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Infoleht

Pestitsiidide toksilisuse ennustamine organismile Eisenia fetida

Resiimee:

QSAR modelleerimine on arvutuslik alternatiiv pikkade ja sageli kulukate eksperimentide vil-
timiseks keemias ja sellega seotud suundades. Kéesolevas to60s luuakse klassifitseerimismudel
pestitsiidide akuutse toksilisuse ennustamiseks organismile Eisenia fetida kasutades juhumetsa
klassifitseerimisprobleemi lahendamiseks. Mudel iiletab olemasolevat nii ennustus- kui iildistus-

vOimelt.

Votmesonad: QSAR, vihmauslaste akuutne toksilisus, pestitsiidid, juhumets

CERCS: P410 Teoreetiline ja kvantkeemia

Pesticide toxicity prediction on Eisenia fetida

Abstract:

QSAR modelling is a computational alternative to often costly or lengthy experiments in the field
of chemistry and other related fields. In this work a classification model is established for the
prediction of acute toxicity of pesticides on the organism FEisenia fetida using a random forest
for the classification task. The model outperforms the existing one in both prediction power and

applicability domain.

Keywords: QSAR, earthworm acute toxicity, pesticides, random forest

CERCS: P410 Theoretical chemistry, quantum chemistry
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1 Sissejuhatus

Kahjuritorjevahendeid ehk pestitsiide on inimene loodusesse paisanud aastatuhandeid, ent 20.
sajandil kasvas nende kasutus nii mahus kui kasutatavates ithendides drastiliselt. Pestitsiidid
arendatakse vilja olles voimalikult spetsiifilised oma sihtmérkorganismile, ent kdiki voimalikke
interaktsioone looduses esinevate eluvormide esindajatega on voimatu eksperimentaalselt tes-
tida. Alternatiivi loomkatsetele ja leevendust probleemile pakuvad arvutuslikud mudelid ehk
kvantitatiivsed struktuur-aktiivsus sdltuvused.

Kéesoleva too eesmirgiks oli luua pestitsiidide lithiajalise toksilisuse ennustamise mudel
pOllumajanduslikult olulisse vihmauslaste sugukonda kuuluvale organismile Eisenia fetida.

Jargmises peatiikis tutvustatakse erinevaid pestitsiidiklasse ja nende kasutamise regulatsioo-
ne, vihmauslaste esindajat Eisenia fetida ja selle toksilisuse testimismeetodeid, antakse iilevaade
kvantitatiivse struktuur-omadus soltuvuste algtddedest ning olemasolevatest Eisenia fetida tok-
silisuse mudelitest. Seejirel kisitletakse mudeli koostamiseks kasutatud masindppemeetodeid.
Metoodika peatiikis antakse detailne iilevaade t60 eesmairgiks olnud klassifitseerimisprobleemi
lahendamisest. Eelviimases peatiikis on toodud mudeli kvaliteedinditajad, valideerimismeetrikad

ja tdlgendused. Viimases peatiikis tehakse kokkuvote tehtud toost.



2 Kirjanduse iilevaade

2.1 Pestitsiidid

Pestitsiidid on tihendite klass, mille esindajaid lisatakse loodusesse eesmérgiga olla spetsiifiliselt
surmav vOi kahjulik kindlatele eluvormidele. Aastas paisatakse loodusesse hinnanguliselt 3.5 mil-
jonit tonni erinevaid pestitsiide [1]. Pestitsiide liigitatakse soltuvalt nende sihtmérk-organismist,
kusjuures iga alamklass vdib koosneda keemiliselt viga erinevatest iihenditest, nditeid on toodud

Tabelis 1 [2].

Tabel 1. Peamised pestitsiidide alamklassid
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Tiouuread

Pestitsiidide kasutuselevottu reguleerivad riikide keskkonna-, pollumajandus- ja toiduame-
tid. Ameerika Uhendriikides U.S. Environmental Protection Agency [3], Euroopa Liidus annab
heakskiidu Euroopa Komisjon ning 16pliku turule lubamise eest vastutavad iga riigi enda ametid
(nditeks Eestis Pollumajandus- ja Toiduamet) [4]. Arenenud riikides (Kanada, Jaapan, jt.) on
reeglina pestitsiide késitlev seadusandlus vordlemisi sarnane. Riikides, kus reguleerivad siis-
teemid pole vastaval tasemel vilja kujunenud, annab soovitusi Maailma Terviseorganisatsioon

WHO [2].

Pestitsiidide kasutamisel on vaieldamatud positiivsed mojud: produktiivsuse kasv, kdrgemad
pollumajanduslikud saagised ja nendest tulenev majanduslik kasu, haigustekitajate arvukuse pii-
ramine, tarbitava toidu kvaliteedi kergitamine, hoonete-seadmete eluea pikenemine [5]. Kahjuks
on pestitsiididega saastunud nii pinna- ja pohjavesi. Inimestes on tdheldatud immunosupressioo-
ni, hormonaalseid ja reproduktiivseid hiireid ning soodumust vihkkasvajatele [6—8]. Lisaks
tildise liigirikkuse vihendamisele ohustavad pestitsiidid mondade toiduainete ja materjalide
kéttesaadavust: neonikotinoidid on vihendamas tolmlejate populatsioone ning paljusid allavoolu
efekte okosiisteemide toimimisele on raske ennustada enne nende juhtumist [9, 10]. Olgugi, et
pestitsiidide ohtlikkust keskkonnale uuritakse enne turule toomist sadade uuringutega, ei ole

paljud turul olevad pestitsiidid ohutud paljudele mitte-sihtmérk-organismidele [2, 11, 12].



2.2 Eisenia fetida
2.2.1 Ulevaade

Eisenia fetida ehk sonnikuuss on vihmauslaste sugukonda kuuluv organism [13, 14].
Vihmauslased on pinnase viljakuse aspek-
tist iihed enimtidhtsad pinnases elutsevad loo-
mad. Lisaks muude mulla omaduste paranda-
misele on neil tinu siimbiootilistele suhetele
mulla mikroflooraga vdime muundada mada-
lakvaliteedilisi orgaanilisi jddtmeid optimaal-
se C:N suhte ja mikroelementide sisaldusega
taimekasvu soodustavaks viljakaks massiks

[16].

Joonis 1. Pilt organismist Eisenia fetida [15]

Liigne ja/vodi mittespetsiifiliste pestitsiidi-

de kasutamine pollumajanduslikel eesméirki-

del on ohuks nii inimeste tervisele voi eludele kui ka bioloogilisele mitmekesisusele ja 6koloogi-
listele siisteemidele, sealhulgas vihmauslastele [5, 17, 18]. Vihmauslaste arvukuse mdju pinnase
kvaliteedile, pestitsiidide moju vihmauslaste suremusele, sigimisvéimele ja kasvule on uurinud
mitmed autorid [19-23]. Joonisel 2 on toodud meta-analiiiisi tulemused vihmauslaste mojust
pinnase ja taimekasvu karakteristikatele. Meta-analiilisist selgus, et vihmauslased avaldavad
taime kasvuga seotud karakteristikatele positiivset moju. Kuigi Eisenia fetida kasutamisel vih-
mauslaste mudelorganismina on vilja toodud puudujidike, on see liik ainus sugukonna esindaja,

mille testimismeetodid on piisavas ulatuses standardiseeritud [21, 24-26].

2.2.2 Toksilisus organismile Eisenia fetida

Okotoksikoloogia valdkonnas eristatakse toksilisuse vorme séltuvalt nende avaldumisest. Primi-
titvseim eristus on akuutse ja kroonilise vahel, kus akuutne viitab ajaliselt lithikesele, ent tihti
koguseliselt surele doosile, krooniline vastupidiselt mahult vdiksem ja mdjult pikem [27]. Lisaks
eristatakse moju elutegevusele (letaalsus), embriionaalsele arengule (teratogeensus), paljune-
misele, fiisioloogiale, kditumisele, immunoloogiale. Majanduskoost60 ja arengu organisatsioon
OECD koostatud akuutse letaalsuse testimismeetodist [25] organismile Eisenia fetida (OECD

Guidelines for the Testing of Chemicals, Test no. 207) saab tidheldada jargmiseid tingimusi:
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Joonis 2. Meta-analiiiisi tulemused vihmauslaste olemasolu mgjust pinnasekarakte-
ristikatele. Sulgudes on toodud kaasatud uuringute arv. Joonis pirineb ja on tdlgitud

artiklist [19]

. Test viiakse lédbi tehislikus pinnases 20 °C juures tdiskasvanud organismidel;

Kokkupuude uuritava iihendiga on 7 péeva, organisme jilgitakse kokku 14 péeva;

. Letaalsus viljendatakse iihikutes mg uuritavat ithendit kg~' pinnases, mis tapab poole

populatsioonist (LCsg);

Iga iihendi mdju méiratakse geomeetrilises kontsentratsioonijadas, maksimaalse astme
alusega 2 ning jada pikkusega 5;

Tehakse vihemalt neli korduskatset (igas 10 ussi) koos nelja negatiivse kontrolliga;

Soovituslik on eeltest laiemas kontsentratsioonivahemikus.

Peale eelmainitu on OECD nr. 207 testis kirjeldatud ka kiirtest filterpaberil ning testis nr. 222 on

toodud meetod kroonilise toksilisuse madramiseks mdjuna paljunemisele [26].

2.3

QSAR

Quantitative structure-activity relationship (QSAR) ehk Kvantitatiivne Struktuur-Aktiivsus SOl-

tuvus modelleerimine on arvutuslik ldhenemine keemiliste andmete analiiiisiks, luues empiirilisi,

lineaarseid voi mittelineaarseid seoseid aine ja omaduse vahel. Aine struktuurist tuleneva suu-

ruse

(deskriptori) ja tavaliselt eksperimentaalselt moddetava (bioloogiline aktiivsus, toksilisus,

fiiiisikaline omadus, muud) omaduse vahelise seose viljaselgitamisel saab seda seost rakendada

uute

ainete ennustamiseks voi loomiseks [28].



Aine omaduse ennustamine on kidinud kisikédes koos keemia arenguga — niiteks 1884 for-
muleeris Mills seose n-alkaani siisinike arvu x ja alkaani sulamis- ning keemistemperatuuride

vahel:
_ Bla—o)
1+~v(z—c¢)’
kus v, 8, c on konstandid. Seda loetakse iiheks esimeseks QSPR! mudeliks. Bioloogilist

Tmelt,boﬂ(l’ )

aktiivsust ennustasid esimest korda sulfanilamiididele 1942 Bell ja Roblin [29]. Tdnapievaks
kasutatakse QSAR modelleerimist lisaks eelmainitutele ka farmatseutiliste [30], ADME?, kos-
meetiliste omaduste [31] ja siinteesiradade ennustamiseks [32]. Modelleerimisel hdlmatakse
standardmeetodeid masindppest nagu k-1ihimad naabrid (k-nearest neighbors), osaliste vihim-
ruutude regressioon (partial least squares), tugivektor-masin (support vector machine), juhumets
(random forest), narvivorgud ja teised [28]. Arvutusliku mudeli kasutamine uue aine omaduse
ennustamiseks on tihtipeale kiirem ja odavam kui eksperimentaalne méédramine.

Koik QSAR mudelid pohinevad ideel, et sarnased tihendid on sarnaste omadustega ning

uuritav omadus ¢ on viljendatav funktsioonina f keemilisest struktuurist S [33]:

® = f(5)

® vidrtus on kvalitatiivne (nt. toksiline/mittetoksiline) klassifitseerimismudelite korral ning
kvantitatiivne (nt. LDsp) regressioonimudelite korral. Eristatakse ka jirjestavaid mudeleid, mis
seavad sisendstruktuurid jarjekorda vastavalt uuritava omaduse kasvule vdi kahanemisele [34,

1k. 34].

2.3.1 Deskriptorid

Esimesed deskriptorid tulenesid eksperimentaalsetest vairtustest, ent Kier et al. tutvustasid desk-
riptoreid kui matemaatilisi konstruktsioone: deskriptor on matemaatiliste ja loogiliste teisenduste
16pptulem, mis muundab osa ithendis peituvast keemilisest informatsioonist iiheselt defineeri-
tud arvsuuruseks [34]. SOltuvalt sisendiks ndutava info keerukustest, jagunevad deskriptorid
oma dimensionaalsuse jirgi: sidemeid vOi aatomeid loendavad OD deskriptorid; molekulaarseid
fragmente loendavad 1D sormejéljed; molekulaarsest graafist tulenevad topoloogilised 2D desk-

riptorid; konformatsioonist sdltuvad 3D deskriptorid, mis kodeerivad geomeetrilisi, elektroonilisi,

'QSPR ehk Quantitative structure-property relationship. Akroniiiime QSPR, QSAR, QSTR, QSBR jne kasuta-

takse modelleeritava 1dppomaduse tdpsustamiseks, kuigi peamine idee on neil sama.
2ADME ehk Absorptsioon, Distributsioon, Metabolism ja Ekskretsioon.
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kvantmehaanilisi suurusi. Tuntakse ka orientatsioonist sdltuvaid 4D deskriptoreid, orientatsioo-
nist ja konkreetsest molekuli iimbritsevast pseudo-retseptorist sdltuvaid SD deskriptoreid ning

veelgi korgema dimensionaalsusega deskriptoreid [35].

2.3.2 Mudeli hindamine

QSAR mudeli puhul loetakse tihtsaimaks selle voimet ennustada uuritavat omadust uutele
ihenditele, hea sobitumine mudeli arendamiseks kasutatud andmepunktidele ei ole piisav. Mudeli
valideerimiseks ja ennustusvdoime hindamiseks on levinud kaks peamist strateegiat: sisemine

valideerimine ja viline valideerimine.

Sisemine valideerimine viiakse ldbi kasutades ennustusvoime hindamiseks ithendeid, mida
kasutati ka mudeli arendamiseks. Enimkasutatud meetod on ristvalideerimine ja selle variandid,
mis tildkujul viiakse 14dbi jargnevalt: N iihendist koosnev andmekomplekt jagatakse ¢; iihendiga
treeningkomplektiks ja v; = N — t; lihendiga valideerimiskomplektiks, mudel treenitakse
kasutades ¢; tihendeid ning ennustusvdimet hinnatakse v, iihenditel. Protsessi korratakse k korda
erinevate alamkomplektidega (to, v2), ..., (tg, vx). Suuremad k vidrtused nduavad suuremat
arvutuslikku ressurssi, sest mudelit tuleb treenida k korda. Kui & = N, siis treenitakse N
mudelit ning igas iteratsioonis on valideerimiskomplekti suuruseks 1 tihend ehk jita-iiks-vahele

ristvalideerimine (leave-one-out crossvalidation) [35, 1k. 236]

Viiline valideerimine viiakse 1dbi jagades andmekomplekti treening- ja testkomplektiks, ent
kasutamata testkomplektis peituvat infot mudeli kujundamisel. Hea testkomplekt katab deskrip-
torite ruumis vorreldes treeningkomplektiga voimalikult suure ja sarnase ruumi. Sellise jaotuvust
taotlevad mitmed ldhenemised: juhuslik valik; Y-pohine ehk omadusepdhine valik, kus ithendite
jaotamisel vOetakse arvesse uuritava omaduse védrtust; X-pohine ehk deskriptoritepdhine valik,
kus jaotamisel voetakse arvesse iihendite sarnasust. X-pohise valiku ldbi viimiseks on kasutusel

mitmeid algoritme [35, lk. 236].

Meetrikad klassifitseerimismudelite headuse méddramiseks ja erinevate mudelite vordlemiseks
on toodud valemites (1) — (5) [35, lk. 255]. T'P on tdeste positiivsete arv, 7'V tdeste negatiivsete

arv, F'P valepositiivsete arv, F'N valenegatiivsete arv.
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Tépsus ehk accuracy on digesti ennustatud tihendite ja kdigi ithendite suhe.

S TP +TN 0
PUS = b TN+ FN + FP

Tundlikkus ehk sensitivity on digesti ennustatud positiivsete ja tegelike positiivsete suhe.

TP
Tundlikkus = ———— 2
undlikkus TP L FN )

Spetsiifilisus ehk specifity on digesti ennustatud negatiivsete ja kdigi negatiivsete suhe.

TN
Spetsiifili = —— 3
petsiifilisus TN EP 3)

Positiivse klassi ennustusmiir ehk positive predictive value PPV on tdenédosus, et positiivses-

se klassi ennustatud ithend on tegelikult positiivne.

PPV = re 4
TP+ FP

Negatiivse klassi ennustusmiir ehk negative predictive value NPV on tdenédosus, et negatiiv-

sesse klassi ennustatud {ihend on tegelikult negatiivne.

TN

NPV = ——
TN+ FN

(&)

n klassiga klassifitseerimismudelite korral on ka tavaks esitada tegelikud ja ennustatud viirtused
(n x n) eksimismaatriksi kujul (ndide toodud Tabelis 2), kust on vajadusel vdimalik soovitud

meetrikaid leida vOi arvutada.

Tabel 2. (2 x 2) eksimismaatriks koos seletustega

Ennustatud
NEG POS
NEG TN FP Spetsiifilisus (3)
Tegelik
POS FN TP Tundlikkus (2)
NPV(5) | PPV(4) Tapsus (1)

2.3.3 Olemasolevad Eisenia fetida QSAR mudelid

Web of Science ja ScienceDirect andmebaasidest on leitavad kaks avaldatud Eisenia fetida

toksilisuse mudelit. Ghosh et al. [36] 2019. aasta 8 deskriptoriga lineaarne regressioonimudel

11



ennustab akuutset toksilisust, mudeli koostamiseks kasutati 43 ithendit, mudel valideeriti 14
iihendil, peamisteks meetrikuteks R? = 0.765, Q* = 0.614. Roy et al. [37] 8 deskriptoriga 117
tihendiga lineaarne klassifitseerimismudel ennustab samuti akuutset toksilisust, mudel valideeriti

46 ithendil. Testkomplektil tundlikkus, spetsiifilisus, tdpsus vastavalt 0.5882, 0.7931, 0.7174.

2.4 Juhumets

Juhumets on masindoppemeetod, mis kasutab mitmete otsustuspuude konsensusotsust klassi-
fitseerimisprobleemi lahendamiseks, ent juhumetsa on laiendatud ka regressiooniprobleemide

lahendamiseks.

Otsustuspuu on loogilist arutlust meenutav puusarnane diagramm. Puu koosneb kolme tiiiipi
sO0lmedest, initsieerivast juursdlmest, propageerivatest otsustussdolmedest ning termineerivatest
terminaalsdlmedest. Joonisel 3 on niitena toodud primitiivne binaarset (JAH/EI) omadust en-

nustav, kahte deskriptorit (da ja dg) kasutav otsustuspuu [35, 1k. 226]. Otsustuspuudel on palju

Juursolm Otsustussolm Otsustussolm

JAH
& KOTerminaalsélm

JAH El

Terminaalsélm Terminaals6lm

dB< 0

Joonis 3. Primitiivne otsustuspuu

hiid omadusi: nad on lihtsasti tdlgendatavad, ei ndua sisendandmete normaliseerimist, ei eelda
sisendandmete lineaarsust ning tulevad histi toime kdrgdimensionaalsete andmepunktidega.
Kahjuks on otsustuspuud ebastabiilsed (vdike muutus sisendis voib tingida suure muutuse puu
struktuuris) ning otsustuspuud kipuvad iilesobituma treeningandmetele [38, 1k. 86]. Puuduste

leevendamiseks kasutatakse paljudest otsustuspuudest koosnevat ansambelmeetodit juhumets.

