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Kémiai szerkezeten alapuló hatóanyag-tervezési 

eljárás a D-Ala-D-Ala-Iigáz enzim inhibitorok antibakteriális ható­

anyagként történő azonosítására

Ki v ο n a t

A találmány tárgya eljárás egy kémiai vegyületcsoport olyan molekulához 

vagy molekula-komplexhez, illetve a molekula vagy molekula-komplex homológ­

jához történő kapcsolódási potenciáljának meghatározására, amely a 8. ábra sze­

rinti E. coli D-Ala-D-Ala ligáz Lysl44, Glul80, Lysl81, Leul83, Glul87, Asp257 

és Glu270 aminosavainak szerkezeti koordinátái által meghatározott kötési zsebet 

tartalmaz, amely kötési zsebnél az említett aminosavak gerincatomjaiból származó 

szórás négyzetes közepe nem nagyobb, mint 1 x 10'9 m, amely eljárás során szá­

mítástechnikai eszközök alkalmazásával illeszkedési műveletet hajtanak végre a 

kémiai vegyületcsoport és az E. coli D-Ala-D-Ala ligáz Lysl44, Glul80, Lysl81, 

Leul83, Glul87, Asp257 és Glu270 aminosavainak szerkezeti koordinátái ± az 

említett aminosavak gerincatomjaiból származó szórás négyzetes közepe nem na­

gyobb, mint 1 x 10'9 m feltétel által meghatározott kötési zseb között, majd az il­

leszkedési műveletek eredményeit megvizsgálják, hogy mennyiségileg meghatá­

rozzák a kémiai vegyületcsoport és a kötési zseb közötti kapcsolatot.
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5 anyagként történő azonosítására

A találmány tárgyát új hatóanyag-azonosítási eljárás képezi. Közelebbről a 

találmány tárgyát új hatóanyagok felfedezésére szolgáló eljárások képezik, amely 

10 hatóanyagok gátolják a D-Ala-D-Ala-ligáz enzimet, amely a bakteriális sejtfal ki­

alakulásához nélkülözhetetlen enzim.

A bakteriális sejtfal-bioszintézist gátló vegyületekről bizonyított tény, hogy 

hatásos antibiotikus szerek. A racemáz inhibitor fluor-D-alanin, amely megakadá­

lyozza a D-alanin kialakulását és a β-laktám antibiotikumok, amelyek gátolják a 

15 transzpeptidációt, például gátoljak a sejtfal-szintézist és a bakteriális növekedést 

(Parsons és mtsai., J. Med. Chem., 31:1772-1778, 1988). A hatóanyag-rezisztens 

baktériumtörzsek újkori megjelenése azonban felveti új széles hatásspektrumú an­

tibiotikumok kifejlesztésének folyamatos igényét.

A sejtfal-bioszintézisért felelős enzimek közül a D-alanil-D-alanin-ligáz („D- 

20 Ala-D-Ala-ligáz”; E.C. 6.3.2.4) fontos, mivel a D-alanil-D-alanin („D-Ala-D- 

Ala ) egyedi dipeptid előállításában játszik szerepet. A dipeptid végül sajátos 

peptidoglikán szálakba épül be, amelyekben a sejtfal-szintézis utolsó lépésében a 

peptidoglikán térhálósodása során a dipeptid transzacilezési helyet biztosít 

(Ellsworth és mtsai., Chemistry & Biology, 3:37-44, 1996).

25 A D-Ala-D-Ala sejtfalhoz történő kapcsolódását és sejtfalba történő beépülé­

sét megakadályozó inhibitorokról feltételezik, hogy hatásos antibiotikumok, mivel 

képesek a baktérium lízisét előidézni. A D-Ala-D-Ala-ligáz inhibitorok nagyon 

szelektív széles spektrumú antibiotikumok lehetnek, amelyek viszonylag kevés ká­

ros mellékhatással rendelkeznek, mivel a D-Ala-D-Ala-ligáz erősen konzervatív a 

30 prokarióta élőlényekben és nincs jelen az emberben.
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A D-Ala-D-Ala-ligáz egy több doménnel rendelkező fehérje, amely két kötési 

zsebet tartalmaz, egyet az ATP számára, egy másikat a D-Ala-D-Ala számára. 

Idáig nem azonosítottak olyan használható inhibitorokat, amelyek a D-Ala-D-Ala- 

ligáz ATP-kötési helyéhez kapcsolódnak.

A találmány részben azon a felismerésen alapul, hogy bizonyos kis molekulák 

képesek a D-AIa-D-Ala-ligáz ATP-kötőhelyéhez kapcsolódni még az enzim 

szubsztrátjának hiányában is, és olyan konformációs változást képesek előidézni az 

enzim szerkezetében, amely hasonló az ATP-nek és a szubsztrátnak az enzimhez 

történő kötődése során előforduló szerkezethez. Anélkül, hogy bármilyen elmélet­

hez ragaszkodnánk, úgy gondoljuk, hogy az ilyen konformációs változás szükséges 

az enzim aktiválásához vagy gátlásához. A felfedezésből következő információ le­

hetővé teszi az enzim aktív helyén bekövetkező kulcsfontosságú kölcsönhatások 

azonosítását, valamint inhibitorok kifejlesztését és optimalizálását.

