Table S4. Leave-one-out cross validation predictions for the amino acid preferences at each of the 30 CDR interface residues. Experimental amino acid preferences Wji and (Wji are compared with the predicted amino acid preferences pWji and (pWji. The Xji, Yji, and Zji as shown in Equation (4) are described in Equations (1)~(3). The corresponding optimized parameters (xji, yji, zji, aji) and threshold ti for each of the amino acid type i at each position j of the 30 CDR interface positions are also shown. The Pearson correlation coefficients shown at the bottom of each Table were calculated for the Wji-Xji, Wji-Yji, Wji-Zji , and Wji-pWji correlation, respectively.
	Position
	28CDR1L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	P
	3.92
	1
	40.72
	2.16
	-2.40
	0.06 
	0.15 
	0.15 
	-1.48 
	0.25 
	0.47 
	1

	A
	2.80
	1
	27.09
	2.08
	-1.57
	-0.04 
	0.27 
	-0.43 
	-1.22 
	0.06 
	0.19 
	1

	S
	1.36
	1
	34.25
	1.50
	1.79
	-0.08 
	0.18 
	3.08 
	-0.59 
	0.32 
	0.61 
	1

	E
	0.98
	1
	47.35
	0.39
	-0.99
	0.05 
	0.04 
	-0.49 
	-3.69 
	0.23 
	0.07 
	1

	M
	0.98
	1
	49.40
	0.24
	-2.40
	0.07 
	0.09 
	0.49 
	-2.21 
	0.50 
	0.00 
	1

	T
	0.94
	1
	34.71
	-0.94
	-1.40
	-0.03 
	-0.04 
	-1.08 
	-0.18 
	0.77 
	-0.22 
	0

	V
	0.20
	1
	34.85
	1.59
	-2.40
	0.04 
	-0.18 
	0.16 
	-4.73 
	0.70 
	-0.69 
	0

	H
	-0.76
	0
	64.26
	-0.99
	-2.40
	0.00 
	0.04 
	0.22 
	0.25 
	0.18 
	0.17 
	1

	I
	-0.76
	0
	42.18
	1.60
	-2.40
	-0.01 
	-0.02 
	0.65 
	0.17 
	0.60 
	-0.46 
	0

	G
	-0.80
	0
	20.07
	1.67
	-0.77
	-0.10 
	-0.30 
	0.33 
	0.68 
	0.27 
	-0.15 
	0

	L
	-3.10
	0
	42.21
	1.38
	-2.40
	0.00 
	-0.04 
	0.78 
	-0.45 
	0.21 
	-0.14 
	0

	R
	-3.10
	0
	71.14
	-0.42
	-0.77
	-0.08 
	0.39 
	0.53 
	3.90 
	0.10 
	-0.01 
	0

	C
	-5.86
	0
	34.45
	0.58
	-2.40
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	D
	-5.86
	0
	40.83
	0.26
	1.63
	0.05 
	-0.03 
	-0.80 
	-2.64 
	0.25 
	-0.12 
	0

	F
	-5.86
	0
	73.20
	1.56
	-2.40
	0.14 
	0.34 
	1.32 
	-5.53 
	0.47 
	0.40 
	1

	K
	-5.86
	0
	48.74
	0.51
	-2.40
	0.06 
	-0.05 
	-1.17 
	-6.39 
	0.70 
	-0.35 
	0

	N
	-5.86
	0
	48.65
	-0.01
	1.29
	0.02 
	0.11 
	0.49 
	-0.77 
	0.15 
	0.56 
	1

	Q
	-5.86
	0
	56.20
	0.44
	-1.12
	-0.07 
	0.51 
	2.79 
	2.34 
	0.70 
	-0.69 
	0

	W
	-5.86
	0
	97.36
	-3.13
	-2.40
	0.03 
	0.13 
	0.33 
	-3.13 
	0.70 
	-0.44 
	0

	Y
	-5.86
	0
	80.48
	-0.07
	-2.40
	0.02 
	0.05 
	0.77 
	-2.24 
	0.19 
	-0.10 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	-0.52 
	0.40 
	-0.06 
	
	0.31
	


	Position
	29CDR1L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	P
	4.15
	1
	16.79
	0.75
	-2.40
	0.07 
	0.18 
	0.22 
	-1.73 
	0.25 
	0.04 
	1

	G
	2.44
	1
	11.21
	0.74
	-2.40
	-0.13 
	-0.35 
	0.86 
	0.80 
	0.27 
	-0.22 
	0

	M
	2.06
	1
	35.17
	-0.47
	-2.40
	0.09 
	0.12 
	0.61 
	-2.75 
	0.50 
	-0.26 
	0

	H
	0.98
	1
	20.77
	0.09
	-2.40
	0.00 
	0.01 
	0.45 
	0.05 
	0.18 
	0.07 
	1

	I
	0.98
	1
	16.99
	0.40
	2.21
	-0.01 
	-0.03 
	0.44 
	-0.12 
	0.60 
	0.05 
	1

	T
	0.94
	1
	11.03
	0.46
	-2.40
	-0.03 
	-0.02 
	-1.13 
	-0.27 
	0.77 
	0.13 
	1

	L
	0.48
	1
	15.54
	0.43
	0.12
	0.00 
	-0.06 
	0.61 
	-0.97 
	0.21 
	0.08 
	1

	A
	0.20
	1
	10.81
	0.92
	-2.40
	-0.02 
	0.36 
	-0.18 
	-1.23 
	0.06 
	0.28 
	1

	Y
	-0.68
	0
	17.79
	0.74
	-2.40
	0.02 
	0.05 
	0.78 
	-2.15 
	0.19 
	-0.16 
	0

	S
	-1.72
	0
	14.63
	0.58
	-2.40
	-0.08 
	0.20 
	3.22 
	-0.64 
	0.32 
	-0.32 
	0

	Q
	-2.34
	0
	16.24
	0.42
	-2.40
	-0.08 
	0.50 
	2.80 
	2.47 
	0.70 
	-0.69 
	0

	V
	-2.34
	0
	10.69
	0.45
	1.50
	0.08 
	0.03 
	-0.90 
	-6.44 
	0.70 
	-0.70 
	0

	C
	-5.86
	0
	14.63
	0.27
	-2.40
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	D
	-5.86
	0
	10.61
	0.60
	-2.40
	0.05 
	-0.06 
	-1.16 
	-2.52 
	0.25 
	0.42 
	1

	E
	-5.86
	0
	14.64
	0.44
	-2.40
	0.07 
	0.10 
	-0.84 
	-4.29 
	0.23 
	-0.01 
	0

	F
	-5.86
	0
	38.51
	0.55
	-1.14
	0.09 
	0.19 
	1.24 
	-3.46 
	0.47 
	-0.26 
	0

	K
	-5.86
	0
	43.29
	0.23
	-2.40
	0.05 
	-0.07 
	-1.09 
	-5.82 
	0.70 
	-0.46 
	0

	N
	-5.86
	0
	14.62
	0.69
	-2.40
	0.00 
	0.07 
	0.20 
	-0.35 
	0.15 
	0.18 
	1

	R
	-5.86
	0
	63.01
	0.45
	-1.29
	-0.08 
	0.42 
	0.43 
	3.73 
	0.10 
	0.10 
	1

	W
	-5.86
	0
	24.52
	0.36
	-2.40
	0.03 
	0.11 
	0.36 
	-2.68 
	0.70 
	-0.65 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	-0.34
	-0.02
	0.12
	
	0.19
	


	Position
	30CDR1L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	G
	3.41 
	1
	4.96 
	2.25 
	0.53 
	-0.11 
	-0.44 
	0.18 
	0.53 
	0.27 
	0.02 
	1

	F
	2.06 
	1
	56.19 
	-1.46 
	-2.40 
	0.12 
	0.22 
	1.78 
	-4.78 
	0.47 
	-0.41 
	0

	S
	1.71 
	1
	18.18 
	4.77 
	1.42 
	-0.07 
	0.19 
	3.15 
	-0.63 
	0.32 
	0.65 
	1

	A
	1.53 
	1
	11.13 
	4.33 
	-2.40 
	-0.02 
	0.26 
	-0.35 
	-1.27 
	0.06 
	0.57 
	1

	P
	1.53 
	1
	25.11 
	2.13 
	-2.40 
	0.06 
	0.14 
	0.18 
	-1.54 
	0.25 
	0.23 
	1

	Y
	-0.68 
	0
	63.18 
	-7.65 
	0.08 
	0.02 
	0.03 
	0.77 
	-2.11 
	0.19 
	0.07 
	1

	E
	-0.76 
	0
	30.80 
	1.21 
	-0.99 
	0.07 
	0.11 
	-0.63 
	-4.02 
	0.23 
	0.00 
	0

	H
	-0.76 
	0
	49.11 
	-4.43 
	-0.09 
	-0.01 
	0.00 
	0.34 
	0.64 
	0.18 
	0.31 
	1

	L
	-0.79 
	0
	32.99 
	-0.61 
	-0.20 
	0.00 
	-0.02 
	0.95 
	-0.40 
	0.21 
	0.18 
	1

	R
	-0.79 
	0
	57.39 
	-4.68 
	0.33 
	-0.09 
	0.33 
	0.60 
	4.16 
	0.10 
	0.01 
	1

	Q
	-0.80 
	0
	40.17 
	-1.01 
	-1.12 
	-0.07 
	0.49 
	2.77 
	2.39 
	0.70 
	-0.68 
	0

	V
	-0.80 
	0
	26.03 
	0.43 
	0.00 
	0.08 
	0.04 
	-0.86 
	-6.31 
	0.70 
	-0.68 
	0

	C
	-5.86 
	0
	18.34 
	1.68 
	-2.40 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	D
	-5.86 
	0
	18.52 
	2.94 
	0.20 
	0.05 
	-0.04 
	-0.83 
	-2.60 
	0.25 
	-0.13 
	0

	I
	-5.86 
	0
	33.26 
	0.09 
	-1.36 
	-0.01 
	-0.03 
	0.68 
	0.25 
	0.60 
	-0.33 
	0

	K
	-5.86 
	0
	41.36 
	-5.38 
	-0.63 
	0.04 
	-0.10 
	-0.92 
	-5.34 
	0.70 
	-0.63 
	0

	M
	-5.86 
	0
	33.53 
	-2.83 
	-2.40 
	0.09 
	0.16 
	0.27 
	-3.00 
	0.50 
	-0.26 
	0

	N
	-5.86 
	0
	33.11 
	-3.17 
	1.03 
	0.01 
	0.05 
	0.44 
	-0.46 
	0.15 
	0.36 
	1

	T
	-5.86 
	0
	25.24 
	3.39 
	-0.34 
	-0.02 
	0.03 
	-1.16 
	-0.26 
	0.77 
	-0.33 
	0

	W
	-5.86 
	0
	81.06 
	-7.75 
	-2.40 
	0.03 
	0.11 
	0.35 
	-2.83 
	0.70 
	-0.61 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	-0.17 
	0.27 
	0.12 
	
	0.45
	


	Position
	31CDR1L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	G
	4.35 
	1
	0.00 
	0.28 
	-0.49 
	-0.09 
	-0.30 
	0.35 
	0.53 
	0.27 
	0.30 
	1