Juhumets kasutab mitmeid otsustuspuid, iga puu kasvatamiseks kasutatakse juhuslikult vi-
hendatud treeningkomplekti, kus vihendatud on nii andmepunktide arvu kui ka deskriptorite

arvu. Rusikareegliks loetakse u. 70% andmepunktide ja v/D deskriptori kasutamist, kus D on

12



koigi juhumetsa deskriptorite arv. Puu kasvatamisel jagatakse igas otsustussdlmes allesolevad
andmepunktid kaheks osaks selliselt, et mdlemas osas olevad andmepunktid oleks klassiliselt
vOimalikult homogeensed. Pérast treeningandmetele sobitumist on kdigi otsustuspuude terminaal-
ja otsustussdlmed fikseeritud. Ennustuse tegemisel leitakse iga juhumetsa kuuluva otsustuspuu
ennustuse tulemus ning 16plik otsus on enamuse otsus. Ennustust andmepunktidele, mis puu
koostamisel treeningkomplektist vilja jdid, kutsutakse out of bag ennustuseks ning sisuliselt on
tegu ristvalideerimisega. Peamised ennustusvoimet mojutavad parameetrid on otsustuspuude arv
metsas ja deskriptorite arv puus. Juhumetsa puuduseks on nende raskem tdlgendamine. Sarnaselt
otsustuspuudegagi saavutavad juhumetsad treeningkomplektil pea ideaalseid tulemusi, ent nende

ildistusvdoime uutel andmetel on tunduvalt etem kui otsustuspuudel. [34, 1k. 50]

2.5 Shapley analiiiis

Keemiainformaatikas on valdavalt eelistatud lihtsastitdlgendavaid meetodeid nagu multilineaarne
regressioon ja diskriminantanaliiiis. Sageli, ent mitte alati, annavad kompleksemad masindp-
pemeetodid nagu tugivektor-masinad, nirvivorgud ja juhumetsad paremaid ennustustulemusi,
aga on sealjuures ka raskemini tdlgendatavad [39, 40]. Tolgendamisprobleemi lahendamiseks
on vilja pakutud esialgse ennustava mudeli f analiiiisimist teisese nn. seletusmudeliga g. Addi-
titvsed seletusmudelid jaotavad ennustuse panuselisteks osadeks, kus iga deskriptori panus on
vOrdne selle tdhtsusega ennustuse kujunemisel. Néiteks D deskriptoriga mudeli puhul on ¢-nda

deskriptori panus ¢;:

D
flz) = g(x) = go+ ) dia. ©6)

Shapley vidirtus on nobelisti L. S. Shapley poolt 1951. aastal vilja pakutud idee edasiarendus ¢;
leidmiseks [41]:

S|'(| D] —[S] —1)!
b= D = ||D|’!‘ X fsst(wsua) — fsles) (7)
SCD\{i}

Valemis (7) leitakse kombinatsioone iile kdigi voimalike deskriptorite DD alamhulkade. Lund-
berg et al. leidsid viisi, kuidas seda arvutust lihtsustada ning andsid oma lihenemisele nime

SHAP Values [40].
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2.6 Keemiline sarnasus

Keemilise sarnasuse printsiip on ravimiarenduses ja keemiainformaatikas kesksel kohal. Sarnasu-
se viljendamiseks on vilja pakutud erinevaid viise: fiitisikalis-keemilised omadused, topoloogili-
sed indeksid, molekulaargraafid, farmakofoorsed omadused, molekulaarkujud, molekulaarviljad.
Viljendatud sarnasuse kvantifitseerimiseks on samuti hulgaliselt voimalusi: Tanimoto koefitsient,

Dice’i indeks, koosiinuskoefitsient, eukleidiline kaugus, Tversky indeks [42].
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3 Metoodika

3.1 Andmekomplektide ettevalmistamine
3.1.1 Andmete kureerimine

Andmed laeti alla PPDB andmebaasist [43]. Esialgne andmekomplekt sisaldas 2418 iihendit. Al-
lalaetud andmekomplektist eemaldati iihendid, millel puudusid Eisenia fetida akuutse toksilisuse
(14 pdeva LCyy) andmed, metallorgaanilised tihendid, duplikaadid, segud, anorgaanilised soolad,
orgaanilised soolad protoneeriti. Andmekomplektist avastati hulgaliselt ebakdlasid: ithendite mit-
tekorrektsed nomenklatuursed nimetused, mittekattuvused InChi ja SMILES identifitseerijatest
tuletatud struktuuride vahel. Ebakorrektsete tihendite filtreerimiseks toimiti jdrgnevalt:

1. Kasutades kahe erineva andmebaasi (CADD grupi [44] ja PubChemi [45]) rakendusliidest
périti molemast andmebaasist parimat SMILES’1 vastet antud nimetusele.

2. Kui CADD ja PubChemi andmebaasist parinevad SMILES’id kattusid omavahel ja kat-
tusid ka PPDB andmebaasi iihendiga, loeti tihend korrektseks. Vastasel juhul loeti tihend
ebakorrektseks. Kaks struktuuri on kattuvad, kui nende sdrmejilgede Tanimoto koefitsent
on vOrdne arvuga 1.

3. Koik ebakorrektsed ithendid voi iihendid, millele ei suudetud leida vastet vaadati iile kéasitsi

Kureeritud andmekomplekt sisaldas 951 iihendit.

3.1.2 3D struktuurid

Kureeritud andmekomplekti struktuurid standardiseeriti PubChemi rakendusliidesega (tautomeer-
sete vormide ithildamine, valents nitroriihmades, aromaatsuse lisamine jne) ning seejérel arvutati
3D struktuurid SMILES’idest kasutades teegis RDKit [46] implementeeritud MMFF94s [47]

jouvilja.

3.1.3 Deskriptorite arvutamine

16384 deskriptorit arvutati vabavaralise OChem veebiserveri rakendusega [48]. Rakendus laseb
kasutajal arvutada erinevatest levinud programmidest parinevaid deskriptorikomplekte, antud
t60s holmati jargmistest programmidest parinevad komplektid: ALogPS [49], alvaDesc [50],
EPA (T.E.S.T.) [51], KrakenX [52], MOPAC2016 (MOPAC basic) [53], Estate [54], PyDescrip-

tor [55]. Pirast puuduvate véartustega ja 0 hajuvusega deskriptorite eemaldamist jdi alles 11614
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deskriptorit. Seejdrel arvutati deskriptorite omavaheline korrelatsioonimaatriks ning eemaldati
iteratiivselt deskriptoreid, mille omavaheline korrelatsioonikoefitsent oli suurem kui 0.95, kus
igas iteratsioonis eemaldati see deskriptor, mille korrelatsioonikoefitsentide absoluutviirtuste
summa koigi teiste deskriptoritega oli suurim. Pérast korreleeruvate deskriptorite eemaldamist

jai alles 3846 deskriptorit.

3.1.4 Treening- ja testkomplektide koostamine

Klassifitseerimismudeli andmekomplektide koostamiseks teisendati esmalt arvulised ja vahemi-
kulised toksilisused binaarseteks. Vahemikuliste all peetakse siinkohal silmas mddtmistulemusi
nt. >400 mg kg ! v6i <237 mgkg !, arvuliste all tulemusi 400 mgkg'. Arvulised viirtused
1000 mg kg™~ ja viiksemad loeti toksilisteks ning suuremad vastavalt mittetoksilisteks. Andme-
kao minimeerimiseks loeti vahemikulised viirtused >300 mg kg™ ja viiksemad toksilisteks,
>1000 ja suuremad mittetoksilisteks ning >(300...1000) mg kg ~* jieti korvale. Seejirel jagati
klassideks teisendatud toksilisused treening- ja testkomplekti, suuruste suhetega 80:20 kasuta-
des Kennard-Stone algoritmi [56]. Kaugusmeetrikuna kasutati Tanimoto sarnasusest arvutatud

erinevust, kus kahe iihendi c ja j kaugus on arvutatud Morgani sormejilgedest raadiusel 4:

B 1
“/"" 1 + Tanimoto(Morgan,(c), Morgan,(j))"

Treeningkomplekti jdi 552 ithendit ning testkomplekti 138.

3.2 Deskriptorite valimine

Masindppes, sealhulgas QSAR mudelite koostamisel, on liiga paljude, liiga viheste vdi mitte-
asjakohaste deskriptorite valik laastava mojuga mudeli ennustus- ja iildistusvoimele [57, 58].
Kiesolevas t60s kasutatavate deskriptorite arvu vihendamiseks implementeeriti autorite Cetini
ja Gundomuse [59] artiklist inspireerituna teegi deap [60] abil Joonisel 4 toodud geneetiline
algoritm, kus skoorina kasutati out-of-bag ennustustdpsust. Geneetilist optimeerimist teostati

Molekulaartehnoloogia dppetooli arvutiserveris Asklepios.

Algpopulatsioon Arvukate vdoimalike deskriptorivalimite esitamiseks kodeeriti need bitivek-
torina — koikide deskriptorite jirjestatud hulgale suurusega m vastab bitivektor ehk genoom

pikkusega m. Niiteks Joonisel 5 kodeerib dy : {D, I} ning d; : {A,C, F, I}
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Muteeri nérgalt,

Ristsiire,
Jéta samaks

\ 4

Arvuta skoorid L
[ populatsiooni H enel;l;rzioon ]—‘g t‘f&‘g;g{' Arvuta skoorid
igale indiviidile | (9 2Nindiviidi jacks | parimat

Muteeri tugevalt,
Ristsiire,
Jata samaks

Algpopulatsioon

{

Generatsioonid
ldbitud,
stdev ~=0

[

Léplik
s

Joonis 4. Geneetilise algoritmi skeem

m deskriptorit

v

Joonis 5. Deskriptori kodeerimine geeniks.

Algpopulatsioon loodi pseudojuhuslikult. Eelkatsete kdigus avastati ~100 deskriptori suhtelist
paremat ennustusvoimet. Seda infot kasutati algpopulatsiooni loomisel jargnevalt:

1. Valiti eelneva info pohjal "hdstikdituv"deskriptor.
2. Kodeeriti nullidest (inaktiivsetest geenidest) koosnev bitivektor ainult selle iihe omadusega

(000...0100...000).
3. Viidi 1dbi 3-10 juhuslikult valitud biti inversiooni (aktiveeriti geenid).
4. 1.-3. korrati koigi "histikdituvate"deskriptorite jaoks.
5. Koik jiargnevad isendid moodustati nullide vektorist juhuslikult 3-10 inversiooniga.

Mutatsioon Mutatsioonioperaatorina rakendati igale muteeritavale d kogumile bitiinversiooni.

. .. . ~ ~ . . . . 4 o 4
Inversiooni juhtumise sdltumatu tdendosus igale geenile oli g deskrpionie avm — 3846

~ 0.001.

Teisisonu tehakse bitivektoris pikkusega 3846 igale bitile inversioon tdendosusega ~ 0.001.
Viirtus 0O tihendab, et vastavat deskriptorit ei kaasata ning vaéartus 1 tdhendab et see deskriptor

kaasatakse juhumetsa treenimisel.

Ristsiire Ristsiire on genoomide segunemine paljunemisel. Kahest eellasest tekitatakse jirglasi
selliselt, et jarglase genoomis oleks geene molemalt vanemalt. Antud t60s kasutati operaatorit,

mis tekitab kaks jarglast selliselt, et jirglane 1 on eellase 1 kloon, kus iga geen on tdendosusega

17



0.5 vahetatud eellaselt 2 péarineva geeniga. Analoogselt on jirglane 2 eellase 2 kloon, kus vahetus

on tehtud eellase 1 geenidega. Niide toodud joonisel 6.

Eellane1 | O | o [ 0 | 1 o | o | o] o] 1 0

Eellane 2 1 0 1 0 0 1 0 0 1 0

lll Ristsiire lll

0 0 0 0 1 0

Jarglane 1 1 0 0

Jérglane 2 0 0 1 0 0 1 0 0 1 0

Joonis 6. Ristsiire geneetilises algoritmis.

Jata samaks Jita samaks operaator tekitab eellasest jarglase selliselt, et genoomis ei toimu

tihtki muutust.

Valik Valikuoperaatorina kasutati ruletiratta valikut. Iga indiviidi valimise tdenidosus on pro-
portsionaalne tema skooriga: indiviidi ¢, skooriga f; valimise tdendosus 2N indiviidi hulgast

on
R
tT 2N
Zj:l fj

3.3 Klassifitseerimismudel

Loplik klassifitseerimismudel koostati juhumetsa meetodiga kasutades teeki scikit-learn [61].
Mudeli treenimisel kasutati 552 {ihendiga andmekomplekti, kus iga otsustuspuu ehitamisel
holmati 60% tihendeid. Juhumets kasutab 14 deskriptorit, kus iga puu ehitatakse 4-st deskriptorist
ning juhumetsa puude arv on 121. Loplik deskriptorite hulk kujunes geneetilise optimeerimise
tulemusest saadud deskriptoritekomplekti manuaalse analiiiisi tulemina. Valideerimiseks kasutati

138 tihendiga testkomplekti.

4 'Tulemused ja arutelu

To60 tulemuseks saadi akuutse letaalsuse ennustamise mudel, mis jaotab iihendid kahte klassi

(toksilised ja mittetoksilised), kus kahe klassi piiriks on 1000 mg kg™ ithendit pinnases. Klassid
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treeningkomplektis (54% mittetoksiline / 46% toksiline) ja testkomplektis (46% mittetoksiline /
54% toksiline) olid piisavas ulatuses tasakaalus, et ei peetud vajalikuks kaalude kasutamist ega

muid tasakaalustamismeetmeid. Mudeli ennustustépsus treeningkomplektil on toodud Tabelis 3.

Tabel 3. Klassifitseerimismudeli treeningkomplekti eksimismaatriks

Ennustatud toksilisus

Mittetoksiline | Toksiline

Mittetoksiline 283 15 0.9
Tegelik toksilisus
Toksiline 30 224 0.88
0.90 0.94 0.92

Korge ennustustipsus treeningkomplektil on tingitud meetodi eripirast. Sarnaselt individuaal-
sete otsustuspuudega on ennustused juhumetsas treeningkomplektil viga head. Realistlikuma

hinnangu ennustusvoimest annavad valideerimiste tulemused.

4.1 Valideerimine

Mudeli ristvalideerimise ennustus treeningkomplekti out of bag tulemusena ja ennustus test-

komplektil on toodud eksimismaatriksitena vastavalt Tabelites 4, 5.

Tabel 4. Klassifitseerimismudeli treeningkomplekti out of bag eksimismaatriks

Ennustatud toksilisus

Mittetoksiline | Toksiline

Mittetoksiline 230 68 0.77

Tegelik toksilisus
Toksiline 72 182 0.72
0.76 0.73 0.75

Heas kooskodlas ristvalideerimise ja testkomplekti tapsused 0.75 ja 0.80 on realistlikud hin-
nangud mudeli ennustusvdimele. Huvipakkuv on tundlikkuse védiksem suurus vorreldes spetsiifi-
lisusega koigil andmekomplektidel. See voib olla tingitud vahemikuliste véértuste kasutamisega

kaasnevast siistemaatilisest veast: niiteks eksperimentaalse toksilisusega >100 mg kg™ iihendi
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Tabel 5. Klassifitseerimismudeli testkomplekti eksimismaatriks

Ennustatud toksilisus

Mittetoksiline | Toksiline

Mittetoksiline 53 10 0.84
Tegelik toksilisus
Toksiline 18 57 0.76
0.75 0.85 0.8

klassiks miirati toksiline klass, ent tegelik eksperimentaalne viirtus vdib olla 1100 mgkg ™.
Laialdase kasutamise aspektist oleks pigem eelistatud suurem tundlikkus kui spetsiifilisus —
mittetoksilise tihendi klassifitseerimine toksiliseks on vastuvoetavam kui toksilise iihendi klassi-
fitseerimine mittetoksiliseks.

Eelnevast hoolimata on vorreldes Roy et al. klassifitseerimismudeliga kdesoleva t66 klassifit-
seerimismudeli tundlikkus testkomplektil oluliselt korgem (0.59 vs 0.76). Samuti on kdrgemad
ka kdesoleva mudeli teised kvaliteedimeetrikud. Lisaks kasutati mudeli koostamisel enam kui 4

korda rohkem iihendeid, mille alusel v3ib viita, et rakenduspiirkond on samuti suurem.

4.2 Tolgendamine

Joonisel 7 on toodud Shapley additiivne selgitusgraafik, kus on toodud deskriptori mdju 16pliku
ennustuse kujunemisel. Vidrtuste arvutamiseks kasutati teeki SHAP [62]. Deskriptorite definit-
sioonid on toodud tédhtsuse jirjekorras Tabelis 6, kus tidhtsus on vastava deskriptori Shapley

vadrtuste absoluutviirtuste summa.

Tabel 6. Klassifitseerimismudeli deskriptorite definitsioonid

Deskriptor Definitsioon V.

X3A Servade arvuga keskmistatud 3. jarku Randici indeks [50]

P_VSA_ppp_A Vesiniksideme aktseptorite van der Waalsi pindala [50]

don_O 2B Vesiniksideme doonoraatomite arv kuni 2 sideme kaugusel hapni- [55]
kuaatomitest

SpDiam_EA(bo) Sideme kordsustega kaalutud molekulaargraafi naabrusmaatriksi [50]
maksimaalne omavéairtus
acc_N 5Bc Vesiniksideme aktseptoraatomite osalaengute summa, mis asuvad [55]

kuni 5 sideme kaugusel lammastikuaatomitest
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MATS5m

RDFO030s

R6uplus

R6v+

GATS1m

Moran autokorrelatsioon kaugusel 5 kaalutud molaarmassiga, tipse-
malt
1 A A _ _
R 2im1 2je 0y (mi = m)(my —m)
1 A = ’
7 21 (my —m)?

kus m on aatomi mass, A on aatomite arv, ¢ ja j aatomeid, J;; € 0, 1

ja on vordne iihega ainult kui ¢ ja j on kaugusel 5 sidet, A on koigi
aatompaaride arv kaugusel 5
Radiaaldistributsioonifunktsioon kaugusel 3A kaalutud omaolekuga

I, tipsemalt g(R = 3A) virtus funktsioonile

b

-1

Z cexp(—B(R —1,5)),

||
T M

I, = %, kus L, ¢V ja 0 on vastavalt peakvantarv, valents-
elektronide arv, o-elektronide arv.

Aatomite ruumilisest paiknemisest ja omavahelistest keemilisest
sidestusest kaugusel 6 arvutatud GETAWAY deskriptor

Aatomite ruumilisest paiknemisest ja omavahelistest keemilisest
sidestusest kaugusel 6 arvutatud GETAWAY deskriptor, kaalutud
van der Waalsi raadiusega

Geary autokorrelatsioon kaugusel 1 kaalutud molaarmassiga, tipse-

malt

2A Zz 123 L (mi — )2
A- 1'2?1(7”@ m)? ’

kus m on aatomi mass, A on aatomite arv, ¢ ja j tdhistavad kova-

GATS1m =

lentset sidet jagavaid aatomeid, A on koigi ¢ ja j paaride arv
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Mor26m 3D-MoRSE (3D-molecule representation of structures based on [50]
electron diffraction) deskriptorid kodeerivad aatomite paiknemist
ja keemilist iseloomu kasutades difraktsioonanaliiiisist péarinevat

teisenduse analoogi, iildkujul

MorXXy = Z Z Yi Yj- (A 7”13),

ATy
=1 j=i+1 i

kus XX on lainemaksimumi jiark (XX = A + 1), r;; aatomite
vahekaugus, A aatomite arv, y kaaluna kasutatav omadus. Mor26m
puhul on omaduseks aatomi mass ja A = 25.

Mor22p Sarnane deskriptorile Mor26m, aga A = 21 ja kaaluna kasutatav [50]
omadus on aatomi polariseeritavus

GATS3p Geary autokorrelatsioon kaugusel 3 kaalutud aatomi polariseeri- [50]
tavusega. Leitakse sarnaselt deskriptoriga GATSIm, ent 2 ja j on
tiksteisest kaugusel 3 sidet, summeeritakse iile koigi voimalike sel-
liste aatompaaride ja A on voimalike paaride arv.

fdonlipo3A Lipofiilsete aatomite arv kaugusel 3A vesiniksideme doonorist [55]

Jooniselt 7 on niha, et positiivselt panustavad X3A, acc_N_5Bc, Mor26m ja Mor22p. X3A
suurtele védrtustele vastavad lineaarsed vihehargenenud molekulid. See deskriptor oli tihtsuselt
oluliseim ka Roy et al. klassifitseerimismudelis, kus pakuti vilja, et deskriptori mdju toksilisusele
on seotud iildise lipofiilsusega, mis tingib bioakumulatsiooni ussides.

P_VSA_ppp_A mdju vdib panustada tihendi absorptsiooni vihenemisele soolestikus — suur
aktseptorite van der Waalsi pindala tdhendab ka head lahustumist vees, mis ei lase {ihendil 14bi
soolestiku imbuda. Selle deskriptori mdju toksilisusele voib tunduda otseses vastuolus Roy et al.
toodud jareldusega, kus viidetakse et toksilistel ithenditel on suurem voime moodustada vesi-
niksidemeid kui mittetoksilistel. Vastuolu uurimiseks arvutati kdesoleva to6 treeningkomplekti
tihenditele Roy et al. to6s kasutatud deskriptor ETA_Psi_1 ning vorreldi seda P_VSA_ppp_-
A vadrtustega Joonisel 8. Jooniselt on ndha negatiivne korrelatsioon deskriptorite vahel, mis
ei sea kaht véidet vastuollu. Teise huvitava asjaoluna saab vilja tuua ithendite hulga, mille
vesiniksidemete aktseptorite van der Waalsi pindala on suurem kui 150A. Selles hulgas on
3 toksilist ithendit ja 39 mittetoksilist tihendit. Need kolm tihendit koos struktuurivalemite ja

P_VSA_ppp_A viirtustega on toodud Joonisel 9.
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SHAP vaartus (maju juhumetsa IGplikule konsensusotsusele)

Joonis 7. Juhumetsa ennustuse Shapley viirtused testkomplektil. Positiivne SHAP viirtus
tahendab, et ithend klassifitseeritakse tdendolisemalt toksilisse klassi, negatiivne SHAP vastavalt

mittetoksilisse klassi. Suurele deskriptori védrtusele vastab punane ning madalale sinine vérv.

L ] ® foksiline
00 &  mittetoksiline

250

200

150

ppp_A:(alvaDesc)

P_VSA
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(=]

03 04 0.5 0.6 o7 0.8 09
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Joonis 8. ETA_Psi_1 vs P_VSA_ppp_A treeningkomplektil
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Joonis 9. Kolm suurima P_VSA_ppp_A viirtusega ithendit treeningkomplektis.

472 ehk etiileendiamiintetradddikhappe toksilisusmehhanism inimestes on hésti uuritud
ning olemuselt kiillaltki iildine (kindlate mikroelementide kelaatimine), et sama mehhanismiga
poOhjustada toksilisust ka lihtsamates organismides, sh. vihmauslased ja Eisenia fetida. 555 ja
786 on sulfoniiiiluureate sekka kuuluvad herbitsiidid. Lugedes kelaativaid tihendeid vordlemi-
si kergesti dratuntavateks ja unikaalseteks iihenditeks, vOib tdmmata erandiga toksilisuspiiri
P_VSA_ppp_A = 180A juurde

SpDiam_EA(bo) kirjeldab kordsete sidemete osakaalu molekulis. Suure kordsete sidemete
arvuga molekulid on tdenédolisemad sobituma mone ksenobiootikume lagundava ensiitimi subst-
raadiks. Suurt GATS Im viirtust omavad iihendid, kus on palju iiksteisele 1ihedaste aatommas-
sidega korvutiasetsevaid aatompaare. GATS 1 m deskriptori otstarve ennustuses on tdendoliselt
lipofiilsete tihendite hulgast eristada siisivesinikulisi ja funktsionaliseeritud ithendeid. acc_N_-
5Bc (aktseptoraatomitele on akumuleerunud negatiivne osalaeng) ja don_O_2B efektid voivad
olla sarnased eelmainitud P_VSA_ppp_A efektiga, ent don_O_2B puhul vdib viidata ka kindlate
funktsionaalriihmade nagu ester-, amiid- voi sulfoonamiidriithmade esinemisele mittetoksilistes
tihendites. Morse deskriptorid Mor26m ja Mor22p, GETAWAY deskriptorid R6uplus ja R6v+
koos RDF30s deskriptoriga on tdenioliselt seotud mingisuguste konformatsiooniliste asendite
leidumisele iihendite geomeetrias, mis inhibeerivad eluks olulisi ensiilime vihmaussis. Kindlate
konformatsioonide tuvastamine vajaks tipsustavaid arvutusi.

