Table S2. Optimization of site mapping cutoff for hydrogen bonding using validation systems.

	
	Reproduction × Correctness at cutoff

	PDB code
	10%
	20%
	30%
	40%
	50%
	60%
	70%
	80%
	90%
	100%

	1Q9Q
	0.13
	0.25
	0.17
	0.28
	0.28
	0.40
	0.64
	0.56
	0.56
	0.38

	1Q9T
	0.13
	0.25
	0.38
	0.50
	0.63
	0.75
	0.88
	0.77
	0.80
	0.44

	3HZK
	0.13
	0.25
	0.25
	0.38
	0.50
	0.75
	0.64
	0.50
	0.56
	0.44

	3HZV
	0.11
	0.22
	0.33
	0.25
	0.36
	0.50
	0.50
	0.60
	0.65
	0.39

	3HZY
	0.10
	0.20
	0.30
	0.23
	0.32
	0.27
	0.23
	0.40
	0.49
	0.42

	3OKK
	0.14
	0.29
	0.43
	0.57
	0.46
	0.38
	0.45
	0.57
	0.47
	0.35

	3OKL
	0.11
	0.22
	0.22
	0.33
	0.25
	0.46
	0.46
	0.57
	0.60
	0.53

	3OKN
	0.13
	0.25
	0.50
	0.50
	0.63
	0.45
	0.39
	0.61
	0.73
	0.35

	3OKO
	0.11
	0.11
	0.22
	0.33
	0.44
	0.46
	0.57
	0.60
	0.75
	0.43

	Mean
	0.12
	0.23
	0.31
	0.37
	0.43
	0.49
	0.53
	0.58
	0.62
	0.41

	S.D.
	0.01
	0.05
	0.11
	0.12
	0.14
	0.16
	0.18
	0.10
	0.12
	0.06


