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`*6hgïøm [BZ7>=<?§
>@?0A0BDC�>@BEBGF�HJI K L M K�N K�OQP K�OSR�K�OQT KVUGMSMEW LVO LVOQT UGKXWDMEM MEY MVO Z
K [ [ \ ] [ [ ] \ ] [ ] ] ]
L \ [ ] [ [ \ ] \ \ ] \ \
M [ \ \ \ ] \ ] [ [ [ ]
K�N \ [ ] ] ] [ \ ] \ \
K�OQP \ \ [ ] [ [ [ [ \
K�OER�K�OQT \ [ ] [ [ [ ] \
KVUGMSMSW ] ] \ ] ] \ ]
LVO ] ] \ ] ] ]
LVOQT \ \ ] ] [
UGKXWDMEM ] ] \ [
MSY ] \ ]
MQO ] ]
Z \

V&6 |�øm [BZ7>=<?§
>@?0A0BDC�>@BEBGF�HJI K L M K�N K�OQP K�OER�K�OET KVUGMSMSW LVO LVOET UGKXWDMEM MSY MQO Z
K \ [ \ \ ] \ \ ] [ [ ] [ \
L ] \ \ [ [ [ ] [ ] \ \ [
M [ [ [ [ \ \ \ [ [ ] ]
K�N [ \ \ \ [ \ [ [ \ ]
K�OQP \ ] [ \ [ [ [ [ [
K�OER�K�OQT ] [ [ [ [ [ [ [
KVUGMSMSW \ [ ] [ ] [ [
LVO \ [ \ [ [ [
LVOQT ] \ \ \ [
UGKXWDMEM [ [ ] [
MSY [ [ \
MQO [ [
Z \

�	\�y&OD@Mg7æ _ab�WZeZeZNKY�k\Txu
kVWf[]b�[]g(Ä4p=uhk;pKu]PQPSRvbKY�Ä4W{kVpîkVpKR$POTVR��QWZm kVWZ[BbîÄ4pKRvb�u8u
kV[BqFmv[]blkxu]m k
P=u
Txu]q�R kVRoT'WZY±WfbQm TVR�uhY\R��"j�WZb�kVpKRÐuhÎS[hUBR�kxuhÎKeZR�kVpKR�bQRvNQTxuhe(bKRokIÄ2[hTVn�Ä(R TVRÐk\TxuhWZbKR��.[]bKe{|�[]b
uhkV[]qsmv[Bblkxu]mokVYaÄ4W{kVpÊu$mvNOkV[]äî[]g�ìOÈ ÜÅê_&uhb=��WZb�kVpQR;ef[�Ä(R T)kxuhÎKeZRdÄ4W{kVpÊu$mvNQkV[hä�[hg`ãOÈ é&ê_±j_^ ÆJ^
�QR bK[]kVR Y;u8�QRvmoTVR�u]Y\R�WZb.POTVR��QWZm kVRv�.ÌlN=uhefW{k |lj�^ `a^@�QRvbQ[]kVRvY;uhb.WZbKm TVRvu]Y\R�WZb.PQTVRv�QWZm kVR���ÌXNKu]eZW{kI|
u]bK�b^ éQ^=�QRvbQ[]kVRvY4bQ['mxp=u]bQ�BRdWZb8POTVR��QWZm kVR��ÍÌlN=u]eZW{kI|lÈ
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m=lzf Ù m=lzf Ú É+Ï Ñba Ù É+Ï Ñba Ú \P[B[B@�EcEbADy&ADORAR>s� i
J&6 | øm À `*6hg�øm À À |*6hU+`
À À À À Ébcdc |*6hU�V
À À `*6hg�øm À Ébcdc |*6hU�f
J&6 | øm À À À Ébcdc |*6hU�f
J&6 | øm À `*6hg�øm À cRÑXc#dfeXÌhg�e |*6hU�w
J&6 | øm À `*6hg�øm À Ébcdc |*6 fP|
J&6 | øm f*6 |îøm V&6{ú?g�øm `*6hgîøm À |*6hU�w
J&6 | øm f*6 |îøm V&6{ú?g�øm `*6hgîøm Ébcdc |*6 fPV
J&6 | øm »�|&6 |�øm V&6{ú?g�øm `*6hgîøm À |*6hU�f
J&6 | øm »�|&6 |�øm V&6{ú?g�øm `*6hgîøm Ébcdc |*6 fPV
J&6 | øm »zú76 |�øm V&6{ú?g�øm `*6hgîøm À |*6hUPU
J&6 | øm »zú76 |�øm V&6{ú?g�øm `*6hgîøm Ébcdc |*6 fKú