	P
	3.68 
	1
	5.73 
	1.22 
	-2.38 
	0.09 
	0.21 
	0.24 
	-2.04 
	0.25 
	-0.12 
	0

	N
	0.98 
	1
	0.00 
	0.20 
	1.72 
	0.02 
	0.08 
	0.17 
	-0.94 
	0.15 
	0.20 
	1

	T
	0.20 
	1
	4.40 
	0.35 
	1.47 
	-0.02 
	-0.09 
	-2.16 
	-1.00 
	0.77 
	-0.76 
	0

	R
	-0.08 
	0
	33.77 
	0.31 
	-0.73 
	-0.17 
	0.66 
	0.35 
	8.86 
	0.10 
	0.85 
	1

	E
	-0.76 
	0
	6.21 
	0.21 
	-2.38 
	0.06 
	0.09 
	-0.73 
	-4.13 
	0.23 
	-0.11 
	0

	H
	-0.76 
	0
	6.70 
	0.22 
	-2.38 
	-0.03 
	-0.02 
	0.18 
	1.36 
	0.18 
	0.49 
	1

	S
	-0.79 
	0
	0.00 
	0.30 
	1.01 
	-0.29 
	0.81 
	14.08 
	-2.34 
	0.32 
	0.68 
	1

	A
	-0.80 
	0
	0.00 
	0.22 
	-2.38 
	-0.03 
	0.29 
	-0.82 
	-1.51 
	0.06 
	0.57 
	1

	Q
	-0.80 
	0
	20.32 
	0.17 
	-2.38 
	-0.08 
	0.50 
	2.81 
	2.46 
	0.70 
	-0.70 
	0

	L
	-3.10 
	0
	4.40 
	0.43 
	-2.38 
	-0.01 
	-0.07 
	0.71 
	-0.24 
	0.21 
	-0.09 
	0

	C
	-5.86 
	0
	0.00 
	0.19 
	-2.38 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	D
	-5.86 
	0
	0.00 
	0.18 
	-0.51 
	0.04 
	-0.05 
	-0.83 
	-2.53 
	0.25 
	-0.14 
	0

	F
	-5.86 
	0
	32.20 
	0.35 
	-2.38 
	0.09 
	0.19 
	1.27 
	-3.69 
	0.47 
	-0.44 
	0

	I
	-5.86 
	0
	6.20 
	0.65 
	-0.81 
	-0.03 
	-0.07 
	0.73 
	0.73 
	0.60 
	-0.11 
	0

	K
	-5.86 
	0
	17.67 
	0.18 
	0.40 
	0.04 
	-0.10 
	-0.95 
	-5.47 
	0.70 
	-0.69 
	0

	M
	-5.86 
	0
	5.40 
	0.19 
	-2.38 
	0.09 
	0.16 
	0.32 
	-2.95 
	0.50 
	-0.46 
	0

	V
	-5.86 
	0
	6.02 
	0.79 
	-1.47 
	0.08 
	0.03 
	-0.90 
	-6.35 
	0.70 
	-0.69 
	0

	W
	-5.86 
	0
	35.36 
	0.31 
	-2.38 
	0.03 
	0.11 
	0.35 
	-2.67 
	0.70 
	-0.63 
	0

	Y
	-5.86 
	0
	30.77 
	0.38 
	0.33 
	0.02 
	0.05 
	0.75 
	-1.78 
	0.19 
	0.07 
	1

	Pearson correlation coefficient to Wji
	-0.31 
	0.17 
	0.16 
	
	0.48
	


	Position
	32CDR1L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	R
	4.23 
	1
	44.36 
	-2.66 
	-0.39 
	-0.07 
	0.64 
	0.66 
	3.56 
	0.10 
	0.06 
	1

	A
	2.44 
	1
	0.00 
	0.58 
	0.07 
	0.01 
	0.35 
	-1.17 
	-2.83 
	0.06 
	0.00 
	1

	Y
	1.07 
	1
	43.79 
	-0.16 
	2.51 
	0.02 
	0.03 
	0.72 
	-2.29 
	0.19 
	0.42 
	1

	W
	0.98 
	1
	57.14 
	-2.63 
	1.00 
	0.04 
	0.11 
	0.28 
	-4.13 
	0.70 
	-0.56 
	0

	G
	0.94 
	1
	0.00 
	0.04 
	-1.04 
	-0.09 
	-0.29 
	0.41 
	0.53 
	0.27 
	0.25 
	1

	T
	0.20 
	1
	5.55 
	0.79 
	-2.38 
	-0.03 
	-0.02 
	-1.14 
	-0.28 
	0.77 
	0.14 
	1

	F
	-0.76 
	0
	35.52 
	1.28 
	0.82 
	0.11 
	0.26 
	1.82 
	-3.37 
	0.47 
	0.43 
	1

	H
	-0.76 
	0
	35.41 
	-1.46 
	-0.05 
	-0.02 
	0.01 
	0.35 
	0.84 
	0.18 
	0.37 
	1

	M
	-0.76 
	0
	20.72 
	-0.86 
	-2.38 
	0.09 
	0.16 
	0.29 
	-2.92 
	0.50 
	-0.38 
	0

	N
	-0.76 
	0
	11.94 
	1.36 
	0.61 
	0.00 
	0.06 
	0.40 
	-0.30 
	0.15 
	0.36 
	1

	P
	-2.34 
	0
	0.00 
	1.27 
	-2.38 
	0.07 
	0.18 
	0.09 
	-1.57 
	0.25 
	-0.07 
	0

	Q
	-2.34 
	0
	20.42 
	0.15 
	-2.38 
	-0.08 
	0.50 
	2.81 
	2.46 
	0.70 
	-0.70 
	0

	C
	-5.86 
	0
	6.53 
	0.18 
	-2.38 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	D
	-5.86 
	0
	0.00 
	1.28 
	0.11 
	0.05 
	-0.05 
	-0.83 
	-2.59 
	0.25 
	-0.19 
	0

	E
	-5.86 
	0
	10.94 
	0.08 
	-2.38 
	0.07 
	0.09 
	-0.78 
	-4.19 
	0.23 
	-0.07 
	0

	I
	-5.86 
	0
	15.93 
	0.21 
	-2.38 
	-0.02 
	-0.04 
	0.63 
	0.33 
	0.60 
	-0.41 
	0

	K
	-5.86 
	0
	28.95 
	-0.89 
	-0.58 
	0.04 
	-0.10 
	-0.93 
	-5.37 
	0.70 
	-0.67 
	0

	L
	-5.86 
	0
	19.12 
	1.69 
	-1.60 
	-0.01 
	-0.05 
	0.76 
	-0.33 
	0.21 
	-0.07 
	0

	S
	-5.86 
	0
	0.00 
	0.25 
	-0.95 
	-0.07 
	0.19 
	3.15 
	-0.60 
	0.32 
	-0.29 
	0

	V
	-5.86 
	0
	5.18 
	1.29 
	-2.38 
	0.08 
	0.03 
	-0.91 
	-6.30 
	0.70 
	-0.68 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	0.42 
	-0.45 
	0.47 
	
	0.52
	


	Position
	50CDR2L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	E
	2.51 
	1
	34.39 
	-0.51 
	-0.67 
	0.09 
	0.08 
	-1.39 
	-6.29 
	0.23 
	-0.13 
	0

	G
	1.98 
	1
	0.00 
	0.05 
	0.19 
	-0.09 
	-0.30 
	0.31 
	0.54 
	0.27 
	0.37 
	1

	R
	1.81 
	1
	48.95 
	-0.09 
	0.45 
	-0.09 
	0.31 
	0.28 
	4.03 
	0.10 
	0.33 
	1

	S
	0.92 
	1
	10.43 
	1.67 
	0.65 
	-0.07 
	0.18 
	3.07 
	-0.72 
	0.32 
	0.37 
	1

	Q
	0.64 
	1
	33.48 
	0.41 
	-0.58 
	-0.07 
	0.53 
	2.87 
	2.23 
	0.70 
	-0.51 
	0

	T
	0.64 
	1
	16.69 
	1.51 
	-0.91 
	-0.03 
	-0.04 
	-1.13 
	-0.34 
	0.77 
	-0.23 
	0

	L
	0.35 
	1
	25.59 
	0.01 
	-0.49 
	-0.01 
	-0.10 
	0.70 
	-0.61 
	0.21 
	0.01 
	1

	F
	-0.34 
	0
	44.96 
	0.44 
	-1.14 
	0.09 
	0.20 
	1.25 
	-3.49 
	0.47 
	-0.15 
	0

	H
	-0.34 
	0
	43.97 
	0.29 
	-0.69 
	-0.01 
	0.03 
	0.30 
	0.54 
	0.18 
	0.30 
	1

	K
	-0.34 
	0
	26.30 
	-0.65 
	0.45 
	0.04 
	-0.10 
	-0.94 
	-5.46 
	0.70 
	-0.69 
	0

	M
	-0.34 
	0
	26.77 
	-0.40 
	-0.65 
	0.09 
	0.16 
	0.72 
	-2.00 
	0.50 
	-0.05 
	0

	A
	-1.95 
	0
	5.11 
	0.99 
	0.23 
	-0.02 
	0.35 
	-0.34 
	-1.16 
	0.06 
	0.21 
	1

	P
	-1.95 
	0
	0.00 
	0.04 
	-2.40 
	0.07 
	0.18 
	0.09 
	-1.57 
	0.25 
	-0.11 
	0

	C
	-5.65 
	0
	13.15 
	0.44 
	-2.40 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	D
	-5.65 
	0
	18.58 
	1.97 
	0.33 
	0.05 
	-0.04 
	-0.82 
	-2.59 
	0.25 
	-0.14 
	0

	I
	-5.65 
	0
	26.51 
	-0.30 
	-2.40 
	-0.01 
	-0.04 
	0.64 
	0.27 
	0.60 
	-0.43 
	0

	N
	-5.65 
	0
	25.42 
	-0.05 
	-0.33 
	0.01 
	0.07 
	0.31 
	-0.42 
	0.15 
	0.26 
	1

	V
	-5.65 
	0
	19.45 
	0.17 
	-2.40 
	0.08 
	0.03 
	-0.93 
	-6.25 
	0.70 
	-0.63 
	0

	W
	-5.65 
	0
	73.94 
	-2.56 
	1.50 
	0.03 
	0.13 
	0.47 
	-2.95 
	0.70 
	-0.24 
	0

	Y
	-5.65 
	0
	57.68 
	0.24 
	1.46 
	0.03 
	0.08 
	0.90 
	-2.48 
	0.19 
	0.43 
	1

	Pearson correlation coefficient to Wji
	-0.15 
	0.12 
	0.14 
	
	0.25
	


	Position
	51CDR2L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	A
	3.58 
	1
	0
	0
	1.85
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	S
	2.77 
	1
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	K
	1.43 
	1
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	M
	1.43 
	1
	0
	0
	0.81
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	G
	1.38 
	1
	0
	0
	-0.18
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	T
	1.38 
	1
	0
	0
	1.34
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	D
	-0.34 
	0
	0
	0
	-1.38
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	F
	-0.34 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	H
	-0.34 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	R
	-1.31 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	L
	-2.73 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	C
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	E
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	I
	-5.65 
	0
	0
	0
	-1.36
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	N
	-5.65 
	0
	0
	0
	-1.21
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	P
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Q
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	V
	-5.65 
	0
	0
	0
	0.12
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	W
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Y
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Pearson correlation coefficient to Wji
	N/A
	N/A
	0.46
	
	N/A
	


	Position
	52CDR2L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	N
	2.51 
	1
	0
	0
	0.13
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	W
	2.51 
	1
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	L
	1.81 
	1
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	S
	1.81 
	1
	0
	0
	2.44
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	H
	1.43 
	1
	0
	0
	-0.69
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	K
	1.43 
	1
	0
	0
	-1.43
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	R
	0.35 
	1
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Y
	-0.26 
	0
	0
	0
	-1.09
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	E
	-0.34 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	I
	-0.34 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	A
	-0.38 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	G
	-1.95 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Q
	-1.95 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	T
	-1.95 
	0
	0
	0
	0.29
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	V
	-1.95 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	C
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	D
	-5.65 
	0
	0
	0
	-0.88
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	F
	-5.65 
	0
	0
	0
	-1.14
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	M
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	P
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Pearson correlation coefficient to Wji
	N/A
	N/A
	0.26
	
