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Modeller modeling alignment for the full-length monomeric model of Enterococcus faecalis HPrK/P


>P1;1knxA
structureX:1knx_fit.pdb:1    :A:+303 :A: PROBABLE HPR(SER) KINASE/PHOSPHATASE; EC  2.7.1.-, 3.1.3.-: MYCOPLASMA PNEUMONIAE: 2.50: 0.23
MKKLLVKELIEQFQDCVNLIDGHTNTSNVIRVPGLKRVVFEM-LGLFSSQIGSVAILGKREFGFLSQKTLVEQQQ
ILHNLLKLNPPAIILTKSFTDPTVLLQVNQTYQVPILKTDFFSTELSFTVETYINEQFATVAQIHGVLLEVFGVG
VLLTGRSGIGKSECALDLINKNHLFVGDDAIEIYRLG-NRLFGRAQEVAKKFMEIRGLGIINVERFYGLQITKQR
TEIQLMVNLLSL----TFERLGTELKKQRLLGVDLSFYEIPISPGRKTSEIIESAVIDFKLKHSGYNSALDFIEN
QKAILK-RK-K*

>P1;1ko7A
structureX:1ko7_fit.pdb:1    :A:+285 :A: HPR KINASE/PHOSPHATASE; EC  2.7.1.-, 3.1.3.-: STAPHYLOCOCCUS XYLOSUS: 1.95: 0.23
--MLTTKSLVERFE--LEMIAGEAGLNKQIKNTDISRPGLEMAGYFSHYASDRIQLLGTTELSFYNLLPDEERKG
RMRKLCRPETPAIIVTRDLEPPEELIEAAKEHETPLITSKIATTQLMSRLTTFLEHELARTTSLHGVLVDVYGVG
VLITGDSGIGKSETALELIKRGHRLVADDNVEIREISKDELIGRAPKLIEHLLEIRGLGIINVMTLFGAGSILTE
KRLRLNIHLEN-------------EETLRILDTEITKKTIPVRPGRNVAVIIEVAAMNYRLNIMGINTAEEFNDR
LN---------*

>P1;1kklA
structureX:1kkl_fit.pdb:135  :A:+167 :A: HPRK PROTEIN; EC  2.7.1.-, 3.1.3.-: LACTOBACILLUS CASEI: 2.80: 0.21
---------------------------------------------------------------------------
-----------------------------------------------------------ERRSMHGVLVDIYGLG
VLITGDSGVGKSETALELVQRGHRLIADDRVDVYQQDEQTIVGAAPPILSHLLEIRGLGIIDVMNLFGAGAVRED
TTISLIVHLENW----TPD-----EQTQLIFDVPVPKITVPVKVGRNLAIIIEVAAMNFRAKSMGYDATKTFEKN
LNHLIEHNE-E*

>P1;2qmhA
structureX:2qmh_fit.pdb:135  :A:+161 :A: HPR KINASE/PHOSPHORYLASE; EC  2.7.11.-, 2.7.4.-: LACTOBACILLUS CASEI: 2.60: 0.22
---------------------------------------------------------------------------
-----------------------------------------------------------ERRSMHGVLVDIYGLG
VLITGDSGVGKSETALELVQRGHRLIADDRVDVYQQDEQTIVGAAPPILSHLLEIRGLGIIDVMNLFGAGAVRED
TTISLIVHLE--------G-----EQTQLIFDVPVPKITVPFKVGRNLAIIIEVAAMNFRAKSMGYDATKTFEKN
LNHLIEHN---*

>P1;1jb1A
structureX:1jb1_fit.pdb:135  :A:+161 :A: HPRK PROTEIN; EC  2.7.1.-, 3.1.3.-: LACTOBACILLUS CASEI;: 2.80: 0.23
---------------------------------------------------------------------------
-----------------------------------------------------------ERRSMHGVLVDIYGLG
VLITGDSGVGKSETALELVQRGHRLIADDRVDVYQQDEQTIVGAAPPILSHLLEIRGLGIIDVMNLFGAGAVRED
TTISLIVHLENW----TPD-----QLIFD---VPVPKITVPVKVGRNLAIIIEVAAMNFRAKSMGYDATKTFEKN
LNHLIE-H---*

>P1;HprKP
sequence:HprKP:     : :     : ::: 0.00: 0.00
MTEVVKIYQLVENLSLEVVYGDEESLNRTIKTGEISRPGLELTGYFNYYSHDRLQLFGSKEITFAERMMPEERLL
VMRRLCAKDTPAFIVSRGLEIPEELITAAKENGVSVLRSPISTSRLLGELSSYLDGRLAVRTSVHGVLVDVYGLG
VLIQGDSGIGKSETALELIKRGHRLIADDRVDVYQQDELTVVGEPPKILQHLIEIRGIGIIDVMNLFGASAVRGF
MQVQLVVYLEAWEKDKKYDRLGSDDAMVEIANVDVPQIRIPVKTGRNVAIIIEVAAMNFRAKTMGYDATKTFEER
LTRLIEENSGE*


Modeller modeling alignment for the dimeric model of E. faecalis HPrK/P

>P1;1kkm_AB
structureX:1kkm_AB.pdb: 135 :A:+353 :B:::-1.00:-1.00
-ERRSMHGVLVDIYGLGVLITGDSGVGKSETALELVQRGHRLIADDRVDVYQQDEQTIVGAAPPILSHLLEIRGL
GIIDVMNLFGAGAVREDTTISLIVHLENWTPDKTFDRLGSGEQTQLIFDVPVPKITVPVKVGRNLAIIIEVAAMN
FRAKSMGYDATKTFEKNLNHLIEHNE-E/E-RRSMHGVLVDIYGLGVLITGDSGVGKSETALELVQRGHRLIADD
RVDVYQQDEQTIVGAAPPILSHLLEIRGLGIIDVMNLFGAGAVREDTTISLIVHLENWTPDKTFDRLGSGEQTQL
IFDVPVPKITVPVKVGRNLAIIIEVAAMNFRAKSMGYDATKTFEKNLNHLIEHNEET*

>P1;HprKP
sequence:HprKP:     : :     : ::: 0.00: 0.00
AVRTSVHGVLVDVYGLGVLIQGDSGIGKSETALELIKRGHRLIADDRVDVYQQDELTVVGEPPKILQHLIEIRGI
GIIDVMNLFGASAVRGFMQVQLVVYLEAWEKDKKYDRLGSDDAMVEIANVDVPQIRIPVKTGRNVAIIIEVAAMN
FRAKTMGYDATKTFEERLTRLIEENSGE/AVRTSVHGVLVDVYGLGVLIQGDSGIGKSETALELIKRGHRLIADD
RVDVYQQDELTVVGEPPKILQHLIEIRGIGIIDVMNLFGASAVRGFMQVQLVVYLEAWEKDKKYDRLGSDDAMVE
IANVDVPQIRIPVKTGRNVAIIIEVAAMNFRAKTMGYDATKTFEERLTRLIEENSGE*
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Figure S1. Structure validation and quality analysis of the full-length monomeric HPrK/P model and the homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain. Ramachandran plots were generated on the SAVES server (https://saves.mbi.ucla.edu) by PROCHECK. Z-scores were generated by ProSA and the local quality estimate graphs by Qualitative Model Energy Analysis (QMEAN) using the QMEANDisCo method.
Docking results
[image: ]
Figure S2. The virtual screening hit compound NITSKI152 docked in the HPrK/P substrate-binding site. The docking site interactions are shown at all the three HPrK/P models in 3D (left) and 2D (right). Top: full-length monomeric HPrK/P model; Middle: homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain; Bottom: homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain with Mg2+ and PO43- ions. Left panel: One monomer chain of HPrK/P is shown in gray color cartoon representation while the other one is in yellow. The docked ligand is shown in ball-and-stick representation (cyan carbon atoms) and the binding site residues are in sticks (green carbon atoms); Mg2+ ion is shown as a pink sphere and the phosphate ion in ball-and-stick representation; oxygen atoms are shown in red, nitrogen atoms in blue, phosphorus in dark pink, hydrogen atoms in white. Yellow dashed lines indicate hydrogen bond interactions. Residue numbering in the dimeric models: 1st monomer chain 1-178, 2nd monomer chain 179-356 (corresponding to residues 134-311 in the monomer model).
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Figure S3. The virtual screening hit compound NITSKI8583 docked in the HPrK/P substrate-binding site. The docking site interactions are shown at all the three HPrK/P models in 3D (left) and 2D (right). Top: full-length monomeric HPrK/P model; Middle: homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain; Bottom: homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain with Mg2+ and PO43- ions. Left panel: One monomer chain of HPrK/P is shown in gray color cartoon representation while the other one is in yellow. The docked ligand is shown in ball-and-stick representation (cyan carbon atoms) and the binding site residues are in sticks (green carbon atoms); Mg2+ ion is shown as a pink sphere and the phosphate ion in ball-and-stick representation; oxygen atoms are shown in red, nitrogen atoms in blue, sulphur in yellow, phosphorus in dark pink, hydrogen atoms in white. Yellow dashed lines indicate hydrogen bond interactions. Residue numbering in the dimeric models: 1st monomer chain 1-178, 2nd monomer chain 179-356 (corresponding to residues 134-311 in the monomer model).


