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Tzble 1 The evaluation of metabolic capacity via CYP isozymes of PCB congeners by in silico analysis
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244'-TrCB(#28)
22'35-TeCB(#44)
22'44'-TeCB(#47)
22'45-TeCB(#49)
22'55-TeCB(#52)
233'4-TeCB(#56)
2344'TeCB(£60)
234'5-TeCB(#63)
23'44'-TeCB(£66)
234'5-TeCB(#70)
2346-TeCB(£71)
244'5-TeCB(#74)
22'344-PeCB(#85)
22'345"-PeCB(#87)
2'355'-PeCB(#92)
2'35'6-PeCB(£95)
2'44'5-PeCB(£99)
2'455'-PeCB(£101)
33'44-PeCB(#105)
33'4'5-PeCB(#107)
33'4'6-PeCB(#110)
344'5-PeCB(£114)
34'56-PeCB(#117)
3'44'5-PeCB(#118)
'344'5-PeCB(#123)
23344 HxCB(#128)
22'33'45"-HxCB(#130)
22'33'46-HxCB(#132)
22'33'56-HxCB(#134)
22'33'56-HxCB(#135)
22'344'S-HxCB(#137)
344'S_HxCB(#138)
344'6-HxCB(£139)
3455 HxCB(#141)

34'55-HxCB(#146)
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34'56-HxCB(#147)
34'5'6-HxCB(#149)
355'6-HxCB(#151)
22'44'S5"-HxCB(£153)
233'44'5-HxCB(#156)
233'44'5-HxCB(#157)
233'4'5'6-HxCB(£164)
23'44'55-HxCB(#167)
22'33'44'5-HpCB(¥170)
22'33455-HpCB(#172)
3'4'56-HpCB(%177)
3'55'6-HpCB(#178)
3'566'-HpCB(%179)
44'55'HpCB(#180)
44'56-HpCB(£181)
44'56'-HpCB(#182)
22'344'5'6-HpCB(%183)
22'34'55'6-HpCB(%187)
233'44'55-HpCB(#189)
233'44'5'6-HpCB(#191)
22'33'44'55-0cCB(£194)
22'33'44'56-0cCB(£195)
22'33'44'56'-0cCB(£196)
22'33'455'6-0cCB(£198)
22'33'455'6'-OcCB(#199)
22'33'45'66'-0cCB(£201)
22'33'55'66'-OcCB(£202)
22'344'55'6-OcCB(£203)
22'344'566'-OcCB(£204)
233'44'55'6-OcCB(£205)
22'33'44'55'6-NoCB(£206)
22'33'44'566'-NoCB(#207)
22'33'455'66'-NoCB(£208)
22'33'44'55'66'-DeCB($209)
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(I* Minimum of the shortest distance of target site among all the docking poses ({): within 5A)

& Average value of the shortest distances of target site in all the docking poses ((: within 5A4)
@ Reported as a parent compounds of OH-PCBs in the review by Grimm et al., 2015 (: reported)
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