Supporting Information 
Table S2
	Site
	Rank 1 (score)
	Rank 2 (score)
	Rank 3 (score)
	Rank 4 (score)
	Rank 5 (score)

	A
	ZINC01581130 (-8.0)
	ZINC00347000 (-7.8)
	ZINC13728763 (-7.7)
	ZINC08746511 (-7.6)
	ZINC57218770 (-7.5)

	B/C/E
	ZINC49587279 (-7.72)
	ZINC04521093

(-7.68)
	ZINC02028426 (-7.35)
	ZINC13283774 (-7.32)
	ZINC01645671 (-7.29)

	D
	ZINC02293661 (-7.3)
	ZINC00339659 (-7.1)
	ZINC17377281 (-7.0)
	ZINC01559484 (-7.0)
	ZINC16037356 (-7.0)

	F/H
	ZINC13217456 (-7.1)
	ZINC01678957

(-6.9)
	ZINC05545529

(-6.9)
	ZINC05286128 (-6.7)
	ZINC25949941 (-6.7)

	G
	ZINC08627928 (-7.9)
	ZINC04629171 (-7.1)
	ZINC14983615 (-7.0)
	ZINC38701009 (-6.9)
	ZINC12403009 (-6.9)