Joonisel 10 on toodud testkomplekti klasterdamise dendrogramm koos ennustatud klassi,
ennustuse toesuse ning deskriptori mdjuga ennustustulemustele. Jooniselt on nédha, et viiest

klastrist iihes toimub suur osa (9 18-st) valenegatiivsetest ennustustest. Nende 9 ithendi puhul on
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Joonis 10. Testkomplekti dendrogramm. Dendrogrammi iga tipmine haru vastab tihele
ithendile testkomplektis. Kollase/lillaga ribal on toodud iihendi ennustuse tulemus
vastavalt toksiliseks/mittetoksiliseks. Rohelise ja punasega vertikaalsel ribal on toodud
ihendile tehtud ennustuse digsus. Alumise maatriksi veerud vastavad samuti ithenditele,

maatriksi read vastavad deskriptoritele ning vdrviga on toodud Shapley viirtus.

tdheldatavad korged P_VSA_ppp_A véirtused ja madalad X3A véirtused, mis ei lange kokku

treeningkomplekti enamushiiletusega.

4.3 Viljajaanud andmekomplekt

Test- ja treeningkomplektist korvale jdetud iihendid on toodud Lisades, Tabel S3 koos neile
tehtud klassifitseerimismudeli ennustustega ja eksperimentaalsete L('5q vddrtustega. Viljajadnud

andmekomplekti 182 ithendist ennustati 118 mittetoksiliseks ja 64 toksiliseks.
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5 Kokkuvote

Kiesolevas t60s loodi ja valideeriti akuutse toksilisuse ennustamise mudel organismile Eisenia
fetida. 14 deskriptorit kasutav klassifitseerimismudel loodi kasutades otsustuspuudest koosnevat
juhumetsa. Deskriptorid valiti esialgse 3846 hulgast geneetilise algoritmiga. Mudeli valideeri-
miseks kasutati nii sisemisi kui véilimisi valideerimismeetodeid, mis kinnitasid head ennustus- ja
iildistusvoimet. Uhtlasi iiletab mudel kvaliteedimeetrikatelt seni kirjanduses publitseeritut, ent
ka kinnitab teiste autorite leide. Selles t60s tuvastati tdhtsamad Eisenia fetida akuutset toksilisust
kujundavad molekulaarsed omadused nagu vesiniksidemete doonorite ja aktseptorite osakaal
ning paiknemine molekulis deskriptorite P_VSA_ppp_A, don_O_2 ja acc_N_5Bc niol; ahela
hargevus ja struktuursete fragmentide esinemine deskriptori X3A niol; kordsete sidemete osakaal
molekulis deskriptori SpDiam_EA (bo) niol. Uhtlasi selgus andmetest ka erandlik toksilisuspiir
vesiniksideme aktseptoraatomite molekulaarpindala osas, mille véirtus on 180A. Geomeetriliste
deskriptorite tdpne moju ja seos tihendite voimalike toksilisusmehhanismidega jii t60 kdigus
lahtiseks ning selle vilja selgitamist on plaanitud koos regressioonimudeli vilja to6tamisega

samal andmekomplektil.
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6 Summary

In this work, a computational model was created and validated for the prediction of acute toxicity
of pesticides on Eisenia fetida. The classification problem was solved by using the random
forest algorithm with 14 molecular descriptors, which were chosen from the initial set of 3846
by implementing a customized genetic algorithm. Both internal and external methods were
used for the validation of said model, confirming the predictive and generalization power of the
model. This model outperforms the existing one in both aspects, but also further confirms some
of the findings of previous authors. The most important molecular features discovered were:
the ratio and placement of hydrogen bond acceptors and donors in the molecule, described by
the descriptors P_VSA_ppp_A, don_O_2 and acc_N_5Bc; chain branching and existence of
structural fragments expressed as X3A; the ratio of double bonds in the molecule as SpDiam_-
EA(bo). A key takeaway is also the apparent nontoxicity of almost all chemical classes of
compounds exceeding hydrogen bond acceptor surface area of 180A. As a future task, the
relation of some geometrical descriptors to toxicity mechanism remains unsolved, which is

planned along with solving the regression problem for the same set of compounds.
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68 2695.htm 2-(3-bromo-1-(3-chloropyridin-2-yl)-1H-pyrazol-5- Cclee(C(N)=0)cc2e(=0)n(C)c(-c3cc(Br)nn3-c3nceec3Clnc12 > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
y1)-3,8-dimethyl-4-oxo-3,4-dihydroquinazoline-6-

carboxamide

71 2006.htm 2-(4-tert-butylphenyl)-3-oxo0-3-[2- CC(C)(C)clece(C(CHN)C(=0)c2ccecc2C(F)(F)F)eel > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
(trifluoromethyl)phenyl]propanenitrile
72 1608.htm 2-(6-(2-cyanophenoxy)pyrimidin-4-yloxy)benzoic acid N#CclceceelOclee(Oc2eccec2C(=0)O)nenl > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
73 911.htm 2-(ethanesulfinyl)ethane-1-sulfonic acid CCS(=0)CCS(=0)(=0)O0 > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
75 2005.htm 2-(trifluoromethyl)benzoic acid 0=C(O)clcccec1C(F)(F)F > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
76 1141.htm 2,3,3-trichloro-2-propene sulfonic acid 0=S(=0)(0)CC(CH=C(CNHC1 > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
78 1584.htm 2,3-difluoro-6-trifluoromethylbenzamidine N=C(N)clc(C(F)(F)F)ccc(F)c1F 1000 mittetoksiline mittetoksiline
81 4. htm 2,4-D 0=C(0)COclcee(ClyceclCl 350 toksiline toksiline
82 5.htm 2,4-DB 0=C(0)CCCOclcec(ClycclCl > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
83 2691.htm 2,4-dichloro-1-methoxybenzene COclcee(ClyeelCl >50.9 toksiline toksiline
84 741.htm 2,4-dichloroaniline Nclcee(ClyeelCl 142 toksiline toksiline
86 762.htm 2,4-dichlorophenol Oclcee(Clyec1Cl >4.4 toksiline toksiline
87 250.htm 2,4-dinitro-6-(octan-2-yl)phenyl but-2-enoate CC=CC(=0)O0c1c(C(C)CCCCCO)cc([N+](=0)[O-])ccl[N+](=0)[O-] 60 toksiline toksiline
88 1054.htm 2,5-dichloro-4-(1,1,2,3,3,3-hexafluoro-propoxy)- Nclee(Cle(OC(F)(F)C(F)C(F)(F)F)ccl1Cl > 265 toksiline toksiline
phenylamine
91 816.htm 2,6-dichloro-N-{[3-chloro-5-(trifluoromethyl)pyridin-2- OC(=NC(O)clnce(C(F)(F)F)cclCl)cle(Clyceec1Cl 500 toksiline mittetoksiline
yll(hydroxy)methyl}benzamide
92 768.htm 2,6-difluorobenzoic acid 0=C(O)clc(F)cceclF 500 toksiline toksiline
93 2146.htm 2,6-dimethoxybenzamide COclceece(OC)c1C(N)=0 >54.2 toksiline toksiline
94 2538.htm 2-[({[(4-hydroxy-6-methoxypyrimidin-2- COclcc(O)ne(N=C(O)NS(=0)(=0)Nc2cceec2C(=0)N(C)C)nl > 1000 mittetoksiline mittetoksiline

yl)carbamoyl]amino }sulfonyl)amino]-N,N-

dimethylbenzamide

96 2495.htm 2-[3-bromo-1-(3-chloropyridin-2-yl)-1H-pyrazol-5-yl1]- Ccelee(Clee2e(O)ne(-c3cc(Br)nn3-c3nccee3Clnc 12 > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
6-chloro-8-methyl-3,4-dihydroquinazolin-4-one

97 745.htm 2-{[(E)-(6-tert-butyl-2,3-difluorophenyl)[(cyclopropyl CC(C)(C)clece(F)e(F)c1C(N=C(0O)CC(=0)0)=NOCCICC1 500 toksiline mittetoksiline
methoxy)imino]methyl]carbamoyl }acetic acid

99 2382.htm 2-{7-amino-5-ethyl-[1,2,4]triazolo[1,5-a]pyrimidin-6- CCclnc2nenn2¢(N)c1CC(=0)0 > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
yl}acetic acid

100 1102.htm 2-amido-3,5,6-trichlo-4-cyanobenzenesulphonic acid N#Cc1c(Cle(Cl)e(S(=0)(=0)0)c(C(=N)O)c1Cl > 1000 mittetoksiline mittetoksiline

102 1490.htm 2-amino-2-(4-tert-butyl-2-ethoxyphenyl)ethyl 2,6- CCOclec(C(C)(C)C)eec1C(N)COC(=0)clc(F)eecc1F >9.6 toksiline toksiline
difluorobenzoate

104 2181.htm 2-amino-4-methoxy-6-(trifluoromethyl)-1,3,5-triazine COclnc(N)nc(C(F)(F)F)nl 671 toksiline toksiline

105 1092.htm 2-amino-4-methoxy-6-methyl-1,3,5-triazine COclnc(C)ne(N)nl > 1000 mittetoksiline mittetoksiline

107 1222.htm 2-chloro-4(methylsulfonyl)-3-((2,2,2- CS(=0)(=0)clcec(0)c(Clec I COCC(F)(F)F 250 toksiline mittetoksiline
trifluoroethoxy)methyl)phenol

108 1221.htm 2-chloro-4-(methylsulfonyl)-3-[(2,2,2- CS(=0)(=0)clcec(C(=0)0)c(Cl)c 1 COCC(F)(F)F > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
trifluoroethoxy)methyl]-benzoic acid

109 1009.htm 2-chloro-4-methylsulfonyl-benzoic acid CS(=0)(=0)clcce(C(=0)0)c(Cl)cl > 1000 mittetoksiline mittetoksiline

110 1414.htm 2-chloro-5-(4-(difluoromethyl)-3-methyl-5-oxo0-4,5- Cclnn(-c2cc(C(=0)0)c(Cl)cc2F)c(=0)n1C(F)F > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
dihydro-1H-1,2,4-triazol-1-yl)-4-fluorobenzoic acid

112 1091.htm 2-chlorobenzenesulfonamide NS(=0)(=0)clccceclCl > 1000 mittetoksiline mittetoksiline

113 1243.htm 2-chlorobenzoic acid 0=C(O)clcceeclCl 21.5 toksiline toksiline

115 920.htm 2-dimethylamino-5,6-dimethylpyrimidin-4-ol Cclnc(N(C)C)ne(O)c1C > 1000 mittetoksiline mittetoksiline

120 1182.htm 2-methyl-2-(4-(2-methyl-3-piperidin-1-yl-propyl)- CC(Ccleee(C(C)(C)C(=0)0)ccl)CNICCCCCl > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
phenyl)-propionic acid

122 841.htm 2-methylphosphinico-acetic acid CC(C(=0)0)=[P+]([O-)O 760 toksiline mittetoksiline

125 1340.htm 2-phenylphenol Oclcececl-cleccecl 99.1 toksiline toksiline

126 1015.htm 2-propoxy-3-propylquinazolin-4(3H)-one CCCOclnc2ccecc2e(=0)n1CCC > 100 toksiline toksiline

127 2179.htm 2-trifluoromethyl-benzenesulfonamide NS(=0)(=0)clcccecl C(F)(F)F > 1000 mittetoksiline mittetoksiline

129 773.htm 3-({2-[(E)-(methoxyimino)(methylcarbamoyl)methyl] CN=C(0)/C(=N/OC)clcccec1COclee(C(=0)O)ccclC > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
phenyl}methoxy)-4-methylbenzoic acid

131 1267.htm 3-(2.4,6-trimethylphenyl)pentanedioic acid Cclee(C)e(C(CC(=0)0)CC(=0)0)c(C)el > 1000 mittetoksiline mittetoksiline

132 1049.htm 3-(2,4-dichlorophenyl)-3,4-dihydroxy-1- 0=CI10C2(CCCCC2)C(0)C1(O)clcec(ClyeclCl 1000 mittetoksiline mittetoksiline
oxaspiro(4.5)decan-2-one

133 1048.htm 3-(2,4-dichlorophenyl)-3-hydroxy-1- 0O=C10C2(CCCCC2)C(=0)C1(O)clcec(ClycclCl 1000 mittetoksiline mittetoksiline
oxaspiro(4.5)decane-2,4-dione

134 1047 .htm 3-(2,4-dichlorophenyl)-4-hydroxy-1-oxaspiro(4.5)dec-3- 0=C10C2(CCCCC2)C(0)=Clclecce(ClycelCl 1000 mittetoksiline mittetoksiline
en-2-one

135 1261.htm 3-(2.,4-dichlorophenyl)-6-fluoro-quinazolin-2,4(3H)- O=cl1[nH]c2cce(F)ee2e(=0)nl-cleee(Clyec1Cl > 1000 mittetoksiline mittetoksiline
dione

138 730.htm 3-(3-chloro-p-tolyl)-1-methylurea CNC(=0)Nclcee(C)eclCl 697 toksiline toksiline

139 1001.htm 3-(4,5-dihydro-isoxazol-3-yl)-4-methanesulfonyl-2- Ccle(C(=0)0)cce(S(C)(=0)=0)c1C1=NOCC1 > 1000 mittetoksiline mittetoksiline

methyl-benzoic acid
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142
143

145
146
148
149

152
155
162
164
165
166
167

169
170
171
175
176

178

183
184
185

186

187

189

191
194

195
196
200
202
203
204
205
209
210
212
213
215

218
219
220
223

225
227
231

234
235

2491.htm

2148.htm
2003.htm

923.htm

776.htm

826.htm
2375.htm

759.htm
1103.htm
3074.htm
1060.htm
797.htm

840.htm
1522.htm

1647.htm
2477.htm
805.htm
1607.htm
1492.htm

1052.htm

2800.htm
882.htm
843.htm

1268.htm

749.htm

1264.htm

825.htm
2869.htm

2164.htm
1924 htm
2159.htm
739.htm
740.htm
2492.htm
767.htm
1051.htm
892.htm
999.htm
884.htm
1260.htm

811.htm
2909.htm
2140.htm

994.htm

1104.htm
2494 htm
820.htm

1528.htm
1646.htm

3-(4-chlorophenyl)-3-(3-methyl-2-{ [(propan-2-
yloxy)carbonyl]amino }butanamido)propanoic acid
3-(difluoromethyl)- 1H-pyrazole-4-carboxylic acid
3-(difluoromethyl)- 1-methyl- 1H-pyrazole-4-carboxylic
acid

3,4-dichloroaniline

3,4-dichlorophenyl urea
3,5-dichloro-2-fluoro-6-methoxypyridin-4-amine
3,5-dichloro-4-(3-((5-(trifluoromethyl)pyridin-2-
yl)oxy)propoxy)phenol

3,6-dichlorosalicylic acid
3-carbamyl-2,4,5-trichlorobenzoic acid
3-hydroxy-4-methoxypyridine-2-carboxylic acid
3-hydroxymethyl-7-chloro-quinoline-8-carboxylic acid
3-methyl-4-nitrophenol
3-methyl-phosphinico-propionic acid
3-nitro-N2,N2-dipropyl-5-(trifluoromethyl)benzene-1,2-
diamine

3-propylquinazoline-2,4(1H,3H)-dione
3-trifluoromethyl-1H-pyrazole-4-carboxylic acid
3-trifluoromethyl-2-pyridylsulfonamide
4-(2-cyanophenoxy)-6-hydroxypyrimidine
4-(4-tert-butyl-2-ethoxyphenyl)-2-(2,6-
difluorophenyl)oxazole
4-(8-hydroxy-6-oxo-5-oxaspiro[3.4]oct-7-en-7-yl)-3,5-
dimethylbenzoic acid
4,6-dimethoxypyrimidin-2-amine
4,6-dimethoxypyrimidine-2-yl-urea
4-{[3-chloro-5-(trifluoromethyl)pyridin-2-
ylloxy}phenol
4-{4-[(1E)-1-(ethoxyimino)propyl]-3-hydroxy-5-
oxocyclohex-3-en-1-yl}-3,5-dimethylbenzoic acid
4-{4-[(1R)-1-carboxyethoxy]phenoxy }-3-fluorobenzoic
acid

4-{N’-tert-butyl-N"-[1-(3,5-
dimethylphenyl)ethenyl]hydrazinecarbonyl } benzoic
acid

4-amino-3,5-dichloro-6-fluoro-2-pyridinol
4-amino-3-chloro-6-(4-chloro-2-fluoro-3-
hydroxyphenyl)pyridine-2-carboxylic acid
4-amino-6-(tert-butylamino)-1,3,5-triazin-2-ol
4-aminobenzenesulphonamide
4-chloro-3-ethyl-1-methyl-5-pyrazolecarboxamide
4-chloro-5-p-tolylimidazole-2-carboxamide
4-chloro-5-p-tolylimidazole-2-carboxylic acid
4-chlorobenzoic acid

4-chlorophenylurea
4-hydroxy-3-mesityl-1-oxaspiro(4.4)non-3-en-2-one
4-methanesulfinyl-3,5-dimethylphenol
4-methoxybiphenyl

4-methylsulfonyl-2-nitrobenzoic acid
5-((3-chloro-5-(trifluoromethyl)-2-pyridyl)amino)-
alpha,alpha,alpha-trifluoro-4,6-dinitro-o-cresol
5-(aminosulfonyl)-1H-1,2,4-triazole-3-carboxylic acid
5-(trifluoromethyl)- 1H-pyrazole-3-carboxylic acid
S-(trifluoromethyl)-2(1H)-pyridinone
5-{[(1E,2R)-2-hydroxy-3,3-dimethyl-2-[(1H-1,2,4-
triazol-1-yl)methyl]cyclopentylidene]methyl}-2-
methylphenol

5-amino-4-chloro-3(2H)-pyridazinone
5-bromo-N-methyl-1H-pyrazole-3-carboxamide
6-{2-[(E)-(5,6-dihydro-1,4,2-dioxazin-3-
yl)(methoxyimino)methyl]phenoxy }-5-fluoropyrimidin-
4-0l

6-hydroxy-4-trifluoromethylnicotinic acid

6-iodo-3-propylquinazoline-2,4(1H,3H)-dione

CC(C)0C(0)=NC(C(0)=NC(CC(=0)0)clcce(ClyceHC(C)C

0=C(O)clc[nH]nc1C(F)F
Cnlee(C(=0)0)c(C(F)F)nl

Ncleee(Cl)e(Cl)el

NC(=0)Nclcee(Clye(Clyel
COclnc(F)e(Che(N)c1Cl
Oclce(Cl)e(OCCCOc2ccc(C(F)(F)F)en2)c(Cl)cl

0=C(0)cle(Cheee(Clec10
NC(=0)c1e(Cle(Clee(C(=0)0)c1Cl
COclcenc(C(=0)0)c10
0=C(0)clc(Cleec2ee(CO)encl2
Celee(O)ecc1[N+](=0)[O-]
CCC(C(=0)0)=[P+]([O-))O
CCCN(CCCO)ele(N)ee(C(F)(F)F)eel [N+](=0)[0-]

CCCnlce(=0)[nH]c2cceec2e1=0
0=C(O)clc[nH]nc1C(F)(F)F
NS(=0)(=0)clnccccIC(F)(F)F
N#CclcceeelOclec(O)nenl
CCOclec(C(C)(C)C)cecl-clecoc(-c2¢(F)cecec2F)nl

Cclee(C(=0)0)cc(C)e1C1=C(0)C2(CCC2)0C1=0

COclcc(OC)nc(N)nl
COclee(OC)ne(NC(N)=0O)nl
Oclcec(Oc2nec(C(F)(F)F)ec2Cl)cel

CCO/N=C()C1=C(0)CC(c2c(C)ecc(C(=0)0)cc2C)CC1=0
CC(Oclcee(0Oc2eee(C(=0)0)cc2F)ccl)C(=0)0

C=C(clce(C)ee(C)c)N(NC(=0)cleee(C(=0)0)ccl)C(C)(C)C

Ncle(Che(O)ne(F)elCl
Nelee(-c2cec(Cl)e(0)c2F)nc(C(=0)0)c1Cl

CC(C)(C)Nelne(=N)nc(O)[nH]1
Ncleee(S(N)(=0)=0)ccl
CCclnn(C)c(C(N)=0)c1Cl
Cclece(-c2[nH]c(C(N)=0)nc2Cl)cel
Cclcee(-¢2[nH]e(C(=0)0)nc2Cl)cel
0=C(O)clcec(Clyecl