	N/A
	


	Position
	53CDR2L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	H
	4.42 
	1
	45.16 
	-0.37 
	-0.69 
	-0.02 
	-0.02 
	0.30 
	0.59 
	0.18 
	0.21 
	1

	Y
	4.01 
	1
	55.22 
	2.22 
	0.28 
	0.02 
	0.00 
	0.89 
	-2.52 
	0.19 
	0.03 
	1

	F
	3.92 
	1
	50.33 
	0.63 
	-0.59 
	0.09 
	0.17 
	1.22 
	-3.79 
	0.47 
	0.06 
	1

	M
	2.51 
	1
	29.24 
	-1.73 
	-2.40 
	0.11 
	0.17 
	0.68 
	-3.44 
	0.50 
	-0.38 
	0

	I
	1.43 
	1
	28.24 
	-0.28 
	-0.52 
	-0.02 
	-0.07 
	0.61 
	0.13 
	0.60 
	-0.27 
	0

	W
	1.43 
	1
	74.29 
	-0.24 
	-2.40 
	0.03 
	0.04 
	0.71 
	-3.56 
	0.70 
	-0.66 
	0

	E
	-0.34 
	0
	34.48 
	-1.97 
	-1.46 
	0.07 
	0.10 
	-0.76 
	-4.27 
	0.23 
	0.04 
	1

	N
	-0.34 
	0
	21.23 
	-0.16 
	2.00 
	0.00 
	0.06 
	0.62 
	-0.37 
	0.15 
	0.56 
	1

	L
	-0.36 
	0
	28.07 
	-0.04 
	-2.40 
	-0.01 
	-0.06 
	0.76 
	-0.37 
	0.21 
	-0.13 
	0

	R
	-0.36 
	0
	51.01 
	0.10 
	0.45 
	-0.08 
	0.49 
	0.97 
	4.41 
	0.10 
	0.59 
	1

	S
	-0.36 
	0
	6.17 
	0.90 
	0.40 
	-0.08 
	0.21 
	3.33 
	-0.32 
	0.32 
	0.34 
	1

	A
	-1.95 
	0
	6.28 
	0.51 
	-1.57 
	-0.02 
	0.32 
	-0.56 
	-1.37 
	0.06 
	0.33 
	1

	G
	-1.95 
	0
	0.00 
	0.09 
	-2.40 
	-0.12 
	-0.39 
	0.09 
	0.89 
	0.27 
	0.38 
	1

	T
	-1.95 
	0
	13.05 
	0.67 
	1.34 
	-0.03 
	-0.03 
	-1.15 
	-0.17 
	0.77 
	-0.66 
	0

	C
	-5.65 
	0
	13.49 
	0.32 
	-2.40 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	D
	-5.65 
	0
	19.87 
	0.93 
	-1.38 
	0.05 
	-0.04 
	-0.94 
	-2.60 
	0.25 
	0.17 
	1

	K
	-5.65 
	0
	28.62 
	-0.35 
	0.12 
	0.04 
	-0.10 
	-0.93 
	-5.44 
	0.70 
	-0.69 
	0

	P
	-5.65 
	0
	13.86 
	0.69 
	-2.40 
	0.07 
	0.19 
	0.06 
	-1.60 
	0.25 
	0.08 
	1

	Q
	-5.65 
	0
	36.09 
	-0.41 
	-1.12 
	-0.07 
	0.49 
	2.73 
	2.36 
	0.70 
	-0.67 
	0

	V
	-5.65 
	0
	20.53 
	0.31 
	-1.51 
	0.08 
	0.03 
	-0.87 
	-6.25 
	0.70 
	-0.66 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	0.54 
	-0.06 
	0.20 
	
	0.31
	


	Position
	54CDR2L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	H
	3.30 
	1
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	N
	2.51 
	1
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	L
	1.81 
	1
	0
	0
	1.89
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	I
	1.43 
	1
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	S
	1.40 
	1
	0
	0
	-0.67
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	P
	1.38 
	1
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	R
	0.92 
	1
	0
	0
	1.77
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	A
	0.64 
	1
	0
	0
	-1.57
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Q
	-1.95 
	0
	0
	0
	-1.12
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	T
	-1.95 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	V
	-1.95 
	0
	0
	0
	-1.51
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	C
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	D
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	E
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	F
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	G
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	K
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	M
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	W
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Y
	-5.65 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Pearson correlation coefficient to Wji
	N/A
	N/A
	0.44
	
	N/A
	


	Position
	92CDR3L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	F
	4.28 
	1
	53.79 
	-0.87 
	-0.24 
	0.09 
	0.18 
	1.19 
	-3.69 
	0.47 
	0.19 
	1

	Y
	3.56 
	1
	59.79 
	-5.51 
	0.85 
	0.02 
	0.06 
	0.82 
	-2.42 
	0.19 
	0.13 
	1

	H
	2.97 
	1
	48.11 
	1.05 
	0.95 
	-0.02 
	-0.02 
	0.19 
	0.58 
	0.18 
	0.25 
	1

	N
	2.97 
	1
	25.65 
	1.88 
	1.36 
	0.00 
	0.04 
	0.27 
	-0.55 
	0.15 
	0.35 
	1

	I
	2.35 
	1
	32.01 
	-0.68 
	-0.85 
	-0.02 
	-0.08 
	0.66 
	0.25 
	0.60 
	-0.33 
	0

	S
	2.09 
	1
	16.93 
	4.34 
	1.16 
	-0.07 
	0.18 
	3.10 
	-0.62 
	0.32 
	0.60 
	1

	L
	1.23 
	1
	31.93 
	1.11 
	-0.67 
	-0.04 
	-0.20 
	0.68 
	-0.16 
	0.21 
	-0.09 
	0

	R
	-1.24 
	0
	56.04 
	-3.59 
	-0.76 
	-0.09 
	0.35 
	0.53 
	4.15 
	0.10 
	-0.01 
	0

	V
	-1.25 
	0
	23.61 
	0.47 
	-1.50 
	0.08 
	0.04 
	-0.87 
	-6.23 
	0.70 
	-0.65 
	0

	T
	-2.76 
	0
	24.34 
	0.77 
	0.17 
	-0.03 
	-0.01 
	-1.15 
	-0.19 
	0.77 
	-0.50 
	0

	A
	-6.10 
	0
	10.31 
	5.17 
	-1.12 
	-0.02 
	1.11 
	-0.43 
	-1.70 
	0.06 
	0.93 
	1

	C
	-6.10 
	0
	17.07 
	2.82 
	-2.39 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	D
	-6.10 
	0
	10.95 
	3.57 
	0.07 
	0.05 
	-0.04 
	-0.83 
	-2.59 
	0.25 
	-0.16 
	0

	E
	-6.10 
	0
	24.04 
	2.15 
	-1.46 
	0.07 
	0.11 
	-0.69 
	-4.09 
	0.23 
	-0.01 
	0

	G
	-6.10 
	0
	5.55 
	6.09 
	0.09 
	-0.10 
	-0.24 
	0.39 
	0.71 
	0.27 
	-0.05 
	0

	K
	-6.10 
	0
	40.96 
	-1.57 
	-0.94 
	0.04 
	-0.09 
	-0.92 
	-5.38 
	0.70 
	-0.64 
	0

	M
	-6.10 
	0
	33.52 
	-0.05 
	-2.39 
	0.09 
	0.19 
	0.21 
	-3.15 
	0.50 
	-0.14 
	0

	P
	-6.10 
	0
	16.80 
	4.10 
	-2.39 
	0.08 
	0.26 
	0.03 
	-1.76 
	0.25 
	0.38 
	1

	Q
	-6.10 
	0
	33.27 
	-1.76 
	-0.22 
	-0.09 
	0.21 
	2.78 
	3.01 
	0.70 
	-0.41 
	0

	W
	-6.10 
	0
	76.09 
	-0.56 
	0.69 
	0.03 
	0.15 
	0.43 
	-3.01 
	0.70 
	-0.24 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	0.34 
	-0.35 
	0.53 
	
	0.26
	


	Position
	93CDR3L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	K
	4.90 
	1
	27.95 
	-1.33 
	-2.40 
	0.04 
	-0.10 
	-0.98 
	-5.54 
	0.70 
	-0.57 
	0

	N
	3.90 
	1
	12.71 
	0.50 
	0.78 
	0.01 
	0.06 
	0.31 
	-0.75 
	0.15 
	0.27 
	1

	M
	3.47 
	1
	22.03 
	-1.31 
	-0.65 
	0.16 
	0.29 
	-1.06 
	-8.39 
	0.50 
	-0.49 
	0


	I
	2.97 
	1
	12.93 
	1.08 
	-1.36 
	0.00 
	-0.07 
	0.81 
	-0.09 
	0.60 
	-0.39 
	0

	R
	1.55 
	1
	42.37 
	1.82 
	-1.29 
	-0.09 
	0.20 
	1.01 
	4.00 
	0.10 
	0.24 
	1

	T
	1.05 
	1
	6.75 
	2.89 
	0.67 
	-0.03 
	-0.13 
	-1.71 
	-0.70 
	0.77 
	-0.69 
	0

	S
	0.88 
	1
	0.00 
	0.33 
	1.28 
	-0.07 
	0.19 
	3.15 
	-0.65 
	0.32 
	0.65 
	1

	P
	-1.25 
	0
	4.59 
	2.65 
	-1.26 
	0.07 
	0.19 
	0.12 
	-1.49 
	0.25 
	0.05 
	1

	A
	-2.76 
	0
	0.00 
	0.25 
	-1.13 
	-0.02 
	0.32 
	-0.49 
	-1.26 
	0.06 
	0.29 
	1

	G
	-2.76 
	0
	0.00 
	0.63 
	0.29 
	-0.12 
	-0.31 
	0.46 
	1.03 
	0.27 
	0.45 
	1

	C
	-6.10 
	0
	6.16 
	0.33 
	-2.40 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	D
	-6.10 
	0
	5.97 
	0.58 
	-0.11 
	0.05 
	-0.05 
	-0.83 
	-2.56 
	0.25 
	-0.15 
	0

	E
	-6.10 
	0
	15.29 
	1.41 
	0.91 
	0.06 
	0.10 
	-0.59 
	-4.01 
	0.23 
	-0.20 
	0

	F
	-6.10 
	0
	44.10 
	0.68 
	-1.14 
	0.09 
	0.20 
	1.25 
	-3.48 
	0.47 
	-0.16 
	0

	H
	-6.10 
	0
	35.07 
	-0.89 
	1.43 
	-0.02 
	0.00 
	0.52 
	1.10 
	0.18 
	0.58 
	1

	L
	-6.10 
	0
	19.48 
	1.30 
	-1.21 
	-0.01 
	-0.05 
	0.77 
	-0.31 
	0.21 
	-0.02 
	0

	Q
	-6.10 
	0
	22.65 
	1.60 
	-0.58 
	-0.07 
	0.53 
	2.87 
	2.23 
	0.70 
	-0.22 
	0

	V
	-6.10 
	0
	7.05 
	2.22 
	-2.40 
	0.08 
	0.03 
	-0.91 
	-6.28 
	0.70 
	-0.67 
	0

	W
	-6.10 
	0
	59.21 
	-4.76 
	-2.40 
	0.03 
	0.11 
	0.36 
	-2.75 
	0.70 
	-0.63 
	0

	Y
	-6.10 
	0
	50.98 
	-7.95 
	-2.40 
	0.02 
	0.04 
	0.78 
	-2.16 
	0.19 
	-0.16 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	-0.20 
	0.16 
	0.13 
	
