Table S4. Summary of PBM design on the 87 test proteins.

Sequence
PDBID TM- | RMSD Normalized relative error Identity (%)

score® | (A)° SS ® ¥ SA All | Core

1A2P A | 091 | 145 | 288 | 023 | 111 | 073 | 21 38
1ABA A | 094 | 091 | 080 |-007| 001 | 005 | 33 58
IBKR A | 098 | 045 | 222 | 009 | 021 | 048 | 24 | 40
IDBW A | 090 | 149 | 317 | 044 | 092 | 034 | 20 27
1EAQ A | 089 | 153 | 046 |-0.08| 024 | 004 | 23 37
1EW4 A | 026 | 11.88 | 258 | 0.45 | 1.04 | 030 | 12 7
1F46_A | 098 | 052 | 0.8 | 007 | 007 | 015 | 23 33
1GBS_A | 087 | 242 | 300 | 056 | 0.30 | 065 | 19 27
IGUT A | 076 | 149 | 317 |-001| 067 | 008 | 20 | 44
1HZT A | 097 | 079 | 117 | 1.03 | 258 | 054 | 23 33
12T A | 074 | 179 | 029 |-014| 023 | 033 | 15 21
1IDP. A | 020 | 1666 | 213 | 054 | 1.70 | 061 | 17 30
1IUJA | 063 | 421 | 286 | 026 | 292 | 081 | 19 21
1JB3. A | 098 | 057 | 092 | 006 | 011 | 007 | 25 39
1JF8 A | 099 | 036 | 218 | 046 | 1.40 | 042 | 25 | 44
IKMT A | 029 | 1024 | 303 | 075 | 211 | 045 | 21 32
IKNG_A | 099 | 027 | 188 | 069 | 155 | 043 | 24 28
1KQL A | 021 | 1484 | 557 | 127 | 247 | 034 | 17 31
1IM9Z_A | 0.18 | 1592 | 338 | 0.64 | 2.02 | 0.46 8 8
IMF7 A | 092 | 168 | 189 | 074 | 116 | 0.70 | 14 20
IMG4_ A | 084 | 228 | 350 | 0.34 | 044 | 040 | 24 37
INXM_A| 089 | 256 | 179 | 047 | 120 | 062 | 18 19
INZOA | 066 | 418 | 1.16 | 0.05 | 0.16 | 0.74 | 23 38
107l A | 098 | 048 | 277 | 088 | 116 | 035 | 26 | 44
10AlA | 085 | 137 | 100 | 1.09 | 200 | 037 | 18 23
10HO A | 095 | 112 | 247 | 152 | 317 | 065 | 24 24
10KOA | 072 | 227 | 032 |-012| 022 | 021 | 27 55
1QHQ A | 098 | 047 | 076 | 018 | 086 | 027 | 21 33
1R26 A | 075 | 278 | 980 | 1.36 | 333 | 047 | 16 23
1R6J A | 088 | 151 | 375 | 030 | 1.27 | 044 | 32 65
1SHU X | 096 | 117 | 025 | 0.09 | 014 | 0.04 | 21 24
1T3Y A | 019 | 1586 | 1.65 | 058 | 0.73 | 054 | 17 33
1ITQG_A | 041 | 643 | 150 | 053 | 0.76 | 0.83 | 13 18
1TUK A | 077 | 175 | 011 | 001 | 0.17 | 004 | 25 | 42
1UCS A | 096 | 081 | 005 | 013 | 075 | 045 | 30 61
1URR A | 096 | 087 | 425 | 067 | 270 | 0.49 | 23 44
IUTG.A | 092 | 086 | 1.00 |-021| 048 | 022 | 17 30




1V51 B
1VH5_A
1IVKK_A
1VQS_A
1VZI_A
1IWLU_A
1X6Z_A
IXTE_A
1ZHV_A
1ZKE_A
1ZZK_A
2ANX_A
2BWF_A
2C9Q A
2CAR_A
2CMP_A
2CVI_A
2D3D_A
2ERB_A
2F01_A
2FTR_A
2GMY_A
2GPI_A
2321 A
215Y_A
218B_A
201Q_A
2095_A
2P5K_A
2PR7_A
2PTH_A
2PV2 A
2QCP_X
2VOU_A
2V1Q A
2VMH_A
2VPB_A
2VZC_A
2WLV_A
2ZXY A
3CTG_A