J&6 | øm »�|&6 |�øm V&6 |îøm `*6hgîøm À |*6hU�J
J&6 | øm »�|&6 |�øm V&6 |îøm `*6hgîøm Ébcdc |*6 fKú
J&6 | øm »�|&6 |�øm V&6hg�øm `*6hgîøm À |*6hU�J
J&6 | øm »�|&6 |�øm V&6hg�øm `*6hgîøm Ébcdc |*6 fKú
J&6 | øm »�|&6 |�øm V&6 U�g�øm `*6hgîøm À |*6hU�J
J&6 | øm »�|&6 |�øm V&6 U�g�øm `*6hgîøm Ébcdc |*6 fKú
`*6 | øm f*6 |îøm V&6 |îøm `*6 U�g�øm À |*6hU�J
`*6 | øm f*6 |îøm V&6 |îøm `*6 U�g�øm Ébcdc |*6 fP|
`*6 | øm »zú76 |�øm V&6 |îøm `*6 U�g�øm À |*6hU�V
`*6 | øm »zú76 |�øm V&6 |îøm `*6 U�g�øm Ébcdc |*6hU�w
`*6 | øm »�|&6 |�øm V&6{ú?g�øm `*6hgîøm À |*6hU�J
`*6 | øm »�|&6 |�øm V&6{ú?g�øm `*6hgîøm Ébcdc |*6 fP|
`*6 | øm »zú76 |�øm V&6{ú?g�øm `*6hgîøm À |*6hU?g
`*6 | øm »zú76 |�øm V&6{ú?g�øm `*6hgîøm Ébcdc |*6 fKú

�	\�y&OD@±J&æ w([]T\TVRvefu
kVWf[]bímv[lR õ�m WfR bXk�j)w)jÎSR k Ä2RvRvbækVpKR�POTVR��QWZm kVRv�ôu]bK�æmv[hT\TVRvm kÐU]u]eZNKR�gâTV[Bq
bKR NQTxu]e�bQR kIÄ([]TVnXY�k\TxuhWZbKR��Ë[BbËU]uhTVWZ[BNQY$mv[Bq�ÎKWZb=u
kVWZ[BbKY�[]g)TVRvY\Wf�QNKRÍu]bK�ËuhkV[Bqòmv[Bblkxu]mokVY�u]bK�
u]m mvRvY\Y\WZÎKWZeZW{kI|�Y\NOT\gªuhmvRvYvÈbi>�=} Þkj i��=} âlj �lmonlp Þqj �rmonlp â WZYdkVpKR$mvNOkV[]ä�NKY\Rv��WZb.kVpKR�k\Txu]WZbKWZbK�Ígi[]T
TVRvY\Wf�QNQR'gi[hT;TVRvY\Wf�QNKR�uhb=��uhkV[Bq mv[Bblkxu]mokVY;TVR Y\PSRvm kVWZUzRve{|lj�sGnlt u]bK�7uVvGwku.u]mvmvR Y\Y\WfÎQWZefW{k |�q�R�uhbKY
TVRvefuhkVWZUzR;uhmvmvRvY\Y\WZÎQWfeZW{kI|ÍPSR T�TVRvY\Wf�ONKRdWZbÍkVpQR�Txu]bQ�BR'ï)Û]ÜBð�u]bK�îó)ñ]ÜBð�TVRvY\PSR m kVWZUzRve{|lj:�ls@s@uhmvmvRvY�Æ
Y\WZÎKWZeZW{kI|�q�R�u]bQYåkVp=uhk±uheZe`TVRvefu
kVWfUBR�u]mvmvR Y\Y\WfÎQWZefW{k |�Y\NQT\giu]mvR Y;Ä(R TVR�NKY\Rv�"j�WªÈ R8ï)ÛBÜ]ðÐj�Û]ÜBð;ÒXÜ]éBðÐj
Ü]éBð;ÒOñ]ÜBð&uhb=�$ó)ñBÜ]ðëu]bK�;u]eZY\[)kVpQRgtTxuhm kVWZ[Bb±[]gQkV[]kxu]eXuhmvmvRvY\Y\WZÎQefR�Y\NOT\gªuhmvR2ÎSR k Ä2RvRvb;bQ[BbOÒzPS[BefuhT
u]bK�ÍPS[]eâu
T)TVR Y\Wâ�ONKRvYvÈ
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Residue contacts 6 Å + atom contacts 4.5 Å, corr:0.74
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residue cutoff 6 Å, atom cutoff 4.5 Å + acc. surfaces, corr: 0.80