	0.02
	


	Position
	94CDR3L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	P
	2.92 
	1
	0.00 
	0.21 
	0.22 
	0.10 
	0.26 
	-0.20 
	-3.15 
	0.25 
	-0.21 
	0

	R
	1.55 
	1
	28.49 
	0.00 
	-0.18 
	-0.07 
	0.36 
	0.52 
	3.46 
	0.10 
	0.68 
	1

	A
	1.53 
	1
	0.00 
	0.00 
	-1.57 
	0.00 
	0.41 
	-0.37 
	-1.71 
	0.06 
	0.18 
	1

	G
	1.05 
	1
	0.00 
	0.00 
	-1.08 
	-0.09 
	-0.28 
	0.41 
	0.53 
	0.27 
	0.25 
	1

	H
	0.50 
	1
	14.47 
	0.00 
	-0.09 
	0.00 
	0.03 
	0.25 
	-0.07 
	0.18 
	0.29 
	1

	I
	0.50 
	1
	0.00 
	0.04 
	-1.36 
	0.02 
	0.02 
	0.82 
	-0.72 
	0.60 
	-0.46 
	0

	T
	0.46 
	1
	0.00 
	0.01 
	-0.59 
	-0.01 
	0.00 
	-1.11 
	-0.61 
	0.77 
	-0.26 
	0

	S
	0.01 
	1
	0.00 
	0.00 
	0.30 
	-0.06 
	0.21 
	3.24 
	-0.99 
	0.32 
	0.17 
	1

	D
	-1.22 
	0
	0.00 
	0.00 
	0.06 
	0.05 
	-0.05 
	-0.83 
	-2.57 
	0.25 
	-0.18 
	0

	E
	-1.22 
	0
	5.22 
	0.00 
	-1.46 
	0.06 
	0.09 
	-0.64 
	-4.05 
	0.23 
	-0.17 
	0

	F
	-1.22 
	0
	11.45 
	0.00 
	0.66 
	0.08 
	0.17 
	1.27 
	-3.08 
	0.47 
	-0.26 
	0

	K
	-1.22 
	0
	18.89 
	0.00 
	-0.95 
	0.04 
	-0.10 
	-0.93 
	-5.36 
	0.70 
	-0.68 
	0

	M
	-1.22 
	0
	6.35 
	0.00 
	-2.40 
	0.09 
	0.16 
	0.32 
	-2.95 
	0.50 
	-0.46 
	0

	N
	-1.22 
	0
	0.00 
	0.00 
	-0.08 
	0.00 
	0.05 
	0.34 
	-0.19 
	0.15 
	0.30 
	1

	Q
	-1.25 
	0
	6.91 
	0.00 
	-2.40 
	-0.08 
	0.48 
	2.78 
	2.50 
	0.70 
	-0.69 
	0

	V
	-1.25 
	0
	0.00 
	0.03 
	0.23 
	0.08 
	0.03 
	-0.91 
	-6.44 
	0.70 
	-0.70 
	0

	C
	-6.10 
	0
	0.00 
	0.01 
	-2.40 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	L
	-6.10 
	0
	0.00 
	0.00 
	0.56 
	-0.05 
	-0.20 
	1.11 
	1.30 
	0.21 
	0.66 
	1

	W
	-6.10 
	0
	19.55 
	0.00 
	1.35 
	0.02 
	0.10 
	0.39 
	-2.23 
	0.70 
	-0.49 
	0

	Y
	-6.10 
	0
	13.44 
	0.17 
	1.62 
	0.00 
	0.03 
	0.76 
	-1.06 
	0.19 
	0.36 
	1

	Pearson correlation coefficient to Wji
	-0.11 
	0.04 
	-0.25 
	
	0.06
	


	Position
	95CDR3L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	P
	3.19 
	1
	0
	0
	2.73 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	K
	1.58 
	1
	0
	0
	-0.61 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	N
	1.58 
	1
	0
	0
	-1.19 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	S
	1.55 
	1
	0
	0
	-1.45 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	T
	1.53 
	1
	0
	0
	-1.39 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	A
	1.05 
	1
	0
	0
	-1.11 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	F
	0.50 
	1
	0
	0
	-2.39 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	G
	-0.27 
	0
	0
	0
	-1.52 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	L
	-0.55 
	0
	0
	0
	-1.19 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	R
	-0.55 
	0
	0
	0
	-1.27 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	I
	-1.22 
	0
	0
	0
	-2.39 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	V
	-1.25 
	0
	0
	0
	-1.50 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	C
	-6.10 
	0
	0
	0
	-2.39 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	D
	-6.10 
	0
	0
	0
	-0.86 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	E
	-6.10 
	0
	0
	0
	-0.21 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	H
	-6.10 
	0
	0
	0
	-2.39 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	M
	-6.10 
	0
	0
	0
	-2.39 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Q
	-6.10 
	0
	0
	0
	-1.10 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	W
	-6.10 
	0
	0
	0
	-2.39 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Y
	-6.10 
	0
	0
	0
	-2.39 
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Pearson correlation coefficient to Wji
	N/A
	N/A
	0.44
	
	N/A
	


	Position
	96CDR3L

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	H
	5.65 
	1
	0
	0
	-0.69
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Y
	2.44 
	1
	0
	0
	1.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	F
	2.35 
	1
	0
	0
	0.87
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	P
	1.95 
	1
	0
	0
	1.16
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	M
	1.58 
	1
	0
	0
	0.33
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	E
	0.50 
	1
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	N
	0.50 
	1
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	A
	0.46 
	1
	0
	0
	-1.57
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	G
	-0.27 
	0
	0
	0
	-1.54
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	D
	-1.22 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	S
	-1.24 
	0
	0
	0
	-1.47
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	L
	-2.16 
	0
	0
	0
	0.91
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	R
	-2.16 
	0
	0
	0
	0.76
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Q
	-2.76 
	0
	0
	0
	-1.12
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	T
	-2.76 
	0
	0
	0
	-0.91
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	V
	-2.76 
	0
	0
	0
	-0.50
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	C
	-6.10 
	0
	0
	0
	-0.55
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	I
	-6.10 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	K
	-6.10 
	0
	0
	0
	-1.43
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	W
	-6.10 
	0
	0
	0
	1.63
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Pearson correlation coefficient to Wji
	N/A
	N/A
	0.13
	
	N/A
	


	Position
	29CDR1H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	I
	4.90 
	1
	0
	0
	1.72
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	L
	4.21 
	1
	0
	0
	-0.49
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	M
	2.97 
	1
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	V
	2.92 
	1
	0
	0
	-0.73
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	F
	2.18 
	1
	0
	0
	2.58
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	A
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	C
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	D
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	E
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	G
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	H
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	K
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	N
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	P
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Q
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	R
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	S
	-5.81 
	0
	0
	0
	-0.99
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	T
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	W
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Y
	-5.81 
	0
	0
	0
	-2.40
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A
	N/A

	Pearson correlation coefficient to Wji
	N/A
	N/A
	0.74
	
	N/A
	


	Position
	30CDR1H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	D
	5.23 
	1
	25.52 
	0.25 
	-2.39 
	0.04 
	-0.06 
	-0.58 
	-2.51 
	0.25 
	0.22 
	1

	E
	4.90 
	1
	37.85 
	0.79 
	-1.46 
	0.05 
	0.05 
	-0.29 
	-3.67 
	0.23 
	0.01 
	1

	N
	2.97 
	1
	24.80 
	0.31 
	-0.67 
	0.00 
	0.04 
	0.53 
	-0.68 
	0.15 
	0.14 
	1

	S
	1.84 
	1
	18.87 
	1.06 
	1.25 
	-0.07 
	0.18 
	3.05 
	-0.62 
	0.32 
	0.56 
	1

	Y
	1.19 
	1
	71.02 
	-0.10 
	-1.08 
	0.01 
	0.00 
	1.23 
	-2.66 
	0.19 
	-0.15 
	0

	R
	0.03 
	1
	58.14 
	-0.13 
	-0.17 
	-0.14 
	0.24 
	0.58 
	6.38 
	0.10 
	0.02 
	1

	K
	-0.65 
	0
	45.52 
	0.71 
	1.12 
	0.04 
	-0.10 
	-0.94 
	-5.48 
	0.70 
	-0.69 
	0

	G
	-0.69 
	0
	13.37 
	1.60 
	-1.07 
	-0.10 
	-0.29 
	0.32 
	0.69 
	0.27 
	-0.07 
	0

	A
	-2.23 
	0
	19.18 
	-0.06 
	-1.12 
	-0.01 
	0.33 
	-0.49 
	-1.40 
	0.06 
	0.19 
	1

	Q
	-2.23 
	0
	39.05 
	1.02 
	-2.39 
	-0.07 
	0.50 
	2.83 
	2.46 
	0.70 
	-0.70 
	0

	T
	-2.23 
	0
	25.81 
	1.55 
	1.90 
	-0.03 
	-0.03 
	-1.18 
	-0.22 
	0.77 
	-0.73 
	0

	L
	-3.00 
	0
	39.49 
	-0.28 
	-2.39 
	0.00 
	-0.05 
	0.77 
	-0.42 
	0.21 
	-0.13 
	0

	C
	-5.81 
	0
	26.09 
	-0.87 
	-2.39 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	F
	-5.81 
	0
	63.71 
	-0.01 
	-2.39 
	0.10 
	0.22 
	1.21 
	-3.88 
	0.47 
	-0.11 
	0

	H
	-5.81 
	0
	48.44 
	-0.25 
	-2.39 
	-0.01 
	0.03 
	0.22 
	0.43 
	0.18 
	0.18 
	1

	I
	-5.81 
	0
	38.89 
	-1.35 
	-1.35 
	-0.01 
	-0.03 
	0.69 
	0.24 
	0.60 
	-0.33 
	0

	M
	-5.81 
	0
	40.35 
	-1.10 
	-2.39 
	0.10 
	0.20 
	0.19 
	-3.39 
	0.50 
	-0.02 
	0

	P
	-5.81 
	0
	24.66 
	0.01 
	-2.39 
	0.07 
	0.20 
	0.04 
	-1.71 
	0.25 
	0.24 
	1

	V
	-5.81 
	0
	32.30 
	0.22 
	-2.39 
	0.08 
	0.05 
	-1.01 
	-6.55 
	0.70 
	-0.50 
	0

	W
	-5.81 
	0
	86.35 
	-7.19 
	-2.39 
	0.03 
	0.11 
	0.35 
	-2.86 
	0.70 
	-0.58 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	-0.23 
	0.42 
	0.40 
	
	0.35
	


	Position
	31CDR1H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	D
	8.02
	1
	44.55
	-7.29
	1.86
	0.06 
	0.00 
	-1.42 
	-3.46 
	0.25 
	-0.22 
	0