MD results – Stability of the ligand-protein complexes
Full-length monomeric model of E. faecalis HPrK/P

Figure S4. Backbone root mean square deviation (RMSD) of the full-length monomeric HPrK/P model with the docked hit compounds during a 100-ns molecule dynamics (MD) simulation (each compound was simulated in three replicates and the trajectory was averaged).


Figure S5. Backbone root mean square fluctuation (RMSF) of the residues in the full-length monomeric HPrK/P model with the docked hit compounds during a 100-ns molecule dynamics (MD) simulation. N-terminal domain: residues 1-134; C-terminal catalytic domain: res. 134-311; flexible/disordered loop: res. 235-251 (each compound was simulated in three replicates and the trajectory was averaged).


Homodimeric model of the E. faecalis HPrK/P C-terminal catalytic domain

Figure S6. Backbone root mean square deviation (RMSD) of the homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain with the docked hit compounds during a 100-ns molecule dynamics (MD) simulation (each compound was simulated in three replicates and the trajectory was averaged).


Figure S7. Backbone root mean square fluctuation (RMSF) of the residues in the homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain with the docked hit compounds during a 100-ns molecule dynamics (MD) simulation. Residue numbering: 1st monomer chain 1-178, 2nd monomer chain 179-356 (corresponding to residues 134-311 in the monomer model); flexible/disordered loop: res. 235-251 (102-118 in the 1st chain; 280-296 in the 2nd chain) (each compound was simulated in three replicates and the trajectory was averaged).


Homodimeric model of the E. faecalis HPrK/P C-terminal catalytic domain (with ions)


Figure S8. Backbone root mean square deviation (RMSD) of the homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain (with Mg2+ and PO43- ions) with the docked hit compounds during a 100-ns molecule dynamics (MD) (each compound was simulated in three replicates and the trajectory was averaged).


Figure S9. Backbone root mean square fluctuation (RMSF) of the residues in the homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain (with Mg2+ and PO43- ions) with the docked hit compounds during a 100-ns molecule dynamics (MD) simulation. Residue numbering: 1st monomer chain 1-178, 2nd monomer chain 179-356 (corresponding to residues 134-311 in the monomer model); flexible/disordered loop: res. 235-251 (102-118 in the 1st chain; 280-296 in the 2nd chain) (each compound was simulated in three replicates and the trajectory was averaged).
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Figure S10. Ligand RMSD – Fluctuations of the hit compounds with respect to (wrt) the HPrK/P protein model during a 100-ns molecule dynamics (MD) simulation. A. full-length monomeric HPrK/P model; B. homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain; C. homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain with Mg2+ and PO43- ions.
Table S1. Ligand-HPrK/P interactions during the MD simulations
	
Compound
	E. faecalis HPrK/P model
	Residues participating in H-bond interactions*
	Residues participating in hydrophobic interactions*

	Benzimidazole inhibitor 3-B-3
	Monomeric
	Ile159, Glu163, Lys239, Thr269
	Ile159, Ala236, Lys239, Val267, Val273

	
	Dimeric
	Glu174 (Glu307), Asn175 (Asn308), Glu178 (311), Asp224’ (Asp179’)
	Arg112 (Arg245), Phe164 (Phe297), Leu168 (Leu301), Leu171 (Leu304), Leu244’ (Leu199’), Ile 255’ (Ile210’)

	
	Dimeric with PO43- and Mg2+
	Asp224’ (Asp179’), Asp227’ (Asp182’), Lys242’ (Lys197’) 
	Arg112 (Arg245), Phe164 (Phe297), Leu168 (Leu301), Leu171 (Leu304), Arg225’ (Arg180’), Lys242’ (Lys197’), Ile 255’ (Ile210’)

	NITSKI152
	Monomeric
	Thr164, Arg271 
	Ala236, Trp237, Val267, Val273 

	
	Dimeric
	Asp223’ (Asp178’)
	Leu113 (Leu246), Phe164 (Phe297), Leu168 (Leu301), Leu244’ (Leu199’), Ile255’ (Ile210’)

	
	Dimeric with PO43- and Mg2+
	Arg112 (Arg245), Asp223’ (Asp178’)
	Leu113 (Leu246), Phe164 (Phe297), Leu168 (Leu301), Leu244’ (Leu199’), Ile255’ (Ile210’)

	NITSKI8583
	Monomeric
	Asn272, Val273
	Val273

	
	Dimeric
	Arg112 (Arg245)
	Leu113 (Leu246), Phe164 (Phe297), Leu244’ (Leu199’) 

	
	Dimeric with PO43- and Mg2+
	Arg112 (Arg245)
	Phe164 (Phe297), Leu168 (Leu301), Leu244’ (Leu199’), Ile 255’ (Ile210’)
	


	NITSKI5508
	Monomeric
	Ile159, Val273
	Val267, Val273

	
	Dimeric
	Arg112 (Arg245), Asp223’ (Asp178)
	Arg112 (Arg245), Phe164 (Phe297), Leu244’ (Leu199’), Ile255’ (Ile210’)

	
	Dimeric with PO43- and Mg2+
	Arg112 (Arg245), Asp223’ (Asp178’)
	Arg112 (Arg245), Phe164 (Phe297), Leu244’ (Leu199’), Leu247’ (Leu202’), Ile255’ (Ile210’)


* Residues denoted with a prime (‘) are from the second chain of the dimeric model; residue numbering in the dimeric models: 1st monomer chain 1-178, 2nd monomer chain 179-356 (corresponding residue number in the monomeric model in the brackets); flexible/disordered loop: res. 235-251 (dimer: 102-118 in the 1st chain; 280-296 in the 2nd chain). Residues in bold denote amino acids in the monomeric and/or dimeric models that interact with more than one ligand.


[image: Chart

Description automatically generated]
Figure S11: Protein-ligand contacts. HPrK/P interactions with the reference benzimidazole inhibitor monitored throughout the 100-ns molecular dynamics (MD) simulations. (a) Monomeric full length HPrK/P model; (b) homodimeric C-terminal domain model of HPrK/P; (c) homodimeric C-terminal domain model of HPrK/P with PO43- and Mg2+. Residue numbering in the dimeric model: 1-178 (1st subunit); 179-356 (2nd subunit) corresponds the C-terminal domain residue range 134-311. Color code for interactions: purple – hydrophobic interaction; green – hydrogen bonding; blue – water mediated interaction; dark pink – electrostatic interaction (i.e. salt bridge, metallic bond). If the interactions fraction exceeds 1.0 (100% of the simulation time), the respective residue forms more than one interaction with the ligand.



[image: Chart

Description automatically generated]
Figure S12: Protein-ligand contacts. HPrK/P interactions with the hit compound NITSKI152 monitored throughout the 100-ns molecular dynamics (MD) simulations. (a) Monomeric full length HPrK/P model; (b) homodimeric C-terminal domain model of HPrK/P; (c) homodimeric C-terminal domain model of HPrK/P with PO43- and Mg2+. Residue numbering in the dimeric model: 1-178 (1st subunit); 179-356 (2nd subunit) corresponds to the C-terminal domain residue range 134-311. Color code for interactions: purple – hydrophobic interaction; green – hydrogen bonding; blue – water mediated interaction; dark pink – electrostatic interaction (i.e. salt bridge, metallic bond). If the interactions fraction exceeds 1.0 (100% of the simulation time), the respective residue forms more than one interaction with the ligand.
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Figure S13: Protein-ligand contacts. HPrK/P interactions with the hit compound NITSKI8583 monitored throughout the 100-ns molecular dynamics (MD) simulations. (a) Monomeric full length HPrK/P model; (b) homodimeric C-terminal domain model of HPrK/P; (c) homodimeric C-terminal domain model of HPrK/P with PO43- and Mg2+. Residue numbering in the dimeric model: 1-178 (A chain); 179-356 (B chain) corresponds the C-terminal domain residue range 134-311. Color code for interactions: purple – hydrophobic interaction; green – hydrogen bonding; blue – water mediated interaction; dark pink – electrostatic interaction (i.e. salt bridge, metallic bond). If the interactions fraction exceeds 1.0 (100% of the simulation time), the respective residue forms more than one interaction with the ligand.