NC(=0)Nclcee(Clyecl
Celee(C)e(C2=C(0)C3(CCCC3)0C2=0)c(C)cl
Cclee(O)ee(C)el1S(C)=0
COclcee(-c2cceee2)ecl
CS(=0)(=0)clcec(C(=0)0)c([N+](=0)[O-])cl
O=[N+]([O-])elec(CE)F)F)e(O)c(IN+](=0)[0-
])c1NcInce(C(F)(F)F)ec1Cl
NS(=0)(=0)c1nc(C(=0)O)n[nH]1
0=C(O)clec(C(F)(F)F)[nH]n1
O=clcec(C(F)(F)F)c[nH]1
Cceleee(/C=C2(C)(C)[C@]2(0)Cn2cnen2)cc1O

Nclen[nH]e(=0)c1Cl
CNC(=O)clce(Br)[nH]nl
CO/N=C(/C1=NOCCOI1)clcccec1Oclnenc(O)c1F

0=C(0)clcne(O)ec 1 C(F)(F)F
CCCnlc(=0)[nH]c2cce(Iec2c1=0
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244
245
246
247
249
250
251
252

253

254
255
256
257
258
259
260
263
264
266
267
268
269
270
273
274
276
278
279
280
282
285
287
288
289
290
291
292
294
296
298
303
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324
326
331
332

2383.htm

1095.htm
1059.htm
918.htm

3157.htm

9.htm

10.htm
11.htm
12.htm

819.htm

14.htm
15.htm
16.htm

2636.htm

17.htm
19.htm
20.htm
21.htm
22.htm
2017.htm
2016.htm
28.htm
1668.htm
1137.htm
30.htm
1287 .htm
39.htm
41.htm
43.htm
49.htm
52.htm
58.htm
1010.htm
60.htm
1697.htm
63.htm
66.htm
67.htm
1552.htm
68.htm
69.htm
70.htm
72.htm
952.htm
1475.htm
704.htm
78.htm
1018.htm
84.htm
1250.htm
89.htm
92.htm
93.htm
95.htm
96.htm
1061.htm
101.htm
104.htm
115.htm
116.htm

7-amino-5-ethyl(1,2,4)triazolo(1,5-a)pyrimidin-6-
carboxylic acid
7-chloro-3-(1H-imidazol-1-yl)-1,2,4-benzotriazine
7-chloro-3,8-quinoline dicarboxylic acid
8-(2,6-diethyl-4-methylphenyl)-9-hydroxy-
1H,2H,4H,5H,7H-pyrazolo[1,2-d][1,4,5]oxadiazepin-7-
one

S—Ihia—l,3,6,1Ofletra\azatricyx:lo[7.3.0.03 ,7 ]dodeca —
6,9 — diene — 2 — thione

Acephate

Acequinocyl

Acetamiprid

Acetochlor

Acifluorfen

Acifluorfen-sodium

Aclonifen

Acrinathrin
Afidopyropen

Alachlor
Aldicarb
Aldicarb sulfone
Aldrin

Allethrin
Alpha-pinene
Alpha-terpinoline
Amidosulfuron
Aminocyclopyrachlor
Amisulbrom
Anmitraz
Ampropylfos
Anilazine
Anthraquinone
Atrazine
Azimsulfuron
Aziprotryne
Beflubutamid
Benalaxyl-M
Benazolin
Bencarbazone
Benfuracarb
Benomyl
Benoxacor
Bensulfuron
Bensulfuron-methyl
Bensulide
Bensultap
Benthiavalicarb
Benzaldehyde
Benzoic acid
Bifenox acid
Bifenthrin
Bistrifluron
Bitertanol
Bixafen
Bromadiolone
Bromofenoxim
Bromophos
Bromopropylate
Bromoxynil
Bromoxynil heptanoate
Butachlor
Butralin
Carbaryl

Carbendazim

CCclne2nenn2¢(N)c1C(=0)O

Clclcee2ne(-n3cenc3)nnc2cel
0=C(0)clenc2e(C(=0)0)c(Cl)cec2el
CCclee(C)ec(CC)el-c1e(0)n2n(c1=0)CCOCC2

S=CIN2CCN=C2SC2=NCCN12

COP(=0)(NC(C)=0)SC
CCCCCCCCCCCCC1=C(0C(C)=0)C(=0)c2cceec2Cl=0
CC(=NC#N)N(C)Cclcee(Clncl
CCOCN(C(=0)CCl)cle(C)ceecclCC
0=C(O)clce(Oc2eec(C(F)(F)F)cc2Cl)ecc1 [N+](=0)[O-]
0O=C([0-]clcc(Oc2cec(C(F)(F)F)cc2Cl)cec 1 [N+](=0)[O-]
Ncle([N+](=0)[0-])cee(Oc2eccec2)c1Cl
CCI1(C)C(C=CC(=0)OC(C(F)(F)F)C(F)(F)F)C1C(=0)OC(C#N)clccce
(Oc2cecee2)cl
CC1(COC(=0)C2CC2)C(OC(=0)C2CC2)CCC2(C)CICC(0)CI(C)Oc3ce(-
cdecencd)oc(=0)c3C(0)C21
CCcleeee(CC)eIN(COC)C(=0)CCl
CNC(=0)ON=CC(C)(C)SC
CNC(=0)ON=CC(C)(C)S(C)(=0)=0
CIC1=C(CI)C2(CIC3C4C=CC(C4)C3C1(CHC2(CHCI
C=CCC1=C(C)C(OC(=0)C2C(C=C(C)C)C2(C)O)CC1=0
CC1=CCC2CC1C2(C)C

CC1=CCC(=C(C)C)CC1
COclec(OC)nc(NC(=0)NS(=0)(=0)N(C)S(C)(=0)=0)n1
Nclne(C2CC2)ne(C(=0)0)c1Cl
Ccle(Br)e2ccc(F)ee2n1S(=0)(=0)c 1nen(S(=0)(=0)N(C)C)nl
Cclece(N=CN(C)C=Nc2cce(C)ec2C)c(C)el
CCC(N)P(=0)(0)O

CleInc(Cl)nc(Nc2eecec2Clnl

0O=Clc2cccec2C(=0)c2cccec2 ]

CCNcl1ne(Chne(NC(C)C)nl
COclce(0OC)nc(NC(=0)NS(=0)(=0)c2c(-c3nnn(C)n3)cnn2C)nl
CSclnc(N=[N+]=[N-])nc(NC(C)C)nl
CCC(Oclcec(F)e(C(F)(F)F)c1)C(=0)NCclcececl
COC(=0)C(C)N(C(=0)Cclcececl)ele(C)ececlC
0=C(0)Cnlc(=0)sc2ceee(Cl)c21
CCS(=0)(=0)Nclce(-n2ne(C(F)(F)F)n(C)c2=0)c(F)cc IC(N)=S
CCOC(=0)CCN(SN(C)C(=0)Oclececc2c10C(C)(C)C2)C(C)C
CCCCNC(=0)n1c(NC(=0)OC)nc2cccec21
CC1COc2cceecc2N1C(=0)C(CNCI
COclec(0OC)ne(NC(=0)NS(=0)(=0)Cc2cceec2C(=0)0)nl
COC(=0)clccccc1CS(=0)(=0)NC(=0)Nc1nc(OC)ec(OC)n1
CC(C)OP(=S)(OC(C)C)SCCNS(=0)(=0)clceceel
CN(C)C(CSS(=0)(=0)clececc1)CSS(=0)(=0)clececcl
CC(NC(=0)C(NC(=0)0)C(C)C)clnc2ecc(F)ee2sl
O=Cclcccecl

0=C(O)clcccecl

0=C(0)clce(Oc2ccc(Cl)ec2Clcee 1 [N+](=0)[O-]
Ccle(COC(=0)C2C(C=C(CHC(F)(F)F)C2(C)C)cceel-cleccecl
O=C(NC(=0)clc(F)ccec1F)Nelee(C(F)(F)F)ee(C(F)(F)F)c1Cl
CC(C)(C)C(0)C(Oclece(-c2cecec2)ecl)nlenenl
Cnlce(C(=0)Nc2cec(F)ec2-c2cec(Cl)e(Cl)e2)e(C(F)F)nl
O=cloc2cceec2e(0)c1C(CC(O)clece(-c2ece(Br)ec2)ecl)cleceecd
0=C1C(Br)=CC(=CNOc2ccc([N+](=0)[O-])cc2[N+](=0)[O-])C=C1Br
COP(=S)(0C)Oclce(Cle(Br)eclCl
CC(C)OC(=0)C(O)(clcee(Br)eel)clece(Br)ecl
N#Cclecc(Br)c(O)c(Br)cl
CCCCCCC(=0)Oclc(Br)cc(C#N)ee1Br
CCCCOCN(C(=0)CCl)cle(CC)ececlCC
CCC(C)Ncle([N+](=0)[0-)ee(C(C)(C)C)ec 1 [N+](=0)[0-]
CNC(=0)Oclccec2eccec]2

COC(=0)NcInc2cecec2[nH]1
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> 1000

1000
> 1000
> 1000

40

> 22974
> 1000
9
105.5
> 1800
1800
150
> 100

> 1000

386.8
65
0.163
60
> 1000
> 1000
> 1000
> 1000
367
>87.5
1000
> 1000
1000
> 1000
79
> 1000

366
236
> 1000
> 1000
29
10.5
1000
> 1000
> 1000
> 1000

> 100
60
384

> 1000

>8.0

> 1000

> 1000

> 1000

>4.74

1300
>85
1000
45
45

0.515

> 1000
<4
5.4
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333
335
336
339
340
341
342
344
346
347
348
349
353
354
355
356
362
364
365

369
370
371
372
373
374
375
376
377
378
380
385
389
390
393
397
398
399
400
402
404
405

409
411
413
414
415

416
418
419
426
427
428
431
432

436
437
438
439
440
443
444

117.htm
121.htm
122.htm
3123.htm
127 htm
1138.htm
1293.htm
138.htm
140.htm
2131.htm
141.htm
1145.htm
150.htm
151.htm
153.htm
154.htm
162.htm
163.htm
2489.htm

164.htm
1416.htm
165.htm
166.htm
167.htm
168.htm
169.htm
3206.htm
3208.htm
170.htm
1153.htm
185.htm
188.htm
1143.htm
192.htm
193.htm
199.htm
200.htm
202.htm
203.htm
204.htm
1544 htm
206.htm
898.htm
1494 htm
2551.htm
208.htm
210.htm
703.htm

212.htm
214.htm
216.htm
223.htm
988.htm
227.htm
233.htm
333.htm
1179.htm
897.htm
237.htm
239.htm
241.htm
242 htm
2989.htm
246.htm

Carbetamide
Carbosulfan

Carboxin

Carvone
Chinomethionat
Chlorantraniliprole
Chlordecone
Chlorfenvinphos
Chlorflurenol
Chlorflurenol methyl
Chloridazon
Chlorimuron-ethyl
Chlorothalonil
Chlorotoluron
Chlorpropham
Chlorpyrifos
Cinidon-ethyl
Cinosulfuron
Cis-3-(2,5-dimethylphenyl)-3-hydroxy-8-methoxy-1-
azaspiro(4.5)decane-2,4-dione
Clethodim

Clodinafop
Clodinafop-propargyl
Clofencet

Clofentezine
Clomazone

Clopyralid

Clopyralid methyl
Clopyralid potassium
Cloquintocet-mexyl
Cloransulam-methyl
Cyanazine

Cycloate

Cyflumetofen
Cyfluthrin
Cyhalofop-butyl
Cyprodinil

Cyromazine
Daminozide

Dazomet

DDT
Demeton-O-methyl
Demeton-S-methyl
Desaminodiketo-metribuzin
Desethyl-terbuthylazine
Desmethoxy-metobromuron
Desmetryn
Diafenthiuron
Diazinecarboxylic acid, 2-(4-methoxy-(1,1-biphenyl)-3-
yl),1-methylethyl ester
Diazinon

Dichlobenil
Dichlofluanid

Dicofol
Didecyldimethylammonium chloride
Dienochlor
Difethialone
Diflovidazin
Diflufenzopyr
Diketo-metribuzin
Dimefuron
Dimethachlor
Dimethenamid-P
Dimethipin

Dimethyl phthalate

Dimoxystrobin

CCNC(=0)C(C)OC(=0)Nclcececl
CCCCN(CCCC)SN(C)C(=0)Oclceec2e10C(C)(C)C2
CC1=C(C(=0)Nc2cccec2)SCCO1

C=C(C)C1CC=C(C)C(=0)C1

Cclece2ne3sc(=0)sc3nc2el

CNC(=0)clee(Cl)ece(C)e INC(=0)clee(Br)nnl-clncceclCl
0=C1C2(CNHC3(CHCACHC(CI(CHC5(CHC3(CHCI(CHC5(CNHC24Cl
CCOP(=0)(0OCC)OC(=CCl)clcee(ClycclCl
0=C(0)C1(0O)c2cceee2-c2cee(Clce21
COC(=0)C1(0)c2ccecec2-c2cec(Clycc2l
Nclenn(-c2ccece2)e(=0)c1ClL
CCOC(=0)cleceeclS(=0)(=0)NC(=0)NcInc(Cl)ee(OC)nl
N#Cclc(Cl)e(Che(Clye(C#N)c1Cl
Celece(NC(=O)N(C)C)eclCl

CC(C)OC(=0O)Nclceee(Clyel
CCOP(=S)(OCC)Oc1nc(Cle(CleelCl
CCOC(=0)C(CNH=Cclcc(N2C(=0)C3=C(CCCC3)C2=0)ccclCl
COCCOclcececlS(=0)(=0)NC(=0)Nc1nc(OC)nc(OC)nl
COCI1CCC2(CCI)NC(=0)C(O)(clee(C)eeclC)C2=0

CCSC(C)CCICC(=0)C(C(CC)=NOCC=CCH=C(0)C1
CC(Oclcee(Oc2nee(Cl)ec2F)cel)C(=0)0
C#CCOC(=0)C(C)Oclcee(Oc2nee(Cl)ee2F)ccl
CCclc(C(=0)0)c(=0)cnnl-clecec(Clyecl
Clcleceeel-clnne(-c2ccecc2Clnnl
CC1(C)CON(Cc2cceec2CC1=0

0O=C(O)clnc(Cl)ccclCl

COC(=0)c1nc(ClyceclCl

O=C([O-])cInc(Cl)ccelCl
CCCCCC(C)OC(=0)COclcee(Cl)c2ecenc12
CCOclnc(F)ee2ne(S(=0)(=0)Ne3ce(Cl)ceee3C(=0)0C)nn12
CCNclne(Chne(NC(C)(C)C#N)nl
CCSC(=0)N(CC)C1CcCCCCl
COCCOC(=0)C(C#N)(C(=0)clccccc 1 C(F)(F)F)cleee(C(C)(C)C)ecl
CC1(C)C(C=C(CHCHC1C(=0)OC(C#N)cleee(F)e(Oc2eccee2)cl
CCCCOC(=0)C(C)Oclecce(Oc2cec(C#N)ce2F)ccl
Cclee(C2CC2)ne(Ne2eccee2)nl

Nelne(N)ne(NC2CC2)nl

CN(C)NC(=0)CCC(=0)0

CNICSC(=S)N(C)C1
Clelcee(C(c2ece(Cl)ec2)C(CI)(CIHCl)ecl
CCSCCOP(=S5)(0C)0C

CCSCCSP(=0)(0C)0C

CC(C)(C)clnnc(O)nclO

CC(C)(C)Nelne(Chne(=N)[nH]1

CN=C(O)Nclcce(Br)ecl

CNclne(NC(C)C)ne(SC)nl
CC(C)clee(Oc2ecece2)ec(C(C)C)e INC(=S)NC(C)(C)C
COclcec(-c2cceee2)ec1CC(C)OC(=0)clecennl

CCOP(=S)(OCC)Oclce(C)ne(C(C)C)nl

N#Ccle(Cl)eeeelCl

CN(C)S(=0)(=0)N(SC(F)(CD)Cl)cleceeel
OC(clcee(Cl)eel)(clece(Clec1)C(CI)(CHCL
CCCCCCCCCCIN+](C)(C)ycceeececece
CIC1=C(CHC(CI)(C2(CHC(CH=C(CHC(CH=C2CHC(CH=CICI
O=c1c(C2CC(c3cce(-cdeec(Br)eed)ece3)Ce3ceccec32)c(0)sc2eccec 2
Fclccee(F)cl-clnne(-c2cccec2Cl)nnl
CC(=NNC(=0O)Nclce(F)ee(F)el)clnceee1C(=0)O
CC(C)(C)clnnc(O)n(N)c1=0
CN(C)C(=0)Nclcee(-n2ne(C(C)(C)Coc2=0)c(Cl)cl
COCCN(C(=0)CCl)cle(C)eceelC
COCC(C)N(C(=0)CClcle(C)esclC
CC1=C(C)S(=0)(=0)CCS1(=0)=0
COC(=0O)clcecec1C(=0)0C
CNC(=0)C(=NOC)clceceec1COclee(C)eeclC
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660
4.8
> 250
> 1000
1000
> 1000
105
130
> 1350
1350
> 1000
4050
268.5
> 1000
132
129
> 1000
1000
> 1000

65
197
197
> 1000
>215
78
> 1000
> 1000
> 1000
> 1000
859
600
250
> 1000
> 1000
> 1000
192
> 1000
> 1000
6.5
> 1000
> 250
> 250
> 1000
> 120
> 1000
160
1000
92.5

65
135
890
43.1
> 1000
> 1000
> 1000
1000
> 1000
> 1000
300
70
294.4
102
> 3160
23.65
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445
446
447
448
449
450
451

511
514
517
519
523
524
529
533
537
539
541
542
544
545
550
551
553
554
555
557
558

561
563
565

3236.htm
3237.htm
1195.htm
2567.htm
1541.htm
257.htm
258.htm
3253.htm
263.htm
266.htm
268.htm
269.htm
271.htm
278.htm
279.htm
281.htm
1337.htm
283.htm
284.htm
1056.htm
287.htm
289.htm
791.htm
790.htm
291.htm
292.htm
293.htm
296.htm
299.htm
1183.htm
1213.htm
1004.htm
305.htm
306.htm
309.htm
310.htm
1174.htm
318.htm
319.htm
321.htm
322.htm
687.htm
326.htm
328.htm
2780.htm
2792.htm
3249.htm
1362.htm
2620.htm
345.htm
347.htm
348.htm
349.htm
351.htm
1499.htm
815.htm
814.htm
355.htm
356.htm
357.htm
2933.htm
361.htm
364.htm
366.htm
367.htm
371.htm

Dinocap 4
Dinocap 6
Dinotefuran
Diofenolan
Diquat
Disulfoton
Dithianon

DNOC potassium
Dodine

Endrin

EPTC
Esfenvalerate
Ethalfluralin
Ethofumesate
Ethoprophos
Ethoxysulfuron
Ethylenediamine tetraacetic acid
Etofenprox
Etoxazole
Etridiazole acid
Famoxadone
Fenamidone
Fenamiphos sulfone
Fenamiphos sulfoxide
Fenarimol
Fenazaquin
Fenbuconazole
Fenclorim
Fenitrothion
Fenobucarb
Fenoxanil
Fenoxaprop-P
Fenpiclonil
Fenpropathrin
Fenpyroximate
Fenthion
Fentrazamide
Flamprop-M-isopropyl
Flazasulfuron
Flonicamid
Florasulam
Fluacrypyrim
Fluazolate
Flucycloxuron
Fluenetil
Flufenprox
Fluindapyr
Fluopyram
Flupyradifurone
Fluridone
Fluroxypyr
Flurprimidol
Flurtamone
Flusulfamide
Fluthiacet methyl
FOE oxalate
FOE sulphonic acid
Fomesafen
Fonofos
Foramsulfuron
Formetanate hydrochloride
Formothion
Fosthiazate
Furalaxyl
Furathiocarb

Gibberellic acid

C/C=C/C(=0)0c1c([N+](=0)[O-])cc(CCCCCC(C)C)eccl [N+](=0)[O-]
C/C=C/C(=0)0c1¢(CCCCCC(C)C)ec(IN+](=0)[0-])cc1 [N+](=0)[O-]
CN=C(NCCICCOCI)N[N+](=0)[O-]
CCC10CC(COc2cce(0Oc3ceceee3)ec2)01
clec[n+]2¢(cl)-clcece[n+]1CC2

