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Table SA1. Ortho naming scheme: 

File Name Type 
Ring A 

sub. 

Sub. in 

position 

Ring B 

sub. 

Sub. in 

position 
A sub. ID B sub. ID 

ortobr11 ortho Br 1 Br 1 Br,1 Br,1 

ortobr12 ortho Br 2 Br 1 Br,2 Br,1 

ortobr13 ortho Br 3 Br 1 Br,3 Br,1 

ortobr14 ortho Br 4 Br 1 Br,4 Br,1 

ortobr1 ortho Br 1 None None Br,1 None,None 

ortobr22 ortho Br 2 Br 2 Br,2 Br,2 

ortobr23 ortho Br 3 Br 2 Br,3 Br,2 

ortobr24 ortho Br 4 Br 2 Br,4 Br,2 

ortobr2 ortho Br 2 None None Br,2 None,None 

ortobr34 ortho Br 3 Br 4 Br,3 Br,4 

ortobr3 ortho Br 3 None None Br,3 None,None 

ortobr44 ortho Br 4 Br 4 Br,4 Br,4 

ortobr4 ortho Br 4 None None Br,4 None,None 

ortobrnh11 ortho NH2 1 Br 1 NH2,1 Br,1 

ortobrnh12 ortho NH2 2 Br 1 NH2,2 Br,1 

ortobrnh13 ortho NH2 3 Br 1 NH2,3 Br,1 

ortobrnh14 ortho NH2 4 Br 1 NH2,4 Br,1 

ortobrnh22 ortho NH2 2 Br 2 NH2,2 Br,2 

ortobrnh23 ortho NH2 3 Br 2 NH2,3 Br,2 

ortobrnh24 ortho NH2 4 Br 2 NH2,4 Br,2 

ortobrnh33 ortho NH2 3 Br 3 NH2,3 Br,3 

ortobrnh44 ortho NH2 4 Br 4 NH2,4 Br,4 

ortobrno11 ortho NO2 1 Br 1 NO2,1 Br,1 

ortobrno12 ortho NO2 2 Br 1 NO2,2 Br,1 

ortobrno13 ortho NO2 3 Br 1 NO2,3 Br,1 

ortobrno14 ortho NO2 4 Br 1 NO2,4 Br,1 

ortobrno22 ortho NO2 2 Br 2 NO2,2 Br,2 

ortobrno23 ortho NO2 3 Br 2 NO2,3 Br,2 
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ortobrno24 ortho NO2 4 Br 2 NO2,4 Br,2 

