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��	��� ������!��!������������������!���#��"� $��������(������"��

RMSE (Log units) R0
2 RMSE Sequence 

only (Log Units) R0
2 Sequence only Grouping 

0.66 (±25) 0.41 (± 0.19) 0.80 (± 0.29) 0.22 (± 0.41) Drug (average) 

0.65 0.54 0.75 0.56 PI (Class) 
0.59 0.64 0.67 0.66 APV 
0.67 0.57 0.83 0.50 ATV 
0.80 0.39 0.79 0.49 DRV 

0.62 0.54 0.76 0.59 IDV 

0.65 0.60 0.83 0.67 LPV 

0.63 0.49 0.73 0.48 NFV 

0.63 0.52 0.76 0.57 SQV 

0.53 0.41 0.55 0.42 TPV 

0.85 0.28 1.3 0.00 NNRTI (Class) 

0.93 0.39 1.1 0.10 ETR 

1.5 0.12 1.8 0.00 EFV 

0.72 0.00 0.95 0.00 NVP 

0.53 0.51 0.68 0.27 NRTI (Class) 

0.67 0.49 0.83 0.31 3TC 

0.41 0.46 0.53 0.15 ABC 

0.59 0.45 0.75 0.20 AZT 

0.45 0.27 0.54 0.00 D4T 

0.42 0.35 0.51 0.10 DDI 

0.65 0.51 0.90 0.20 FTC 

0.43 0.36 0.59 0.00 TDF 

0.66 0.42 0.80 0.30 Overall 
�������#������!���#�!"�&�!������$��#���$"���������!��#���!�"�����!�$�����#����%�����$����"����!!�!��"#���#�+�
���� #����� "��&"� #��#� �$!� ���������"� ��!��!����##�!� #���� "� $����� ���(������"+� ���"� �"� ������#��� �(� #���
!��!�""���� %�����#���� ��!���#�!"� ��
�� ���� �.

0+� ������ �#� "��$��� ��� ��#��� #��#� ��!� "���� ��� #��� ��"*� #���
"� $��������(������"�#����#����%����"����#�(������!��.

0*�#��(���"����%�����$��������!���
�+�
�

�

 ���!�������������������������������������
�������������������������#��"����#$!������!#�����

��%�"#���#����&�"�#���'������#�����������!��$�#��������!$��������#(�#��#�#����!�"���������������%��$���

�$#�#������$"�"+���!"#�(*�&�� ��%�"#���#���#��������#����"�%�!������&���$#�#���"��!�����#�!�#$!�+����

#��"� ����&�� �����!��� #��� ���#$!�"� "����#��� �"� ������ "���������#� �(� �$!������� #�� #����$#�#������

�%�!%��&"��$���"�����(�����"��������	2*�1.��

�

��
���� ��� "��&"�#��� �����#����"����#����$#�#���"����		����������#(+�
%�!���*�&����� #��!�� �"���

"���������#����$�#�����!�"",!�"�"#����*���������#���		���"�"#������""�""�"��#"��&����"#���#�!�"�"#�����

�!�����*������!�����#�&�#��#�������!#����������!"�����)�������#!��#���#����!�����"+�
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��,)+ �)%')�2� + �� !%(��+�'�� !&�!-!�,�$�%,+�+!'&*2� * '.&��*�����)#�)� * ����'�� )��2� -�)!�*�(�)�

�),���&�� !*� !&� $!&��.!+ � $!+�)�+,)����+�3?2� :A� 5�')��&��/($�&�+!'&�'�� + �����)�-!�+!'&*�*���*,((')+!&��

���
�� ��6� �')� !&*+�&��2� %,+�+!'&� �:9<��  �*� �� )�+ �)� *(��!�!�� (�++�)&� �*� !+� �'&��)*� )�*!*+�&��� +'�

��-!)�(!&�2� ���-!)�&12� �&����$�-!)�!&�� �,+� &'+� +'� �+)�-!)!&�3?2� :A� � !*� (�++�)&� !*� )�()'�,�����0� ',)�

%'��$3� �,)+ �)%')�2� �:@B�� !*� #&'.&� +'� $���� +'� �+)�-!)!&�� )�*!*+�&��� �,+� +'�  �-�� $�**� �����+� '&�

��-!)�(!&�2����-!)�&12��&����$�-!)�!&�2?2�:A���)�*!*+�&���()'�!$��+ �+���&��$*'����)�()'�,������*���'&�

',)� ��+�*�+3� �'%��%,+�+!'&*� �)�� *$!� +$0� ,&��)�*+!%�+��2� + �*�� !&�$,��� �B9
� �&�� �:9?
3� �&'+ �)�

!&+�)�*+!&�� '�*�)-�+!'&� !*� + �+� %,+�+!'&*� �:AA�� �&�� �:B9�� �)�� ()��!�+��� +'� )�&��)� 	
�� �	
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�������
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� )�*!*+�&��� �&�� �
� )�*!*+�&���  �-�� ���&� !&�$,���� !&� + �� *,((')+!&��

!&�')%�+!'&� 5*,((')+!&�� �	����� ��� �&�� *,((')+!&�� �	����� ��63� �(��!�!�� ���
� %,+�+!'&*� + �+� .�)��

���,)�+�$0� )�()'�,���� !&�$,��� �?>�2� �:>:�2� �&�� �;:>�2� . !$�� %,+�+!'&*� �=:
� �&���:A=�� �)��

*$!� +$0� ,&��)�*+!%�+��2� �'%(�)��� +'� ()�-!',*� *+,�!�*3?� �')� + �� �
*�%,+�+!'&*� + �+� �)�� ���,)�+�$0�
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�*� ',+$!&��� ��'-�3� � !*� $���,*� +'� + ��&�/+� *+�(�'�� + �� *+,�02� + �� !��&+!�!��+!'&�'���	
���%,+�+!'&*�
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#�!�$� ������ ��������������� ������� ��������
�����
������� ������������ �!� ��� &��+� �$!%%1

$�%�%&� ����%�"�$&�!��&����'$$� &�%&'�+-�)��)�$������&� ��!'$%��(�%�&!��'&�&�! %�&��&���(�������������

�����&� ! � &��� ���!$�&+� !�� �$'�%� � � �� %� ���� ���%%0� �!)�(�$-� � � ��%�� !�� "�$&��'��$� � &�$�%&� � � &���

$�%�%&� ���"$!�����!����"�$&��'��$��$'��&��%�� ��+%�%��� ���%!����"�$�!$����! �&���� ��(��'��1�$'����(���

%'�%�#'� &�+0���� %����&����'&� &%���%���! � &��� �!��!)� �� �! ��&�! %/�!��'$$� ��� � � &�����&�� %�&�

�!$��&�� �! ��.��(�$�����!������!$������!�"!' �%���!(��60:.�%&� ��$����(��&�! �!(�$�&��%��(�$����

���!)�60:0�
 !) ��'&�&�! %��%�"'���%����� � ��&�$�&'$��)�$����%��$���0<-�:6-� :8-� :9���&��&��%�����&�$%���

 '���$�!�� !(���$�%�%&� ����! ��$$� ���'&�&�! %��!'���%'���%%�'��+������� &������)������$����%&���� �

��	���#� �&!���	���#�"�2�!$�� ��*"�� �&�! �!��&������$�(��&�! %�%���%'""!$&� ����	�����30��'&�&�! %�

��� &��������(�����������"��&�! ��$'������ �&+�� ��)������� ��&���%��(�%�&!��*"�$��� &���(�����&�! -�

�!$� � %&� ��� � � &��� ��%�� !��

���� � ��
���� $�%�%&� ��� �! ��$$� ���'&�&�! � �87<�0� ���� �'��� %�&� !��

� ��(��'��� �'&�&�! %� 2�!&�� � !) � � ��  !(��3� � �� &���$� �����&� �%� � ��'���� � � &��� %'""!$&� ��

� �!$��&�! ��%�������&���&�*&�����%0��

�

��	���#� ��
!(���$�%�%&� ����! ��$$� ���'&�&�! %���$�(����$!��&�����&�%�&�2

���30�
Mutation DLV EFV ETR NVP Average Log FC 

P9T 0.36 1.01 0.65 0.46 0.62 

E79D 0.34 0.55 0.61 0.34 0.46 

K101S 0.38 0.73 0.31 0.44 0.47 

K102Y 0.72 0.53 0.47 0.77 0.62 

S156A 0.8 1.2 0.76 0.67 0.86 

M164L 0.26 0.89 0.51 0.62 0.57 

T216M 0.97 1.47 0.01 0.84 0.82 

Y232H 0.47 0.62 0.36 0.47 0.48 

R307M 0.92 0.14 0.28 0.35 0.42 

Average Susceptibility 0.58 0.79 0.44 0.55 - 
����(��'��� �&��������$� &��$'���!�'� %�� ����&�%�&����(�$�����!������ �&���"$�%� ���!��&��%��'&�&�! 0�������
&��%���'&�&�! %� ��(�� ��� � %����&��� &!� �! ��$� %!��� $�%�%&� ��� &!� ���� 

���%-� ����� �$'�� %&���� ��%� �� ��%&� �&�
"$!����0����(�$� ,��%�&����!%&�%� %�&�(��2�(�$�����!�����60=?3�� ���&$�(�$� ��&������%&�2�(�$�����!�����60::3�)�&��

�(�$�"� ��2�(�$�����!�����60;;3�� ������(�$�� ��2�(�$�����!�����60;>3�� ���&)�� 0�

�
� �



����"� �5�-��� !�����'�������� ��"���"�
��������
� ����"���������&����� �"���������" ���
����!�

�

�
�
� � 274�
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����$��� �!�!"����������  �����#"�"���!��� �$���� ���"�����"�!�"�.�
��/)�
Mutation 3TC ABC AZT D4T DDC DDI TDF FTC Average Log FC 