CCOP(=S)(OCC)SCCSCC

N#Cclsc2c(=0)c3cccce3c(=0)c=2sc ICH#N
Celee([N+](=0)[O-])cc(IN+](=0)[O-])c1[O-]
CCCCCCCCCCCCN=C(N)N
CIC1=C(CI)C2(C1)C3C4CC(C50C45)C3C1(CHC2(CNHCI
CCCN(CCC)C(=0)SCC
CC(C)C(C(=0)OC(C#N)clceece(Oc2ceecec2)cl)eleec(Clyecl
C=C(C)CN(CCO)c1c(IN+](=0)[O-])cc(C(F)(F)F)cc1 [N+](=0)[O-]
CCOC10c2ccc(0S(C)(=0)=0)cc2C1(C)C
CCCSP(=0)(0CC)sccC
CCOcleceec10S(=0)(=0)NC(=0)Nc1nc(OC)cc(OC)n1
0=C(0O)CN(CCN(CC(=0)0)CC(=0)0)CC(=0)0
CCOclece(C(C)(C)COCc2cece(Oc3cecec3)e2)ecl
CCOclec(C(C)(C)C)eec1C1COC(c2c(F)ecec2F)=N1
CCOCI1=NC(=NS1)C(0)=0
CC1(c2cee(Oc3ccecee3)ec2)OC(=0)N(Ne2ceecec2)C1=0
CSC1=NC(C)(c2ccecc2)C(=0)NINcleceecl
CCOP(=0)(NC(C)C)Oclecee(S(C)(=0)=0)c(C)cl
CCOP(=0)(NC(C)C)Oclecee(S(C)=0)c(C)cl
OC(clcee(Clyecl)(clenencl)cleccec]Cl
CC(C)(C)cleee(CCOc2nenc3cecece23)ecel
N#CC(CCclcee(Cl)ecl)(Cnlenenl)eleeecel
Cleclee(Clne(-c2cceee2)nl
COP(=S)(0C)Oclccc([N+](=0)[O-])c(C)el
CCC(C)clceecec10C(=0)NC
CC(Ocleee(Chec1CHC(=0)NC(C)(CHN)C(C)C
CC(Oclcee(0Oc2ne3cece(Cl)cc302)ccl)C(=0)0
N#Cclc[nH]ccl-cleecee(Cl)clCl
CC1(C)C(C(=0)OC(C#N)c2ccee(Oc3eccee3)c2)C1(C)C
Cclnn(C)c(Oc2cceec2)c1C=NOCclcec(C(=0)OC(C)(C)C)ecl
COP(=S)(0C)Oclece(SC)e(C)el
CCN(C(=0O)n1nnn(-c2cceec2Cl)c1=0)C1CCCCC1
CC(C)OC(=0)C(C)N(C(=0)clcccecl)elece(F)e(Clyel
COclcc(OC)nc(NC(=0)NS(=0)(=0)c2ncecc2C(F)(F)F)nl
N#CCNC(=O)clencec1 C(F)(F)F
COclnce(F)c2ne(S(=0)(=0)Nc3c(F)cecc3F)nn12
COC=C(C(=0)OC)clccecc1COclec(C(F)(F)F)nc(OC(C)C)nl
CC(C)OC(=0)clce(-c2nn(C)c(C(F)(F)F)c2Br)c(F)ec1Cl
0O=C(NC(=0)clc(F)ccec1 F)Neleee(CON=C(c2cce(Cl)ec2)C2CC2)ccl
0O=C(Cclcce(-c2cccee2)ccl)OCCF
CCOclecec(C(COCc2cccc(Oc3cec(Clyee3)c2)C(F)(F)F)cecl
CCI1CC(C)(C)c2c(F)cece(N=C(0)c3en(C)nc3C(F)F)c21
O=C(NCCclnce(C(F)(F)F)cc1Cl)cleccec1C(F)(F)F
0O=C1C=C(N(Cc2ccc(Cl)nc2)CC(F)F)CO1
Cnlce(-c2cceee2)e(=0)c(-c2ccce(C(F)(F)F)c2)cl
Ncle(Che(Fne(OCC(=0)0)c1Cl
CC(C)C(0O)(clece(OC(F)(F)F)ccl)clenencl
CNC1=C(c2ccce(C(F)(F)F)c2)C(=0)C(c2cecee2)01
O=[N+]([O-])clcce(NS(=0)(=0)c2ccc(Cl)e(C(F)(F)F)c2)c(Cl)el
COC(=0)CSclec(N=c2s¢(=0)n3n2CCCC3)c(F)cclCl
CC(C)N(C(=0)C(=0)O)clcce(F)eel
CC(C)N(C(=0)CS(=0)(=0)0)clcec(F)ecl
CS(=0)(=0)NC(=0)clce(Oc2cec(C(F)(F)F)cc2Cl)cce 1 [N+](=0)[O-]
CCOP(=S)(CC)Sclcceeel
COclec(OC)nc(NC(=0)NS(=0)(=0)c2cc(NC=0)ccc2C(=0)N(C)C)nl
CNC(=0)Oclcece(N=CN(C)C)cl
COP(=S)(OC)SCC(=0)N(C)C=0
CCOP(=0)(SC(C)CC)NICCSC1=0
COC(=0)C(C)N(C(=0)clcccol)cle(C)eeecclC
CCCCOC(=0)N(C)SN(C)C(=0)Oclceec2c10C(C)(C)C2
C=CI1CC23CC1(0)CCC2C12C=CC(0)C(C)(C(=0)01)C2C3C(=0)0
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> 1000
134
39.6
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>24.6
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235
>25
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1000
> 250
>13.25
> 100
62.5
231
10.7
71
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100
184
347
375
> 1000
1000
>15.75
> 1000
> 1320
23
> 1170
1000
> 1000
> 1000
> 1000
> 1000
185.6
102.6
>64.8
164
> 1800

948
> 1000
> 1000

1000

218

453

1048

157.7
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100
> 1250
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596
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605
606
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619
621
626
628
630
631
632
634
637
639
642
644
645
646
647
648
652
653
654
655
656
657
659

660

661

663

665

1671.htm
372.htm
373.htm
3107.htm
374.htm
375.htm
1117.htm
377.htm
846.htm
382.htm
383.htm
385.htm
390.htm
1542.htm
391.htm
393.htm
394.htm
1026.htm
397.htm
1663.htm
1554.htm
402.htm
1063.htm
1140.htm
404.htm
405.htm
1184.htm
2149.htm
408.htm
409.htm
412.htm
2440.htm
2195.htm
417.htm
421.htm
2628.htm
427.htm
1124.htm
428.htm
432.htm
752.htm
1539.htm
442 htm
444 htm
446.htm
1498.htm
448.htm
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1649.htm
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2801.htm

1007.htm

943.htm
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Gibberellins
Glufosinate-ammonium
Glyphosate
Guadipyr

Guazatine
Halfenprox
Halosulfuron-methyl
Haloxyfop-P
Heptachlor epoxide
Hexaconazole
Hexaflumuron
Hexythiazox
Imazalil
Imazamethabenz
Imazamethabenz-methyl
Imazapyr

Imazaquin
Imibenconazole
Imidacloprid
Indaziflam
Iodosulfuron

Toxynil

Toxynil octanoate
Ipconazole
Iprovalicarb
Isazofos

Isoprocarb

Isopropyl 4,5-diethoxy-2-nitrocarbanilate

Isoprothiolane
Isoproturon
Isoxaflutole
Jasmonic acid
Kasugamycin
Lenacil
Malathion
Mandestrobin
MCPA
MCPA-thioethyl
MCPB
Mefenacet
Melamine
Mepiquat
Mesotrione
Metalaxyl
Metaldehyde
Metamifop
Metamitron
Metazachlor
Methamidophos
Methidathion
Methiocarb
Methiocarb sulfoxide
Methiozolin
Methomyl
methyl

[({ [(methoxycarbonyl)[4-(trifluoromethoxy)

phenyl]amino]carbonyl }amino)imino]-2,3-dihydro-

1H-indene-2-carboxylate

Methyl 2-((4-hydroxy-6-methoxypyrimidin-2-yl)amino)-

6-(trifluoromethyl)nicotinate

Methyl

(((methylamino)carbonyl)oxy)-2-oxoethanimidothioate
Methyl N-(2((1-(4-chlorophenyl)-1H-pyrazol-3-
yDoxymethyl) phenyl)carbamate
Methyl-7-chloro-2,5-dihydro-2-

(1Z)-5-chloro-2-hydroxy-1-

2-(dimethylamino)-N-

C=C1CC23CC1CCC2C12CCC(0)C(C)(C(=0)01)C2C3C(=0)0
CP(0)(=0)CCC(N)C(0)=0

0=C(O)CNCP(=0)(0)O
CCCCC=NN(Ccleee(Chnel)C(N)=N[N+](=0)[O-]
NC(N)=NCCCCCCCCNCCCCCCCCN=C(N)N
CC(C)(COCclecee(Oc2ececc2)cl)elecc(OC(F)(F)Br)ecl
COC(=0)c1c(Chnn(C)c1S(=0)(=0)NC(=0)Nc1nc(OC)ec(OC)nl
CC(Oclcee(Oc2nee(C(F)(F)F)ee2Clec1)C(=0)0
CIC1=C(CIC2(CHC3C40C4C(CHC3CI(CHC2(CNHCI
CCCCC(O)(Cnlenenl)clcee(Cl)eclCl

O=C(NC(=0)clc(F)ccce 1 F)Nelee(Che(OC(F)(F)C(F)F)e(Cl)el
CC1C(c2cce(Cl)ee2)SC(=0)N1C(=0)NC1CCCCC1
C=CCOC(Cnlcencl)cleee(ClyeelCl
Celeee(C(=0)0)c(C2=NC(C)(C(C)C)C(=0)N2)cl
COC(=0)cleec(C)ec1C1=NC(=0)C(C)(C(C)C)N1
CC(C)C1(C)N=C(c2nccec2C(=0)O)NC1=0
CC(C)C1(C)N=C(c2nc3cceee3cc2C(=0)O)NC1=0
Clecleee(CSC(Cn2enen2)=Nc2cce(Cl)ee2Cl)ecl
O=[N+]([O-])NC1=NCCNICclcce(Clncl
Ccleee2e(c1)C(Nelne(N)ne(C(C)F)nl)C(C)C2
COc1nc(C)ne(NC(=0)NS(=0)(=0)c2cc(I)ccc2C(=0)0)n1
N#Cclce(I)e(O)c(I)cl

CCCCCCCC(=0)Ocle(Iec(CH#N)cell
CC(C)CICCC(Cc2cec(Clyec2)C1(0O)Cnlenenl
Cclece(C(C)NC(=0)C(NC(=0)OC(C)C)C(C)C)ccl
CCOP(=S)(OCC)Oc1nc(Chn(C(C)C)nl
CNC(=0)Oclcecec1C(C)C
CCOclec(NC(=0)OC(C)C)e([N+](=0)[O-])cc10CC
CC(C)OC(=0)C(C(=0)OC(C)C)=C1SCCS1
CC(C)cleee(NC(=0)N(C)C)cel
CS(=0)(=0)clec(C(F)(F)F)eec1C(=0)clenoc1C1CCl
CCC=CCCIC(=0)CCCICC(=0)O0
CC10C(0C2C(0)C(0)C(0)C(0)C20)C(N)CCIN=C(N)C(=0)O
O=c1[nH]c2¢(c(=0)n1C1CCCCC1)CCC2
CCOC(=0)CC(SP(=S)(0C)OC)C(=0)0CC
CNC(=0)C(0C)clcecec1COclee(C)eeclC
Cclee(Clyeec10CC(=0)0

CCSC(=0)COclcce(ClycclC

Cclee(Cl)ece10CCCC(=0)0
CN(C(=0)COclnc2ccece2sl)cleccecl

Nclne(N)nc(N)nl

C[N+]1(C)CCCCCl
CS(=0)(=0)clcec(C(=0)C2C(=0)CCCC2=0)c([N+](=0)[O-])cl
COCC(=0)N(clc(C)eeec1C)C(C)C(=0)0C
CC10C(C)OC(C)OC(C)01
CC(Oclcee(Oc2ne3cce(Cl)ec302)ccl)C(=0)N(C)clececc IF
Cclnne(-c2cccec2)e(=0)nIN
Cclecee(C)ecIN(Cnlceenl)C(=0)CCl

COP(N)(=0)SC

COc1nn(CSP(=S)(0OC)OC)c(=0)s1
CNC(=0)Oclce(C)e(SC)e(C)el
CNC(=0)Oclec(C)e(S(C)=0)c(C)el
Ccleesc1C1=NOC(C)(COCc2c(F)cecc2F)C1
CNC(=0)ON=C(C)SC
COC(=0)N(C(0)=N/N=C1/c2ccc(Cl)cc2CC1(0)C(=0)OC)clecc(OC(F)(F)F)cel

COC(=0)clcec(C(F)(F)F)nc1Nc1nc(O)cc(OC)nl

CSC(=NO)C(=0)N(C)C

COC(=0)Nclcecec1COcleen(-c2cec(Clycc2)nl

COC(=0)[C@@]12Cc3cc(Cl)eec3C1=NN(C(=0)Nclcec(OC(F)(F)F)ec1)CO2

(((trifluoromethoxy)phenyl)amino)carbonyl(indeno(1,3,4)oxadiazine-

4a(3H)-carboxylate
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> 1250
> 1000
> 5600
100
3420
218
> 1000
415

414
880
>52.5
271
>123
>123
133
>235
> 1000
10.7
> 1000
> 1000
> 60
> 60
298.8
> 1000
>0.714
>2.82
28.8
>91.95
> 1000
> 1000
> 1000
> 1000
> 1000
306
84
325
140.5
>263
1000
> 1000
>3195
> 2000
> 1000
> 1000
1000
914
500
34
5.6
1322
78
> 1000
19
> 1000

> 1000

> 1000

1000

> 1000
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670
671
672
675
676
678
679
680
681
682
683

687

689

690
691

692

693

694
696

699

701

703

705
708
709
710
712
713
715

717
718
719

720

725
726
727
728
729
730
732
734
735
736
737

739

740

741
742

1211.htm
466.htm
467.htm
1555.htm
470.htm
1111.htm
475.htm
478.htm
2123.htm
2124.htm
1483.htm

985.htm

1076.htm

1489.htm
810.htm

809.htm

1044.htm

1417.htm
1426.htm

2145.htm

1606.htm

823.htm

808.htm
1008.htm
1081.htm
1240.htm
912.htm
1057.htm
2479.htm

1312.htm
2666.htm
744 htm

1448.htm

484 htm
1612.htm
1422.htm
1064.htm
1410.htm
3045.htm
1407.htm
2560.htm
487.htm
1355.htm
2607.htm

981.htm

3141.htm

936.htm
492 htm

Metominostrobin

Metosulam

Metoxuron

Metsulfuron

Metsulfuron-methyl

Monocrotophos

Monolinuron

Myclobutanil

Myristyl acetate

Myristyl alcohol
N-(((aminoiminomethyl)amino)carbonyl)- 1-methyl-4-(2-
methyl-2H-tetrazol-5-yl)-1H-pyrazole-5-sulphonamide
N-((N-carbamoylcarbamimidoyl)carbamoy1)-2-
chlorobenzenesulfonamide
N-(2,6-dichloro-3-methylphenyl)-5-hydroxy-7-methoxy-
[1,2,4]triazolo[1,5-a]pyrimidine-2-sulfonamide
N-(2,6-difluorobenzoyl)-4-tert-butyl-2-ethoxybenzamine
N-(2,6-difluorophenyl)-5-aminosulfonyl-1H-1,2,4-
triazole-3-carboxylic acid
N-(2,6-difluorophenyl)-8-fluoro-5-
hydroxy(1,2,4)triazolo(1,5-c)pyrimidine-2-sulfonamide
N-(2,6-dimethylphenyl)-N-(2-methoxyethyl)oxalamic
acid

N-(2-chlorothiazol-5-ylmethyl)-N-nitroguanidine
N-(3-(1-ethyl-1-methyl-2-oxypropyl)isoxazol-5-y1)-2,6-
dimethoxybenzamide
N-(3-amino-4-ethyl-4-methyl-2-hexenoyl)-2,6-
dimethoxybenzamide
N-(4-(2-chloro-4-(trifuoromethyl)phenoxy)-2-
fluorophenyl) urea
N-(4,6-dimethoxypyrimidine-2-yl)-N-(3-
methoxycarbonyl-6-trifluoromethylpyridine-2-yl)-amine
N-(4-trifluoromethyl-nicotinoyl)glycinamide
N,N-dimethyloxamic acid

N,N-bis-desmethyl triazine amine
N,N-dimethyl-2-sulfamoylpyridine-3-carboxamide
N-[(4-chlorophenyl)methyl]-N-cyclopentylformamide
N-[2-Chloro-4-(trifluoromethyl)phenyl]valine
N-{6-chloro-7-hydroxy-5-methoxy-
[1,2,4]triazolo[1,5-a]pyrimidin-2-yl}-2-methoxy-4-
(trifluoromethyl)pyridine-3-sulfonamide

Naphthalene

Napropamide-M
N-cyclopropylmethoxy-2,3-difluoro-6-
trifluoromethylbenzamidine

N-demethylated spinosyn D

Nicosulfuron

Nitenpyram

Nitrofen

Nitrothal isopropyl
N-malonyl-N-2,6-xylyl-DL-alanine

N-methyl bentazone
N-methyl(6-chloro-3-pyridyl)methylamine
Nornicotine

Novaluron

Noviflumuron
N-tert-butyl-N’-(4,5-dimethyl-3,4-dihydro-2H-1-
benzopyran-6-carbonyl)-3,5-dimethylbenzohydrazide
0O-(2,6-dichloro-4-methylphenyl) O-methyl O-hydrogen
phosphorothioate

O,P’-DDT

O-desmethyl triasulfuron

Omethoate

CNC(=0)C(=NOC)clceeecelOclececel
COclce(0C)N2ne(S(=0)(=0)Nc3c(Clycee(C)e3Clne2nl
COclcec(NC(=0)N(C)C)celCl
COc1nc(C)nc(NC(=0)NS(=0)(=0)c2cccec2C(=0)O)nl
COC(=0)clcececlS(=0)(=0)NC(=0)Nc1nc(C)nc(OC)nl
CNC(=0)/C=C()OP(=0)(0C)OC
CON(C)C(=0)Nclcee(Clyeel
CCCCC(C#N)(Cnlcnenl)cleee(Clyeel
CCCCCCCCCCCCCCOoC(C)=0
Cccceceeccccceccecco
Cnlnnc(-c2enn(C)c2S(=0)(=0)NC(=0)NC=NN)n1

N=C(NC(N)=0)NC(=O)NS(=0)(=0)clcccccl1Cl

COclce(=0)nc2ne(S(=0)(=0)Nc3c(Cl)cee(C)e3Cl)[nHIn12

CCOclee(C(C)(C)C)ececIN=C(O)clc(F)ceeclF
NS(=0)(=0)c1nc(C(=0)O)nnl-cle(F)cccclF

0=S(=0)(Nclc(F)cceelF)clnc2e(F)enc(O)n2nl

COCCN(C(=0)C(=0)0)cl¢(C)ceec]C

N=C(NCclenc(Cl)s1)N[N+](=0)[O-]
CCC(C)(clcc(NC(=0)c2¢(0C)cccec20C)on1)C(C)O

CCC(C)(CC)C(N)=CC(=0)NC(=0)c1c(OC)ccec10C

NC(=0)Nclcce(Oc2cec(C(F)(F)F)cc2Cl)cclF

COC(=0)clcec(C(F)(F)F)nc1NcInc(OC)ce(OC)n1

NCC(=0)NC(=O)clencec C(F)(F)F

CN(C)C(=0)C(0)=0

CN(C)c1ne(OCC(F)(F)F)ne(N(C)C)nl
CN(C)C(=0)clceenc1S(N)(=0)=0

Clcleee(CNC2CCCC2)ccel
CC(O)[C@H](Nclcee(C(F)(F)F)ee1ICHC(=0)0
COc1nc2nc(=NS(=0)(=0)c3c(C(F)(F)F)cenc30C)[nH]n2¢(0)c1Cl

cleec2eccec2el
CCN(CC)C(=0)C(C)Oclccec2eecec]2
N=C(NOCCI1CC1)clc(C(F)(F)F)cec(F)c1F

CC[C@H]ICCC[C@H](O[C@H]2CC[C@H](N)[C@ @H](C)02)[C@ @H]

(C)C(=0)C2=C[C@H]3[C@ @H]4C[C@H](O[C@ @H]50[C@ @H](C)[C@H]

(0C)[C@ @H](OC)[C@H]50C)C[C@H]4C(C)=C
[C@H]3[C@@H]2CC(=0)01
COclec(OC)nc(NC(=0)NS(=0)(=0)c2nceec2C(=0)N(C)C)nl
CCN(Ccleee(Chncl)C(=C[N+](=0)[O-])NC
O=[N+]([O-])clece(Oc2cec(Clycc2Clyccl
CC(C)OC(=0)clec(C(=0)OC(C)C)ec(IN+](=0)[O-])cl
Cclecec(C)c IN(C(=0)CC(=0)0)C(C)C(=0)0
CC(C)NIC(=0)c2ccece2N(C)S1(=0)=0

CNCclcee(Clnel

clence(C2CCCN2)cl

O=C(NC(=0)clc(F)ccee 1 F)Neleec(OC(F)(F)C(F)OC(F)(F)F)e(Cl)el
0O=C(NC(=0)clc(F)ccec1F)Nelee(Cle(OC(F)(F)C(F)C(F)(F)F)c(Cl)c1F
Celee(C)ee(C(=0)N(N=C(0)c2cce3e(c2C)C(C)CCO3)C(C)(C)C)el

COP(0)(=S)Oclc(Clee(C)eclCl
Cleleee(C(c2ececc2CIC(CL(CCleel

Cclnc(0)nc(N=C(O)NS(=0)(=0)c2ccccc20CCCln1
CNC(=0)CSP(=0)(0C)OC
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35
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> 1000
> 1000
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> 1000

> 1000

>9.8
>0.1

> 1120

> 1000

970
520

> 1000

500

> 1000

> 100
> 1000
865
> 1000
1000
85
> 1000

> 2730
122.02
>139.5

1000

> 1000
322
>38.0
1200
> 1000
> 1000
> 1000
> 10
> 1000
> 10000
> 1000

100

> 1000

> 1000
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1135.htm
495.htm
497.htm
499.htm
2618.htm
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3105.htm
2018.htm
506.htm
507.htm
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1655.htm
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949.htm
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1622.htm
537.htm
1202.htm
1028.htm
1719.htm
539.htm
540.htm
542.htm
543.htm
547.htm
551.htm
929.htm
556.htm
557.htm
558.htm
559.htm
3086.htm
562.htm
564.htm
1558.htm
1236.htm
2533.htm
568.htm
2534.htm
2532.htm
569.htm
570.htm
571.htm
2481.htm
572.htm
573.htm
1133.htm
576.htm
578.htm
579.htm
924.htm
586.htm
1244 htm