ortobrno33 ortho NO2 3 Br 3 NO2,3 Br,3 

ortobrno34 ortho NO2 3 Br 4 NO2,3 Br,4 

ortobrno44 ortho NO2 4 Br 4 NO2,4 Br,4 

ortonh11 ortho NH2 1 NH2 1 NH2,1 NH2,1 

ortonh12 ortho NH2 2 NH2 1 NH2,2 NH2,1 

ortonh13 ortho NH2 3 NH2 1 NH2,3 NH2,1 

ortonh14 ortho NH2 4 NH2 1 NH2,4 NH2,1 

ortonh1 ortho NH2 1 None None NH2,1 None,None 

ortonh22 ortho NH2 2 NH2 2 NH2,2 NH2,2 

ortonh23 ortho NH2 3 NH2 2 NH2,3 NH2,2 

ortonh24 ortho NH2 4 NH2 2 NH2,4 NH2,2 

ortonh2 ortho NH2 2 None None NH2,2 None,None 

ortonh33 ortho NH2 3 NH2 3 NH2,3 NH2,3 

ortonh34 ortho NH2 3 NH2 4 NH2,3 NH2,4 

ortonh3 ortho NH2 3 None None NH2,3 None,None 

ortonh44 ortho NH2 4 NH2 4 NH2,4 NH2,4 

ortonh4 ortho NH2 4 None None NH2,4 None,None 

ortonhbr12 ortho Br 2 NH2 1 Br,2 NH2,1 

ortonhbr13 ortho Br 3 NH2 1 Br,3 NH2,1 

ortonhbr14 ortho Br 4 NH2 1 Br,4 NH2,1 

ortonhbr23 ortho Br 3 NH2 2 Br,3 NH2,2 

ortonhbr24 ortho Br 4 NH2 2 Br,4 NH2,2 

ortonhbr34 ortho Br 4 NH2 3 Br,4 NH2,3 

ortonhno11 ortho NO2 1 NH2 1 NO2,1 NH2,1 

ortonhno12 ortho NO2 2 NH2 1 NO2,2 NH2,1 

ortonhno13 ortho NO2 3 NH2 1 NO2,3 NH2,1 

ortonhno14 ortho NO2 4 NH2 1 NO2,4 NH2,1 

ortonhno22 ortho NO2 2 NH2 2 NO2,2 NH2,2 

ortonhno23 ortho NO2 3 NH2 2 NO2,3 NH2,2 

ortonhno24 ortho NO2 4 NH2 2 NO2,4 NH2,2 

ortonhno33 ortho NO2 3 NH2 3 NO2,3 NH2,3 

ortonhno34 ortho NO2 3 NH2 4 NO2,3 NH2,4 

ortonhno44 ortho NO2 4 NH2 4 NO2,4 NH2,4 

ortono11 ortho NO2 1 NO2 1 NO2,1 NO2,1 

ortono12 ortho NO2 2 NO2 1 NO2,2 NO2,1 

ortono13 ortho NO2 3 NO2 1 NO2,3 NO2,1 

ortono14 ortho NO2 4 NO2 1 NO2,4 NO2,1 

ortono1 ortho NO2 1 None None NO2,1 None,None 

ortono22 ortho NO2 2 NO2 2 NO2,2 NO2,2 

ortono23 ortho NO2 3 NO2 2 NO2,3 NO2,2 

ortono24 ortho NO2 4 NO2 2 NO2,4 NO2,2 

ortono2 ortho NO2 2 None None NO2,2 None,None 

ortono33 ortho NO2 3 NO2 3 NO2,3 NO2,3 

ortono34 ortho NO2 3 NO2 4 NO2,3 NO2,4 

ortono3 ortho NO2 3 None None NO2,3 None,None 
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ortono44 ortho NO2 4 NO2 4 NO2,4 NO2,4 

ortono4 ortho NO2 4 None None NO2,4 None,None 

ortonobr12 ortho Br 2 NO2 1 Br,2 NO2,1 

ortonobr13 ortho Br 3 NO2 1 Br,3 NO2,1 

ortonobr14 ortho Br 4 NO2 1 Br,4 NO2,1 

ortonobr23 ortho Br 3 NO2 2 Br,3 NO2,2 

ortonobr24 ortho Br 4 NO2 2 Br,4 NO2,2 

ortonobr34 ortho Br 4 NO2 3 Br,4 NO2,3 

ortononh12 ortho NH2 2 NO2 1 NH2,2 NO2,1 

ortononh13 ortho NH2 3 NO2 1 NH2,3 NO2,1 

ortononh14 ortho NH2 4 NO2 1 NH2,4 NO2,1 

ortononh23 ortho NH2 3 NO2 2 NH2,3 NO2,2 

ortononh24 ortho NH2 4 NO2 2 NH2,4 NO2,2 

ortononh34 ortho NH2 3 NO2 4 NH2,3 NO2,4 

orto ortho None None None None None,None None,None 

Table SA2. Meta naming scheme: 

File Name Type 
Ring A 

sub. 

Sub. in 

position 

Ring B 

sub. 