	N
	5.53
	1
	45.10
	-10.50
	1.03
	0.01 
	0.17 
	0.24 
	-0.58 
	0.15 
	0.01 
	1

	E
	2.97
	1
	51.19
	-12.93
	-0.99
	0.09 
	0.51 
	-0.39 
	-4.71 
	0.23 
	-0.23 
	0

	H
	2.18
	1
	58.55
	-15.39
	-0.69
	0.00 
	0.18 
	0.23 
	-0.01 
	0.18 
	-0.12 
	0

	S
	-3.00
	0
	29.47
	-11.66
	1.35
	-0.08 
	0.05 
	3.36 
	-0.54 
	0.32 
	0.41 
	1

	A
	-5.81
	0
	22.60
	-5.94
	-0.82
	-0.02 
	0.32 
	-0.50 
	-1.42 
	0.06 
	-0.02 
	0

	C
	-5.81
	0
	30.32
	-11.32
	-2.40
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	F
	-5.81
	0
	66.65
	-11.64
	-1.14
	0.09 
	0.15 
	1.26 
	-3.52 
	0.47 
	-0.14 
	0

	G
	-5.81
	0
	15.08
	0.36
	-1.08
	-0.10 
	-0.30 
	0.31 
	0.69 
	0.27 
	-0.04 
	0

	I
	-5.81
	0
	44.49
	-14.78
	-2.40
	-0.03 
	-0.17 
	0.69 
	0.59 
	0.60 
	-0.08 
	0

	K
	-5.81
	0
	44.19
	-10.54
	-1.43
	0.03 
	-0.24 
	-1.27 
	-5.71 
	0.70 
	-0.24 
	0

	L
	-5.81
	0
	43.55
	-9.75
	-2.40
	-0.01 
	-0.10 
	0.71 
	-0.28 
	0.21 
	-0.04 
	0

	M
	-5.81
	0
	44.77
	-13.94
	-2.40
	0.09 
	0.13 
	0.33 
	-2.87 
	0.50 
	-0.35 
	0

	P
	-5.81
	0
	35.73
	-9.09
	-2.40
	0.06 
	0.12 
	0.04 
	-1.59 
	0.25 
	0.13 
	1

	Q
	-5.81
	0
	51.71
	-13.68
	-2.40
	-0.08 
	0.50 
	2.84 
	2.47 
	0.70 
	-0.70 
	0

	R
	-5.81
	0
	64.87
	-10.59
	-1.29
	-0.09 
	0.37 
	0.56 
	4.26 
	0.10 
	-0.10 
	0

	T
	-5.81
	0
	37.28
	-9.95
	0.50
	-0.03 
	-0.07 
	-1.19 
	-0.15 
	0.77 
	-0.53 
	0

	V
	-5.81
	0
	37.32
	-13.92
	-2.40
	0.06 
	-0.11 
	-1.47 
	-7.12 
	0.70 
	-0.13 
	0

	W
	-5.81
	0
	87.39
	-21.68
	-2.40
	0.03 
	0.10 
	0.37 
	-2.84 
	0.70 
	-0.67 
	0

	Y
	-5.81
	0
	74.47
	-10.60
	-2.40
	0.02 
	0.04 
	0.78 
	-2.19 
	0.19 
	-0.14 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	0.03 
	0.04 
	0.69 
	
	0.16
	


	Position
	32CDR1H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	Y
	8.34 
	1
	65.46 
	-1.25 
	2.67 
	0.01 
	0.03 
	0.70 
	-1.90 
	0.19 
	0.52 
	1

	F
	6.86 
	1
	55.99 
	-1.48 
	0.97 
	0.09 
	0.19 
	1.22 
	-3.67 
	0.47 
	0.44 
	1

	A
	-5.81 
	0
	18.88 
	-0.17 
	-1.57 
	-0.01 
	0.32 
	-0.55 
	-1.45 
	0.06 
	0.23 
	1

	C
	-5.81 
	0
	24.78 
	-0.08 
	-2.40 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	D
	-5.81 
	0
	24.11 
	0.29 
	-0.30 
	0.05 
	-0.04 
	-0.84 
	-2.59 
	0.25 
	-0.01 
	0

	E
	-5.81 
	0
	24.97 
	-0.19 
	-0.99 
	0.06 
	0.10 
	-0.62 
	-3.99 
	0.23 
	-0.09 
	0

	G
	-5.81 
	0
	10.42 
	1.11 
	-1.54 
	-0.10 
	-0.30 
	0.29 
	0.70 
	0.27 
	-0.02 
	0

	H
	-5.81 
	0
	43.80 
	-0.77 
	0.55 
	-0.01 
	0.02 
	0.39 
	0.68 
	0.18 
	0.41 
	1

	I
	-5.81 
	0
	38.23 
	-0.88 
	-1.36 
	-0.01 
	-0.03 
	0.69 
	0.23 
	0.60 
	-0.33 
	0

	K
	-5.81 
	0
	43.59 
	-1.88 
	-2.40 
	0.05 
	-0.10 
	-1.17 
	-5.97 
	0.70 
	-0.42 
	0

	L
	-5.81 
	0
	38.13 
	-0.50 
	-1.64 
	0.00 
	-0.04 
	0.79 
	-0.43 
	0.21 
	-0.07 
	0

	M
	-5.81 
	0
	39.45 
	-1.43 
	-2.40 
	0.10 
	0.19 
	0.20 
	-3.30 
	0.50 
	-0.07 
	0

	N
	-5.81 
	0
	32.16 
	-0.38 
	-0.33 
	0.01 
	0.07 
	0.31 
	-0.47 
	0.15 
	0.27 
	1

	P
	-5.81 
	0
	27.46 
	-0.32 
	-2.40 
	0.07 
	0.20 
	0.03 
	-1.74 
	0.25 
	0.28 
	1

	Q
	-5.81 
	0
	45.36 
	-1.06 
	-2.40 
	-0.08 
	0.50 
	2.84 
	2.47 
	0.70 
	-0.70 
	0

	R
	-5.81 
	0
	61.13 
	-3.64 
	-2.40 
	-0.09 
	0.37 
	0.53 
	4.20 
	0.10 
	-0.08 
	0

	S
	-5.81 
	0
	16.74 
	0.34 
	-0.24 
	-0.07 
	0.19 
	3.09 
	-0.58 
	0.32 
	-0.24 
	0

	T
	-5.81 
	0
	24.09 
	0.12 
	0.40 
	-0.03 
	-0.02 
	-1.15 
	-0.19 
	0.77 
	-0.55 
	0

	V
	-5.81 
	0
	29.31 
	-0.50 
	-2.40 
	0.08 
	0.04 
	-0.99 
	-6.41 
	0.70 
	-0.55 
	0

	W
	-5.81 
	0
	66.34 
	-1.84 
	-2.40 
	0.03 
	0.11 
	0.35 
	-2.76 
	0.70 
	-0.58 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	0.51 
	-0.21 
	0.71 
	
	0.53
	


	Position
	33CDR1H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	W
	9.1
	1
	65.42 
	-5.50 
	2.83 
	0.03 
	0.16 
	0.00 
	-3.60
	0.70 
	-0.61
	0

	F
	4.09
	1
	36.50 
	0.15 
	-1.14 
	0.15 
	0.25 
	1.70 
	-6.40
	0.47 
	-0.42
	0

	L
	-3.00 
	0
	18.81 
	0.31 
	-2.40 
	-0.01 
	-0.06 
	0.75 
	-0.33
	0.21 
	-0.12
	0

	A
	-5.81 
	0
	0.00 
	0.03 
	-0.24 
	-0.02 
	0.33 
	-0.40 
	-1.20
	0.06 
	0.19
	1

	C
	-5.81 
	0
	0.00 
	0.06 
	-0.55 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6
	0.50 
	-0.50
	0

	D
	-5.81 
	0
	6.39 
	0.26 
	-0.88 
	0.04 
	-0.05 
	-0.85 
	-2.50
	0.25 
	-0.06
	0

	E
	-5.81 
	0
	13.43 
	0.13 
	-1.46 
	0.06 
	0.10 
	-0.65 
	-4.04
	0.23 
	-0.13
	0

	G
	-5.81 
	0
	0.00 
	0.20 
	-0.18 
	-0.12 
	-0.34 
	0.38 
	1.01
	0.27 
	0.44
	1

	H
	-5.81 
	0
	34.43 
	-1.64 
	-0.69 
	-0.02 
	0.01 
	0.30 
	0.79
	0.18 
	0.32
	1

	I
	-5.81 
	0
	17.04 
	0.12 
	-2.40 
	-0.02 
	-0.04 
	0.63 
	0.32
	0.60 
	-0.41
	0

	K
	-5.81 
	0
	21.40 
	-1.65 
	-2.40 
	0.03 
	-0.11 
	-1.01 
	-5.05
	0.70 
	-0.56
	0

	M
	-5.81 
	0
	22.05 
	-1.06 
	-2.40 
	0.09 
	0.16 
	0.29 
	-2.92
	0.50 
	-0.37
	0

	N
	-5.81 
	0
	12.87 
	0.25 
	-0.33 
	0.00 
	0.06 
	0.32 
	-0.32
	0.15 
	0.26
	1

	P
	-5.81 
	0
	0.00 
	1.13 
	-0.74 
	0.06 
	0.18 
	0.13 
	-1.48
	0.25 
	-0.05
	0

	Q
	-5.81 
	0
	19.42 
	0.03 
	-2.40 
	-0.08 
	0.50 
	2.82 
	2.47
	0.70 
	-0.70
	0

	R
	-5.81 
	0
	42.22 
	-2.73 
	-2.40 
	-0.09 
	0.32 
	0.24 
	4.44
	0.10 
	0.19
	1

	S
	-5.81 
	0
	0.00 
	0.07 
	0.07 
	-0.08 
	0.18 
	3.02 
	-0.25
	0.32 
	0.17
	1

	T
	-5.81 
	0
	6.92 
	0.19 
	-0.34 
	-0.04 
	-0.05 
	-1.28 
	0.15
	0.77 
	-0.20
	0

	V
	-5.81 
	0
	7.15 
	0.13 
	-0.73 
	0.08 
	0.03 
	-0.90 
	-6.39
	0.70 
	-0.69
	0

	Y
	-5.81 
	0
	40.66 
	-5.76 
	2.19 
	0.01 
	0.02 
	0.88 
	-1.77
	0.19 
	0.45
	1

	Pearson correlation coefficient to Wji
	0.67 
	-0.42 
	0.44 
	
	-0.35
	


	Position
	53CDR2H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	K
	2.23 
	1
	63.45 
	-6.88 
	-0.37 
	0.04 
	-0.10 
	-0.98 
	-5.54 
	0.70
	-0.57 
	0

