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Figure S1. HRMS spectrum of compound 4 
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Figure S2. HRMS spectrum of compound 12 
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Figure S3. HRMS spectrum of compound 14 
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Figure S4. HRMS spectrum of compound 15 
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Figure S5. HRMS spectrum of compound 16 
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Figure S6. HRMS spectrum of compound 17 

  
 
 
 
 
 
 
 
 



9 
 

Figure S7. HRMS spectrum of compound 18 
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Figure S8. HRMS spectrum of compound 22 
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Figure S9. 1H‐NMR spectrum of compound 4 

 



12 
 

Figure S10. 13C‐NMR spectrum of compound 4 
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Figure S11. 1H‐NMR spectrum of compound 12 

 
 



14 
 

Figure S12. 13C‐NMR spectrum of compound 12 
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Figure S13. 1H‐NMR spectrum of compound 14 
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Figure S14. 13C‐NMR spectrum of compound 14 
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Figure S15. 1H‐NMR spectrum of compound 15 
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 Figure S16. 13C‐NMR spectrum of compound 15 
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Figure S17. 1H‐NMR spectrum of compound 16 
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Figure S18. 13C‐NMR spectrum of compound 16 
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Figure S19. 1H‐NMR spectrum of compound 17 
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Figure S20. 13C‐NMR spectrum of compound 17 
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Figure S21. 1H‐NMR spectrum of compound 18 
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Figure S22. 13C‐NMR spectrum of compound 18 
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Figure S23. 1H‐NMR spectrum of compound 22 
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Figure S24. 13C‐NMR spectrum of compound 22 
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Figure S25. Correlation between the antiplatelet and COX‐1 inhibitory activities of the tested compounds. Compounds inactive (IC50 > 100 μM 
on either bioassay, i.e., 12, 15, 18, and 22) are not included but they fit in the general trend.  
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Table S1. Docking results obtained using AutoDockTools 1.5.7 and Discovery Studio visualizer (21.1.0.20298)  

 

Compound  Binding energy (Kcal/mole)  Number of interacting AA  Number of 
conventional H‐bonds 

AA involved in H‐bonds 

1  ‐8.68  9  2  Val A:349, Ser A:530 
2  ‐8.76  6  ‐  ‐ 
3  ‐8.50  9  1  Ile A:523 
4  ‐8.38  11  1  Ser A:530 
5  ‐8.01  11  1  Tyr A:355 
6  ‐7.70  8  2  Val A:349, Ser A:530 
11A  ‐9.29  9  ‐  ‐ 
11B  ‐8.93  9  1  Tyr A:385 
11C  ‐8.21  4  ‐  ‐ 
12A  ‐9.23  6  3  Tyr A:385, Gly A:533, ASN A:375 
12B  ‐8.76  5  1  GLY A:533 
12C  ‐8.22  5  1  ASN A:375 
13A  ‐8.30  7  1  Arg A:120 
13B  ‐9.20  9  1  ASN A:375 
13C  ‐8.85  11  ‐  ‐ 
14  ‐8.88  10  ‐  ‐ 
15  ‐8.36  9  1  Met A:522 
16  ‐8.47  8  1  Gly A:533 
17  ‐9.50  9  ‐  ‐ 
18  ‐9.32  12  1  Arg A:376 
22  ‐8.54  10  2  Tyr A:385, Ile A:523 

 