Sub. in 

position 
A sub. ID B sub. ID 

metaBr12 meta None None Br 2 None,None Br,2 

metaBr13 meta None None Br 3 None,None Br,3 

metaBr14 meta None None Br 4 None,None Br,4 

metaBr1 meta Br 1 None None Br,1 None,None 

metaBr21 meta Br 4 Br 1 Br,4 Br,1 

metaBr22 meta Br 1 Br 1 Br,1 Br,1 

metaBr23 meta Br 2 Br 3 Br,2 Br,3 

metaBr24 meta Br 4 Br 4 Br,4 Br,4 

metaBr25 meta Br 3 Br 3 Br,3 Br,3 

metaBr26 meta Br 2 Br 2 Br,2 Br,2 

metabr27 meta Br 1 Br 2 Br,1 Br,2 

metabr28 meta Br 1 Br 3 Br,1 Br,3 

metabr29 meta Br 4 Br 2 Br,4 Br,2 

metabr30 meta Br 4 Br 3 Br,4 Br,3 

metabrnh21 meta Br 4 NH2 1 Br,4 NH2,1 

metabrnh22 meta Br 1 NH2 1 Br,1 NH2,1 

metabrnh23 meta Br 2 NH2 3 Br,2 NH2,3 

metabrnh24 meta Br 4 NH2 4 Br,4 NH2,4 

metabrnh25 meta Br 3 NH2 3 Br,3 NH2,3 

metabrnh26 meta Br 2 NH2 2 Br,2 NH2,2 

metabrnh27 meta Br 1 NH2 2 Br,1 NH2,2 

metabrnh28 meta Br 1 NH2 3 Br,1 NH2,3 

metabrnh29 meta Br 4 NH2 2 Br,4 NH2,2 

metabrnh30 meta Br 4 NH2 3 Br,4 NH2,3 

metabrno21 meta Br 4 NO2 1 Br,4 NO2,1 

metabrno22 meta Br 1 NO2 1 Br,1 NO2,1 
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metabrno23 meta Br 2 NO2 3 Br,2 NO2,3 

metabrno24 meta Br 4 NO2 4 Br,4 NO2,4 

metabrno25 meta Br 3 NO2 3 Br,3 NO2,3 

metabrno26 meta Br 2 NO2 2 Br,2 NO2,2 

metabrno27 meta Br 1 NO2 2 Br,1 NO2,2 

metabrno28 meta Br 1 NO2 3 Br,1 NO2,3 

metabrno29 meta Br 4 NO2 2 Br,4 NO2,2 

metabrno30 meta Br 4 NO2 3 Br,4 NO2,3 

metanh12 meta None None NH2 2 None,None NH2,2 

metanh13 meta None None NH2 3 None,None NH2,3 

metanh14 meta None None NH2 4 None,None NH2,4 

metanh1 meta NH2 1 None None NH2,1 None,None 

metanh21 meta NH2 4 NH2 1 NH2,4 NH2,1 

metanh22 meta NH2 1 NH2 1 NH2,1 NH2,1 

metanh23 meta NH2 2 NH2 3 NH2,2 NH2,3 

metanh24 meta NH2 4 NH2 4 NH2,4 NH2,4 

metanh25 meta NH2 3 NH2 3 NH2,3 NH2,3 

metanh26 meta NH2 2 NH2 2 NH2,2 NH2,2 

metanh27 meta NH2 1 NH2 2 NH2,1 NH2,2 

metanh28 meta NH2 1 NH2 3 NH2,1 NH2,3 

metanh29 meta NH2 4 NH2 2 NH2,4 NH2,2 

metanh30 meta NH2 4 NH2 3 NH2,4 NH2,3 

metanhbr21 meta NH2 4 Br 1 NH2,4 Br,1 

metanhbr23 meta NH2 2 Br 3 NH2,2 Br,3 

metanhbr27 meta NH2 1 Br 2 NH2,1 Br,2 

metanhbr28 meta NH2 1 Br 3 NH2,1 Br,3 

metanhbr29 meta NH2 4 Br 2 NH2,4 Br,2 

metanhbr30 meta NH2 4 Br 3 NH2,4 Br,3 

metanhno21 meta NO2 4 NH2 1 NO2,4 NH2,1 

metanhno22 meta NO2 1 NH2 1 NO2,1 NH2,1 

metanhno23 meta NO2 2 NH2 3 NO2,2 NH2,3 

metanhno24 meta NO2 4 NH2 4 NO2,4 NH2,4 

metanhno25 meta NO2 3 NH2 3 NO2,3 NH2,3 

metanhno26 meta NO2 2 NH2 2 NO2,2 NH2,2 

metanhno27 meta NO2 1 NH2 2 NO2,1 NH2,2 

metanhno28 meta NO2 1 NH2 3 NO2,1 NH2,3 

metanhno29 meta NO2 4 NH2 2 NO2,4 NH2,2 

metanhno30 meta NO2 4 NH2 3 NO2,4 NH2,3 

metano12 meta None None NO2 2 None,None NO2,2 

metano13 meta None None NO2 3 None,None NO2,3 

metano14 meta None None NO2 4 None,None NO2,4 

metano1 meta NO2 1 None None NO2,1 None,None 

metano21 meta NO2 4 NO2 1 NO2,4 NO2,1 

metano22 meta NO2 1 NO2 1 NO2,1 NO2,1 

metano23 meta NO2 2 NO2 3 NO2,2 NO2,3 

metano24 meta NO2 4 NO2 4 NO2,4 NO2,4 
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metano25 meta NO2 3 NO2 3 NO2,3 NO2,3 

