 | 38+01 | 148+01 | 49.1+14
CDP110 | 22+07 | 04+02 | 09+03 | 6.2+03 | 144+07 | 76+04 | 101+01 | 68+01 | 157+06 | 356+1.4