I63V* 0.22 n/a 1.07 0.53 n/a 0.52 0.01 0.36 0.45 

I202M* 0.23 n/a 0.73 0.68 0.51 0.57 0.45 0.39 0.51 

R206M 0.90 0.42 0.54 0.01 0.15 0.17 0.24 0.92 0.42 

T216M 0.88 0.51 0.66 0.12 0.20 0.27 0.38 0.94 0.50 

E298K* 0.33 0.43 0.44 0.38 0.65 0.32 n/a n/a 0.43 

Average Susceptibility 0.51 0.45 0.69 0.34 0.38 0.37 0.27 0.65 - 

����$��#�����"�������� ��"�� #�����#��!�������"�!�"����$� ����	���������"���� �!��������"��!��#"�"���(�%����
��"��$�����������"�����"��!�"�"���$��#���!�����"���*�,�+)�
#"�"���!�������"���%�"������!"� �!��%� ����������"��&�
"�!"������ ���� � #�!� ��� "�����"�� !�")� 	���� "�����
���  �!�!"������#"�"���!(� ������#"�"������!���&!� �� ����� ��"�
 �!�!"������ �������$� ������ #�!)������!�!����"�����"�����!"�!#!���"�����.�$� ����	������1)57/���������"������!"�
!#!���"�����.�$� ����	������1)36/)��

�

�������������$��� �!�!"����������  �����#"�"���!��� �$���� ���"�����"�!�"�.��/)�
Mutation APV ATV DRV IDV LPV NFV RTV SQV TPV Average Log FC 

Q18N 0.55 0.52 0.56 0.61 0.58 0.49 0.56 0.50 0.65 0.56 

V32T* 0.63 0.65 0.07 0.67 0.45 0.67 0.68 0.81 n/a 0.58 

N88G 0.39 0.97 -0.27 0.77 0.18 1.14 0.10 0.49 0.22 0.44 
Average 

Susceptibility 0.52 0.71 0.12 0.68 0.40 0.77 0.45 0.60 0.44 - 

����$��#�����"�������� ��"�� #�����#��!�������"�!�"����$� ����	���������"���� �!��������"��!��#"�"���(�%����
��"��$�����������"�����"��!�"�"���$��#���!�����"���*�,�+)�
#"�"���!�������"���%�"������!"� �!��%� ����������"��&�
"�!"����������� #�!����"�����"��!�")��� ���������$� ��!�"�����!"�!#!���"�����.�$� ����	������1)66/������� #��$� �
"������!"�.�$� ����	������1)23/)��
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RMSE (Log units) R0
2 

Correctly 
Classified 

Percentage 

Overpredicted 
Percentage 

Underpredicted 
Percentage Grouping 

0.54 (±0.28) 0.56 (±0.27) 0.85 (±0.13) 0.09 (±0.11) 0.06 (±0.09) RefID (average) 

0.45 (±0.33) 0.62 (±0.34) 0.84 (±0.24) 0.11 (±0.20) 0.06 (±0.15) IsolateName (average) 

0.44 (±0.34) 0.62 (±0.34) 0.84 (±0.24) 0.10 (±0.20) 0.06 (±0.15) SeqID (average) 

0.54 (± 0.18) 0.58 (±0.19) 0.83 (±0.10) 0.11 (±0.10) 0.06 (±0.06) Drug (average) 

0.44 0.75 0.85 0.11 0.03 PI (Class) 

0.43 0.74 0.86 0.10 0.04 ATV 

0.37 0.75 0.72 0.28 0.00 IDV 

0.39 0.83 0.91 0.03 0.06 LPV 

0.44 0.76 0.9 0.05 0.04 NFV 

0.44 0.78 0.91 0.05 0.03 RTV 
0.49 0.75 0.88 0.07 0.05 SQV 
0.52 0.38 0.70 0.20 0.02 TPV 

0.68 0.65 0.89 0.05 0.06 NNRTI (Class) 

0.64 0.63 0.83 0.10 0.07 DLV 
0.60 0.70 1.00 0.00 0.00 EFV 

0.76 0.65 0.87 0.04 0.09 NVP 

0.61 0.39 0.79 0.12 0.09 NRTI (Class) 

0.47 0.49 0.85 0.09 0.07 ABC 

0.90 0.56 0.84 0.09 0.07 AZT 

0.41 0.37 0.64 0.12 0.23 D4T 

0.42 0.35 1.00 0.00 0.00 DDC 
0.39 0.41 0.74 0.17 0.10 DDI 

1.01 0.66 0.85 0.00 0.15 FTC 

0.44 0.12 0.66 0.30 0.04 TDF 

0.53 0.65 0.84 0.10 0.06 Overall 
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Target Amino 
acids 

Binding 
Site 

Drug 
Class 

Drugs Mutant 
Sequences 

Data 
points 

Reverse 
Transcriptase 

400* Orthosteric NRTI 8 10,501 72,727 

Reverse 
Transcriptase 400* Allosteric NNRTI 4 10,723 35,249 

Protease 99 Orthosteric PI 9 27,081 180,162 

9��&)���-�)*���)�%*�)!'+�*��&%#0�+ ���!)*+�@<<��$!%&���!�*�.�)��*�(,�%���4�� ��+&+�#�*!1��&��+ ����+��*�+�!*�
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