	L
	2.01 
	1
	53.92 
	-10.83 
	-2.39 
	0.23 
	3.41 
	6.85 
	-4.65 
	0.21
	-0.21 
	0

	N
	1.62 
	1
	55.82 
	-9.46 
	0.46 
	0.00 
	0.13 
	0.35 
	-0.38 
	0.15
	0.04 
	1

	G
	1.58 
	1
	27.55 
	-4.24 
	0.48 
	-0.14 
	-0.22 
	0.39 
	0.78 
	0.27
	-0.13 
	0

	P
	1.22 
	1
	47.18 
	-4.78 
	1.11 
	0.06 
	0.19 
	-0.06 
	-1.84 
	0.25
	0.28 
	1

	T
	0.33 
	1
	46.96 
	-4.20 
	-0.90 
	-0.04 
	-0.01 
	-1.11 
	-0.04 
	0.77
	-0.50 
	0

	D
	-0.21 
	0
	57.18 
	-10.65 
	0.46 
	0.06 
	-0.10 
	-0.91 
	-2.94 
	0.25
	0.51 
	1

	E
	-0.21 
	0
	64.24 
	-12.96 
	-0.21 
	0.07 
	0.06 
	-0.59 
	-4.16 
	0.23
	0.16 
	1

	H
	-0.21 
	0
	72.09 
	-10.45 
	-0.08 
	-0.01 
	-0.01 
	0.35 
	0.43 
	0.18
	0.27 
	1

	S
	-0.24 
	0
	41.22 
	-3.12 
	1.03 
	-0.06 
	0.20 
	3.17 
	-0.70 
	0.32
	0.02 
	1

	Q
	-0.25 
	0
	62.81 
	-13.09 
	-1.10 
	-0.08 
	0.50 
	2.84 
	2.47 
	0.70
	-0.70 
	0

	V
	-0.25 
	0
	45.63 
	-11.71 
	-1.50 
	0.09 
	-0.01 
	-0.86 
	-6.47 
	0.70
	-0.47 
	0

	F
	-1.90 
	0
	69.47 
	-13.67 
	-1.12 
	0.09 
	0.13 
	1.26 
	-3.50 
	0.47
	-0.11 
	0

	I
	-1.90 
	0
	53.41 
	-11.12 
	-2.39 
	-0.01 
	-0.07 
	0.68 
	0.28 
	0.60
	-0.39 
	0

	M
	-1.90 
	0
	55.28 
	-14.50 
	-2.39 
	0.09 
	0.11 
	0.35 
	-2.94 
	0.50
	-0.14 
	0

	W
	-1.90 
	0
	92.21 
	-22.94 
	0.70 
	0.03 
	0.08 
	0.39 
	-2.83 
	0.70
	-0.57 
	0

	A
	-1.93 
	0
	33.08 
	-4.58 
	-0.80 
	-0.01 
	0.32 
	-0.49 
	-1.43 
	0.06
	-0.01 
	0

	R
	-4.09 
	0
	79.28 
	-10.86 
	-0.42 
	-0.09 
	0.37 
	0.56 
	4.27 
	0.10
	-0.10 
	0

	C
	-6.46 
	0
	40.97 
	-8.97 
	-2.39 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50
	-0.50 
	0

	Y
	-6.46 
	0
	77.44 
	-12.86 
	1.05 
	0.03 
	0.00 
	0.84 
	-2.54 
	0.19
	0.38 
	1

	Pearson correlation coefficient to Wji
	-0.28 
	0.31 
	0.16 
	
	-0.04
	


	Position
	54CDR2H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	P
	5.53
	1
	49.64 
	1.93 
	-1.23 
	0.06 
	0.16 
	0.10 
	-1.56 
	0.25 
	0.60 
	1

	N
	2.23
	1
	53.92 
	2.76 
	0.82 
	-0.02 
	-0.02 
	0.34 
	-0.16 
	0.15 
	0.17 
	1

	T
	1.90
	1
	47.09 
	-3.56 
	-0.88 
	-0.05 
	-0.03 
	-1.13 
	0.00 
	0.77 
	-0.51 
	0

	Y
	-0.13
	0
	85.34 
	-2.66 
	-2.38 
	0.02 
	0.05 
	0.77 
	-2.25 
	0.19 
	-0.10 
	0

	M
	-0.21
	0
	55.83 
	-10.12 
	-2.38 
	0.10 
	0.14 
	0.31 
	-3.28 
	0.50 
	0.00 
	0

	S
	-0.24
	0
	40.70 
	1.85 
	0.61 
	-0.06 
	0.23 
	3.07 
	-0.68 
	0.32 
	-0.02 
	0

	D
	-1.90
	0
	54.53 
	0.44 
	1.60 
	0.06 
	-0.01 
	-0.77 
	-2.79 
	0.25 
	0.06 
	1

	E
	-1.90
	0
	62.17 
	-0.91 
	-0.20 
	0.09 
	0.17 
	-0.53 
	-4.69 
	0.23 
	0.51 
	1

	H
	-1.90
	0
	71.61 
	-5.33 
	-2.38 
	-0.01 
	0.02 
	0.24 
	0.30 
	0.18 
	0.11 
	1

	I
	-1.90
	0
	54.74 
	-6.65 
	-2.38 
	-0.01 
	-0.05 
	0.67 
	0.21 
	0.60 
	-0.44 
	0

	W
	-1.90
	0
	100.2 
	-10.39 
	-0.30 
	0.03 
	0.10 
	0.39 
	-3.12 
	0.70 
	-0.44 
	0

	R
	-1.92
	0
	78.48 
	-9.69 
	-1.25 
	-0.09 
	0.37 
	0.56 
	4.27 
	0.10 
	-0.10 
	0

	A
	-1.93
	0
	33.45 
	1.31 
	-0.79 
	0.00 
	0.36 
	-0.43 
	-1.45 
	0.06 
	0.26 
	1

	G
	-1.93
	0
	26.30 
	3.06 
	1.31 
	-0.09 
	-0.28 
	0.38 
	0.67 
	0.27 
	-0.17 
	0

	L
	-4.09
	0
	55.67 
	-4.32 
	-2.38 
	0.00 
	-0.05 
	0.78 
	-0.45 
	0.21 
	-0.12 
	0

	C
	-6.46
	0
	40.91 
	-3.60 
	-2.38 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	F
	-6.46
	0
	78.62 
	-6.60 
	-2.38 
	0.10 
	0.19 
	1.23 
	-4.05 
	0.47 
	-0.06 
	0

	K
	-6.46
	0
	62.89 
	-10.04 
	-0.59 
	0.05 
	-0.14 
	-1.03 
	-6.26 
	0.70 
	-0.40 
	0

	Q
	-6.46
	0
	62.62 
	-8.77 
	-2.38 
	-0.08 
	0.50 
	2.84 
	2.47 
	0.70 
	-0.70 
	0

	V
	-6.46
	0
	47.17 
	-4.07 
	-1.48 
	0.10 
	0.05 
	-0.83 
	-6.76 
	0.70 
	-0.43 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	-0.10 
	0.47 
	0.31 
	
	0.57
	


	Position
	55CDR2H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	P
	3.11 
	1
	51.51 
	-4.32 
	-1.26 
	0.06 
	0.19 
	0.11 
	-1.56 
	0.25 
	0.42 
	1

	D
	2.23 
	1
	37.91 
	-0.04 
	-1.38 
	0.03 
	-0.08 
	-0.67 
	-2.39 
	0.25 
	0.20 
	1

	N
	2.23 
	1
	42.35 
	0.00 
	-1.21 
	-0.01 
	0.01 
	0.69 
	-0.44 
	0.15 
	0.01 
	1

	G
	2.18 
	1
	21.03 
	-2.98 
	2.17 
	-0.11 
	-0.30 
	0.12 
	0.60 
	0.27 
	0.08 
	1

	H
	1.62 
	1
	64.47 
	-3.72 
	-2.40 
	-0.04 
	-0.05 
	0.53 
	1.40 
	0.18 
	-0.07 
	0

	I
	1.62 
	1
	53.74 
	-4.44 
	-2.40 
	-0.05 
	-0.15 
	1.10 
	1.28 
	0.60 
	-0.56 
	0

	F
	0.85 
	1
	76.75 
	-4.36 
	-2.40 
	0.08 
	0.19 
	1.40 
	-3.17 
	0.47 
	-0.21 
	0

	M
	0.85 
	1
	50.87 
	-7.05 
	-2.40 
	0.08 
	0.18 
	0.44 
	-2.63 
	0.50 
	-0.17 
	0

	Y
	-0.13 
	0
	83.62 
	-3.85 
	-2.40 
	0.02 
	0.05 
	0.77 
	-2.23 
	0.19 
	-0.11 
	0

	K
	-0.21 
	0
	57.76 
	-3.72 
	-0.38 
	0.04 
	-0.08 
	-0.90 
	-5.54 
	0.70 
	-0.61 
	0

	A
	-0.25 
	0
	28.37 
	0.45 
	-1.57 
	-0.01 
	0.33 
	-0.55 
	-1.53 
	0.06 
	0.28 
	1

	V
	-0.97 
	0
	43.19 
	-0.58 
	-2.40 
	0.13 
	0.09 
	-1.44 
	-8.89 
	0.70 
	-0.13 
	0

	L
	-1.24 
	0
	53.36 
	-4.62 
	-1.64 
	0.00 
	-0.05 
	0.80 
	-0.47 
	0.21 
	-0.05 
	0

	W
	-1.90 
	0
	99.01 
	-7.90 
	-2.40 
	0.03 
	0.11 
	0.35 
	-2.98 
	0.70 
	-0.55 
	0

	R
	-1.92 
	0
	75.42 
	-3.70 
	-0.18 
	-0.09 
	0.37 
	0.56 
	4.16 
	0.10 
	-0.08 
	0

	S
	-2.81 
	0
	37.19 
	0.11 
	0.57 
	-0.07 
	0.21 
	3.07 
	-0.64 
	0.32 
	-0.10 
	0

	Q
	-3.39 
	0
	52.96 
	-1.61 
	-1.12 
	-0.07 
	0.50 
	2.82 
	2.43 
	0.70 
	-0.70 
	0

	C
	-6.46 
	0
	39.05 
	-3.54 
	-0.55 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	E
	-6.46 
	0
	52.84 
	-1.28 
	-0.99 
	0.09 
	0.14 
	-0.92 
	-4.98 
	0.23 
	0.36 
	1

	T
	-6.46 
	0
	40.66 
	0.49 
	-1.40 
	-0.01 
	0.03 
	-1.44 
	-0.48 
	0.77 
	-0.01 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	0.00 
	-0.22 
	-0.12 
	
	0.19
	


	Position
	56CDR2H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	P
	5.53
	1
	43.47
	-6.29
	-1.27
	0.07 
	0.24 
	0.12 
	-1.69 
	0.25 
	0.14 
	1

	D
	2.73
	1
	35.29
	-11.62
	-0.31
	0.07 
	0.12 
	-0.81 
	-3.24 
	0.25 
	-0.12 
	0

	I
	1.62
	1
	45.91
	-7.81
	-1.36
	-0.01 
	0.06 
	0.63 
	0.13 
	0.60 
	-0.45 
	0

	V
	0.33
	1
	37.90
	-7.51
	-1.52
	0.08 
	0.02 
	-0.89 
	-6.44 
	0.70 
	-0.59 
	0

	S
	0.16
	1
	27.26
	-8.67
	1.27
	-0.07 
	0.51 
	2.83 
	-0.88 
	0.32 
	-0.29 
	0

	H
	-0.21
	0
	60.95
	-12.02
	-2.40
	-0.01 
	-0.01 
	0.25 
	0.54 
	0.18 
	0.14 
	1

	C
	-1.90
	0
	29.93
	-8.12
	-2.40
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	F
	-1.90
	0
	69.65
	-5.28
	-2.40
	0.09 
	0.19 
	1.22 
	-3.75 
	0.47 
	-0.23 
	0