[image: Chart, waterfall chart

Description automatically generated]
Figure S14: Protein-ligand contacts. HPrK/P interactions with the hit compound NITSKI5508 monitored throughout the 100-ns molecular dynamics (MD) simulations. (a) Monomeric full length HPrK/P model; (b) homodimeric C-terminal domain model of HPrK/P; (c) homodimeric C-terminal domain model of HPrK/P with PO43- and Mg2+. Residue numbering in the dimeric model: 1-178 (1st subunit); 179-356 (2nd subunit) corresponds the C-terminal domain residue range 134-311. Color code for interactions: purple – hydrophobic interaction; green – hydrogen bonding; blue – water mediated interaction; dark pink – electrostatic interaction (i.e. salt bridge, metallic bond). If the interactions fraction exceeds 1.0 (100% of the simulation time), the respective residue forms more than one interaction with the ligand.
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Figure S15. 2D ligand interaction plots generated after the 100-ns MD simulation of the docked ligands in the HPrK/P models. The interactions that lasted for more than 5% of the simulation time are shown. Top: full-length monomeric HPrK/P model; Middle: homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain; Bottom: homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain with Mg2+ and PO43- ions. Colour scheme: pink arrows – hydrogen bond interaction; red lines – aromatic hydrogen bond interaction; green lines – pi-pi aromatic stacking interaction. Residue numbering in the dimeric model: 1-178 (1st subunit); 179-356 (2nd subunit) corresponds the C-terminal domain residue range 134-311.
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Figure S16. 2D ligand interaction plots generated after the 100-ns MD simulation of the benzimidazole inhibitor in the HPrK/P models. The interactions that lasted for more than 10% of the simulation time are shown. Top: full-length monomeric HPrK/P model; Middle: homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain; Bottom: homodimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain with Mg2+ and PO43- ions. Colour scheme: pink arrows – hydrogen bond interaction; red lines – aromatic hydrogen bond interaction; green lines – pi-pi aromatic stacking interaction. Residue numbering in the dimeric model: 1-178 (1st subunit); 179-356 (2nd subunit) corresponds the C-terminal domain residue range 134-311.
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Figure S17. Prime/MM-GBSA binding free energy estimation for the docked virtual screening hit compounds at the monomeric HPrK/P model (top) and the substrate binding site of the homodimeric HPrK/P model (middle) and homodimeric HPrK/P model with ions (bottom) during the last 50 ns of the MD simulation (for each compound the binding free energy is estimated from three independent MD simulations and averaged).

Decoy docking: 
In an attempt to evaluate if the hit compounds were rather found by serendipity than by using the search criteria based on the selected site and the reference compound, we performed a simple decoy docking procedure using a Knime virtual screening workflow.[footnoteRef:1] To generate a decoy dataset, we first calculated molecular properties of the three hit compounds (molecular weight, number of hydrogen bond donors and acceptors, logP, number of rotatable bonds) employing the RDKit descriptor calculator (RDKit: Open-source cheminformatics; https://www.rdkit.org). In the same way, we calculated these properties for a database of more than 1 million compounds from Molport (https://www.molport.com). The database compounds were then filtered by these properties to select only the compounds with closely similar properties to the hit compounds (MW ± 50 Da, logP ± 0.5, H-bond donors/acceptors ± 1, rotatable bonds ± 2). Thereafter, the RDKit fingerprint generator was used to generate 1024 hashed bit-based Daylight-like topological fingerprints for the hits and the database compounds. A similarity search was then carried out by comparing the fingerprints of the hit compounds and those of the database compounds. To find dissimilar compounds to the hit compounds as decoys, the Tanimoto similarity index of < 0.32 was used as the result-limiting criteria. In this way, a total of 386 decoys with similarity index between 0.22 and 0.32 were obtained. The decoys and the hit molecules were then prepared by LigPrep and docked to the ‘K3-loop site’ of the monomeric model and the substrate binding site of the dimeric models using the same Glide docking protocol as used for the binding mode analysis (see Methods). The Glide docking scores obtained were then used to generate the receiver operating characteristic (ROC) curve and the area under curve (AUC) was determined (Figure S18). [1:  Berthold, M.R. et al. (2008). KNIME: The Konstanz Information Miner. In: Preisach, C., Burkhardt, H., Schmidt-Thieme, L., Decker, R. (eds) Data Analysis, Machine Learning and Applications. Studies in Classification, Data Analysis, and Knowledge Organization. Springer, Berlin, Heidelberg. ] 
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Figure 18. The Receiver Operating Characteristic (ROC) curves from the decoy docking. A. ROC curve for the decoy docking at the K3-loop site of the full-length monomeric HPrK/P model with an Area Under Curve (AUC) of 0.8722 using the Glide docking score. B. ROC curve for the decoy docking at the substrate-binding site of the dimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain with AUC of 0.7383 using the Glide docking score. C. ROC curve for the decoy docking at the substrate-binding site of the dimeric model of the HPrK/P C-terminal catalytic domain with Mg2+ and PO43- ions with AUC of 0.7055 using the Glide docking score.
[bookmark: _GoBack]Docking to the ‘K3-loop site’ suggests a better performance in enriching the actives than the substrate-binding site, which would be consistent with the fact that this site was used for the initial virtual screening. However, this approach is limited by the fact that there were only three actives in the dataset, and we do not know with certainty that all decoys are inactive.
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RMSD (Å)
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RMSD (Å)