Orthosulfamuron
Oxadiargyl
Oxadixyl
Oxasulfuron
Oxathiapiprolin
Oxydemeton-methyl
Oxyfluorfen
Paichongding
Para-cymene
Parathion-ethyl
Parathion-methyl
Pencycuron
Penflufen
Penoxsulam
Pentachloroaniline
Pentachlorophenol
Permethrin
Pethoxamid
Phenmedipham
Phorate

Phosalone
Phosmet

Phoxim

Phthalide
Picloram
Piperophos
Pretilachlor
Primisulfuron
Primisulfuron methyl
Procymidone
Prodiamine
Profoxydim
Prohexadione
Prohexadione-calcium
Promecarb
Prometryn
Propachlor
Propargite
Propiconazole
Propylene urea
Propyzamide
Prosulfocarb
Prosulfuron
Prothioconazole
Pydiflumetofen
Pymetrozine
Pyraclostrobin
Pyraflufen
Pyrasulfotole
Pyrethrins
Pyrethrins
Pyrethrins
Pyrethrins
Pyridaben
Pyridafenthion
Pyridate

Pyridine sulfonamide
Pyrifenox
Pyrimethanil
Pyroxsulam
Quinalphos
Quinmerac
Quinoclamine
quinoxaline-2,3-diol
Rimsulfuron

Saflufenacil

COclee(0OC)ne(NC(=0)NS(=0)(=0)Nc2cceec2C(=0)N(C)C)nl
C#CCOclce(-n2nc(C(C)(C)C)oc2=0)c(Cl)cc1Cl
COCC(=0)N(cle(C)ececcIC)NICCOCI=0
Celee(C)ne(NC(=0)NS(=0)(=0)c2cccec2C(=0)0C2COC2)n1

Celee(C(F)(F)F)nn1 CC(=0)N1CCC(c2ne(C3=NOC(c4e(F)ccccdF)C3)cs2)CC

CCS(=0)CCSP(=0)(0C)OC
CCOclce(Oc2eec(C(F)(F)F)cc2Cleec1 [N+](=0)[O-]
CCCOCICC(C)C(IN+](=0)[O-])=C2N(Cc3ccc(Cl)nc3)CCN21
Celeee(C(C)C)ecl

CCOP(=S)(OCC)Oclccc([N+](=0)[O-])ccl
COP(=S)(0OC)Oclcec([N+](=0)[O-])ccl
O=C(Nclcceecl)N(Celece(Cl)cel)C1CCCCL
Cclnn(C)c(F)c1C(=0)Nclcceec1C(C)CC(C)C
COclene(OC)N2ne(NS(=0)(=0)c3c(OCC(F)F)ccee3C(F)(F)F)ncl12
Ncle(Clhe(Che(Cle(ChelCl

Ocle(Che(Che(Che(ChelCl
CC1(C)C(C=C(CNHCNHC1C(=0)OCclceee(Oc2ecece2)cl
CCOCCN(C(=0)CCHC(=C(C)C)cleceeel
COC(=0)Nclccec(OC(=0)Nc2ecee(C)e2)cl
CCOP(=S)(0OCC)sCScC
CCOP(=S)(OCC)SCnlc(=0)oc2ce(Clycee2l
COP(=S)(OC)SCN1C(=0)c2ccccc2C1=0
CCOP(=S)(OCC)ON=C(C#N)clcceeel

0=C10Cc2ccccc21

Ncle(Clhe(Clhne(C(=0)0)c1Cl
CCCOP(=S)(OCCC)SCC(=0)N1CCCCCIC
CCCOCCN(C(=0)CCl)cle(CC)ececlCC
0=C(Nc1nc(OC(F)F)ec(OC(F)F)n1)NS(=0)(=0)clcceec1C(=0)0
COC(=0)clccceelS(=0)(=0)NC(=0)Nec1nc(OC(F)F)cc(OC(F)F)nl
CC12CC1(C)C(=0)N(clce(Clee(Cl)e1)C2=0
CCCN(CCC)cle([N+](=0)[O-]ec(C(F)(F)F)c(N)c1[N+](=0)[O-]
CCCC(NOCC(C)Oclcee(Clyecl)=C1C(=0)CC(C2CCCSC2)CC1=0
CCC(=0)C1C(=0)CC(C(=0)0)CC1=0
CCC(=0)[C-]1C(=0)CC(C(=0)0)CC1=0
CNC(=0)Oclece(C)ee(C(C)C)el

CSclnc(NC(C)C)ne(NC(C)C)nl

CC(C)N(C(=0)CCl)clcececl
C#CCOS(=0)OC1CCCCC10cleec(C(C)(C)C)ecl
CCCCI1COC(Cn2cnen2)(c2ece(Cl)ec2CO1

OC1=NCCCN1

C#CC(C)(C)NC(=0)clee(Chee(Clel
CCCN(CCC)C(=0)SCclececcl
COc1nc(C)nc(NC(=0)NS(=0)(=0)c2cceecc2CCC(F)(F)F)nl
OC(CclceceelCl)(Cnl[nH]enc1=S)C1(CI)CC1
CON(C(=0)clen(C)nclC(F)F)C(C)Cele(Chee(CheelCl
CC1=NNC(=0)N(N=Cc2cccnc2)Cl
COC(=0)N(OC)clececc1COcleen(-c2cce(Cl)ce2)nl
Cnlnc(-c2cc(OCC(=0)0)c(Cl)cc2F)e(Cl)c10C(F)F
Ccl[nH]n(C)c(=0)c1C(=0)clcec(C(F)(F)F)cc1S(C)(=0)=0
C=CC=CCC1=C(C)C(OC(=0)C2C(C=C(C)C(=0)0C)C2(C)C)CC1=0
C=CC=CCC1=C(C)C(OC(=0)C2C(C=C(C)C)C2(C)C)CC1=0
CC=CCC1=C(C)C(OC(=0)C2C(C=C(C)C(=0)0C)C2(C)C)CC1=0
CCC=CCCI1=C(C)C(OC(=0)C2C(C=C(C)C)C2(C)C)CC1=0
CC(C)(C)clece(CSe2enn(C(C)(C)C)e(=0)c2Cl)ecl
CCOP(=S)(0OCC)Oclcce(=0)n(-c2cccec2)nl
CCCCCCCCSC(=0)Oclce(Chnncl-cleeecel
NS(=0)(=O)clcececenl

CON=C(Cclccencl)cleee(Cl)eclCl

Cclee(C)ne(Ne2eecee2)nl
COclce(0C)N2nc(NS(=0)(=0)c3c(C(F)(F)F)cenc30C)nc2n1
CCOP(=S)(OCC)Oclcnec2ccece2nl
Cclence2e(C(=0)0)c(Clycec2el

NC1=C(C)C(=0)c2ccecec2C1=0

O=cl[nH]c2cceec2[nH]c1=0
CCS(=0)(=0)clccenclS(=0)(=0)NC(=0)Nc1nc(OC)ec(OC)nl

CC(C)N(C)S(=0)(=0)NC(=0)clce(-n2c(=0)cc(C(F)(F)F)n(C)c2=0)c(F)cc1Cl

42

> 1000
> 1000
1000
> 1000
> 1000
115
> 1000
>238.5
> 1000
> 267
40
> 1000
> 1000
> 1000
100
48
1440
316

20.8
22.5
52
>40.4
2000
> 4475
180
19.23
1000
100
> 1000
> 1000
> 1000
> 1000
> 1000
>8.81
153
218
378
686
> 1000
>173
71.8
> 1000
> 1000
> 1000
1098
567
> 1000
1000
23.7
23.7
23.7
23.7
19
>2.87
799
> 1000
733
313
> 10000
118.4
> 1000
> 125
500
> 1000
> 1000

mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline

mittetoksiline

mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline

mittetoksiline



850
852
853
854
860
861
866
867
870
871
873
874
876
877
879
881
883
884
885
886
888
890
891
893
894
895
897
898
899
900
901
902
903
904
905
907
908
909
911
913
914
916
917
920
921
923
925
926
928
929
933
936
937
938
939
944
945
946
947
949
950

Nr

2555.htm
592.htm
593.htm
1457.htm
1097 htm
1098.htm
598.htm
1119.htm
602.htm
1149.htm
1013.htm
1669.htm
610.htm
611.htm
613.htm
615.htm
617.htm
1118.htm
618.htm
619.htm
621.htm
624.htm
2012.htm
627.htm
1171.htm
629.htm
1445 .htm
1444 htm
631.htm
633.htm
1241.htm
972.htm
635.htm
1209.htm
636.htm
637.htm
2935.htm
640.htm
642.htm
645.htm
686.htm
646.htm
1282.htm
650.htm
651.htm
653.htm
1556.htm
655.htm
660.htm
661.htm
2668.htm
1557.htm
668.htm
669.htm
672.htm
675.htm
1659.htm
2601.htm
680.htm
1185.htm
685.htm

Silafluofen

Simazine

Sintofen
S-methoprene

Sodium o-nitrophenolate
Sodium p-nitrophenolate
Spiromesifen
Spirotetramat
Sulfluramid
Sulfometuron-methyl
Sulfosulfuron sulfonamide
Sulfoxaflor
Tebuconazole
Tebufenozide
Tebutam

Tecnazene

Tefluthrin
Tembotrione
Temephos
Tepraloxydim
Terbufos

Terbutryn
Terpinen-4-ol
Tetradifon
Thenylchlor
Thiabendazole
Thiacloprid sulfonic acid
Thiacloprid-amide
Thiamethoxam
Thiazopyr
Thiencarbazone-methyl
Thifensulfuron
Thifensulfuron-methyl
Thifluzamide
Thiobencarb
Thiodicarb
Thiophanate
Thiophanate-methyl
Thiram

Tolylfluanid
Topramezone
Tralkoxydim
Transfluthrin
Tri-allate

Triasulfuron
Triazophos
Tribenuron
Tribenuron-methyl
Tricyclazole
Tridemorph
Triflumezopyrim
Triflusulfuron
Triflusulfuron-methyl
Triforine
Trinexapac-ethyl
Uniconazole
Valifenalate

Verbutin

Vinclozolin

XMC

Zoxamide

CCOclece([Si](C)(C)CCCe2ccc(F)e(Oc3eceec3)e2)ecl
CCNcl1nc(Clne(NCC)nl
COCCOclceee2ele(=0)c(C(=0)0)nn2-clcce(Clyecl
COC(C)(C)CCCC(C)CC=CC(C)=CC(=0)0C(C)C
Oclcececl[N+]([O-])=0

Oclcee(ce)[N+]([O-))=0
Celee(C)e(C2=C(OC(=0)CC(C)(C)C)C3(CCCC3)0C2=0)c(C)cl
CCOC(=0)OC1=C(c2cc(C)ecc2C)C(=0)NC12CCC(OC)CC2
CCNS(=0)(=0)CE)E)CEF)CEF)CE)E)CEF)CE)F)CE)E)CEF)F
COC(=0)clceecelS(=0)(=0)NC(=0)Nc1nc(C)ee(C)nl
CCS(=0)(=0)cInc2cecen2¢ 1S(N)(=0)=0
CC(cleee(C(F)(F)F)ncl)S(C)(=0)=NC#N
CC(C)(C)C(0)(CCcleee(Clyecl)Cnlcenenl
CCcleee(C(=0)NN(C(=0)c2cc(C)ec(C)e2)C(C)(C)C)ecl
CC(C)N(Cclcceeel)C(=0)C(C)(O)C
O=[N+]([O-])c1c(Che(Chee(ChelCl
Cele(F)e(F)e(COC(=0)C2C(C=C(CHC(F)(F)F)C2(C)C)c(F)c1F
CS(=0)(=0)cleec(C(=0)C2C(=0)CCCC2=0)c(Cl)c1COCC(F)(F)F
COP(=S)(0C)Oclcce(Sc2eecc(OP(=S)(0C)OC)cc2)ec]
CCC(=NOCC=CCI)C1=C(0)CC(C2CCOCC2)CCI=0
CCOP(=S)(OCC)SCSC(C)(C)C
CCNclnc(NC(C)(C)C)ne(SCnl

CC1=CCC(0)(C(C)C)CCL
0=S(=0)(clcec(Cl)ecl)clee(Cle(Cl)cclCl

COclcesc ICN(C(=0)CCele(C)ececlC
cleee2[nH]c(-c3csen3)nc2cel
NC(=0)NC(=0)N(CCS(=0)(=0)0)Cclccc(Chncl
NC(=0)N=C1SCCNI1Cclcce(Clnel
CN1COCN(Cc2enc(Cl)s2)C1=N[N+](=0)[O-]
COC(=0)c1c(C(F)F)nc(C(F)(F)F)c(C2=NCCS2)c1CC(C)C
COC(=0)clesc(C)el1S(=0)(=0)NC(=0)n1nc(OC)n(C)c1=0
COclnc(C)ne(NC(=0)NS(=0)(=0)c2ccsc2C(=0)0)nl
COC(=0)clsceclS(=0)(=0)NC(=0)NcInc(C)ne(OC)nl
Celnc(C(F)(F)F)e(C(=0)Nc2e(Br)ec(OC(F)(F)F)ce2Br)s 1
CCN(CC)C(=0)SCclcee(Clyeel
CSC(C)=NOC(=0)N(C)SN(C)C(=0)ON=C(C)SC
CCOC(=0)NC(=S)Nclcecec INC(=S)NC(=0)OCC
COC(=0)NC(=S)Nclcceecc INC(=S)NC(=0)0C
CN(C)C(=S)SSC(=S)N(C)C
Celece(N(SC(F)(CDHCDS(=0)(=0)N(C)C)ecl
Ccle(C(=0)c2¢[nH]In(C)e2=0)ccc(S(C)(=0)=0)c1C1=NOCC1
CCON=C(CC)C1=C(0)CC(c2c(C)cc(C)cc2C)CC1=0
CC1(C)C(C=C(CNHCNHC1C(=0)OCclc(F)e(F)ee(F)clF
CC(C)N(C(=0)SCC(CH=C(CHCHC(C)C
COc1nc(C)ne(NC(=0)NS(=0)(=0)c2cccec20CCClhn1
CCOP(=S)(0OCC)Oclnen(-c2cccec2)nl
COclnc(C)ne(N(C)C(=0)NS(=0)(=0)c2ccecec2C(=0)0)nl
COC(=0)clceccelS(=0)(=0)NC(=0)N(C)c1nc(C)nc(OC)nl
Cclecee2sc3nnen3cel2
CCCCCCCCCCCCCNICC(C)OC(O)Cl
O=clc(-c2ccce(C(F)(F)F)c2)c([O-])[n+]2ccece2nlCelenencl
Ccleeee(C(=0)0)c1S(=0)(=0)NC(=0)Nc1nc(OCC(F)(F)F)nc(N(C)C)nl
COC(=0)clceee(C)elS(=0)(=0)NC(=0)Nc1nc(OCC(F)(F)F)nc(N(C)C)nl
O=CNC(NICCN(C(NC=0)C(CH(CHCHCCHC(CI)(CNHCI
CCOC(=0)C1CC(=0)C(=C(0)C2CC2)C(=0)C1
CC(C)(C)C(0)C(=Ccleec(Cl)cel)nlenenl
COC(=0)CC(NC(=0)C(NC(=0)OC(C)C)C(C)C)cleee(Clieel
CCH#CCOC(C)cleec(OC)e(OC)cl
C=CC1(C)OC(=0)N(c2cc(Clee(Cl)e2)C1=0
CNC(=0)Oclcc(C)ee(C)el
CCC(C)(NC(=0)clec(Cl)e(C)e(Cl)e1)C(=0)CCl

Tabel S2. Klassifitseerimismudeli testkomplekt

Nimi

SMILES

43

> 1000
1000
20
> 1000
>23.6
>434
> 1000
> 1000
> 1897
> 1000
> 1000
0.855
1381
> 1000
200
1000

> 1000
> 1000
> 1000

> 170
> 1000
> 5000
1000
> 1000
> 1000
1000
> 1000
1000
> 1000
> 2000
> 2000
> 1250
437
385
>13.2
>13.2
540
> 1000
> 1000
> 1000
184
>274.5
> 1000
466
> 1000
> 1000
> 1000
880
> 1000
> 1000
> 1000
1000
>93
1000
> 1000
227.6
> 1000
454
> 1070

LD5o {%g‘?

mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline

mittetoksiline

Teg.

mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline

mittetoksiline



21

23

28

34

47
49

55
71
80
85
89

101
103
116
117
119
123
130

136

141

151

156
163

168
174

182

197

201
211
214
221
224
229
230
240

242
262
265
271
275

992.htm

942 htm

2899.htm

789.htm

1604.htm

1220.htm

2911.htm

1330.htm
1238.htm

1035.htm
1585.htm
963.htm
1050.htm
2496.htm

1491.htm
945.htm
1433.htm
785.htm
868.htm
1331.htm
702.htm

720.htm

1251.htm

997.htm

818.htm
2214.htm

692.htm
2693.htm

806.htm

3082.htm

738.htm
893.htm
807.htm
921.htm
1105.htm
917.htm
3053.htm
919.htm

1354.htm
27.htm
29.htm

1551.htm
51.htm

(1R,2E,3S,4R,5R)-2-[(4-chlorophenyl)methylidene]-4,5-
dimethyl-1-[(1H-1,2,4-triazol-1-yl)methyl]cyclopentane-
1,3-diol

(1Z)-bis[2-({[1-(4-chlorophenyl)- 1H-pyrazol-3-

ylJoxy }methyl)phenyl]diazen-1-ium-1-olate
(R)-2-((2,6-Dimethyl-phenyl)-(2-methoxy-acetyl)-
amino)-propionic acid
(S)-5-methyl-2-methylthio-5-phenyl-3,5-
dihydroimidazol-4-one
(S)-cyano(3-phenoxyphenyl)methyl (1R,3S)-3-[(1Z)-3-
[(1,1,1,3,3,3-hexafluoropropan-2-yl)oxy]-3-oxoprop-1-
en-1-yl]-2,2-dimethylcyclopropane- 1-carboxylate
{3-chloro-4-[1,1,2-trifluoro-2-
(trifluoromethoxy)ethoxy]phenyl }urea
1-(4-(4-(5-(2,6-Difluorophenyl)-4,5-dihydro-3-
isoxazolyl)-2-thiazolyl)-4-hydroxy- 1-piperidinyl)-2-
(5-methyl-3-(trifluoromethyl)-1H-pyrazol-1-yl)ethanone
1-naphthylacetic acid
2-(((4-hydroxy-6-methoxypyrimidin-2-
yl)carbamoyl)sulfamoyl)-N,N-dimethylpyridine-3-
carboxamide

2-((aminosulfonyl)methyl)benzoic acid
2,3-difluoro-6-(trifluoromethyl)benzamide
2.,4,5-trichlorophenol

2,4-dichlorobenzoic acid
2,6-dichloro-4-methyl-11H-pyrido[2,1-b]quinazolin-11-
one

2-amino-2-(4-tert-butyl-2-ethoxyphenyl)ethan-1-ol
2-amino-4,6-dimethylpyrimidine

2-ethylsulfonyl ethane sulfonic acid
2-hydroxy-2-(4-phenoxyphenyl)propanoic acid
2-mesyl-4-trifloromethylbenzoic acid
2-naphthyloxyacetic acid

3-(2,2-dichlorovinyl)-2,2-
dimethylcyclopropanecarboxylic acid
3-(2-chloro-5-(4-(difluoromethyl)-3-methyl-5-oxo-4,5-
dihydro-1H-1,2,4-triazol-1-yl)-4-fluorophenyl)propanoic
acid
3-(4-hydroxy-6-methoxypyrimidin-2-y1)-1-(N-methyl-N-
methylsulfonyl-aminosulfonyl)-urea
3,5-dichloro-N-(1-ethyl-1-methyl-2-oxopropyl)-4-
methylbenzamide
3-chloro-5-trifluoromethyl-pyridine-2-carboxylic acid
3-hydroxy-5-(oxan-4-yl)-2-propanimidoylcyclohex-2-
en-1-one

3-phenoxybenzoic acid
4-(((3-bromo-1-(3-chloropyridin-2-yl)-1H-pyrazol-5-
yl)carbonyl)amino)-N3,5-dimethylisophthalamide
4,6-dimethoxy-N-(3-(trifluoromethyl)pyridin-2-
yl)pyrimidin-2-amine
4-carbamoyl-2,5-dichloro-6-cyanobenzene-1,3-
disulfonic acid
4-chloro-5-p-tolylimidazole-2-carbonitrile
4-methanesulfonyl-3,5-dimethylphenol
4-trifluoromethylnicotinic acid
5,6-dimethyl-2-(methylamino)pyrimidin-4-ol
5-amino-4-chloro-2-methyl-3(2H)-pyridazinone
6-(3-trifluoromethylphenoxy)-2-pyridine carboxylic acid
6-(trifluoromethyl)pyridin-2(1H)-one
8-(2,6-diethyl-4-methylphenyl)-8-hydroxy-hexahydro-
1H-pyrazolo[1,2-d][1,4,5]oxadiazepine-7,9-dione
8-hydroxyquinoline

Ametryn

Aminopyralid

Asulam

Azinphos-methyl

C[C@H]1[C@H](0)/C(=C2cce(Clec2)[C@ @](0)(Cn2enen2) [C@ @H]IC

[O-1[N+](=Nclecceec 1COcleen(-c2cce(Cl)ee2)nl)cleceecc1COcleen(-

c2cce(Cl)ce2)nl
COCC(=0)N(clc(C)eecc1C)[C@H](C)C(=0)0

CSCI1=N[C@ @](C)(c2ccecec2)C(=0)N1

CC1(0O)[C@ @H](/C=C(=0)OC(C(F)(F)F)C(F)(F)F)
[C@H]1C(=0)O[C@H](C#N)clceee(Oc2eccec2)cl