metano26 meta NO2 2 NO2 2 NO2,2 NO2,2 

metano27 meta NO2 1 NO2 2 NO2,1 NO2,2 

metano28 meta NO2 1 NO2 3 NO2,1 NO2,3 

metano29 meta NO2 4 NO2 2 NO2,4 NO2,2 

metano30 meta NO2 4 NO2 3 NO2,4 NO2,3 

metanobr21 meta NO2 4 Br 1 NO2,4 Br,1 

metanobr23 meta NO2 2 Br 3 NO2,2 Br,3 

metanobr27 meta NO2 1 Br 2 NO2,1 Br,2 

metanobr28 meta NO2 1 Br 3 NO2,1 Br,3 

metanobr29 meta NO2 4 Br 2 NO2,4 Br,2 

metanobr30 meta NO2 4 Br 3 NO2,4 Br,3 

metanonh21 meta NH2 4 NO2 1 NH2,4 NO2,1 

metanonh23 meta NH2 2 NO2 3 NH2,2 NO2,3 

metanonh27 meta NH2 1 NO2 2 NH2,1 NO2,2 

metanonh28 meta NH2 1 NO2 3 NH2,1 NO2,3 

metanonh29 meta NH2 4 NO2 2 NH2,4 NO2,2 

metanonh30 meta NH2 4 NO2 3 NH2,4 NO2,3 

meta meta None None None None None,None None,None 

Table SA3. Para naming scheme: 

File Name Type 
Ring A 

sub. 

Sub. in 

position 

Ring B 

sub. 

Sub. in 

position 
A sub. ID B sub. ID 

parabr11 para Br 1 Br 1 Br,1 Br,1 

parabr12 para Br 2 Br 1 Br,2 Br,1 

parabr13 para Br 3 Br 1 Br,3 Br,1 

parabr14 para Br 4 Br 1 Br,4 Br,1 

parabr1 para None None Br 1 None,None Br,1 

parabr22 para Br 2 Br 2 Br,2 Br,2 

parabr23 para Br 3 Br 2 Br,3 Br,2 

parabr24 para Br 4 Br 2 Br,4 Br,2 

parabr2 para None None Br 2 None,None Br,2 

parabr33 para Br 3 Br 3 Br,3 Br,3 

parabr34 para Br 4 Br 3 Br,4 Br,3 

parabr3 para None None Br 3 None,None Br,3 

parabr44 para Br 4 Br 4 Br,4 Br,4 

parabr4 para None None Br 4 None,None Br,4 

parabrnh11 para Br 1 NH2 1 Br,1 NH2,1 

parabrnh12 para Br 1 NH2 2 Br,1 NH2,2 

parabrnh13 para Br 1 NH2 3 Br,1 NH2,3 

parabrnh14 para Br 1 NH2 4 Br,1 NH2,4 

parabrnh22 para Br 2 NH2 2 Br,2 NH2,2 

parabrnh23 para Br 2 NH2 3 Br,2 NH2,3 

parabrnh24 para Br 2 NH2 4 Br,2 NH2,4 

parabrnh33 para Br 3 NH2 3 Br,3 NH2,3 
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parabrnh34 para Br 3 NH2 4 Br,3 NH2,4 