	M
	-1.90
	0
	49.13
	-7.02
	-2.40
	0.09 
	0.16 
	0.27 
	-3.23 
	0.50 
	-0.08 
	0

	N
	-1.90
	0
	36.94
	-11.23
	-1.21
	0.00 
	0.03 
	0.29 
	-0.41 
	0.15 
	0.13 
	1

	L
	-1.92
	0
	45.36
	-3.56
	-1.22
	0.00 
	-0.05 
	0.81 
	-0.44 
	0.21 
	0.00 
	0

	R
	-1.92
	0
	72.02
	-11.98
	0.75
	-0.09 
	0.37 
	0.56 
	4.26 
	0.10 
	-0.10 
	0

	G
	-1.93
	0
	14.68
	-4.15
	0.94
	-0.11 
	-0.49 
	0.44 
	0.98 
	0.27 
	0.59 
	1

	Q
	-3.39
	0
	51.58
	-11.88
	-0.23
	-0.08 
	0.50 
	2.84 
	2.47 
	0.70 
	-0.70 
	0

	A
	-6.46
	0
	22.33
	-5.63
	-0.83
	-0.02 
	0.32 
	-0.50 
	-1.42 
	0.06 
	-0.02 
	0

	E
	-6.46
	0
	43.07
	-11.49
	-1.00
	0.06 
	0.07 
	-0.68 
	-4.10 
	0.23 
	-0.05 
	0

	K
	-6.46
	0
	52.75
	-9.97
	0.76
	0.04 
	-0.10 
	-0.90 
	-5.37 
	0.70 
	-0.65 
	0

	T
	-6.46
	0
	29.97
	-8.77
	0.66
	-0.03 
	-0.07 
	-1.18 
	-0.12 
	0.77 
	-0.55 
	0

	W
	-6.46
	0
	91.07
	-12.77
	-2.40
	0.03 
	0.10 
	0.36 
	-2.86 
	0.70 
	-0.62 
	0

	Y
	-6.46
	0
	69.03
	-2.13
	-1.09
	0.02 
	0.05 
	0.76 
	-2.19 
	0.19 
	-0.02 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	-0.20 
	0.02 
	-0.11 
	
	0.25
	


	Position
	57CDR2H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	P
	4.25 
	1
	18.46 
	0.48 
	-1.26 
	0.07 
	0.18 
	0.09 
	-1.87 
	0.25 
	0.11 
	1

	A
	1.90 
	1
	24.01 
	0.55 
	-1.13 
	-0.04 
	0.36 
	-0.55 
	-1.50 
	0.06 
	0.11 
	1

	S
	1.10 
	1
	30.69 
	-0.88 
	0.90 
	-0.09 
	0.17 
	3.23 
	-0.62 
	0.32 
	0.01 
	1

	D
	0.85 
	1
	36.83 
	0.15 
	-0.30 
	0.03 
	-0.10 
	-0.83 
	-2.56 
	0.25 
	0.00 
	1

	E
	0.85 
	1
	44.22 
	-1.61 
	-0.43 
	0.08 
	0.07 
	-1.19 
	-5.36 
	0.23 
	-0.07 
	0

	F
	0.85 
	1
	67.45 
	0.48 
	0.77 
	0.09 
	0.19 
	1.26 
	-3.70 
	0.47 
	0.50 
	1

	H
	0.85 
	1
	49.05 
	-1.08 
	-0.09 
	-0.02 
	-0.01 
	0.25 
	0.60 
	0.18 
	0.23 
	1

	K
	-0.21 
	0
	50.68 
	-0.53 
	-0.19 
	0.04 
	-0.09 
	-0.91 
	-5.44 
	0.70 
	-0.66 
	0

	N
	-0.21 
	0
	37.41 
	-0.87 
	0.95 
	0.01 
	0.07 
	0.43 
	-0.55 
	0.15 
	0.40 
	1

	L
	-0.70 
	0
	42.71 
	0.09 
	-0.91 
	0.01 
	-0.01 
	0.86 
	-0.55 
	0.21 
	0.04 
	1

	Y
	-1.82 
	0
	71.80 
	0.19 
	1.51 
	0.05 
	0.12 
	1.06 
	-3.51 
	0.19 
	0.63 
	1

	I
	-1.90 
	0
	36.34 
	-0.15 
	-0.52 
	-0.01 
	-0.02 
	0.77 
	0.29 
	0.60 
	-0.18 
	0

	M
	-1.90 
	0
	44.53 
	-0.23 
	-0.65 
	0.15 
	0.30 
	1.49 
	-2.42 
	0.50 
	0.47 
	1

	Q
	-1.93 
	0
	51.13 
	-0.36 
	0.03 
	0.06 
	1.20 
	4.71 
	-0.76 
	0.70 
	0.18 
	1

	T
	-1.93 
	0
	29.54 
	0.68 
	0.16 
	-0.02 
	-0.01 
	-1.15 
	-0.23 
	0.77 
	-0.52 
	0

	V
	-3.39 
	0
	30.36 
	0.26 
	-2.40 
	0.08 
	0.04 
	-1.00 
	-6.46 
	0.70 
	-0.53 
	0

	R
	-4.09 
	0
	56.22 
	-0.35 
	0.02 
	-0.08 
	0.41 
	0.64 
	3.91 
	0.10 
	0.28 
	1

	C
	-6.46 
	0
	24.15 
	-0.43 
	-0.55 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	G
	-6.46 
	0
	17.45 
	0.73 
	-2.40 
	-0.10 
	-0.31 
	0.29 
	0.67 
	0.27 
	-0.14 
	0

	W
	-6.46 
	0
	90.28 
	-0.42 
	0.29 
	0.05 
	0.19 
	0.46 
	-3.70 
	0.70 
	-0.05 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	-0.20 
	-0.08 
	0.18 
	
	0.29
	


	Position
	101CDR3H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	F
	7.27 
	1
	77.96 
	-6.48 
	0.55 
	0.09 
	0.19 
	1.25 
	-3.65 
	0.47 
	0.48 
	1

	W
	5.42 
	1
	101.1 
	-8.64 
	-1.82 
	0.01 
	0.16 
	0.53 
	-2.00 
	0.70 
	-0.65 
	0

	H
	3.90 
	1
	67.25 
	-8.73 
	0.45 
	-0.02 
	0.03 
	0.18 
	0.66 
	0.18 
	0.12 
	1

	M
	1.58 
	1
	55.71 
	-6.04 
	-1.82 
	0.08 
	0.15 
	0.22 
	-2.82 
	0.50 
	0.02 
	1

	L
	-0.55 
	0
	54.96 
	-7.42 
	-0.66 
	0.00 
	-0.08 
	0.94 
	-0.48 
	0.21 
	0.20 
	1

	S
	-2.16 
	0
	40.20 
	-1.48 
	0.11 
	-0.07 
	0.19 
	3.16 
	-0.63 
	0.32 
	-0.29 
	0

	A
	-2.76 
	0
	33.26 
	-0.34 
	0.30 
	-0.01 
	0.34 
	-0.42 
	-1.37 
	0.06 
	0.06 
	1

	G
	-2.76 
	0
	26.31 
	0.03 
	0.01 
	-0.09 
	-0.30 
	0.34 
	0.67 
	0.27 
	-0.13 
	0

	C
	-6.10 
	0
	40.36 
	-2.62 
	-1.82 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	D
	-6.10 
	0
	55.02 
	-4.20 
	0.60 
	0.06 
	-0.02 
	-0.85 
	-2.95 
	0.25 
	0.30 
	1

	E
	-6.10 
	0
	63.41 
	-6.38 
	-0.45 
	0.08 
	0.10 
	-0.71 
	-4.65 
	0.23 
	0.31 
	1

	I
	-6.10 
	0
	54.92 
	-6.10 
	-0.31 
	0.00 
	-0.06 
	0.93 
	0.29 
	0.60 
	-0.02 
	0

	K
	-6.10 
	0
	62.12 
	-4.71 
	-0.41 
	0.05 
	-0.08 
	-0.90 
	-5.69 
	0.70 
	-0.57 
	0

	N
	-6.10 
	0
	53.66 
	-5.93 
	0.46 
	0.01 
	0.05 
	0.38 
	-0.62 
	0.15 
	0.32 
	1

	P
	-6.10 
	0
	41.94 
	-1.71 
	-0.20 
	0.09 
	0.23 
	0.28 
	-1.66 
	0.25 
	0.59 
	1

	Q
	-6.10 
	0
	62.49 
	-7.19 
	-1.82 
	-0.08 
	0.50 
	2.84 
	2.47 
	0.70 
	-0.70 
	0

	R
	-6.10 
	0
	76.97 
	-10.89 
	-0.23 
	-0.09 
	0.37 
	0.56 
	4.27 
	0.10 
	-0.10 
	0

	T
	-6.10 
	0
	48.03 
	-3.18 
	0.56 
	-0.02 
	-0.02 
	-1.17 
	-0.26 
	0.77 
	-0.65 
	0

	V
	-6.10 
	0
	47.87 
	-2.90 
	-0.50 
	0.09 
	0.05 
	-0.62 
	-6.12 
	0.70 
	-0.52 
	0

	Y
	-6.10 
	0
	83.54 
	-6.26 
	0.61 
	0.03 
	0.05 
	0.86 
	-2.88 
	0.19 
	0.35 
	1

	Pearson correlation coefficient to Wji
	0.40 
	-0.29 
	-0.09 
	
	0.12
	


	Position
	102CDR3H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	F
	7.51 
	1
	70.74 
	-9.22 
	-0.02 
	0.09 
	0.22 
	1.15 
	-3.59 
	0.47 
	0.17 
	1

	Y
	6.82 
	1
	70.41 
	-16.54 
	1.51 
	0.03 
	0.23 
	0.76 
	-2.27 
	0.19 
	-0.14 
	0

	M
	0.50 
	1
	48.62 
	-7.35 
	-1.81 
	0.09 
	0.20 
	0.15 
	-3.32 
	0.50 
	-0.19 
	0

	A
	-0.27 
	0
	27.50 
	-6.50 
	-0.01 
	-0.02 
	0.33 
	-0.49 
	-1.42 
	0.06 
	-0.04 
	0

	H
	-1.22 
	0
	60.18 
	-13.82 
	-1.81 
	-0.02 
	-0.03 
	0.27 
	0.63 
	0.18 
	0.20 
	1

	P
	-2.76 
	0
	41.93 
	-8.28 
	-1.81 
	0.07 
	0.11 
	0.07 
	-1.61 
	0.25 
	0.29 
	1

	T
	-2.76 
	0
	42.09 
	-11.56 
	0.59 
	-0.03 
	-0.07 
	-1.19 
	-0.16 
	0.77 
	-0.55 
	0

	S
	-3.50 
	0
	34.34 
	-11.46 
	-0.42 
	-0.08 
	0.20 
	3.22 
	-0.64 
	0.32 
	-0.32 
	0

	C
	-6.10 
	0
	35.04 
	-8.55 
	-1.81 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	D
	-6.10 
	0
	47.79 
	-10.81 
	0.63 
	0.05 
	-0.11 
	-0.82 
	-2.58 
	0.25 
	0.32 
	1

	E
	-6.10 
	0
	55.44 
	-12.02 
	-0.42 
	0.07 
	0.07 
	-0.61 
	-4.07 
	0.23 
	0.03 
	1

	G
	-6.10 
	0
	20.35 
	-4.24 
	0.39 
	-0.10 
	-0.44 
	0.33 
	0.79 
	0.27 
	0.43 
	1

	I
	-6.10 
	0
	48.56 
	-6.50 
	-1.81 
	-0.01 
	-0.05 
	0.69 
	0.25 
	0.60 
	-0.37 
	0

	K
	-6.10 
	0
	47.36 
	-10.35 
	-0.38 
	0.04 
	-0.13 
	-0.92 
	-5.31 
	0.70 
	-0.58 
	0

	L
	-6.10 
	0
	48.47 
	-8.57 
	-0.11 
	0.00 
	-0.16 
	1.15 
	-0.19 
	0.21 
	0.50 
	1

	N
	-6.10 
	0
	48.56 
	-11.08 
	-0.10 
	0.01 
	0.02 
	0.34 
	-0.49 
	0.15 
	0.22 
	1

	Q
	-6.10 
	0
	54.71 
	-13.79 
	-1.81 
	-0.08 
	0.50 
	2.84 
	2.47 
	0.70 
	-0.70 
	0

	R
	-6.10 
	0
	68.08 
	-11.15 
	-0.20 
	-0.09 
	0.37 
	0.56 
	4.26 
	0.10 
	-0.10 
	0

	V
	-6.10 
	0
	42.21 
	-5.67 
	-0.47 
	0.08 
	0.03 
	-0.77 
	-6.15 
	0.70 
	-0.62 
	0

	W
	-6.10 
	0
	83.08 
	-10.24 
	0.87 
	0.03 
	0.09 
	0.41 
	-2.88 
	0.70 
	-0.45 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	0.30 
	-0.26 
	0.21 
	