N=C(O)Nclccc(OC(F)(F)C(F)OC(F)(F)F)c(Cl)cl

Cclee(C(F)(F)F)nn1 CC(=0)N1CCC(0)(c2nc(C3=NOC(c4c(F)ccecdF)

C3)es2)CC1

COclee(0)ne(NC(=0)NS(=0)(=0)c2ncecc2C(=0)N(C)O)nl

NS(=0)(=0)Cclcceec1C(=0)0
NC(=0)clc(C(F)(F)F)cee(F)c1F
Oclce(Cle(ClcelCl
0=C(O)clcce(ClcclCl
Cclee(Clyee2e(=0)n3ccec(Cl)e3ncl2

CCOclee(C(C)(C)C)eeccIC(N)CO
Cclee(C)ne(N)nl
CCS(=0)(=0)CCS(=0)(=0)0
CC(O)(C(=0)0O)clceec(Oc2ccece2)ccl
CS(=0)(=0)clcc(C(F)(F)F)ecc1 C(=0)0
0=C(0)COclcecc2eecec2el
CC1(C)C(C=C(CHCNHCIC(=0)O

Celnn(-c2c¢(CCC(=0)0)c(Clycc2F)c(=0)n1C(F)F

COclce(0)ne(NC(=0)NS(=0)(=0)N(C)S(C)(=0)=0)nl

CCC(C)(NC(=0)clee(Che(C)e(Cle1)C(C)=0

0=C(O)cInce(C(F)(F)F)celCl
CCC(=N)C1=C(0)CC(C2CCOCC2)CCI=0

0=C(O)clcece(Oc2cecec2)cl

CNC(=0)clee(C(N)=0)ce(C)cINC(=0O)clee(Br)nnl-clncecclCl

COclce(OC)nc(Ne2necec2C(F)(F)F)nl
N#Cclc(Cle(C(N)=0)c(S(=0)(=0)0)c(Chc1S(=0)(=0)0

Cclece(-c2nc(C#N)[nH]c2Cl)ecl
Cclee(0)ee(C)elS(C)(=0)=0

0=C(O)clencccl C(F)(F)F

Cclecee(C)clO

Cnlnce(N)e(Cle1=0
0=C(O)clcece(Oc2ecce(C(F)(F)F)c2)nl
O=clccec(C(F)(F)F)[nH]1
CCclee(C)ee(CC)ec1C1(0)C(=0)N2CCOCCN2C1=0

Oclcece2ecenc]2
CCNclnc(NC(C)C)ne(SC)nl
Nclee(Clhne(C(=0)0)c1Cl
COC(=0)NS(=0)(=O)clcce(N)cel
COP(=S)(0C)SCnlnnc2cceecc2c1=0
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> 1000

> 1000

> 1000

> 1000

> 1535

1000

>100.0

> 1000
> 1250

> 1000
1000
46
562
> 1000

>9.9
> 1000
> 1000
> 250
> 1000
> 1000
515

> 1000

> 1000

1000
> 1000

74
> 1000

> 1250

> 1000

56
> 1000
> 100
> 1000

1000

477

320
> 1000

>204.3
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> 1000
1000
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277
281
283
293
299
300
313
320
325
327
328
334
338
343
345
351
357
360
379
391
394
395
396
401
410
412
417
425
441
452
454
455
459
464
466
467
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520
521
530
536
538
543
549
562

574
581
583
593
594
635
640
649
651
667
669
674
677
697

731
733
738
744
749

54.htm
1086.htm
61.htm
71.htm
2547 htm
2621.htm
90.htm
746.htm
1163.htm
1087.htm
106.htm
118.htm
1019.htm
135.htm
139.htm
1005.htm
155.htm
1476.htm
171.htm
747 htm
196.htm
197.htm
198.htm
754.htm
207.htm
865.htm
213.htm
1154.htm
244 htm
259.htm
418.htm
261.htm
264.htm
270.htm
1146.htm
275.htm
290.htm
2895.htm
331.htm
339.htm
344 htm
346.htm
350.htm
2002.htm
2908.htm
2630.htm
1058.htm
379.htm
1336.htm
395.htm
396.htm
3143.htm
883.htm
890.htm
452.htm
464.htm
1723.htm
469.htm
473.htm
866.htm

984.htm
486.htm
488.htm
1142.htm
498.htm

Azoxystrobin
Benazolin ethyl
Bendiocarb

Bentazone

Benzonitrile carboxylic acid

Benzovindiflupyr
Bromethalin
Bromoxynil octanoate
Butafenacil
Butroxydim
Cadusafos
Carbofuran
Carpropamid
Chlorethoxyfos
Chlorfluazuron
Chlorobenzoxazolone
Chlorpyrifos-methyl
Chlorthion
Clothianidin
Cyhalofop
Cymoxanil
Cypermethrin
Cyproconazole
DDE

Desmedipham
Desmethylisoproturon
Dicamba
Diclosulam
Dimethoate
Dithiopyr
D-limonene

DNOC

Endosulfan
Ethaboxam
Ethametsulfuron-methyl
Ethiofencarb
Fenamiphos
Fluensulfone
Flufenacet
Fluoroglycofen
Flurenol
Flurochloridone
Flusilazole
Fluxapyroxad
Furalaxyl-M
Halauxifen
Haloaniline
Heptenophos
Hexadecanoic acid
Imazethapyr
Imazosulfuron
Mefenpyr diethyl
Mesosulfuron
Metazachlor sulfonic acid
Methabenzthiazuron
Metobromuron
Metolcarb
Metribuzin

Molinate

N-(3-(1-hydroxy-1-methyl-propyl)-5-isoxazolyl)-

2,6,dimethoxybenzamide
N-methyl triazine amine
Norflurazon

Nuarimol

Orysastrobin

Oxamyl

COC=C(C(=0)0OC)clcceec1Oclee(Oc2eccec2C#N)nenl
CCOC(=0)Cnlc(=0)sc2ccee(Cl)e21
CNC(=0)Oclccec2c10C(C)(C)02
CC(C)NIC(=0)c2ccece2NS1(=0)=0
N#Cclcee(C(=0)O)cel
Cnlee(C(=0)Nec2eeee3c2C2CCC3C2=C(CNHCe(C(F)F)nl

CN(cle(Br)ee(Br)cclBr)cle([N+](=0)[O-])cc([N+](=0)[O-])ec 1 C(F)(F)F

CCCCCCCC(=0)Oclc(Br)ce(C#N)cclBr

C=CCOC(=0)C(C)(C)OC(=0)clcc(-n2c(=0)cc(C(F)(F)F)n(C)c2=0)ccc1Cl

CCCC(=0)c1¢(C)ec(C)e(C2CC(=0)C(C(CC)=NOCC)=C(0)C2)c1C
CCOP(=0)(SC(C)CC)SC(C)CC

CNC(=0)Oclcece2c10C(C)(C)C2
CCC1(C(=0)NC(C)c2cee(Clyec2)C(C)C1(CHCI
CCOP(=8)(0OCC)OC(CHC(CI(CICI

0=C(NC(=0)clc(F)ccec1F)Nelee(Cl)e(Oc2nee(C(F)(F)F)ee2Cl)e(Cl)el

O=c1[nH]c2c(Cl)ceec2o01
COP(=S)(0C)Oc1nc(Cl)e(Cl)eclCl
COP(=S)(OC)Oclcee([N+](=0)[O-])c(Chel
CN=C(NCclcnc(Cl)s1)N[N+](=0)[O-]
CC(Oclcee(Oc2ece(C#N)ec2F)ce1)C(=0)0
CCNC(=0)NC(=0)C(C#N)=NOC
CC1(C)C(C=C(CNHCNHCIC(=0)OC(C#N)clceee(Oc2eccec2)cl
CC(CICC1)C(O)(Cnlcnenl)cleee(Clyecl
CIC(Cl)=C(clcce(Cl)cel)clece(Cleel
CCOC(=0)Nclceee(OC(=0)Nc2ceeeee2)cl
CN=C(O)Nclcee(C(C)C)ecl

COclc(Cl)cee(Che1C(=0)0
CCOclnc(F)ee2ne(S(=0)(=0)Ne3ce(Cl)ceee3Clhnn12
CNC(=0)CSP(=S)(0C)0C
CSC(=0)c1e(C(F)F)nc(C(F)(F)F)c(C(=0)SC)c1CC(C)C
C=C(C)C1CC=C(C)CC1
Celee([N+](=0)[O-])cc([N+](=0)[O-])c10
0=S10CC2C(CO1)CI(CHC(CH=C(CHC2(CHCI(CHCI
CCNc1nc(CC)e(C(=0)NC(C#N)c2cces2)s1
CCOc1nc(NC)nc(NC(=0)NS(=0)(=0)c2ccecc2C(=0)0C)n1
CCSCclcecec10C(=0)NC
CCOP(=0)(NC(C)C)Oclecee(SC)e(C)el
0=S(=0)(CCC(F)=C(F)F)clncc(Clsl
CC(C)N(C(=0)COcInnc(C(F)(F)F)s1)clcec(F)ecl
0=C(0)COC(=0)clce(Oc2eec(C(F)(F)F)ee2Clcee 1 [N+](=0)[O-]
0=C(0)C1(O)c2ccece2-c2ccece2l
O=CI1C(CI)C(CCI)CNIclcece(C(F)(F)F)cl
C[Si](Cnlecnenl)(clcec(F)ecl)clece(F)eel
Cnlce(C(=0)Nc2cecec2-c2cc(F)e(F)e(F)e2)c(C(F)F)nl
COC(=0)C(C)N(C(=0)clcee(C(=0)c2cccec2)cec])ele(C)ececlC
COclc(Cl)cee(-c2ec(N)c(Cl)e(C(=0)O)n2)c1F
Nclcee(C(F)(F)F)cclCl
COP(=0)(0C)OC1=C(C1)C2C=CCC12
CCCcececcceecceece(=0)0
CCclenc(C2=NC(C)(C(C)C)C(=0)N2)c(C(=0)0O)cl
COclcc(OC)ne(NC(=0)NS(=0)(=0)c2c(Cl)nc3cecen23)nl
CCOC(=0)C1=NN(c2cee(Cl)ee2CNHC(C)(C(=0)OCC)C1

COclec(0C)nc(NC(=0)NS(=0)(=0)c2cc(CNS(C)(=0)=0)ccc2C(=0)0)n1

Ccleeec(C)cIN(CN1CC=CC=N1)C(=0)CS(=0)(=0)0
CNC(=0O)N(C)clnc2cecec2sl
CON(C)C(=0)Nclecce(Br)ecl

CNC(=0)Oclceee(C)el

CSclnnc(C(C)(C)C)e(=0)nIN
CCSC(=0)NICcccececl
CCC(C)(O)clee(NC(=0)c2c(0OC)ccecc20C)onl

CNclcennnl

CNclenn(-c2ccce(C(F)(F)F)c2)c(=0)c1Cl
OC(clcee(F)eel)(clenencl)cleececlCl
CNC(=0)C(=NOC)clcceec CON=C(C)C(=NOC)C(C)=NOC
CNC(=0)ON=C(SC)C(=0)N(C)C
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283
> 1000
188
> 1000
> 1000
203.15
> 100
45
1250
1000
7.2
224
> 1000
0.39
> 1000
560
182
500
13.21
> 1000
> 1000
> 100
168
61
>79
180
> 1000
991
31
> 1000
999.7
16
> 14
1000
153.72
120
888
153
219

1000
>227

> 1000
510
> 1000
106
>98
> 1000
10000
> 1000
> 1000
> 1000
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233
>7.17
427
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752
758
763
780
783
797
802
807
817
822
823
833
834
843
851
855
859
865
869
878
887
889
892
896
906
910
918
922
941
948

Nr

30
37
42
51

63

79

90
95

98

111

118

124

128

154

1879.htm
505.htm
511.htm
527.htm
530.htm
545.htm
1380.htm
555.htm
566.htm
2531.htm
2535.htm
1581.htm
2460.htm
1093.htm
591.htm
1027.htm
1096.htm
597.htm
600.htm
612.htm
620.htm
623.htm
626.htm
630.htm
1065.htm
971.htm
648.htm
652.htm
674.htm
681.htm

D

778.htm

1053.htm

821.htm

3052.htm

1263.htm

851.htm

1041.htm

1732.htm

2897.htm

1038.htm

729.htm

817.htm
2609.htm

2610.htm

2177.htm

737.htm

2184.htm

2898.htm

2476.htm

Oxolinic acid
Paraquat
Pendimethalin
Picoxystrobin
Pirimicarb

Propanil
Propisochlor
Proquinazid
Pyrazophos
Pyrethrins
Pyrethrins
Pyriminobac-methyl
Pyriofenone
Quizalofop
Silthiofam
S-metolachlor
Sodium 5-nitroguaiacolate
Spirodiclofen
Sulcotrione
Tebufenpyrad
Terbacil
Terbuthylazine
Tetraconazole
Thiacloprid
Thiocyclam
Thiophene sulfonamide
Triadimefon
Triazamate
Tritosulfuron

Warfarin

CCnlce(C(=0)0)c(=0)c2ec3ce(cec21)0CO3
C[n+]1cce(-c2cc[n+](C)ec2)ecl
CCC(CC)Nclc(IN+](=0)[0-])cc(C)e(C)e1 [N+](=0)[O-]
COC=C(C(=0)0C)clecececc1COclecee(C(F)(F)F)nl
Cclnc(N(C)C)ne(OC(=0)N(C)C)clC
CCC(=0)Nclece(Cle(Clel
CCcleeee(C)eIN(COC(C)C)C(=0)CCl
CCCOclnc2cce(I)ec2e(=0)n1CCC
CCOC(=0)clen2nc(OP(=S)(OCC)OCC)ce2nelC
CC=CCC1=C(C)C(OC(=0)C2C(C=C(C)C)C2(C)C)CC1=0
CCC=CCC1=C(C)C(OC(=0)C2C(C=C(C)C(=0)0C)C2(C)C)CC1=0
CON=C(C)clccece(0c2nc(OC)cc(0OC)n2)c1C(=0)0C
COclee(C)e(C(=0)c2¢(0C)nce(Cl)e2C)e(0OC)c10C
CC(Oclcee(Oc2enc3cee(Cl)cee3n2)ec1)C(=0)0
C=CCNC(=0)clc([Si](C)(C)C)sc(C)cl1C
CCcleeee(C)eIN(C(=0)CCNHC(C)COC
COclcee([N+](=0)[O-])cc1[O-]
CCC(C)(C)C(=0)0C1=C(c2cce(Cl)ec2CHC(=0)OC12CCCCC2
CS(=0)(=0)cleee(C(=0)C2C(=0)CCCC2=0)c(Clcl
CCclnn(C)c(C(=0)NCc2cce(C(C)(C)C)ee2)c1Cl
Ccl[nH]e(=0)n(C(C)(C)C)e(=0)c1ClL
CCNclnc(Clhne(NC(C)(C)C)nl
FC(F)C(F)(F)YOCC(Cnlenenl)clece(Clyeel1Cl
N#CN=C1SCCN1Cclcce(Clncl

CN(C)CICSSSC1

NS(=0)(=0O)clccesl

CC(C)(C)C(=0)C(Oclcee(Clyccl)nlcnenl
CCOC(=0)CSc1nc(C(C)(C)Cnn1C(=0)N(C)C
COc1nc(NC(=0)NS(=0)(=0)c2ccecc2C(F)(F)F)nc(C(F)(F)F)nl
CC(=0)CC(clecceecl)ele(O)c2ececc2oc1=0

Tabel S3. Viljajdetud andmekomplekt

Nimi
(1RS)-2-amino-2-oxo-1-(3-phenoxyphenyl)ethyl
(2,5-dichloro-4-(1,1,2,3,3,3-hexafluoro-propoxy)-
phenyl)-urea
(2E)-2-(2-[6-(2-chlorophenoxy)-5-fluoropyrimidin-4-
ylloxyphenyl)-2-(methoxyimino)acetic acid
(2E)-3-methoxy-2-(2-(((6-(trifluoromethyl)pyridin-2-
yDoxy)methyl)phenyl)acrylic acid
(2RS)-1-(4-chlorophenyl)-4,4-dimethyl-2-(1H-1,2,4-
triazol-1-yl)pentan-3-one
1-(2,4-dichlorophenyl)2-imidazol-1-ylethanol
1-(6-fluoro-2-benzothiazol-2-yl)ethanol

1-decanol
2-((2-((1RS)-1-methoxy-2-(methylamino)-2-
oxoethyl)benzyl)oxy)-4-methylbenzoic acid

2-(2.,4-dichlorophenyl)-3-(1H-1,2,4-triazol-1-yl)propan-

1-0l
2,4,5-trichloro-6-hydroxybenzene-1,3-dicarbonitrile
2,6-dichlorobenzamide
2-[2-fluoro-5-(trifluoromethyl)benzenesulfinyl]-
2-[(2Z)-3-(2-methoxyphenyl)-1,3-thiazolidin-2-
ylideneJacetonitrile
2-[2-fluoro-5-(trifluoromethyl)phenyl]sulfanyl-2-
[(2Z)-3-(2-methoxyphenyl)-1-oxo-1 -lambda? .3
thiazolidin — 2 — ylidene]acetonitrile
2-chloro-5-(4-chloro-5-difluoromethoxy-1-
methylpyrazol-3-yl)-4-fluorophenol
2-hydroxy-3-fluoro-5-chloro-pyridine
2-oxyfenazaquin
3-((2-((1RS)-1-methoxy-2-(methylamino)-2-
oxoethyl)benzyl)oxy)-4-methylbenzoic acid
3-bromo-6-fluoro-2-methyl-1-(1H-1,2,4-triazole-3-
ylsulfonyl)indole

SMILES
CC(C)C(C(=0)OC(C(=N)O)clceece(Oc2eccec2)cl)eleee(Clyecl
NC(=O)Nclce(Che(OC(F)(F)C(F)C(F)(F)F)ce1Cl
CO/N=C(/C(=0)O)clcccce1Oclnenc(Oc2ececc2Cl)cIF
CO/C=C(/C(=0)O)clccecc1COclecec(C(F)(F)F)nl
CC(C)(C)C(=0)C(Ccleee(Clyecl)nlenenl
0O=C(Cnlcencl)clece(ClyeelClL
CC(O)clnc2cce(F)ce2sl

ccceceecceccco
CNC(=0)C(0C)clcecec1COclee(C)eec1C(=0)0
OCC(Cnlenenl)cleece(CleclCl
N#Cc1c(0)e(Cl)e(Cle(C#N)c1Cl

NC(=0)clc(Cl)ceec1Cl
COclceeccc INICCS/C1=C(/C#N)S(=0)c1cc(C(F)(F)F)ccclF

COclcececINICCS(=0)/C1=C(/C#N)Sclcc(C(F)(F)F)cec1F

Cnlnc(-c2cc(O)e(Cl)eec2F)c(Cl)c 10C(F)F
Oclnce(Cl)celF
CC(C)(C(=0)0)clcce(CCOc2nenc3cecee23)ecl

CNC(=0)C(0OC)clcecec1COclee(C(=0)0)ccclC

Ccle(Br)c2cec(F)ee2n1S(=0)(=0)cInc[nH]n1
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23.7
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133
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>11.8
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20.5
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> 141.7
71
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87
> 1000
>50
340
> 1000
> 10

Loso [ 5]
> 969
>305
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>627.6
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286
295
301
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382
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4-(((3-bromo-1-(3-chloropyridin-2-y1)-1H-
pyrazol-5-yl)carbonyl)amino)-3-methyl-5-
(methylcarbamoyl)benzoic acid
4-(7-amino-5-ethyl(1,2,4) triazolo(1,5-a)pyrimidin-6-yl)
butanoic acid
4-(allylcarbamoyl)-3-methyl-5-(trimethylsilyl)thiophene-
2-carboxylic acid

4,4-methylenedianiline
4,5,6,7-tetrahydro-2-benzofuran-1,3-dione
4-5-hydroxy-3-ox0-4-[4-(trifluoromethoxy)phenyl]-6-[3-
(trifluoromethyl)phenyl]-2,3,4,5-tetrahydro-1,2,4-triazin-
5-ylbenzonitrile
4-carbamoyl-3-methyl-5-(trimethylsilyl)thiophene-2-
carboxylic acid
4-chloro-3-(4-chloro-2-fluoro-5-methoxyphenyl)-5-
difluoromethoxy-1-methylpyrazole
5-[4-(4-hydroxyphenoxy)phenyl]-5-methyl-3-
(phenylamino)-1,3-oxazolidine-2,4-dione
6-chloro-4-methoxy-3-phenylpyridazine
6-fluoro-2-hydroxybenzothiazole
7-chloro-1,2,4-benzotriazin-3-amine 1-oxide
Acibenzolar-S-methyl

Benfluralin

Benfuresate

Benthiavalicarb isopropyl

Bifenazate

Bifenox

Bispyribac-sodium

Boscalid

Brodifacoum

Broflanilide

Bromuconazole
Bupirimate
Buprofezin
Captafol

Captan
Carfentrazone-ethyl
Chlorophacinone
Chlorsulfuron
Chlorthal-dimethyl
Chromafenozide
Clethodim sulfoxide
Cyantraniliprole
Cyazofamid
Cyclanilide
Cyclaniliprole
Cyclosulfamuron
Cycloxydim
Cyflufenamid
Deltamethrin
Desamino-metamitron
Dichlorprop-P
Diclofop
Diclofop-methyl
Diclofop-phenol
Dicloran
Diethofencarb
Difenoconazole
Diflubenzuron
Diflufenican
Dimethomorph
Diuron
Dodemorph acetate
Epoxiconazole