Benzimidazole_inhibitor	ALA_1	VAL_2	ARG_3	THR_4	SER_5	VAL_6	HIS_7	GLY_8	VAL_9	LEU_10	VAL_11	ASP_12	VAL_13	TYR_14	GLY_15	LEU_16	GLY_17	VAL_18	LEU_19	ILE_20	GLN_21	GLY_22	ASP_23	SER_24	GLY_25	ILE_26	GLY_27	LYS_28	SER_29	GLU_30	THR_31	ALA_32	LEU_33	GLU_34	LEU_35	ILE_36	LYS_37	ARG_38	GLY_39	HIS_40	ARG_41	LEU_42	ILE_43	ALA_44	ASP_45	ASP_46	ARG_47	VAL_48	ASP_49	VAL_50	TYR_51	GLN_52	GLN_53	ASP_54	GLU_55	LEU_56	THR_57	VAL_58	VAL_59	GLY_60	GLU_61	PRO_62	PRO_63	LYS_64	ILE_65	LEU_66	GLN_67	HIS_68	LEU_69	ILE_70	GLU_71	ILE_72	ARG_73	GLY_74	ILE_75	GLY_76	ILE_77	ILE_78	ASP_79	VAL_80	MET_81	ASN_82	LEU_83	PHE_84	GLY_85	ALA_86	SER_87	ALA_88	VAL_89	ARG_90	GLY_91	PHE_92	MET_93	GLN_94	VAL_95	GLN_96	LEU_97	VAL_98	VAL_99	TYR_100	LEU_101	GLU_102	ALA_103	TRP_104	GLU_105	LYS_106	ASP_107	LYS_108	LYS_109	TYR_110	ASP_111	ARG_112	LEU_113	GLY_114	SER_115	ASP_116	ASP_117	ALA_118	MET_119	VAL_120	GLU_121	ILE_122	ALA_123	ASN_124	VAL_125	ASP_126	VAL_127	PRO_128	GLN_129	ILE_130	ARG_131	ILE_132	PRO_133	VAL_134	LYS_135	THR_136	GLY_137	ARG_138	ASN_139	VAL_140	ALA_141	ILE_142	ILE_143	ILE_144	GLU_145	VAL_146	ALA_147	ALA_148	MET_149	ASN_150	PHE_151	ARG_152	ALA_153	LYS_154	THR_155	MET_156	GLY_157	TYR_158	ASP_159	ALA_160	THR_161	LYS_162	THR_163	PHE_164	GLU_165	GLU_166	ARG_167	LEU_168	THR_169	ARG_170	LEU_171	ILE_172	GLU_173	GLU_174	ASN_175	SER_176	GLY_177	GLU_178	ALA_179	VAL_180	ARG_181	THR_182	SER_183	VAL_184	HIS_185	GLY_186	VAL_187	LEU_188	VAL_189	ASP_190	VAL_191	TYR_192	GLY_193	LEU_194	GLY_195	VAL_196	LEU_197	ILE_198	GLN_199	GLY_200	ASP_201	SER_202	GLY_203	ILE_204	GLY_205	LYS_206	SER_207	GLU_208	THR_209	ALA_210	LEU_211	GLU_212	LEU_213	ILE_214	LYS_215	ARG_216	GLY_217	HIS_218	ARG_219	LEU_220	ILE_221	ALA_222	ASP_223	ASP_224	ARG_225	VAL_226	ASP_227	VAL_228	TYR_229	GLN_230	GLN_231	ASP_232	GLU_233	LEU_234	THR_235	VAL_236	VAL_237	GLY_238	GLU_239	PRO_240	PRO_241	LYS_242	ILE_243	LEU_244	GLN_245	HIS_246	LEU_247	ILE_248	GLU_249	ILE_250	ARG_251	GLY_252	ILE_253	GLY_254	ILE_255	ILE_256	ASP_257	VAL_258	MET_259	ASN_260	LEU_261	PHE_262	GLY_263	ALA_264	SER_265	ALA_266	VAL_267	ARG_268	GLY_269	PHE_270	MET_271	GLN_272	VAL_273	GLN_274	LEU_275	VAL_276	VAL_277	TYR_278	LEU_279	GLU_280	ALA_281	TRP_282	GLU_283	LYS_284	ASP_285	LYS_286	LYS_287	TYR_288	ASP_289	ARG_290	LEU_291	GLY_292	SER_293	ASP_294	ASP_295	ALA_296	MET_297	VAL_298	GLU_299	ILE_300	ALA_301	ASN_302	VAL_303	ASP_304	VAL_305	PRO_306	GLN_307	ILE_308	ARG_309	ILE_310	PRO_311	VAL_312	LYS_313	THR_314	GLY_315	ARG_316	ASN_317	VAL_318	ALA_319	ILE_320	ILE_321	ILE_322	GLU_323	VAL_324	ALA_325	ALA_326	MET_327	ASN_328	PHE_329	ARG_330	ALA_331	LYS_332	THR_333	MET_334	GLY_335	TYR_336	ASP_337	ALA_338	THR_339	LYS_340	THR_341	PHE_342	GLU_343	GLU_344	ARG_345	LEU_346	THR_347	ARG_348	LEU_349	ILE_350	GLU_351	GLU_352	ASN_353	SER_354	GLY_355	GLU_356	2.5743333333333331	2.0373333333333332	1.8983333333333334	1.5463333333333331	1.5613333333333335	1.3016666666666667	1.2926666666666666	1.2356666666666667	1.1519999999999999	1.0973333333333333	1.0743333333333334	1.1296666666666668	1.135	1.357	1.3276666666666666	1.1243333333333334	1.0896666666666668	1.0123333333333333	1.0229999999999999	1.1223333333333334	1.1413333333333333	1.3813333333333333	1.6523333333333337	2.3026666666666666	1.8780000000000001	1.6420000000000001	1.4916666666666665	1.3073333333333332	1.3653333333333333	1.4566666666666663	1.3109999999999999	1.2813333333333334	1.4363333333333335	1.454	1.3380000000000001	1.5066666666666668	1.7246666666666666	1.659	1.6083333333333334	1.4413333333333334	1.2666666666666666	1.2529999999999999	1.2346666666666666	1.1953333333333334	1.2763333333333335	1.3446666666666667	1.3413333333333333	1.264	1.3286666666666667	1.3873333333333333	1.4746666666666668	1.7190000000000001	2.1659999999999999	2.8206666666666664	2.762	2.5303333333333331	1.92	1.4086666666666667	1.3336666666666666	1.2526666666666666	1.3223333333333334	1.415	1.5569999999999997	1.8586666666666669	1.9989999999999999	1.7610000000000001	1.681	1.6943333333333335	1.7210000000000001	1.625	1.7553333333333334	1.9826666666666668	2.5796666666666668	3.0143333333333331	2.5666666666666664	2.091333333333333	2.0796666666666668	1.9433333333333334	1.9983333333333333	1.8920000000000001	2.162666666666667	2.52	2.4363333333333332	2.1553333333333331	2.0156666666666667	1.9873333333333332	1.7683333333333333	1.5556666666666665	1.5156666666666665	1.4243333333333335	1.4413333333333334	1.3723333333333334	1.2696666666666667	1.2626666666666666	1.2103333333333333	1.1136666666666668	1.0353333333333332	1.0393333333333332	1.0293333333333334	1.0273333333333332	1.1123333333333334	1.2466666666666668	1.5126666666666668	1.6813333333333336	1.9153333333333336	2.194666666666667	2.2479999999999998	1.8989999999999998	1.6096666666666666	1.2733333333333332	1.0933333333333335	0.99099999999999999	1.0956666666666666	1.3773333333333333	1.6660000000000001	1.8073333333333332	1.7113333333333334	1.4063333333333334	1.3373333333333335	1.3053333333333332	1.4676666666666669	1.4416666666666667	1.6233333333333333	1.7590000000000001	1.5363333333333333	1.482	1.2590000000000001	1.1409999999999998	1.1199999999999999	1.0143333333333333	1.0163333333333333	1.0516666666666667	1.179	1.3070000000000002	1.4900000000000002	2.3039999999999998	2.7246666666666663	1.9946666666666666	1.5333333333333332	1.3246666666666667	1.1219999999999999	1.0369999999999999	0.94566666666666654	0.96266666666666667	0.99366666666666659	0.90233333333333332	0.89699999999999991	0.98333333333333339	1.0010000000000001	0.94366666666666665	1.0580000000000001	1.1646666666666665	1.123	1.2186666666666666	1.415	1.4470000000000001	1.4110000000000003	1.2223333333333335	1.1266666666666667	1.0096666666666667	1.1446666666666667	1.3336666666666666	1.2969999999999999	1.2053333333333331	1.5716666666666665	1.7556666666666665	1.6583333333333334	1.8383333333333332	2.2703333333333333	2.4039999999999999	2.4623333333333335	3.1163333333333334	3.952666666666667	4.1920000000000002	4.1829999999999998	5.0793333333333335	5.8463333333333338	7.075333333333333	3.7776666666666667	2.5686666666666667	1.93	1.3059999999999998	1.2309999999999999	0.96499999999999997	0.99233333333333329	0.88300000000000001	0.86266666666666669	0.86799999999999999	0.9946666666666667	1.0999999999999999	1.28	1.5253333333333332	1.4376666666666666	1.2779999999999998	1.1823333333333335	1.0746666666666667	1.0753333333333333	0.98666666666666669	1.0740000000000001	1.2653333333333332	1.4413333333333334	1.7696666666666667	1.4966666666666668	1.2106666666666666	1.0646666666666667	0.90666666666666673	0.79233333333333344	0.91	0.9913333333333334	0.91466666666666663	0.94066666666666665	1.073	1.0509999999999999	1.0436666666666667	1.1793333333333333	1.2993333333333335	1.2856666666666667	1.1733333333333333	1.0316666666666665	0.94366666666666665	0.90100000000000013	0.82833333333333325	0.74733333333333329	0.80133333333333334	0.80133333333333334	0.86799999999999999	0.96666666666666667	1.1186666666666667	1.2283333333333333	1.4639999999999997	1.8160000000000001	2.3970000000000002	2.496	2.246	1.6843333333333332	1.3030000000000002	1.1163333333333334	1.0233333333333334	1.004	0.93200000000000005	0.90300000000000002	1.0396666666666665	1.0633333333333332	0.87833333333333341	0.8576666666666668	0.8803333333333333	0.75599999999999989	0.70266666666666666	0.72800000000000009	0.79033333333333333	0.93766666666666654	0.93833333333333335	0.8803333333333333	0.76433333333333342	0.7629999999999999	