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Dataset S®™ composed of 684 single-site mutations inserted in 357 protein
structures. For each mutation of the dataset the following quantities are given :

e PDB code and chain

e Residue number and type of substitution

Solvent accessibility of the mutated residue
e Change in amino acid volume (in A3)
e Experimental AAG? (in keal/mol)

PubMed number of the literature reference

e pH and temperature (in °C) of AAG? measurements
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-2 19384988 54 58
3,5 19384988 54 58
-2,7 19384988 54 58
2,5 19384988 54 58
-2,6 19384988 54 58
-0,3 19384988 54 58
31 19384988 54 58
-3 19384988 54 58

[} 19384988 54 58
-2,6 19384988 54 58
4,7 19384988 54 58
2,4 19384988 54 58
-4,5 19384988 54 58
-4,9 1920439 3 40
-0,6 8460110 5.8 66
11 8460110 5.8 66
1,5 8460110 5.8 66
0,3 1457724 6,5 65
0,3 1854726 6,5 65
0,6 1911773 57 66

0 1942034 5.3 67
0,4 1854726 6,5 65
-0,1 2511328 6,5 a2
03 1304917 2 a1
0,1 8289284 3 53
-0,7 8289284 3 53
0,2 8289284 3 53
0,1 8289284 3 53
-0,1 8289284 3 53
0,1 8289284 3 53
0,2 8289284 3 53
4.2 1304917 2 a1
-1 1942034 53 67
0,4 8771182 54 70
-0,7 1942034 53 67
2,2 1920439 3 40
-2,6 1920439 3 40
1,1 1942034 53 67
2,3 3680274 6,5 65
-0,5 1993203 3 54
1,3 24591301 2 a2
1,1 24591301 2 42
-0,8 1993203 3 54
2,4 24591301 2 42
1,1 24591301 2 a2
2,1 24591301 2 42
-1,5 1993203 3 54
-1,7 1993203 3 54
1,2 1993203 3 54
03 1993203 3 54
-0,7 24591301 2 42
1,2 1993203 3 54
0,9 8955106 6 50
0,2 8955106 6 50
-0,5 9228039 3.2 53
1,9 9228039 3.2 53
1,3 9228039 3.2 53
17 9228039 3.2 53
0,4 1645658 5,5 25
1,1 1328237 5,5 25
0,9 8955106 6 50

1 3191114 55 53
0,6 3191114 5,5 53
-0,9 8393706 3 50
0,1 1331044 5,5 52
1,9 1331044 5,5 52
0,9 1331044 5,5 52
2,1 8125123 5,5 50
2,3 8125123 5,5 50

1 8125123 5,5 50
0,5 11266617 5,5 35
-0,4 11266617 5,5 35
-0,3 8535241 6,4 74
-0,7 11112507 2,7 25
-0,9 8535241 6,4 74
-1,2 11477222 55 35
0,5 11112507 2,7 25
2,1 11112507 2,7 25
-0,9 11477222 5,5 35
-0,2 8535241 6,4 74

1 8535241 6,4 74
-0,9 11477222 5,5 35
-1,2 11112507 2,7 25
-0,8 11112507 2,7 25
1,2 7686069 2 25
-5,9 7686069 2 25
-5 7686069 2 25
5,7 7686069 2 25
-6,9 7686069 2 25




