	
	
	EInt [kcal/mol]
	EInt-Exp [kcal/mol]

	W81 present
	BS_W76
	-17.00
	-8.50

	
	BS_W76F
	-16.40
	-7.04

	
	BS_W76A
	-4.15
	-4.14

	W81 absent
	BS_W76
	-8.85
	-8.50

	
	BS_W76F
	-7.92
	-7.04

	
	BS_W76A
	-0.91
	-4.14