0.74633333333333329	0.85766666666666669	0.93033333333333335	1.1673333333333333	1.3006666666666666	1.1830000000000001	1.1906666666666668	1.1449999999999998	1.2806666666666666	1.3220000000000001	1.0890000000000002	1.0823333333333334	1.0773333333333335	1.1280000000000001	1.1140000000000001	1.117	1.2210000000000001	1.2266666666666666	1.3146666666666667	1.2523333333333333	1.282	1.2493333333333334	1.3053333333333332	1.2743333333333331	1.4946666666666666	1.7456666666666667	2.117	2.8486666666666665	3.64	3.8243333333333331	3.438333333333333	3.7900000000000005	3.9166666666666665	4.3506666666666662	4.4936666666666669	4.4546666666666672	4.8983333333333334	4.5473333333333334	4.0246666666666675	3.2516666666666669	2.1453333333333333	1.8353333333333335	1.5313333333333334	1.5326666666666666	1.3773333333333333	1.4473333333333331	1.6660000000000001	1.5526666666666664	1.6353333333333335	1.452	1.4669999999999999	1.5683333333333334	1.5283333333333333	1.7033333333333334	1.6103333333333332	1.7933333333333332	1.6856666666666669	1.9330000000000001	2.33	2.5183333333333331	2.0180000000000002	1.6033333333333335	1.3513333333333335	1.284	1.4246666666666667	1.452	1.3766666666666667	1.4706666666666666	1.6040000000000001	1.5826666666666667	1.5813333333333333	1.752	1.8356666666666666	1.8333333333333333	1.907	2.0213333333333332	2.1996666666666669	2.46	2.7473333333333336	2.8560000000000003	3.1686666666666667	3.4293333333333336	3.7326666666666668	4.5349999999999993	5.1906666666666661	5.5123333333333333	6.2036666666666669	7.7046666666666672	8.652333333333333	9.1036666666666672	9.9816666666666674	11.822000000000001	12.244999999999999	12.301666666666668	14.096333333333334	14.936	14.456333333333333	14.723999999999998	16.164333333333335	16.791333333333334	17.602666666666664	NITSKI152	ALA_1	VAL_2	ARG_3	THR_4	SER_5	VAL_6	HIS_7	GLY_8	VAL_9	LEU_10	VAL_11	ASP_12	VAL_13	TYR_14	GLY_15	LEU_16	GLY_17	VAL_18	LEU_19	ILE_20	GLN_21	GLY_22	ASP_23	SER_24	GLY_25	ILE_26	GLY_27	LYS_28	SER_29	GLU_30	THR_31	ALA_32	LEU_33	GLU_34	LEU_35	ILE_36	LYS_37	ARG_38	GLY_39	HIS_40	ARG_41	LEU_42	ILE_43	ALA_44	ASP_45	ASP_46	ARG_47	VAL_48	ASP_49	VAL_50	TYR_51	GLN_52	GLN_53	ASP_54	GLU_55	LEU_56	THR_57	VAL_58	VAL_59	GLY_60	GLU_61	PRO_62	PRO_63	LYS_64	ILE_65	LEU_66	GLN_67	HIS_68	LEU_69	ILE_70	GLU_71	ILE_72	ARG_73	GLY_74	ILE_75	GLY_76	ILE_77	ILE_78	ASP_79	VAL_80	MET_81	ASN_82	LEU_83	PHE_84	GLY_85	ALA_86	SER_87	ALA_88	VAL_89	ARG_90	GLY_91	PHE_92	MET_93	GLN_94	VAL_95	GLN_96	LEU_97	VAL_98	VAL_99	TYR_100	LEU_101	GLU_102	ALA_103	TRP_104	GLU_105	LYS_106	ASP_107	LYS_108	LYS_109	TYR_110	ASP_111	ARG_112	LEU_113	GLY_114	SER_115	ASP_116	ASP_117	ALA_118	MET_119	VAL_120	GLU_121	ILE_122	ALA_123	ASN_124	VAL_125	ASP_126	VAL_127	PRO_128	GLN_129	ILE_130	ARG_131	ILE_132	PRO_133	VAL_134	LYS_135	THR_136	GLY_137	ARG_138	ASN_139	VAL_140	ALA_141	ILE_142	ILE_143	ILE_144	GLU_145	VAL_146	ALA_147	ALA_148	MET_149	ASN_150	PHE_151	ARG_152	ALA_153	LYS_154	THR_155	MET_156	GLY_157	TYR_158	ASP_159	ALA_160	THR_161	LYS_162	THR_163	PHE_164	GLU_165	GLU_166	ARG_167	LEU_168	THR_169	ARG_170	LEU_171	ILE_172	GLU_173	GLU_174	ASN_175	SER_176	GLY_177	GLU_178	ALA_179	VAL_180	ARG_181	THR_182	SER_183	VAL_184	HIS_185	GLY_186	VAL_187	LEU_188	VAL_189	ASP_190	VAL_191	TYR_192	GLY_193	LEU_194	GLY_195	VAL_196	LEU_197	ILE_198	GLN_199	GLY_200	ASP_201	SER_202	GLY_203	ILE_204	GLY_205	LYS_206	SER_207	GLU_208	THR_209	ALA_210	LEU_211	GLU_212	LEU_213	ILE_214	LYS_215	ARG_216	GLY_217	HIS_218	ARG_219	LEU_220	ILE_221	ALA_222	ASP_223	ASP_224	ARG_225	VAL_226	ASP_227	VAL_228	TYR_229	GLN_230	GLN_231	ASP_232	GLU_233	LEU_234	THR_235	VAL_236	VAL_237	GLY_238	GLU_239	PRO_240	PRO_241	LYS_242	ILE_243	LEU_244	GLN_245	HIS_246	LEU_247	ILE_248	GLU_249	ILE_250	ARG_251	GLY_252	ILE_253	GLY_254	ILE_255	ILE_256	ASP_257	VAL_258	MET_259	ASN_260	LEU_261	PHE_262	GLY_263	ALA_264	SER_265	ALA_266	VAL_267	ARG_268	GLY_269	PHE_270	MET_271	GLN_272	VAL_273	GLN_274	LEU_275	VAL_276	VAL_277	TYR_278	LEU_279	GLU_280	ALA_281	TRP_282	GLU_283	LYS_284	ASP_285	LYS_286	LYS_287	TYR_288	ASP_289	ARG_290	LEU_291	GLY_292	SER_293	ASP_294	ASP_295	ALA_296	MET_297	VAL_298	GLU_299	ILE_300	ALA_301	ASN_302	VAL_303	ASP_304	VAL_305	PRO_306	GLN_307	ILE_308	ARG_309	ILE_310	PRO_311	VAL_312	LYS_313	THR_314	GLY_315	ARG_316	ASN_317	VAL_318	ALA_319	ILE_320	ILE_321	ILE_322	GLU_323	VAL_324	ALA_325	ALA_326	MET_327	ASN_328	PHE_329	ARG_330	ALA_331	LYS_332	THR_333	MET_334	GLY_335	TYR_336	ASP_337	ALA_338	THR_339	LYS_340	THR_341	PHE_342	GLU_343	GLU_344	ARG_345	LEU_346	THR_347	ARG_348	LEU_349	ILE_350	GLU_351	GLU_352	ASN_353	SER_354	GLY_355	GLU_356	2.75	2.2823333333333333	2.0779999999999998	1.6543333333333334	1.6816666666666666	1.3633333333333333	1.3496666666666666	1.1759999999999999	0.97500000000000009	0.89066666666666672	0.83766666666666667	0.91700000000000015	0.91533333333333333	1.1543333333333334	1.1216666666666668	0.91033333333333333	0.84866666666666679	0.7636666666666666	0.82266666666666666	0.94133333333333324	1.0586666666666666	1.381	1.7870000000000001	2.2429999999999999	2.1003333333333329	1.819	1.47	1.288	1.3743333333333332	1.4416666666666667	1.226	1.2020000000000002	1.407	1.3463333333333332	1.1553333333333333	1.3470000000000002	1.5256666666666667	1.3843333333333334	1.3646666666666667	1.2426666666666668	1.0743333333333334	1.1096666666666668	1.0966666666666667	1.0933333333333335	1.286	1.4196666666666669	1.3926666666666667	1.2406666666666666	1.2506666666666666	1.345	1.3756666666666666	1.63	1.978	2.6573333333333333	2.7436666666666665	2.3396666666666666	1.6936666666666669	1.2306666666666668	1.171	1.0943333333333334	1.2170000000000001	1.409	1.5703333333333334	1.909	2.0153333333333334	1.8479999999999999	1.8	1.7839999999999998	1.8160000000000001	1.8146666666666667	1.8896666666666668	2.1460000000000004	2.4506666666666663	3.0050000000000003	2.7546666666666666	2.4	2.3906666666666667	2.1596666666666664	2.1093333333333337	1.875	2.246	2.6113333333333331	2.4193333333333338	2.2273333333333336	2.0143333333333331	1.9153333333333336	1.7009999999999998	1.4593333333333334	1.4009999999999998	1.2830000000000001	1.4189999999999998	1.1700000000000002	1.0356666666666665	1.0283333333333333	1.004	0.97000000000000008	0.8623333333333334	0.88633333333333342	0.876	0.97033333333333338	1.1113333333333333	1.1943333333333335	1.4646666666666668	1.5209999999999999	1.7990000000000002	2.2656666666666663	2.4840000000000004	2.2283333333333331	2.5363333333333333	1.7246666666666668	1.5003333333333335	1.3206666666666669	1.518	1.7976666666666665	2.1873333333333331	2.2669999999999999	2.0713333333333335	1.5170000000000001	1.5293333333333334	1.3933333333333333	1.5386666666666666	1.4133333333333333	1.6559999999999999	1.7683333333333335	1.5356666666666667	1.4933333333333332	1.2236666666666667	1.0919999999999999	1.1023333333333334	0.96266666666666667	1.0276666666666667	0.97066666666666679	1.0996666666666666	1.2156666666666667	1.3523333333333334	1.6863333333333335	1.6796666666666666	1.4003333333333334	1.3386666666666667	1.0589999999999999	0.95600000000000007	0.89933333333333332	0.81733333333333336	0.7726666666666665	0.80866666666666676	0.79666666666666675	0.79233333333333344	0.84933333333333338	0.92233333333333334	0.91966666666666674	0.99766666666666681	1.1559999999999999	1.1819999999999997	1.2693333333333332	1.4916666666666665	1.5916666666666668	1.5566666666666666	1.3693333333333335	1.2203333333333333	1.1256666666666668	1.268	1.5986666666666667	1.5666666666666664	1.3263333333333334	