Supplemental Material VIII. 2D and 3D similarity results of candidate drugs and approved lung cancer drugs
Table I. 2D similarity results of 19 candidates and 13 NSCLC drugs
	Candidate drugs
	CID000060779
	CID000060843
	CID000060749
	CID000038904
	CID000176870
	CID000148123
	CID011626560
	CID000126941
	CID000123631
	CID000036314
	CID015606394
	CID003086257
	CID000441203

	CID044607530
	0.189
	0.167
	0.087
	0.07
	0.249
	0.16
	0.242
	0.192
	0.3
	0.159
	0.259
	0.139
	0.013

	CID000156413
	0.151
	0.166
	0.126
	0.069
	0.398
	0.121
	0.256
	0.176
	0.774
	0.122
	0.548
	0.151
	0.013

	CID003081361
	0.179
	0.139
	0.108
	0.039
	0.441
	0.129
	0.278
	0.159
	0.514
	0.129
	0.362
	0.141
	0

	CID000033113
	0.111
	0.126
	0.222
	0.055
	0.126
	0.131
	0.117
	0.163
	0.138
	0.114
	0.154
	0.089
	0

	CID000002514
	0.087
	0.144
	0.074
	0.426
	0.029
	0.093
	0.014
	0.151
	0.014
	0.095
	0.121
	0.125
	0

	CID000091532
	0.116
	0.126
	0.222
	0.055
	0.126
	0.125
	0.117
	0.163
	0.138
	0.108
	0.148
	0.096
	0

	CID000023930
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	CID000023994
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	CID000006022
	0.104
	0.116
	0.241
	0.061
	0.124
	0.124
	0.124
	0.156
	0.137
	0.107
	0.148
	0.094
	0

	CID000000271
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	CID000000753
	0.047
	0.074
	0.103
	0.091
	0.029
	0.043
	0.015
	0.07
	0.028
	0.04
	0.041
	0.074
	0

	CID000000702
	0.028
	0.031
	0.087
	0.057
	0.031
	0.018
	0.016
	0.045
	0.029
	0.017
	0.032
	0.044
	0

	CID000000679
	0.021
	0.016
	0.028
	0.054
	0.031
	0.026
	0.015
	0.029
	0.014
	0.025
	0.032
	0.033
	0

	CID000078165
	0.069
	0.062
	0.097
	0.174
	0.025
	0.054
	0.062
	0.06
	0.282
	0.051
	0.09
	0.047
	0

	CID000000312
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	CID000000283
	0.007
	0.016
	0.029
	0.057
	0
	0.009
	0
	0.015
	0
	0.008
	0.021
	0.011
	0

	CID000000888
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	CID000006830
	0.13
	0.19
	0.228
	0.053
	0.099
	0.141
	0.115
	0.145
	0.104
	0.124
	0.132
	0.108
	0

	CID020042692
	0.014
	0.03
	0.027
	0.098
	0
	0.017
	0
	0.029
	0
	0.016
	0.021
	0.022
	0


Table II. 3D similarity results of 19 candidates and 13 NSCLC drugs
	Candidate drugs
	CID000060779
	CID000060843
	CID000060749
	CID000038904
	CID000176870
	CID000148123
	CID011626560
	CID000126941
	CID000123631
	CID000036314
	CID015606394
	CID003086257
	CID000441203

	CID044607530
	0.19
	0.183
	0.25
	0
	0.268
	0.186
	0.242
	0.25
	0.367
	0.178
	0.221
	0
	0

	CID000156413
	0.236
	0.249
	0.235
	0
	0.765
	0.179
	0.245
	0.348
	0.565
	0.187
	0.621
	0
	0

	CID003081361
	0.253
	0.187
	0.257
	0
	0.494
	0.172
	0.291
	0.294
	0.79
	0.167
	0.335
	0
	0

	CID000033113
	0.1
	0.175
	0.199
	0
	0.19
	0.126
	0.164
	0.184
	0.205
	0.131
	0.17
	0
	0

	CID000002514
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	CID000091532
	0.1
	0.174
	0.198
	0
	0.19
	0.125
	0.164
	0.184
	0.205
	0.13
	0.169
	0
	0

	CID000023930
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	CID000023994
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	CID000006022
	0.104
	0.185
	0.215
	0
	0.203
	0.131
	0.175
	0.196
	0.219
	0.136
	0.178
	0
	0

	CID000000271
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	CID000000753
	0.059
	0.147
	0.164
	0
	0.108
	0.046
	0.15
	0.127
	0.101
	0.051
	0.07
	0
	0

	CID000000702
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	CID000000679
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	CID000078165
	0.086
	0.166
	0.27
	0
	0.189
	0.123
	0.186
	0.192
	0.178
	0.116
	0.13
	0
	0

	CID000000312
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	CID000000283
	0.036
	0.107
	0.151
	0
	0.095
	0.045
	0.094
	0.078
	0.089
	0.04
	0.059
	0
	0

	CID000000888
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0
	0

	CID000006830
	0.104
	0.234
	0.216
	0
	0.221
	0.141
	0.186
	0.161
	0.222
	0.159
	0.204
	0
	0

	CID020042692
	0.048
	0.128
	0.174
	0
	0.116
	0.066
	0.112
	0.09
	0.109
	0.058
	0.076
	0
	0





Table III. 2D similarity results of 14 candidates and 4 SCLC drugs
	Candidate drugs
	CID000060699
	CID000036462
	CID000126941
	CID000060668

	CID000031703
	0.23
	0.252
	0.158
	0.243

	CID000148123
	0.138
	0.167
	0.173
	0.177

	CID000060749
	0.178
	0.117
	0.136
	0.112

	CID005353980
	0.143
	0.091
	0.211
	0.095

	CID000441276
	0.138
	0.161
	0.188
	0.166

	CID000024360
	0.689
	0.161
	0.176
	0.162

	CID000060837
	0.518
	0.15
	0.153
	0.151

	CID000003385
	0.103
	0.059
	0.077
	0.065

	CID000038904
	0.089
	0.059
	0.127
	0.065

	CID000452548
	0.173
	0.871
	0.105
	0.768

	CID000657237
	0.118
	0.143
	0.186
	0.137

	CID000005291
	0.17
	0.115
	0.234
	0.111

	CID000030323
	0.234
	0.261
	0.153
	0.252

	CID000006252
	0.169
	0.16
	0.138
	0.153





Table IV. 3D similarity results of 14 candidates and 4 SCLC drugs
	Candidate drugs
	CID000060699
	CID000036462
	CID000126941
	CID000060668

	CID000031703
	0.208
	0.471
	0.19
	0.454

	CID000148123
	0.16
	0.198
	0.156
	0.19

	CID000060749
	0.216
	0.18
	0.25
	0.17

	CID005353980
	0.164
	0.193
	0.349
	0.181

	CID000441276
	0.178
	0.185
	0.141
	0.178

	CID000024360
	0.9
	0.23
	0.158
	0.216

	CID000060837
	0.28
	0.287
	0.206
	0.271

	CID000003385
	0.246
	0.204
	0.225
	0.188

	CID000038904
	0
	0
	0
	0

	CID000452548
	0.183
	0.402
	0.206
	0.381

	CID000657237
	0.332
	0.227
	0.244
	0.209

	CID000005291
	0.398
	0.174
	0.189
	0.172

	CID000030323
	0.18
	0.512
	0.198
	0.49

	CID000006252
	0.292
	0.219
	0.21
	0.205