parabrnh44 para Br 4 NH2 4 Br,4 NH2,4 

parabrno11 para Br 1 NO2 1 Br,1 NO2,1 

parabrno12 para Br 1 NO2 2 Br,1 NO2,2 

parabrno13 para Br 1 NO2 3 Br,1 NO2,3 

parabrno14 para Br 1 NO2 4 Br,1 NO2,4 

parabrno22 para Br 2 NO2 2 Br,2 NO2,2 

parabrno23 para Br 2 NO2 3 Br,2 NO2,3 

parabrno24 para Br 2 NO2 4 Br,2 NO2,4 

parabrno33 para Br 3 NO2 3 Br,3 NO2,3 

parabrno34 para Br 3 NO2 4 Br,3 NO2,4 

parabrno44 para Br 4 NO2 4 Br,4 NO2,4 

paranh11 para NH2 1 NH2 1 NH2,1 NH2,1 

paranh12 para NH2 2 NH2 1 NH2,2 NH2,1 

paranh13 para NH2 3 NH2 1 NH2,3 NH2,1 

paranh14 para NH2 4 NH2 1 NH2,4 NH2,1 

paranh1 para None None NH2 1 None,None NH2,1 

paranh22 para NH2 2 NH2 2 NH2,2 NH2,2 

paranh23 para NH2 3 NH2 2 NH2,3 NH2,2 

paranh24 para NH2 4 NH2 2 NH2,4 NH2,2 

paranh2 para None None NH2 2 None,None NH2,2 

paranh33 para NH2 3 NH2 3 NH2,3 NH2,3 

paranh34 para NH2 4 NH2 3 NH2,4 NH2,3 

paranh3 para None None NH2 3 None,None NH2,3 

paranh44 para NH2 4 NH2 4 NH2,4 NH2,4 

paranh4 para None None NH2 4 None,None NH2,4 

paranhbr12 para NH2 1 Br 2 NH2,1 Br,2 

paranhbr13 para NH2 1 Br 3 NH2,1 Br,3 

paranhbr14 para NH2 1 Br 4 NH2,1 Br,4 

paranhbr23 para NH2 2 Br 3 NH2,2 Br,3 

paranhbr24 para NH2 2 Br 4 NH2,2 Br,4 

paranhbr34 para NH2 3 Br 4 NH2,3 Br,4 

paranhno11 para NH2 1 NO2 1 NH2,1 NO2,1 

paranhno12 para NH2 1 NO2 2 NH2,1 NO2,2 

paranhno13 para NH2 1 NO2 3 NH2,1 NO2,3 

paranhno14 para NH2 1 NO2 4 NH2,1 NO2,4 

paranhno22 para NH2 2 NO2 2 NH2,2 NO2,2 

paranhno23 para NH2 2 NO2 3 NH2,2 NO2,3 

paranhno24 para NH2 2 NO2 4 NH2,2 NO2,4 

paranhno33 para NH2 3 NO2 3 NH2,3 NO2,3 

paranhno34 para NH2 3 NO2 4 NH2,3 NO2,4 

paranhno44 para NH2 4 NO2 4 NH2,4 NO2,4 

parano11 para NO2 1 NO2 1 NO2,1 NO2,1 

parano12 para NO2 2 NO2 1 NO2,2 NO2,1 

parano14 para NO2 4 NO2 1 NO2,4 NO2,1 

parano1 para None None NO2 1 None,None NO2,1 
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parano22 para NO2 2 NO2 2 NO2,2 NO2,2 

parano23 para NO2 3 NO2 2 NO2,3 NO2,2 

parano24 para NO2 4 NO2 2 NO2,4 NO2,2 

parano2 para None None NO2 2 None,None NO2,2 

parano33 para NO2 3 NO2 3 NO2,3 NO2,3 

parano34 para NO2 4 NO2 3 NO2,4 NO2,3 

parano3 para None None NO2 3 None,None NO2,3 

parano44 para NO2 4 NO2 4 NO2,4 NO2,4 

parano4 para None None NO2 4 None,None NO2,4 

paranobr12 para NO2 1 Br 2 NO2,1 Br,2 

paranobr13 para NO2 1 Br 3 NO2,1 Br,3 

paranobr14 para NO2 1 Br 4 NO2,1 Br,4 

paranobr23 para NO2 2 Br 3 NO2,2 Br,3 

paranobr24 para NO2 2 Br 4 NO2,2 Br,4 

paranobr34 para NO2 3 Br 4 NO2,3 Br,4 

paranonh12 para NO2 1 NH2 2 NO2,1 NH2,2 

paranonh13 para NO2 1 NH2 3 NO2,1 NH2,3 

paranonh14 para NO2 1 NH2 4 NO2,1 NH2,4 

paranonh23 para NO2 2 NH2 3 NO2,2 NH2,3 

paranonh24 para NO2 2 NH2 4 NO2,2 NH2,4 

paranonh34 para NO2 3 NH2 4 NO2,3 NH2,4 

para para None None None None None,None None,None 