1.6633333333333333	1.9016666666666666	1.7050000000000001	1.7686666666666666	2.2383333333333333	2.3409999999999997	2.2906666666666666	2.9919999999999995	3.4126666666666665	3.49	3.7896666666666667	4.4850000000000003	5.455000000000001	7.1173333333333337	2.8126666666666669	1.9639999999999997	1.6133333333333333	1.2690000000000001	1.1336666666666666	0.93699999999999994	1.0093333333333334	0.92066666666666663	0.8696666666666667	0.876	0.98799999999999999	1.1136666666666666	1.3056666666666665	1.6306666666666665	1.5599999999999998	1.3559999999999999	1.2226666666666668	1.0633333333333332	1.026	0.93800000000000006	1.0116666666666667	1.2306666666666668	1.4370000000000001	1.71	1.6136666666666668	1.3096666666666665	1.244	1.0973333333333333	0.96999999999999986	0.96799999999999997	1.0326666666666666	1.0183333333333333	0.9956666666666667	1.1843333333333332	1.1756666666666666	1.1223333333333334	1.2996666666666667	1.4506666666666668	1.3760000000000001	1.1943333333333335	1.069	0.9820000000000001	0.94333333333333336	0.87733333333333319	0.80833333333333324	0.90766666666666662	0.94099999999999995	0.91699999999999993	1.0243333333333333	1.1740000000000002	1.3133333333333335	1.5609999999999999	1.877	2.2433333333333336	2.3249999999999997	2.0913333333333335	1.7076666666666664	1.361	1.2169999999999999	1.1046666666666667	1.1463333333333334	1.0996666666666666	1.0646666666666667	1.2036666666666667	1.1436666666666666	0.95699999999999985	1.0049999999999999	1.0726666666666667	0.93066666666666664	0.85300000000000009	0.8889999999999999	0.94333333333333336	1.1183333333333334	1.2466666666666666	1.099	0.97933333333333339	0.95699999999999996	0.91599999999999993	0.99399999999999988	1.0543333333333333	1.4033333333333333	1.5323333333333331	1.2653333333333334	1.3353333333333335	1.3013333333333332	1.4366666666666665	1.446	1.1363333333333332	1.1279999999999999	1.1186666666666667	1.3236666666666668	1.3013333333333332	1.2489999999999999	1.2963333333333333	1.2546666666666666	1.2969999999999999	1.1859999999999999	1.1769999999999998	1.1536666666666666	1.2116666666666667	1.2243333333333333	1.3953333333333333	1.6713333333333333	1.8856666666666666	2.241333333333333	2.7863333333333333	3.0336666666666665	2.7823333333333333	2.9103333333333339	2.9766666666666666	3.3786666666666663	4.133	4.3693333333333335	3.9153333333333333	3.2223333333333333	2.4776666666666665	2.1483333333333334	1.7433333333333334	1.6273333333333333	1.4400000000000002	1.4240000000000002	1.3256666666666668	1.407	1.6006666666666665	1.4829999999999999	1.5603333333333333	1.3993333333333331	1.4166666666666667	1.4683333333333335	1.4033333333333333	1.4953333333333332	1.4353333333333333	1.6383333333333334	1.5556666666666665	1.7386666666666668	1.9306666666666665	2.0820000000000003	1.86	1.6666666666666667	1.4546666666666666	1.452	1.5883333333333336	1.556	1.4346666666666668	1.5696666666666665	1.7243333333333333	1.6359999999999999	1.6316666666666666	1.8573333333333333	1.9280000000000002	1.8796666666666668	2.0269999999999997	2.2113333333333332	2.2493333333333334	2.3993333333333333	2.4723333333333333	2.4763333333333333	2.4380000000000002	2.5836666666666668	3.1103333333333332	3.636333333333333	3.984666666666667	4.2093333333333325	4.9270000000000005	6.0246666666666675	6.5763333333333334	7.1293333333333324	8.3743333333333343	9.7586666666666666	10.162000000000001	10.883666666666665	12.645666666666665	13.050666666666666	13.083666666666668	13.786000000000001	14.107666666666667	14.445666666666668	15.256666666666666	NITSKI8583	ALA_1	VAL_2	ARG_3	THR_4	SER_5	VAL_6	HIS_7	GLY_8	VAL_9	LEU_10	VAL_11	ASP_12	VAL_13	TYR_14	GLY_15	LEU_16	GLY_17	VAL_18	LEU_19	ILE_20	GLN_21	GLY_22	ASP_23	SER_24	GLY_25	ILE_26	GLY_27	LYS_28	SER_29	GLU_30	THR_31	ALA_32	LEU_33	GLU_34	LEU_35	ILE_36	LYS_37	ARG_38	GLY_39	HIS_40	ARG_41	LEU_42	ILE_43	ALA_44	ASP_45	ASP_46	ARG_47	VAL_48	ASP_49	VAL_50	TYR_51	GLN_52	GLN_53	ASP_54	GLU_55	LEU_56	THR_57	VAL_58	VAL_59	GLY_60	GLU_61	PRO_62	PRO_63	LYS_64	ILE_65	LEU_66	GLN_67	HIS_68	LEU_69	ILE_70	GLU_71	ILE_72	ARG_73	GLY_74	ILE_75	GLY_76	ILE_77	ILE_78	ASP_79	VAL_80	MET_81	ASN_82	LEU_83	PHE_84	GLY_85	ALA_86	SER_87	ALA_88	VAL_89	ARG_90	GLY_91	PHE_92	MET_93	GLN_94	VAL_95	GLN_96	LEU_97	VAL_98	VAL_99	TYR_100	LEU_101	GLU_102	ALA_103	TRP_104	GLU_105	LYS_106	ASP_107	LYS_108	LYS_109	TYR_110	ASP_111	ARG_112	LEU_113	GLY_114	SER_115	ASP_116	ASP_117	ALA_118	MET_119	VAL_120	GLU_121	ILE_122	ALA_123	ASN_124	VAL_125	ASP_126	VAL_127	PRO_128	GLN_129	ILE_130	ARG_131	ILE_132	PRO_133	VAL_134	LYS_135	THR_136	GLY_137	ARG_138	ASN_139	VAL_140	ALA_141	ILE_142	ILE_143	ILE_144	GLU_145	VAL_146	ALA_147	ALA_148	MET_149	ASN_150	PHE_151	ARG_152	ALA_153	LYS_154	THR_155	MET_156	GLY_157	TYR_158	ASP_159	ALA_160	THR_161	LYS_162	THR_163	PHE_164	GLU_165	GLU_166	ARG_167	LEU_168	THR_169	ARG_170	LEU_171	ILE_172	GLU_173	GLU_174	ASN_175	SER_176	GLY_177	GLU_178	ALA_179	VAL_180	ARG_181	THR_182	SER_183	VAL_184	HIS_185	GLY_186	VAL_187	LEU_188	VAL_189	ASP_190	VAL_191	TYR_192	GLY_193	LEU_194	GLY_195	VAL_196	LEU_197	ILE_198	GLN_199	GLY_200	ASP_201	SER_202	GLY_203	ILE_204	GLY_205	LYS_206	SER_207	GLU_208	THR_209	ALA_210	LEU_211	GLU_212	LEU_213	ILE_214	LYS_215	ARG_216	GLY_217	HIS_218	ARG_219	LEU_220	ILE_221	ALA_222	ASP_223	ASP_224	ARG_225	VAL_226	ASP_227	VAL_228	TYR_229	GLN_230	GLN_231	ASP_232	GLU_233	LEU_234	THR_235	VAL_236	VAL_237	GLY_238	GLU_239	PRO_240	PRO_241	LYS_242	ILE_243	LEU_244	GLN_245	HIS_246	LEU_247	ILE_248	GLU_249	ILE_250	ARG_251	GLY_252	ILE_253	GLY_254	ILE_255	ILE_256	ASP_257	VAL_258	MET_259	ASN_260	LEU_261	PHE_262	GLY_263	ALA_264	SER_265	ALA_266	VAL_267	ARG_268	GLY_269	PHE_270	MET_271	GLN_272	VAL_273	GLN_274	LEU_275	VAL_276	VAL_277	TYR_278	LEU_279	GLU_280	ALA_281	TRP_282	GLU_283	LYS_284	ASP_285	LYS_286	LYS_287	TYR_288	ASP_289	ARG_290	LEU_291	GLY_292	SER_293	ASP_294	ASP_295	ALA_296	MET_297	VAL_298	GLU_299	ILE_300	ALA_301	ASN_302	VAL_303	ASP_304	VAL_305	PRO_306	GLN_307	ILE_308	ARG_309	ILE_310	PRO_311	VAL_312	LYS_313	THR_314	GLY_315	ARG_316	ASN_317	VAL_318	ALA_319	ILE_320	ILE_321	ILE_322	GLU_323	VAL_324	ALA_325	ALA_326	MET_327	ASN_328	PHE_329	ARG_330	ALA_331	LYS_332	THR_333	MET_334	GLY_335	TYR_336	ASP_337	ALA_338	THR_339	LYS_340	THR_341	PHE_342	GLU_343	GLU_344	ARG_345	LEU_346	THR_347	ARG_348	LEU_349	ILE_350	GLU_351	GLU_352	ASN_353	SER_354	GLY_355	GLU_356	2.5546666666666664	2.0649999999999999	1.7793333333333334	1.4169999999999998	1.3386666666666667	1.0383333333333333	1.0526666666666669	0.8736666666666667	0.74533333333333329	0.74399999999999988	0.76733333333333331	0.93033333333333335	0.94333333333333336	1.2459999999999998	1.2336666666666665	0.97933333333333339	0.87666666666666659	0.67966666666666675	0.67399999999999993	0.74600000000000011	0.88633333333333331	1.2043333333333333	1.55	2.2770000000000006	1.8443333333333332	1.593	1.425	1.1346666666666667	1.196	1.3339999999999999	1.1353333333333333	1.0736666666666668	1.3030000000000002	1.3073333333333332	1.1646666666666665	1.3743333333333334	1.595	1.5263333333333335	1.5186666666666666	1.3096666666666668	1.1166666666666665	1.1100000000000001	1.0376666666666667	0.93233333333333324	1.0283333333333333	1.093	1.0669999999999999	0.9996666666666667	1.1416666666666668	1.3213333333333335	1.5566666666666666	1.9193333333333336	2.4896666666666665	2.8573333333333331	2.9103333333333334	2.3729999999999998	1.9506666666666668	1.47	1.3296666666666666	1.1526666666666667	1.2586666666666666	1.3543333333333332	1.5509999999999999	1.9776666666666667	