AG component (kJ/mol)

MM-PBSA Energy Decomposition — Top Compounds
B AVdW ~ mEm AEEL  mmm AEPB mEm AENpolar

40

20

-20 +1

-40

\o) Q A Q N () ™ ) Q A Q %) Vv N %)
o N ) o © K QA N N 8 < 3 o S
S L & LS SR D S S S S S SR S S o
PAN Q)Q’\ N @6\ X @6\ & QQ/\ & Q)é\ &V @6\ o;‘l'@é\ <«§1/Q)6\ &V Q)é\ ) @6\ & Q>6\ & Q)S\ AN Q},{L & @6\ o @6\
S S S S S S S S S oS S S S S S
\)