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Short and long atom/residue contacts + acc. surfaces, corr:0.83
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Û	ARSPZ&:c@;»�|*æ MXm�uhk\kVRoT�PKeZ[hkVY@gtTV[]qÅPQTVRv�QWZm kVWZ[BbQY�q�uB�OR`Îl|�bKRvNOTxu]elbKRokIÄ2[hTVnXYHk\Txu]WZbQR��d[Bb��QW{ä�R TVRvblk
mv[]q'ÎKWZbKuhkVWZ[Bb$[hg�WZbKPKNOk`P=uhTxuhq�R kVR TVYvÈ�_aÎS[
UzR�eZR gtk(uhTVR�kVpKR�POTVR��QWZm kVRv�$u]bK�'mv[]T\TVR m k(U]u]eZNQRvY`gt[]T(u
bKR NQTxu]eBbKR k Ä2[]TVnak\Txu]WZbKRv�;[]bKe{|å[]bdkVpKR�ÎSRvY�k"TVRvY\Wf�QNKR`mv[]bXkxuhm kVYHÄ4W{kVp±÷�ê_�mvNQkV[hä~j�kVpKR`mv[]T\TVR eâu
kVWZ[Bb
mv[lR õ$mvWZRvblkWZY`éOÈ ÷hìQÈ`_)ÎS[
UzR`TVWZ�Bplk`WfY�kVpQR2YVu]q�Rgi[]Tu�bQR kIÄ([]TVndk\Txu]WZb�[Bb�TVR Y\Wâ�ONKR�mv[]blkxu]m k�mvNOkV[]ä
÷ ê_�u]bK�±[]b±kVpQR(ÎSRvY�k~uhkV[BqÅmv[Bblkxu]mok�jzìQÈ Ü ê_�mvNOkV[]ä~È�ßH[�Ä2R T�eZR gâk`u)bQR kIÄ([]TVnåk\Txu]WZbQR���[]b±TVRvY\Wf�ONKR
mv[]bXkxuhm kdmvNOkV[]ä�÷ ê_;j�uhkV[]q mv[]bXkxuhm kåm NQkV[]ä�ìQÈ ÜDê_ uhb=�Êu]mvm RvY\Y\WZÎKWZeZWZk |îY\NQT\gªuhmvRvYvÈ±ß"[
Ä(R TåTVWZ�Bplk
WZYåkVpKR$POTVR��QWZm kVWZ[]b�gi[hT;kVpKR'bQRvNQTxuhe�bKR k Ä2[]TVn-k\TxuhWfbîÄ4W{kVp.Y\pK[hT\k±u]bK�îeZ[BbQ�-uhkV[]q6u]bK�îTVRvY\Wf�ONKR
mv[]bXkxuhm kVY(kV[]�BR kVpQR T2Ä4W{kVp�uhmvmvRvY\Y\WZÎQWfeZW{kI|ÍY\NQT\giu]mvR YvÈ(çQ[]T2kVpQR�u
kV[Bq m [Bblkxu]m kVYkVpKR�m NQkV[]ä�Y2ãOÈ ÛBÜ ê_
u]bK�îìOÈ Ü ê_DÄ2R TVR$NQY\R��îu]b=�-gi[hT;kVpKR�TVR Y\Wâ�ONKR�mv[Bblkxu]mokVYåkVpKR'm NQkV[]ä�Y;÷XÈ é ê_�u]b=�Çá�éXÈ é ê_ Ä(R TVR
NKY\Rv�"Èa_)eZeHPS[BWZblkVY)Y\pQ[BNKef�-Wf�QR�uheZeZ|�eZWfR±[Bb-kVpQRdY\[BeZWf�ÊeZWZbKR]jSkVpKWZY)WZY)[BÎXUXWf[]NKYabK[hk)kVpQR±mvu]Y\R±pKR TVRBÈ
r(NOkdÎl|8WZblk\TV[X�QNKm WfbQ�Íq�[hTVR�PKuhTxuhq�R kVR TdY\R kVY�WfbÊkVpKR;k\Txu]WZbQWfbQ�ÍkVpQR�PSR T\gt[]TVq�uhbKmvR�WfYåuÐmveZR�u
TVe{|
WZq�PQTV[
UzR���È~�2pQWfY(WfYY\RvRvbÐmv[Bq�PKuhTVWZbK�åkVpQR)NQPKPSR TPKWZm kVNOTVRvYÄ4W{kVp�kVpKR4eZ[�Ä2R T�jOmv[hT\TVRvY\PS[BbK�QWZbK�;kV[
u]b�WfbQm TVR�uhY\RdWfb�bONQq'ÎSR T2[]g~PKuhTxu]q�RokVR TVYvÈ
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