2.1149999999999998	1.7030000000000001	1.6143333333333334	1.6406666666666665	1.6143333333333334	1.595666666666667	1.6633333333333333	1.8796666666666664	2.1713333333333331	2.5976666666666666	2.470333333333333	2.1516666666666668	2.133	1.9359999999999999	2.0136666666666669	1.9286666666666665	2.35	2.6983333333333328	2.5446666666666666	2.3323333333333331	2.1516666666666668	2.0840000000000001	1.897	1.5553333333333335	1.4989999999999999	1.3433333333333335	1.4546666666666666	1.3203333333333331	1.1916666666666667	1.1653333333333333	1.0646666666666667	1.03	0.85633333333333328	0.8696666666666667	0.80933333333333335	1.0226666666666666	1.1653333333333333	1.3816666666666666	1.5683333333333334	1.6283333333333332	1.8066666666666666	2.1696666666666666	2.3826666666666667	2.1306666666666669	2.3639999999999999	1.9393333333333336	1.8063333333333336	1.6683333333333332	1.6759999999999999	2.2856666666666663	2.4596666666666667	2.1146666666666665	2.2210000000000001	1.8033333333333335	1.6096666666666668	1.4086666666666667	1.5109999999999999	1.407	1.6493333333333335	1.8830000000000002	1.6239999999999999	1.591	1.2949999999999999	1.1740000000000002	1.2106666666666668	1.0880000000000001	1.2536666666666667	1.242	1.4829999999999999	1.498	1.7193333333333334	2.5909999999999997	3.0936666666666661	2.1240000000000001	1.6656666666666666	1.1576666666666666	0.99533333333333329	0.95899999999999996	0.8716666666666667	0.7443333333333334	0.81466666666666665	0.82066666666666654	0.78966666666666663	0.82833333333333325	0.90033333333333332	0.89600000000000002	0.98399999999999999	1.119	1.1416666666666666	1.2626666666666666	1.5	1.6039999999999999	1.5773333333333335	1.3326666666666667	1.2709999999999999	1.2050000000000001	1.3816666666666666	1.5406666666666666	1.4733333333333334	1.4330000000000001	1.7873333333333334	1.9173333333333333	1.8310000000000002	2.0683333333333334	2.4579999999999997	2.5366666666666666	2.67	3.2396666666666669	3.6046666666666667	3.8016666666666672	4.3576666666666668	5.3470000000000004	6.4756666666666662	8.2373333333333338	2.8723333333333336	1.9736666666666665	1.5483333333333331	1.2166666666666668	1.2106666666666668	0.99366666666666659	0.97599999999999998	0.90200000000000002	0.78466666666666673	0.76866666666666672	0.82033333333333325	0.91500000000000004	1.0023333333333333	1.2409999999999999	1.1830000000000001	0.98733333333333329	0.90433333333333332	0.82933333333333337	0.84466666666666657	0.84466666666666657	0.90933333333333322	1.2123333333333333	1.3576666666666668	1.6673333333333333	1.4366666666666665	1.3203333333333334	0.95466666666666666	0.95933333333333337	0.91699999999999993	0.9966666666666667	0.98866666666666658	0.93866666666666665	1.0676666666666668	1.1016666666666666	0.97699999999999998	1.0753333333333333	1.2296666666666667	1.2223333333333333	1.1769999999999998	1.0303333333333333	0.89599999999999991	0.86900000000000011	0.86766666666666659	0.85433333333333339	0.90499999999999992	0.97966666666666669	1.069	0.94499999999999995	1.0216666666666667	1.0633333333333332	1.113	1.3193333333333335	1.6743333333333332	1.86	1.9906666666666668	1.6696666666666669	1.373	1.0696666666666668	0.99733333333333329	0.93833333333333335	1.1823333333333332	1.1686666666666665	1.1759999999999999	1.3266666666666667	1.1936666666666669	1.0833333333333333	0.98899999999999988	1.1093333333333333	1.0730000000000002	0.95533333333333326	0.95633333333333337	0.97866666666666668	1.3713333333333333	1.2946666666666666	1.1296666666666666	1.0136666666666667	1.0426666666666666	1.0173333333333334	1.0666666666666667	1.0356666666666665	1.2709999999999999	1.4646666666666668	1.3196666666666665	1.2750000000000001	1.2030000000000001	1.2630000000000001	1.2469999999999999	1.0473333333333334	1.0170000000000001	1.0290000000000001	1.1443333333333334	1.0303333333333333	0.95366666666666655	0.97466666666666668	0.96033333333333337	0.96899999999999997	0.90933333333333344	0.94700000000000006	0.95833333333333337	1.0213333333333334	1.0663333333333334	1.1933333333333334	1.444	1.5729999999999997	1.9756666666666665	2.4833333333333338	2.7993333333333332	2.4570000000000003	2.6950000000000003	2.6196666666666668	3.0070000000000001	3.4796666666666667	3.6646666666666667	3.3463333333333334	2.6376666666666666	2.1520000000000001	1.8713333333333333	1.4473333333333331	1.4033333333333333	1.2206666666666666	1.288	1.1619999999999999	1.2853333333333332	1.47	1.2633333333333334	1.2793333333333334	1.1163333333333332	1.1100000000000001	1.2116666666666667	1.1316666666666666	1.2383333333333333	1.1656666666666666	1.31	1.3143333333333336	1.4913333333333334	1.8683333333333334	1.982	1.5893333333333335	1.3196666666666668	1.083	1.0356666666666667	1.1413333333333333	1.1223333333333334	1.0426666666666666	1.135	1.2300000000000002	1.1820000000000002	1.1906666666666668	1.3163333333333334	1.3276666666666666	1.3173333333333332	1.4283333333333335	1.5173333333333332	1.6573333333333335	1.8860000000000001	2.0076666666666667	2.0913333333333335	2.206	2.4036666666666666	3.0063333333333335	3.403	3.4953333333333334	4.0366666666666662	4.3619999999999992	4.7396666666666674	5.43	5.9313333333333338	6.1500000000000012	6.9850000000000003	7.0616666666666674	7.0046666666666662	7.3673333333333337	7.7293333333333338	7.7779999999999996	7.9033333333333333	8.3456666666666663	8.5306666666666668	9.445666666666666	NITSKI5508	ALA_1	VAL_2	ARG_3	THR_4	SER_5	VAL_6	HIS_7	GLY_8	VAL_9	LEU_10	VAL_11	ASP_12	VAL_13	TYR_14	GLY_15	LEU_16	GLY_17	VAL_18	LEU_19	ILE_20	GLN_21	GLY_22	ASP_23	SER_24	GLY_25	ILE_26	GLY_27	LYS_28	SER_29	GLU_30	THR_31	ALA_32	LEU_33	GLU_34	LEU_35	ILE_36	LYS_37	ARG_38	GLY_39	HIS_40	ARG_41	LEU_42	ILE_43	ALA_44	ASP_45	ASP_46	ARG_47	VAL_48	ASP_49	VAL_50	TYR_51	GLN_52	GLN_53	ASP_54	GLU_55	LEU_56	THR_57	VAL_58	VAL_59	GLY_60	GLU_61	PRO_62	PRO_63	LYS_64	ILE_65	LEU_66	GLN_67	HIS_68	LEU_69	ILE_70	GLU_71	ILE_72	ARG_73	GLY_74	ILE_75	GLY_76	ILE_77	ILE_78	ASP_79	VAL_80	MET_81	ASN_82	LEU_83	PHE_84	GLY_85	ALA_86	SER_87	ALA_88	VAL_89	ARG_90	GLY_91	PHE_92	MET_93	GLN_94	VAL_95	GLN_96	LEU_97	VAL_98	VAL_99	TYR_100	LEU_101	GLU_102	ALA_103	TRP_104	GLU_105	LYS_106	ASP_107	LYS_108	LYS_109	TYR_110	ASP_111	ARG_112	LEU_113	GLY_114	SER_115	ASP_116	ASP_117	ALA_118	MET_119	VAL_120	GLU_121	ILE_122	ALA_123	ASN_124	VAL_125	ASP_126	VAL_127	PRO_128	GLN_129	ILE_130	ARG_131	ILE_132	PRO_133	VAL_134	LYS_135	THR_136	GLY_137	ARG_138	ASN_139	VAL_140	ALA_141	ILE_142	ILE_143	ILE_144	GLU_145	VAL_146	ALA_147	ALA_148	MET_149	ASN_150	PHE_151	ARG_152	ALA_153	LYS_154	THR_155	MET_156	GLY_157	TYR_158	ASP_159	ALA_160	THR_161	LYS_162	THR_163	PHE_164	GLU_165	GLU_166	ARG_167	LEU_168	THR_169	ARG_170	LEU_171	ILE_172	GLU_173	GLU_174	ASN_175	SER_176	GLY_177	GLU_178	ALA_179	VAL_180	ARG_181	THR_182	SER_183	VAL_184	HIS_185	GLY_186	VAL_187	LEU_188	VAL_189	ASP_190	VAL_191	TYR_192	GLY_193	LEU_194	GLY_195	VAL_196	LEU_197	ILE_198	GLN_199	GLY_200	ASP_201	SER_202	GLY_203	ILE_204	GLY_205	LYS_206	SER_207	GLU_208	THR_209	ALA_210	LEU_211	GLU_212	LEU_213	ILE_214	LYS_215	ARG_216	GLY_217	HIS_218	ARG_219	LEU_220	ILE_221	ALA_222	ASP_223	ASP_224	ARG_225	VAL_226	ASP_227	VAL_228	TYR_229	GLN_230	GLN_231	ASP_232	GLU_233	LEU_234	THR_235	VAL_236	VAL_237	GLY_238	GLU_239	PRO_240	PRO_241	LYS_242	ILE_243	LEU_244	GLN_245	HIS_246	LEU_247	ILE_248	GLU_249	ILE_250	ARG_251	GLY_252	ILE_253	GLY_254	ILE_255	ILE_256	ASP_257	VAL_258	MET_259	ASN_260	LEU_261	PHE_262	GLY_263	ALA_264	SER_265	ALA_266	VAL_267	ARG_268	GLY_269	PHE_270	MET_271	GLN_272	VAL_273	