
PDB ID: 1BNA PDB ID: 3H0O
!B97X-D ML

a 0.0647 0.0705
b 0.1053 0.0987
c 0.1188 0.1154
d 0.1161 0.1141
e 0.1721 0.1693
f 0.0823 0.0725
g 0.1036 0.0908
h 0.0808 0.0765
i 0.0958 0.0888
j 0.1735 0.1632

!B97X-D ML
a 0.0801 0.0060
b 0.1561 0.1343
c 0.1513 0.1082
d 0.1483 0.1396
e 0.0516 0.0053
f 0.2727 0.2057

A B

a

c
b

d

e

f

!B97X-D ML
k 0.1365 0.1302
l 0.2937 0.2537
m 0.0524 0.0549
n 0.1326 0.0735
o 0.1768 0.2605
p 0.2472 0.7140
q 0.1078 0.1065
r 0.1169 0.1075
s 0.0625 0.0618
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