Table S1. Train set

HDAC Ligand pIC50(uM) HDAC Ligand pIC50(uM)
HDAC2 1 -2.607 HDAC6 294 1.104262
HDAC2 2 -2.81877 HDAC6 295 1.259507
HDAC2 4 1.385853 HDAC6 297 0.934925
HDAC2 5 -1.10396 HDAC6 298 1.01397
HDAC2 6 -1.04027 HDAC6 300 0.853057
HDAC2 9 -0.47415 HDAC6 302 -0.11548
HDAC2 13 1.542366 HDAC6 322 -1.75758
HDAC2 16 -1.33109 HDAC6 323 -1.75758
HDAC2 18 -1.33109 HDAC6 324 -1.75758
HDAC2 19 -1.33109 HDAC6 326 -1.75758
HDAC2 20 -1.33109 HDAC6 327 -1.75758
HDAC2 21 -1.33109 HDAC6 328 -1.75758
HDAC2 22 -1.39764 HDAC6 329 -1.75758
HDAC2 23 -1.33109 HDAC6 331 -1.75758
HDAC2 25 -0.8343 HDAC6 332 -1.75758
HDAC2 26 -1.16742 HDAC6 333 -1.75758
HDAC2 27 -1.33109 HDAC6 335 -1.68315
HDAC2 29 -0.78714 HDAC6 336 -1.63775
HDAC2 31 -0.31215 HDAC6 338 -1.51487
HDAC2 32 -0.36102 HDAC6 339 -1.51204
HDAC2 35 -0.14355 HDAC6 341 -1.35395
HDAC2 36 0.000079 HDAC6 342 -1.3495
HDAC2 38 0.172695 HDAC6 343 -1.20305
HDAC2 40 0.010869 HDAC6 344 -1.13197
HDAC2 42 0.027969 HDAC6 346 -1.06364
HDAC2 43 -0.14355 HDAC6 347 -1.01526
HDAC2 44 0.588367 HDAC6 349 -0.94192
HDAC2 47 0.361983 HDAC6 350 -0.94192
HDAC2 48 0.562687 HDAC6 351 -0.94192
HDAC2 51 0.613188 HDAC6 352 -0.94192
HDAC2 52 0.886033 HDAC6 353 -0.94192
HDAC2 55 0.531864 HDAC6 355 -0.94192
HDAC2 56 0.552914 HDAC6 356 -0.94192
HDAC2 57 0.435104 HDAC6 357 -0.94192
HDAC2 58 0.953095 HDAC6 358 -0.94192
HDAC2 59 0.780137 HDAC6 359 -0.94192
HDAC2 61 0.507728 HDAC6 364 -0.81048
HDAC2 62 0.382231 HDAC6 367 -0.69639
HDAC2 63 0.848032 HDAC6 369 -0.68923
HDAC2 64 1.423176 HDAC6 370 -0.68923
HDAC2 65 0.507728 HDAC6 371 -0.66453
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232
234
235
237
238
240
242
244
247
250
251
252
253
257

-0.94192
0.624803
1.412105
0.06976
1.412105
0.255884
0.501421
-0.42285
-0.00793
-0.15353
-0.6511
0.655626
-0.30793
-0.53864
-0.09286
-0.03825
1.01397
-0.52705
-0.35677
-0.24546
-0.74896
1.505044
0.545758
0.198314
0.522896
1.01397
1.571048
0.037401
0.522896
-0.25544
0.655626
0.443851
-1.54581
0.934925
1.022938
0.481173
-0.01416
0.972247
0.689388
0.844721
1.01397
-0.94192
1.104262
1.180461

HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8

213
214
217
218
219
220
224
225
226
228
229
232
233
234
237
238
240
243
244
245
246
248
249
250
251
252
253
255
256
257
258
261
262
263
264
265
266
267
269
270
272
273
275
277

0.02633

0.031822
0.050575
0.066693
0.066693
0.098628
0.119269
0.164552
0.181031
0.198314
0.198314
0.231722
0.268612
0.288606
0.364806
0.379266
0.394343
0.426568
0.443851
0.443851
0.443851
0.522896
0.522896
0.522896
0.522896
0.545758
0.588367
0.624803
0.624803
0.624803
0.689388
0.689388
0.689388
0.689388
0.772889
0.772889
0.772889
0.772889
0.853057
0.853057
0.853057
0.853057
0.934925
0.934925




HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6
HDAC6

260
261
265
266
268
269
270
271
273
274
275
276
277
279
280
282
283
284
285
286
290

0.624803
0.772889
0.853057
0.853057
0.689388
0.772889
0.772889
0.853057
0.853057
0.485131
0.689388
0.689388
0.772889
0.772889
0.853057
1.180461
-0.03916
0.689388
0.689388
0.853057
0.689388

HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS8
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS
HDACS8
HDACS
HDACS8
HDACS8
HDACS8

278
279
280
282
283
284
285
286
287
288
290
291
292
293
294
295
296
298
300
301

0.934925
0.934925
0.934925
0.934925
0.964461
1.01397

1.01397

1.01397

1.01397

1.07154

1.104262
1.104262
1.104262
1.180461
1.180461
1.180461
1.259507
1.259507
1.338552
2.320699




	Table S1. Train set