GLN_274	LEU_275	VAL_276	VAL_277	TYR_278	LEU_279	GLU_280	ALA_281	TRP_282	GLU_283	LYS_284	ASP_285	LYS_286	LYS_287	TYR_288	ASP_289	ARG_290	LEU_291	GLY_292	SER_293	ASP_294	ASP_295	ALA_296	MET_297	VAL_298	GLU_299	ILE_300	ALA_301	ASN_302	VAL_303	ASP_304	VAL_305	PRO_306	GLN_307	ILE_308	ARG_309	ILE_310	PRO_311	VAL_312	LYS_313	THR_314	GLY_315	ARG_316	ASN_317	VAL_318	ALA_319	ILE_320	ILE_321	ILE_322	GLU_323	VAL_324	ALA_325	ALA_326	MET_327	ASN_328	PHE_329	ARG_330	ALA_331	LYS_332	THR_333	MET_334	GLY_335	TYR_336	ASP_337	ALA_338	THR_339	LYS_340	THR_341	PHE_342	GLU_343	GLU_344	ARG_345	LEU_346	THR_347	ARG_348	LEU_349	ILE_350	GLU_351	GLU_352	ASN_353	SER_354	GLY_355	GLU_356	2.4523333333333333	1.859	1.6486666666666665	1.3366666666666667	1.4003333333333334	1.0793333333333333	1.1060000000000001	0.92833333333333334	0.73233333333333339	0.66200000000000003	0.64166666666666661	0.74400000000000011	0.75599999999999989	1.0206666666666668	1.0269999999999999	0.81866666666666665	0.7533333333333333	0.6110000000000001	0.63166666666666671	0.73566666666666658	0.87333333333333341	1.1543333333333334	1.3516666666666666	1.8493333333333333	1.6406666666666665	1.3979999999999999	1.298	1.0810000000000002	1.0806666666666667	1.1479999999999999	0.9986666666666667	0.92766666666666664	1.0716666666666665	1.081	0.93366666666666676	1.0610000000000002	1.2636666666666665	1.2073333333333334	1.1763333333333332	1.0326666666666666	0.8826666666666666	0.88633333333333342	0.84500000000000008	0.82166666666666666	0.98399999999999999	1.1103333333333334	1.0469999999999999	0.96866666666666656	1.0156666666666665	1.1353333333333333	1.2306666666666668	1.4966666666666668	1.9103333333333332	2.1743333333333332	2.1513333333333331	1.9743333333333333	1.5549999999999999	1.155	1.0476666666666665	0.92533333333333323	0.9966666666666667	1.0669999999999999	1.1763333333333332	1.5056666666666667	1.6496666666666666	1.4773333333333334	1.4989999999999999	1.474	1.5113333333333332	1.5683333333333334	1.8396666666666668	2.2296666666666667	2.7253333333333334	3.1630000000000003	2.7720000000000002	2.2863333333333333	2.0863333333333336	1.8440000000000001	1.7863333333333333	1.5553333333333335	1.8126666666666666	2.0573333333333337	1.9720000000000002	1.8883333333333334	1.797666666666667	1.9556666666666669	1.6583333333333332	1.2910000000000001	1.226	1.0906666666666667	1.2390000000000001	1.0676666666666665	0.96899999999999997	0.97466666666666668	0.92933333333333323	0.83833333333333337	0.72399999999999987	0.7360000000000001	0.73299999999999998	0.85733333333333339	0.99199999999999999	1.1543333333333334	1.3646666666666667	1.5153333333333332	1.7060000000000002	2.1326666666666667	2.2556666666666665	1.9996666666666669	2.1303333333333332	1.5566666666666666	1.4726666666666668	1.2366666666666666	1.4656666666666667	1.6166666666666665	1.8183333333333334	1.9263333333333332	1.6656666666666666	1.2553333333333334	1.2376666666666667	1.1460000000000001	1.2939999999999998	1.1796666666666666	1.3646666666666665	1.554	1.3110000000000002	1.2703333333333333	1.0036666666666667	0.90033333333333321	0.94566666666666654	0.85199999999999998	0.96066666666666667	0.96566666666666656	1.1506666666666667	1.2646666666666668	1.5243333333333335	2.1566666666666667	2.3876666666666666	1.7610000000000001	1.4469999999999998	1.016	0.8703333333333334	0.83333333333333337	0.78600000000000003	0.68966666666666665	0.69833333333333336	0.7423333333333334	0.73233333333333339	0.72833333333333317	0.78666666666666663	0.79599999999999993	0.87700000000000011	1.0026666666666666	1.0526666666666666	1.1346666666666667	1.393	1.5426666666666666	1.4889999999999999	1.2603333333333333	1.0919999999999999	1.0073333333333334	1.1093333333333335	1.3469999999999998	1.2783333333333333	1.1213333333333333	1.3596666666666666	1.4266666666666667	1.3089999999999999	1.5046666666666668	1.8133333333333335	1.9073333333333331	2.0803333333333334	2.6056666666666666	2.9603333333333333	3.1673333333333331	3.8889999999999998	4.9126666666666665	6.2353333333333341	8.2893333333333334	3.1673333333333331	2.0476666666666667	1.4786666666666666	1.1296666666666666	1.2860000000000003	0.95733333333333326	0.93599999999999994	0.83199999999999996	0.72033333333333338	0.67666666666666675	0.73499999999999999	0.80933333333333335	0.92600000000000005	1.1706666666666667	1.085	0.88666666666666671	0.79599999999999993	0.73333333333333339	0.74633333333333329	0.81499999999999995	0.96799999999999997	1.2456666666666667	1.4923333333333335	1.736	1.5213333333333334	1.1773333333333333	1.1046666666666667	0.85599999999999998	0.78666666666666674	0.84366666666666668	0.82366666666666666	0.7573333333333333	0.79933333333333334	0.88	0.8676666666666667	0.94133333333333324	1.1280000000000001	1.2230000000000001	1.1766666666666667	0.99400000000000011	0.84366666666666656	0.77133333333333332	0.67933333333333323	0.67733333333333334	0.65766666666666662	0.875	0.78266666666666662	0.73899999999999999	0.77999999999999992	0.81099999999999994	0.85	1.046	1.4630000000000001	2.0846666666666667	2.044	1.8863333333333332	1.2693333333333332	0.86066666666666658	0.76733333333333331	0.72433333333333338	0.80199999999999994	0.83733333333333337	0.8796666666666666	1.048	1.1616666666666666	0.93866666666666665	0.83499999999999996	0.93900000000000006	0.84466666666666657	0.78400000000000014	0.78666666666666663	0.84066666666666656	1.056	1.0616666666666665	0.91599999999999993	0.83533333333333326	0.82833333333333325	0.82233333333333336	0.87333333333333341	0.92966666666666675	1.2649999999999999	1.4186666666666667	1.1216666666666668	1.1206666666666665	1.0606666666666664	1.2060000000000002	1.252	0.98433333333333339	0.94200000000000006	0.86433333333333329	0.8923333333333332	0.82333333333333336	0.77133333333333332	0.81700000000000006	0.80333333333333334	0.83533333333333337	0.80266666666666664	0.87866666666666671	0.90066666666666662	1.0666666666666667	1.1433333333333333	1.3486666666666665	1.7196666666666669	1.9393333333333331	2.3770000000000002	2.7903333333333329	3.0529999999999995	2.7116666666666664	2.8533333333333331	2.5316666666666667	2.5906666666666669	2.7826666666666662	2.8843333333333336	3.0259999999999998	2.8706666666666667	2.5820000000000003	2.2343333333333333	1.4286666666666665	1.3520000000000001	1.1823333333333332	1.2626666666666668	1.0693333333333335	1.1450000000000002	1.3486666666666665	1.1536666666666668	1.2096666666666669	1.0423333333333333	1.0423333333333333	1.1396666666666666	1.1153333333333333	1.3029999999999999	1.2946666666666666	1.5223333333333333	1.5326666666666666	1.7176666666666665	2.2356666666666669	2.105	1.7256666666666665	1.4993333333333334	1.2023333333333335	1.0853333333333335	1.1806666666666665	1.1363333333333334	0.98566666666666658	1.0556666666666665	1.1503333333333334	1.0556666666666665	1.0206666666666666	1.1643333333333332	1.177	1.1373333333333333	1.2493333333333332	1.3709999999999998	1.4596666666666664	1.6856666666666669	1.8043333333333333	1.833	2.0110000000000001	2.3286666666666669	2.9486666666666665	3.577666666666667	3.738	3.1606666666666663	3.1306666666666665	3.8716666666666666	4.1100000000000003	3.8783333333333339	4.3083333333333327	5.0829999999999993	5.1303333333333336	5.1589999999999998	5.8920000000000003	6.3560000000000008	6.3803333333333327	6.6113333333333335	7.1086666666666671	7.492	8.5523333333333333	Residue number


RMSF (Å)
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RMSD (Å)
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