0.64
0.96
0.21
0.70
0.97
0.97
0.91
0.85
0.98
0.90
0.84
0.88
0.87
0.78
0.99
0.82
0.34
0.90
0.87
0.44
0.32
0.95
0.25
0.17
0.37
0.20
0.97
0.80
0.25
0.98
0.94
0.97
0.95
0.93
0.86
0.77
0.21
0.99
0.97
0.20
0.97

3.66
0.87
17.15
5.75
0.69
0.75
1.47
2.90
0.64
1.95
2.85
3.04
1.35
2.56
0.32
1.27
9.84
1.12
2.84
6.69
9.23
1.17
13.64
17.86
11.98
9.20
0.92
3.24
11.87
0.61
1.37
0.66
0.74
4.26
1.13
3.10
9.99
0.27
0.83
12.48
0.69

1.36
7.00
3.13
1.05
1.74
9.00
1.65
3.09
1.40
-0.39
1.29
0.83
0.65
2.26
-0.03
5.50
3.08
0.26
3.33
1.89
3.00
2.42
2.50
1.65
11.00
11.33
0.17
3.62
5.33
-0.44
0.52
2.09
4.33
-0.50
5.60
2.95
0.43
0.06
0.89
2.27
0.81

0.44
0.83
0.63
0.58
0.40
2.12
0.27
0.30
0.46
-0.27
0.20
0.43
0.71
0.34
-0.08
0.42
1.37
0.26
0.20
0.51
0.42
0.72
0.35
0.09
0.04
0.49
0.09
0.31
1.11
-0.32
0.18
1.04
0.74
0.21
0.88
0.27
-0.09
-0.01
0.05
0.04
0.73

0.95
2.00
2.81
1.66
0.94
441
0.37
1.50
1.56
-0.61
0.02
0.56
2.77
1.55
-0.03
1.42
3.11
0.46
0.76
1.18
0.83
1.39
0.95
0.84
-0.07
0.88
0.71
1.33
3.81
-0.11
0.12
1.22
1.09
-0.04
1.81
1.29
0.64
0.07
0.30
-0.26
0.82

0.36
0.26
0.57
0.48
0.40
0.40
0.27
0.37
0.38
0.72
0.59
0.74
0.26
0.62
-0.61
0.54
0.58
0.87
0.67
0.45
0.39
0.58
0.78
0.14
0.43
0.41
-0.14
0.61
0.38
-0.05
0.11
0.67
0.34
0.10
0.51
0.64
0.41
-0.05
0.42
0.64
0.36

26
20
16
23
22
25
24
17
29
22
26
21
17
25
25
25
23
25
19
19
23
15
16
20
13

28
34
19
30
22
24
26
17
27
23
11
28
20
20
25

50
30
28
25
42
38
27
19
49
29
45
40
35
39
39
69
50
54
22
21
28
26
35
34
36
12
33
63
38
33
29
44
63
26
64
31
18
43
27
27
35



3E9T_A 0.98 0.60 6.67 043 | 1.67 | 057 22 41
3EBT_A | 0.67 4.54 3.44 184 | 266 | 0.70 27 47
3EF8_A 0.22 18.02 2.76 093 | 1.97 | 048 17 29
3FEA_A | 0.97 0.51 0.94 0.45 | 0.66 | 0.62 34 58
3FIL_A 0.89 0.93 189 | -0.03 | 0.30 | 0.49 25 58
3G21_A 0.36 8.68 2.00 0.10 | 042 | 0.77 16 5
3G36_A 0.52 4.50 1.00 |-0.14 | 0.52 | 0.03 15 0
3IV4_A 0.79 2.46 1.00 039 | 0.75 | 0.17 14 26
3VUB_A | 0.91 1.17 1.03 0.13 | 047 | 0.24 19 34

Average 0.74 4.14 2.40 043 | 111 | 041 21 35

¥TM-score between the first I-TASSER model of design sequence and the target scaffold.
"RMSD between the first I-TASSER model and the target scaffold.