	0.15
	


	Position
	103CDR3H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	L
	5.83 
	1
	17.19 
	0.91 
	-0.14 
	0.00 
	-0.08 
	0.66 
	-0.87 
	0.21 
	0.04 
	1

	A
	0.46 
	1
	0.00 
	1.26 
	-0.58 
	0.00 
	0.31 
	-0.76 
	-2.13 
	0.06 
	0.16 
	1

	R
	-0.55 
	0
	46.41 
	-1.37 
	0.36 
	-0.09 
	0.35 
	0.84 
	4.85 
	0.10 
	0.47 
	1

	I
	-1.22 
	0
	13.08 
	0.41 
	-0.31 
	-0.02 
	-0.06 
	0.82 
	0.76 
	0.60 
	-0.05 
	0

	W
	-1.22 
	0
	58.94 
	-3.15 
	-1.82 
	0.03 
	0.11 
	0.35 
	-2.72 
	0.70 
	-0.60 
	0

	T
	-2.76 
	0
	6.64 
	0.73 
	0.20 
	-0.03 
	-0.03 
	-1.17 
	0.01 
	0.77 
	-0.39 
	0

	C
	-6.10 
	0
	5.70 
	0.44 
	-1.82 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	D
	-6.10 
	0
	16.78 
	1.00 
	0.24 
	0.05 
	-0.04 
	-0.83 
	-2.58 
	0.25 
	-0.13 
	0

	E
	-6.10 
	0
	24.19 
	0.82 
	0.47 
	0.06 
	0.10 
	-0.54 
	-3.90 
	0.23 
	-0.16 
	0

	F
	-6.10 
	0
	45.95 
	1.10 
	-1.82 
	0.09 
	0.20 
	1.23 
	-3.57 
	0.47 
	-0.28 
	0

	G
	-6.10 
	0
	0.00 
	1.76 
	0.01 
	-0.11 
	-0.28 
	0.42 
	0.93 
	0.27 
	0.34 
	1

	H
	-6.10 
	0
	32.92 
	-0.66 
	-1.82 
	-0.02 
	0.01 
	0.24 
	0.69 
	0.18 
	0.25 
	1

	K
	-6.10 
	0
	24.17 
	-0.35 
	-0.41 
	0.04 
	-0.10 
	-0.93 
	-5.40 
	0.70 
	-0.68 
	0

	M
	-6.10 
	0
	25.31 
	0.71 
	-1.82 
	0.09 
	0.17 
	0.34 
	-2.79 
	0.50 
	-0.25 
	0

	N
	-6.10 
	0
	18.48 
	1.17 
	-0.13 
	0.00 
	0.07 
	0.33 
	-0.37 
	0.15 
	0.29 
	1

	P
	-6.10 
	0
	12.40 
	1.19 
	0.76 
	0.07 
	0.20 
	0.28 
	-1.22 
	0.25 
	0.26 
	1

	Q
	-6.10 
	0
	32.89 
	-0.86 
	-0.03 
	-0.10 
	0.32 
	3.46 
	3.72 
	0.70 
	-0.16 
	0

	S
	-6.10 
	0
	5.67 
	1.09 
	-0.45 
	-0.07 
	0.19 
	3.04 
	-0.54 
	0.32 
	-0.21 
	0

	V
	-6.10 
	0
	6.62 
	1.25 
	-0.50 
	0.08 
	0.03 
	-0.90 
	-6.40 
	0.70 
	-0.70 
	0

	Y
	-6.10 
	0
	45.91 
	0.99 
	1.26 
	0.02 
	0.07 
	0.82 
	-2.03 
	0.19 
	0.31 
	1

	Pearson correlation coefficient to Wji
	0.02 
	-0.21 
	0.04 
	
	0.15
	


	Position
	104CDR3H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	N
	4.28 
	1
	11.51 
	2.39 
	-0.16 
	0.01 
	0.04 
	0.44 
	-0.79 
	0.15 
	0.19 
	1

	G
	1.95 
	1
	0.00 
	0.88 
	-0.02 
	-0.09 
	-0.32 
	0.31 
	0.52 
	0.27 
	0.29 
	1

	Q
	1.95 
	1
	28.16 
	-0.47 
	-0.06 
	0.00 
	0.92 
	1.75 
	-1.08 
	0.70 
	-0.55 
	0

	F
	1.58 
	1
	42.59 
	0.15 
	0.52 
	0.09 
	0.18 
	1.16 
	-3.89 
	0.47 
	0.19 
	1

	H
	1.58 
	1
	28.07 
	2.27 
	0.41 
	-0.01 
	-0.01 
	0.23 
	0.28 
	0.18 
	0.33 
	1

	R
	1.55 
	1
	42.42 
	-2.32 
	-0.26 
	-0.07 
	0.55 
	0.54 
	3.30 
	0.10 
	0.16 
	1

	S
	0.88 
	1
	0.00 
	2.59 
	0.08 
	-0.07 
	0.18 
	3.39 
	-1.08 
	0.32 
	0.10 
	1

	Y
	0.59 
	1
	48.53 
	-1.66 
	1.62 
	0.02 
	0.04 
	0.76 
	-2.43 
	0.19 
	0.27 
	1

	D
	0.50 
	1
	11.85 
	2.45 
	-0.37 
	0.07 
	-0.08 
	-1.08 
	-3.82 
	0.25 
	-0.19 
	0

	C
	-1.22 
	0
	7.25 
	0.84 
	-1.84 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	K
	-1.22 
	0
	25.81 
	2.53 
	-0.44 
	0.04 
	-0.09 
	-0.93 
	-5.43 
	0.70 
	-0.69 
	0

	P
	-1.25 
	0
	12.62 
	1.69 
	0.73 
	0.07 
	0.21 
	0.30 
	-1.22 
	0.25 
	0.30 
	1

	L
	-3.50 
	0
	19.86 
	1.32 
	-0.69 
	-0.01 
	-0.04 
	0.82 
	-0.28 
	0.21 
	0.05 
	1

	A
	-6.10 
	0
	0.00 
	2.07 
	-0.61 
	-0.02 
	0.39 
	-0.37 
	-1.12 
	0.06 
	0.42 
	1

	E
	-6.10 
	0
	29.31 
	0.21 
	0.08 
	0.06 
	0.10 
	-0.52 
	-3.86 
	0.23 
	-0.11 
	0

	I
	-6.10 
	0
	13.35 
	1.21 
	-0.34 
	-0.02 
	-0.05 
	0.80 
	0.68 
	0.60 
	-0.07 
	0

	M
	-6.10 
	0
	20.68 
	-0.03 
	-1.84 
	0.09 
	0.16 
	0.34 
	-2.80 
	0.50 
	-0.34 
	0

	T
	-6.10 
	0
	5.88 
	2.66 
	-0.40 
	-0.04 
	-0.01 
	-1.25 
	0.08 
	0.77 
	-0.19 
	0

	V
	-6.10 
	0
	6.48 
	2.17 
	-0.53 
	0.08 
	0.03 
	-0.90 
	-6.40 
	0.70 
	-0.70 
	0

	W
	-6.10 
	0
	57.16 
	-5.04 
	-1.84 
	0.03 
	0.11 
	0.36 
	-2.73 
	0.70 
	-0.62 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	0.09 
	0.08 
	0.48 
	
	0.37
	


	Position
	105CDR3H

	Amino Acid
	Wji
	δWji
	Xji
	Yji
	Zji
	x
	y
	z
	a
	t
	pWji-t
	δpWji

	G
	5.81 
	1
	0.00 
	0.04 
	1.06 
	-0.09 
	-0.31 
	0.26 
	0.54 
	0.27 
	0.42 
	1

	N
	1.58 
	1
	6.54 
	0.02 
	0.53 
	0.02 
	0.07 
	0.33 
	-0.88 
	0.15 
	0.20 
	1

	S
	0.88 
	1
	0.00 
	0.08 
	0.18 
	-0.06 
	0.21 
	3.42 
	-1.14 
	0.32 
	0.05 
	1

	Y
	0.59 
	1
	39.26 
	-1.62 
	1.87 
	0.03 
	0.05 
	0.77 
	-2.71 
	0.19 
	0.24 
	1

	H
	0.50 
	1
	25.77 
	0.00 
	-1.79 
	-0.01 
	0.01 
	0.38 
	0.19 
	0.18 
	0.16 
	1

	A
	-0.27 
	0
	0.00 
	0.07 
	-1.79 
	-0.02 
	0.30 
	-0.61 
	-1.35 
	0.06 
	0.38 
	1

	Q
	-0.27 
	0
	17.09 
	1.28 
	-1.79 
	-0.08 
	0.50 
	2.63 
	2.49 
	0.70 
	-0.65 
	0

	C
	-1.22 
	0
	0.00 
	0.01 
	-1.79 
	0.00 
	0.00 
	0.00 
	-102.6 
	0.50 
	-0.50 
	0

	K
	-1.22 
	0
	28.21 
	0.04 
	-1.79 
	0.04 
	-0.09 
	-0.94 
	-5.27 
	0.70 
	-0.63 
	0

	M
	-1.22 
	0
	13.56 
	0.02 
	-1.79 
	0.09 
	0.16 
	0.34 
	-2.83 
	0.50 
	-0.41 
	0

	P
	-2.76 
	0
	0.00 
	0.13 
	-1.79 
	0.07 
	0.18 
	0.10 
	-1.55 
	0.25 
	-0.10 
	0

	R
	-3.50 
	0
	43.02 
	-2.34 
	-0.17 
	-0.10 
	0.30 
	0.62 
	4.93 
	0.10 
	0.36 
	1

	D
	-6.10 
	0
	0.00 
	0.02 
	0.30 
	0.05 
	-0.05 
	-0.83 
	-2.59 
	0.25 
	-0.19 
	0

	E
	-6.10 
	0
	5.33 
	0.02 
	0.18 
	0.07 
	0.10 
	-0.62 
	-4.08 
	0.23 
	-0.21 
	0

	F
	-6.10 
	0
	29.32 
	0.18 
	-1.79 
	0.09 
	0.19 
	1.26 
	-3.65 
	0.47 
	-0.43 
	0

	I
	-6.10 
	0
	10.83 
	0.01 
	-1.79 
	-0.02 
	-0.05 
	0.64 
	0.44 
	0.60 
	-0.31 
	0

	L
	-6.10 
	0
	12.41 
	0.92 
	-0.60 
	-0.01 
	-0.06 
	0.80 
	-0.13 
	0.21 
	0.10 
	1

	T
	-6.10 
	0
	4.08 
	0.10 
	-0.31 
	-0.04 
	-0.06 
	-1.30 
	0.23 
	0.77 
	-0.16 
	0

	V
	-6.10 
	0
	4.07 
	0.53 
	-1.79 
	0.08 
	0.03 
	-0.90 
	-6.35 
	0.70 
	-0.69 
	0

	W
	-6.10 
	0
	41.81 
	-0.01 
	0.90 
	0.02 
	0.12 
	0.39 
	-2.43 
	0.70 
	-0.45 
	0

	Pearson correlation coefficient to Wji
	-0.11 
	-0.11 
	0.19 
	
	0.47
	