Az egyik kiviteli alakban a találmány tárgya eljárás egy kémiai vegyületcso- 

port azon potenciáljának meghatározására, hogy a 8. ábra szerinti E. coli D-Ala-D- 

Ala-ligáz Lysl44, Glul80, Lysl81, Leul83, Glul87, Asp257 és Glu270 aminosa- 

vaknak megfelelő szerkezeti koordinátái áltál megadott kötési zsebet tartalmazó 

molekulával, vagy molekulakomplexszel, vagy az említett molekula, illetve 

molekulakomplex homológjával képes-e kapcsolódni, ahol az említett homológ egy 

olyan kötési zsebet tartalmaz, amelynél az említett aminosavak központi gerinchez 

tartozó atomjainak távolságából kapott szórás négyzetes közepe kisebb vagy 
egyenlő, mint 10'9 m. Az eljárás magában foglalja (1) egy közelítési eljárás (példá­

ul egy számítógépes program, vagy más számítógépes eszköz) egy vagy több, elő­

nyösen összes lépésének alkalmazását, amellyel illeszkedési műveleteket végzünk 

a vegyületcsoport és a kötési zseb között, amelyet az E. coli D-Ala-D-Ala-ligáz 

Lysl44, Glul80, Lysl81, Leul83, Glul87, Asp257 és Glu270 aminosavaknak 

megfelelő szerkezeti koordinátái határoznak meg és az említett aminosavak köz­

ponti gerinchez tartozó atomjainak távolságából kapott szórás négyzetes közepének 

eltérése ± 10'9 m-nél kisebb, majd (2) vizsgáljuk az említett illesztési művelet 

eredményeit, hogy mennyiségileg meghatározzuk a vegyületcsoport és a kötési
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zseb közötti kapcsolódást.

Egy másik kiviteli alakban a találmány tárgya eljárás egy potenciális D-Ala- 

D-Ala-ligáz inhibitor azonosítására. Az eljárás a következő lépéseket foglalja ma­

gában: (1) a 8. ábra szerinti E. coli D-Ala-D-Ala-ligáz Lysl44, Glul80, Lysl81, 

Leül83, Glul87, Asp257 és Glu270 aminosavak helyzetének vagy szerkezetének 

(például az aminosavak atomi koordinátáinak alkalmazásával) alkalmazása a D- 

Ala-D-Ala-ligáz kötési zseb háromdimenziós szerkezetének létrehozására, azzal 

együtt, hogy az említett aminosavak központi gerinchez tartozó atomjainak koordi­

nátáiból kapott szórás négyzetes közepének eltérése ± 10'9 m-nél kisebb, (2) az 

említett háromdimenziós szerkezet alkalmazása az említett potenciális inhibitor 

megtervezéséhez vagy kiválasztásához (például egy olyan inhibitor megtervezésé­

hez vagy kiválasztásához, amely megfelel azoknak a követelményeknek, amelyet 

az enzim segédszubsztrát kötési helyében lévő előző aminosavak és/vagy más ami­

nosavak által meghatározott fizikai kölcsönhatások mintázata meghatároz, amely 

kölcsönhatások hasonlóak lehetnek az előre megválasztott vagy referencia köl­

csönhatási mintázathoz így például a D-alanin vagy más szubsztrát vagy segéd­

szubsztrát enzimhez történő kapcsolódása során bekövetkező kölcsönhatásokhoz). 

Előnyös kiviteli alakban az eljárás további egy vagy mindkét következő lépést is 

tartalmazza: (3) előállítjuk vagy kinyerjük az említett inhibitort, és (4) érintkezésbe 

hozzuk az említett inhibitort a D-Ala-D-Ala-ligázzal, hogy meghatározzuk az em­

lített potenciális inhibitor azon képességét, hogy gátolja a D-Ala-D-Ala ligáz mű­

ködését. Adott esetben a háromdimenziós szerkezet alkalmazási lépése magában 

foglalja egy olyan molekula megtervezését is, amely, ha az említett háromdimenzi­

ós szerkezetbe beépül, akkor a Glul80 oldallánc egyik vagy mindkét karboxilát 

csoporthoz tartozó oxigén atomjától 2,4xlO'10 m és 3,5xlO'10 m közötti távolságban 

hidrogénkötés kialakítására képes donorral, a Lysl81 peptidgerincbcn lévő amid- 

csoporthoz tartozó oxigén atomjától 2,4xlO'10 m és 3,5xlO'10 m közötti távolságban 

hidrogénkötés kialakítására képes donorral, a Leül 83 peptidgerincben lévő amid- 

csoporthoz tartozó nitrogén atomjától 2,4x1ο'10 m és 3,5xlO'10 m közötti távolság­