Fenhexamid

CNC(=0)clce(C(=0)0)ce(C)c INC(=0)clee(Br)nnl-clncecc1Cl

CCclnc2nenn2¢(N)c1CCCC(=0)0

C=CCNC(=0)ele([Si](C)(C)C)se(C(=0)0)e1C

Nclcee(Ce2ece(N)ee2)eel
0=C10C(=0)C2=C1CCCC2

OCI1(N(C(=0)NN=C1C1=CC=CC(=C1)C(F) (F)F)C1=CC=C(OC(F)(F)F)

C=C1)C1=CC=C(C=C1)C#N
Ccle(C(=0)0)se([Si](C)C)C)c1C(N)=0
COclce(-c2nn(C)c(OC(F)F)c2Cl)e(Fec1Cl
CC1(c2cec(Oc3cee(0)ec3)cc2)OC(=0)N(Ne2eeeee2)C1=0

COclce(Clnncl-cleececl

O=cl[nH]c2cce(F)ee2s1

Nclnc2cee(Clyee2[n+]([O-])nl

CSC(=0)clceec2nnscl2
CCCCN(CC)ele([N+](=0)[O-])cc(C(F)(F)F)cc1[N+](=0)[O-]
CCS(=0)(=0)Oclcce2e(c]1)C(C)(C)CO2
CC(C)OC(=0)NC(C(=0O)NC(C)cInc2cec(F)ee2s1)C(C)C
COclcee(-c2cccee2)cc INNC(=0)OC(C)C
COC(=0)clce(Oc2cece(Clycec2Cl)cce 1 [N+](=0)[O-]
COclee(0OC)ne(0Oc2ecec(0c3nc(0OC)cc(OC)n3)c2C(=0)[0-])nl
O=C(Nclcceeel-clece(Cl)eel)clecenclCl
O=cloc2cccec2c(0)c1C1CC(c2ece(-c3cec(Br)ce3)cc2)Ce2eccec2l
CN(C(=0)clcceccl)elecee(C(=0)Ne2e(Br)ce(C(F)(C(F)(F)F)
C(F)(F)F)cc2C(F)(F)F)c1F
Clecleee(C2(Cn3enen3)CC(Br)CO2)c(Clcl
CCCCcle(C)nc(NCC)nc10S(=0)(=0)N(C)C
CC(C)N1C(=0)N(c2cceec2)CSCI=NC(C)(C)C
0=C1C2CC=CCC2C(=0)N1SC(Cl)(CHC(CNHCI
0=C1C2CC=CCC2C(=0)N1SC(CI)(CNHCI1
CCOC(=0)C(CNHCelee(-n2ne(C)n(C(F)F)c2=0)c(F)ec1Cl
0=Clc2cccec2C(=0)C1C(=0)C(clececel)elece(Clycel
COclnc(C)nc(NC(=0)NS(=0)(=0)c2ccecec2Clnl
COC(=0)c1e(Cle(Che(C(=0)0C)c(Cl)clCl
Cclee(C)ee(C(=0)N(NC(=0)c2cec3c(c2C)CCCO3)C(C)(C)C)el
CCC(=NOCC=CCI)C1=C(0)CC(CC(C)S(=0)CC)CC1=0
CNC(=0)clcc(C#N)ee(C)e INC(=0)clee(Br)nnl-clnceec1Cl
Cceleee(-c2¢(Clne(C#N)n2S(=0)(=0)N(C)C)ccl
0=C(0)C1(C(=0)Nc2cec(Cl)ec2CHCC
CC(NC(=0)clce(Cl)ce(Br)c INC(=0)clee(Br)nnl-clnceec 1ICI)CICC1
COclec(OC)nc(NC(=0)NS(=0)(=0)Nc2cceec2C(=0)C2CC2)n1
CCCC(=NOCC)C1=C(0)CC(C2CCCSC2)CCI=0
0=C(Ccleceec])NC(=NOCCICC1)cle(C(F)(F)F)eee(F)e1F
CC1(C)C(C=C(Br)Br)C1C(=0)OC(C#N)clccce(Oc2cececc2)cl
Cclnne(-c2cceec2)c(O)nl

CC(Ocleee(Cl)ec1CHC(=0)0
CC(Oclcee(0Oc2ece(Cl)ce2Clyec1)C(=0)0
COC(=0)C(C)Oclcee(Oc2cce(Clycc2Clycel
Oclcee(Oc2cece(Clec2Clyecl

Nele(Chee([N+](=0)[0-])cc1Cl
CCOclcec(NC(=0)OC(C)C)ec1OCC
CC1COC(Cn2cncn2)(c2cec(Oc3cec(Cl)ee3)cc2CO1
O=C(NC(=0)clc(F)ccceclF)Nelece(Cleel
0O=C(Nclccc(F)eclF)clecenc1Oclecec(C(F)(F)F)cl
COclcee(C(=CC(=0)N2CCOCC2)c2cce(Clyce2)ecc 10C
CN(C)C(=0)Ncleee(Che(Clel
CCICN(C2CCCCCCCCCCC2)CC(C)01
Fcleee(C2(Cn3enen3)OC2c¢2ccecc2Cl)ecl
CC1(C(=0)Nc2cee(0)c(Che2CCCCCCI
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>460.5
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304.htm
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316.htm
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1132.htm
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Fenoxaprop-P-ethyl
Fenoxycarb
Fenpropidin
Fenpropimorph
Fenpyrazamine
Fipronil

Fipronil amide
Fipronil sulfide
Fipronil sulfone
Fluazifop-P-butyl

Fluazinam

Flubendiamide

Fludioxonil
Flufenoxuron
Flumetralin
Flumioxazin
Fluometuron
Fluopicolide
Fluoxastrobin
Flupoxam
Fluquinconazole
Fluroxypyr-meptyl
Flutianil

Flutolanil
Flutriafol

Folpet
Forchlorfenuron
Fuberidazole
Gamma-cyhalothrin
Halauxifen-methyl
Halofenozide
Haloxyfop-etotyl
Haloxyfop-P-methyl
Hydroxy quizalofop
Imazamox
Indoxacarb
Iprodione
Isofenphos
Isofenphos-methyl
Isofetamid
Isopyrazam
Isoxaben
Kresoxim-methyl
Linuron

Lithium perfluorooctane sulfonate
Lufenuron
Maltodextrin
Mandipropamid
Mecoprop-P
Mefluidide
Mepanipyrim
Metaflumizone
Metconazole

Methoxyfenozide

Methyl-N-malonyl-N-2,6-xylyl-DL-alaninate

Metrafenone

N-(1,1-dimethylacetonyl)-3,5-dichlorobenzamide
N-(3,5-dichlorophenyl)3-isopropyl-2,4-

dioxoimidazoline-1-carboxamide

N-(4-(1,1,1,2,3,3,3-heptafluoropropan-2-yl)-
2-methylphenyl)-3-hydroxy-N-(2-methyl-1-
(methylsulfonyl) propan-2-yl) phthalamide
N-(phenylacteyl)-N-(2,6-xylyl)-D-alanine
N,N-dimethyl-6-(2,2,2-trifluoroethoxy)-1,3,5-triazine-

2.,4-diamine

CCOC(=0)C(C)Oclecc(Oc2ne3cec(Clycc302)ccl
CCOC(=0)NCCOclcce(Oc2ceceec2)eel
CC(Ccleec(C(C)(C)C)ecl)CNICCCCCI
CC(Ccleee(C(C)(C)C)ec1)CNICC(C)OC(C)C
C=CCSC(=0)nlc(N)c(-c2ccecec2C)e(=0)n1C(C)C
N#Cclnn(-c2¢(Clee(C(F)(F)F)cc2Cl)e(N)c1S(=0)C(F)(F)F
NC(=0)c1nn(-c2¢(Chec(C(F)(F)F)cc2Cle(N)e1S(=0)C(F)(F)F
N#Cclnn(-c2¢(Cl)ce(C(F)(F)F)cc2Cl)e(N)c ISC(F)(F)F
N#Cclnn(-c2¢(Clee(C(F)(F)F)cc2Ce(N)c1S(=0)(=0)C(F)(F)F
CCCCOC(=0)C(C)Oclcec(Oc2cec(C(F)(F)F)en2)ecl
O=[N+]([O-])elec(CE)EF)F)e(ChHe(IN+](=0)[O-
1)c1NcInce(C(F)(F)F)ec1Cl

Cclee(C(F)(C(F)(F)F)C(F)(F)F)ccc INC(=0)clecec(I)c 1C(=0)NC(C)
(OCS(O)(=0)=0

N#Cclc[nH]ccl-clceee2c 1 OC(F)(F)O2
O=C(NC(=0)clc(F)ccecF)Neleee(Oc2ece(C(F)(F)F)ee2Cl)ec1F
CCN(Cclc(F)ceeel1Clele([N+](=0)[O-])cc(C(F)(F)F)ec 1 [N+](=0)[O-]
C#CCN1C(=0)COc2cc(F)c(N3C(=0)C4=C(CCCC4)C3=0)cc21
CN(C)C(=O)Nclceee(C(F)(F)F)el
O=C(NCclncc(C(F)(F)F)cc1Cl)cle(ClycecelCl
CON=C(C1=NOCCO1)clcccec1Oclnene(Oc2ceccec2Cl)cIF
NC(=0)c1nc(-c2ccece2)n(-c2cec(Cl)e(COCC(F)(F)C(F)(F)F)c2)nl
O=clc2ce(F)cee2ne(-n2¢enen2)nl-clece(Clyee I CL
CCCCCCC(C)OC(=0)COcInc(F)c(Cl)e(N)c1Cl

COclceeecc INICCSC1=C(C#N)Sclcc(C(F)(F)F)ceclF
CC(C)Oclccec(NC(=0)c2ccecc2C(F)(F)F)cl
OC(Cnlenenl)(clecc(F)ecl)clecceclF
0=Clc2ccecc2C(=0)N1SC(CIH(CNHCL
O=C(Nclccecel)Nelcene(Cl)el

clcoc(-c2nc3cecec3[nH]2)cl
CC1(C)C(C=C(CNHC(F)(F)F)C1C(=0)OC(C#N)clccee(Oc2eceee2)c ]
COC(=0)cInc(-c2cce(Cl)e(OC)c2F)ce(N)c1Cl
CC(C)(C)N(NC(=0)clcee(Clyee1)C(=0)cleccecl
CCOCCOC(=0)C(C)Oclccc(Oc2nee(C(F)(F)F)cc2Clyecl
COC(=0)C(C)Oclcee(Oc2nec(C(F)(F)F)ec2Cl)ecl
CC(Oclecce(Oc2ne3cce(Clyee3[nH]c2=0)cc1)C(=0)0
COCclenc(C2=NC(C)(C(C)C)C(=0)N2)c(C(=0)0)cl

COC(=0)N(C(=0)N1COC2(C(=0)0C)Cc3ee(Cl)ccc3C2=N1)clcec(OC(F)(F)F)ccl

CC(C)NC(=0)N1CC(=0)N(c2cc(Clec(Cl)e2)C1=0
CCOP(=S)(NC(C)C)Oclceeec1C(=0)OC(C)C
COP(=S)(NC(C)C)Oclceecc1C(=0)OC(C)C
Cclee(OC(C)C)eceIC(=0)C(C)(C)NC(=0)clsceclC
CC(C)C1C2CCClele(NC(=0)c3en(C)nc3C(F)F)ceeel2
CCC(C)(CC)clee(NC(=0)c2c(OC)cecc20C)onl
CON=C(C(=0)0C)clccceclCOclecceclC
CON(C)C(=0)Ncleee(Che(Clel
OS(=0)(=0)C(F)(F)CF)F)CE)(F)CE)F)CENF)CE)F)CE)F)CE)F)F
0O=C(NC(=0)clc(F)ccee 1 F)Nelee(Clhe(OC(F)(F)C(F)C(F)(F)F)ec1Cl
0=CC(0)C(0)C(0)C(O)CO
C#CCOclcec(CCNC(=0)C(OCCHC)c2ece(Clee2)ec10C
Celee(Cl)eec10C(C)C(=0)0
CC(=0)Nc1ce(NS(=0)(=0)C(F)(F)F)c(C)eclC
CC#Cclce(C)ne(Nc2eceee2)nl
N#Cclcee(CC(=NNC(=0)Nc2cee(OC(F)(F)F)cc2)c2cece(C(F)(F)F)c2)ccl
CC1(C)CCC(Cc2cce(Cl)ec2)C1(0)Cnlenenl
COclceee(C(=0)NN(C(=0)c2ce(C)ec(C)e2)C(CYC)C)elC
COC(=0)C(C)N(C(=0)CC(=0)0)clc(C)eceelC
COclce(C)e(C(=0)c2c(0OC)cce(Br)c2C)e(0OC)c10C
CC(=0)C(C)(C)NC(=0)clee(Clee(Cl)cl
CC(C)N=C(O)N1CC(=0)N(c2cc(Clee(Cl)e2)C1=0

Celee(C(F)(C(E)(F)F)C(F)(F)F)cce IN(C(=0)clecec(0)e1C
(N)=0)C(C)(C)CS(C)(=0)=0

Cclecec(C)eIN(C(=0)Cceleceeel)[C@H](C)C(=0)O
CN(C)clInc(N)nc(OCC(F)(F)F)nl
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599.htm
603.htm
608.htm
614.htm
616.htm
644.htm
1247.htm
649.htm
654.htm
659.htm
664.htm
1150.htm
666.htm
667.htm
673.htm
1249.htm
1248.htm

N-demethyl-spinetoram-J

N-demethyl-spinetoram-L

N-desmethyl triazine amine
N-formyl-N’-propyl-N"-2(2,4,6-
trichlorophenoxy)ethylurea
Oryzalin

Oxadiazon

Paclobutrazol

Penconazole

Penthiopyrad

Pentoxazone

Picolinafen

Pinoxaden

Prochloraz

Propamocarb hydrochloride
Propaquizafop
Pyraflufen-ethyl

Pyridafol

Pyridalyl

Pyriproxyfen
Pyroxasulfone

Quinoxyfen
Quizalofop-P-ethyl
Quizalofop-P-tefuryl
Sedaxane

Sethoxydim

2-[(4,6-dimethoxypyrimidin-2-yl)oxy]-6-[(4-hydroxy-6-
methoxypyrimidin-2-yl)oxy]benzoate

2-[(4,6-dimethoxypyrimidin-2-yl)oxy]-6-

hydroxybenzoate

Spinetoram

Spinosad

Spiroxamine
Sulfosulfuron
Tau-fluvalinate
Tebuthiuron
Teflubenzuron
Tolclofos-methyl
T-oxanilic acid
Triadimenol
Triazoxide
Triclopyr
Trifloxystrobin
Trifloxysulfuron
Triflumuron
Trifluralin
Triticonazole
T-sulfinylacetic acid

T-sulfonic acid

CCO[C@@H]1[C@@H](0C)[C@H](C)O[C@ @H](0[C@ @H]
2C[C@H]3CC[C@HJ4[C@ @H]5CC(=0)

> 500

O[C@@H](CC)CCC[C@H](O[C@H] 6CC[C@H](NC)[C@@H](C)06)[C@@H](C)C

(=0)C5=C[C@H4[C@ @H]3C2)[C@ @H]10C
CCO[C@@H]1[C@ @H](OC)[C@H](C)O[C@ @H](O[C@H]2C
[C@H]3[C@@H]4C=C5C(=0)[C @H](C)[C@ @H]
(O[C@H]6CC[C@H](NC)[C@ @H](C)06)

CCC[C@H](CC)OC(=0)C[C@H]5 [C@ @H]4C=C(C)[C@ @H]3C2)[C@@H]10C

CN=c1[nH]c(OCC(F)(F)F)nc(=N)[nH] 1
CCCN(CCOclc(Clee(Clec1CHC(=0)NC=0

CCCN(CCC)ele([N+](=0)[O-])cc(S(N)(=0)=0)cc1[N+](=0)[O-]
CC(C)Oclce(-n2nc(C(C)(C)C)oc2=0)c(Cl)cc1Cl
CC(C)(C)C(0O)C(Cclcee(Clecl)nlenenl
CCCC(Cnlcnenl)clece(ClyeelCl
CC(C)CC(C)elscecINC(=0)clen(C)ne IC(F)(FF
CC(C)=C10C(=0)N(c2cc(OC3CCCC3)c(Cl)ec2F)C1=0
0O=C(Nclcce(F)eel)eleecee(Oc2ecec(C(F)(F)F)e2)nl
CCclee(C)ee(CC)el-c1e(0OC(=0)C(C)(C)C)n2n(c1=0)CCOCC2
CCCN(CCOclc(Clyee(Clyee1CHC(=0)nlcencl
CCCOC(=0)NCCCN(C)C
CC(C)=NOCCOC(=0)C(C)Oclcec(Oc2enc3ce(Cl)cce3n2)ccl
CCOC(=0)COclce(-¢2nn(C)e(OC(F)F)c2Cle(F)ec1Cl
O=clce(Cl)[nH]ncl-clceceel
FC(F)(F)c1cee(OCCCOe2c(Cl)ecc(OCC=C(C1)Cl)cc2Cl)ncl
CC(COclcee(Oc2ccceee2)ecl)Ocleceenl
Cnlnc(C(F)(F)F)c(CS(=0)(=0)C2=NOC(C)(C)C2)c10C(F)F
Fclceee(Oc2eenc3ec(Cl)ee(Cl)e23)ecl
CCOC(=0)C(C)Oclcec(Oc2enc3ec(Clycce3n2)cel
CC(Oclcee(Oc2enc3cec(Cl)cee3n2)ecl)C(=0)OCCICCCO1
Cnlee(C(=0)Nc2cecec2C2CC2C2CC2)e(C(F)F)nl
CCCC(=NOCC)C1=C(0)CC(CC(C)SCC)CC1=0
COclee([O-])nc(Oc2cecce(0c3ne(OC)cc(0C)n3)c2C(=0)0)nl

COclee(0OC)ne(Oc2ecec(0)c2C(0)=0)nl

CCOCIC(OC)C(C)OC(OC2CC3ICCCAC5CC(=0)0C(CC)CCCC(ocseCee
(N(C)C) C(C)06)C(C)C(=0)C5=CC4C3C2)C10C
CCCICCCC(OC2CCC(N(C)O)C(C)02)C(C)C (=0)C2CC3c4CC
(OC5CC(C)C(OC)C(OC)C50C)CCACCC3C2CC(=0)01
CCCN(CC)CCICOC2(CCC(C(C)(C)C)CC2)01
CCS(=0)(=0)c1nc2cceen2¢1S(=0)(=0)NC(=0)Nc1nc(OC)cc(OC)nl
CC(C)C(Ncleee(C(F)(F)F)ce1CI)C(=0)OC(C#N)cleece(Oc2cecec2)cl
CNC(=0)N(C)cInnc(C(C)(C)C)s1
O=C(NC(=0)clc(F)cceeclF)Nelee(Cle(F)e(Cl)clF
COP(=S)(0C)Oclc(Clhee(C)eclCl

0=C(0)C(=0)Nclcceeel

CC(C)(C)C(0)C(Ocleee(Clycel)nlenenl
[O-][n+]Inc(-n2cenc2)nc2eec(Cl)cc2 1

0=C(0)COc1nc(Cl)e(CleclCl

CON=C(C(=0)OC)clcceccc ICON=C(C)clecee(C(F)(F)F)el
COclec(OC)nc(NC(=0)NS(=0)(=0)c2ncccc20CC(F)(F)F)nl
O=C(NC(=0)clccccc1Cl)Neleec(OC(F)(F)F)ccl
CCCN(CCO)cle(IN+](=0)[O-Dec(C(F)(F)F)ec1 [N+](=0)[O-]
CC1(C)CCC(=Cc2ccc(Cl)cc2)C1(0)Cnlenenl
CCOCN(C(=0)CS(=0)CC(=0)0)clc(Ceccc1CC
CCOCN(C(=0)CS(=0)(=0)0)clc(C)ecec1CC
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> 500

> 500
> 500

> 500
> 500
> 500
>331.5
> 500
> 851
> 500
> 500
> 500
> 660
> 500
> 500
> 348
> 500
> 500
>997
>923
> 500
> 500
> 500
> 542
> 855

> 890

> 500

>458

> 500
> 848
> 500
> 690
> 500
> 500
> 500
>390.5
> 500
> 521
> 500
> 748
> 500
> 500
> 500
> 500
> 500

mittetoksiline

mittetoksiline

mittetoksiline

toksiline

mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline

mittetoksiline

mittetoksiline

mittetoksiline

mittetoksiline

mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
toksiline
toksiline
mittetoksiline
toksiline
mittetoksiline
mittetoksiline
mittetoksiline

mittetoksiline



Tabel S4. Treeningkomplekti deskriptorite keskvédrtused ja standardhilbed

Deskriptor Keskviirtus Standardhélve
X3A 0.191342 0.02084
P_VSA_ppp_A  79.264167 46.409147
SpDiam_EA(bo) 6.979475 0.588881
don_O_2B 0.827899 0.883269
acc_N_5Bc -0.647774 0.495288
RDFO030s 43.980907 31.370803
R6v+ 0.017489 0.008269
Mor22p -0.011015 0.21534
MATS5m -0.065701 0.268911
GATSIm 0.693467 0.168163
Mor26m -0.135897 0.294119
R6uplus 0.038795 0.016742
fdonlipo3A 1.40942 1.755669
GATS3p 1.033141 0.281094
GATS3p
fdonlipo3A
REuplus
Mor26m
GATS1m
MATSSm
Mor22p
REw+
RDFO30s
acc_MN_5Bc
don_O_2B
SpDiam_EAibo)
P VSA ppp_ A
HK3A
-4 -2 0 4 &

Joonis S1. Treeningkomplekti skaleeritud deskriptorite distributsioonid
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