ban hidrogénkötés kialakítására képes akceptorral, a Leül 83 peptidgerincben lévő
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amid-csoporthoz tartozó oxigén atomjától 2,74xlO'10 m és 3,5xlO’10 m közötti tá­

volságban hidrogénkötés kialakítására képes donorral és a Lysl44 oldalláncához 

tartozó nitrogén atomjától 2,4xlO'10 m és 3,5xlO‘10 m közötti távolságban hidro­

génkötés kialakítására képes akceptorral rendelkezik. A molekula hidrofób köl- 

5 csönhatásokkal is rendelkezhet a Leu269, illetve Metl54 aminosavak oldalláncain 

lévő CDI szénatomtól, illetve SD kénatomtól 3,5-4,5xlO'10 m távolságban. A po­

tenciális inhibitor egy kettős-szubsztrátú analog is lehet (például egy olyan analóg, 

amely képes mind az enzim ATP-kötési helyéhez, mind a D-Ala-kötési helyéhez 

kapcsolódni).

10 Még további kiviteli alakban a találmány tárgya eljárás D-Ala-D-Ala-ligáz 

vagy a D-Ala-D-Ala-ligáz-homológ potenciális inhibitorának azonosítására. Az 

eljárás magában foglalja a következő lépéseket: (1) megtervezünk vagy kiválasz­

tunk egy olyan molekulát, amely azt eredményezi, hogy a D-Ala-D-Ala-ligáz 

llel42 aminosava vagy egy homológban ennek komplementere l,2xl0‘9 m távol-

15 ságba kerül a D-Ala-D-Ala-ligáz Met259 aminosavához, vagy a homológban ennek 

komplementeréhez, és a D-Ala-D-Ala-ligáz Met 154 aminosava vagy egy homo­

lógban ennek komplementere 1,2x10 m távolságba kerül a Leu269 aminosavhoz, 

(2) előállítjuk vagy kinyerjük az említett inhibitort és (3) érintkezésbe hozzuk az 

említett inhibitort a D-Ala-D-Ala-ligázzal, hogy meghatározzuk az említett poten-

20 ciális inhibitor azon képességét, hogy gátolja a D-Ala-D-Ala-ligázt.

Hacsak másképp nem adjuk meg, a leírásban alkalmazott összes technikai és 

tudományos kifejezés jelentése azonos a találmánnyal kapcsolatos szakterületen 

jártas szakember által általánosan ismert jelentésével. Jóllehet a leírásban ismerte­

tetthez hasonló vagy ekvivalens eljárások és anyagok alkalmazhatók a találmány 

25 gyakorlatba vétele vagy vizsgálata során, alkalmas eljárásokat és anyagokat ismer­

tetünk az alábbiakban. Az összes publikáció, szabadalmi leírás, szabadalmi doku­

mentum és más a leírásban említett hivatkozás egésze a kitanítás részét képezi. El­

lenkező esetben, beleértve a meghatározásokat is, a leírás a mérvadó. Továbbá, az 

anyagok, eljárások és példák kizárólag a bemutatás célját szolgálják és nem szán- 

30 dékozzuk ezekre korlátozni a találmány oltalmi körét.
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A találmány további jellemzői és előnyei a következő részletes ismertetésből 

és a mellékelt igénypontokból válnak nyilvánvalóvá.

Az 1. ábra a D-Ala-D-Ala-ligáz enzim feltételezett szerkezetének rajza 

szubsztrátok és/vagy kofaktorok hiányában, amely krisztallográfiás adatokon ala- 

5 pul és a fehérje ATP- és D-Ala-D-Ala-kötési helyeinek és négy doménjének vi­

szonylagos elhelyezkedéseit mutatja.

A 2. ábra vagy ATP-vel, vagy ADP-vel és foszfáttal, és a D-Ala-D-Ala di- 

peptiddel komplexet alkotó D-Ala-D-Ala-ligáz kristályszerkezetének illeszkedési 

képe, amelyet pirossal, illetve sárgával jelölünk. A nyíl a B dómén merev testének 

10 forgatási irányát jelzi, amelynek irányában a korábbi szerkezet az utóbbiba mozdul

el.

A 3. ábra a konformációs változás vázlatos folyamata, amelyről feltételezhe­

tő, hogy akkor következik be az enzim reakcióútjában, amikor az ATP vagy az in­

hibitor a D-Ala-D-Ala-ligáz ATP-kötési helyéhez kapcsolódik. A vázlaton (E) je- 

15 lentése a szubsztrát nélküli enzim, (El) jelentése a kiindulási inhibitor komplex 

modellje és (El*) jelentése az enzim kristályszerkezete az inhibitor által indukált 

konformációs változást követően.

A 4. ábra egy rajz, amely az enzim aktív helyének aminosav-maradékai és az 

inhibitor között kialakuló legalább néhány kulcsfontosságú elektrosztatikus (a) és 

20 hidrofób (b) kölcsönhatásokat mutatja, amelyek felelősek a ligázban létrejövő kon­

formációs változások előidézéséért. A szaggatott vonal a konzervatív fehérje ami­

nosav-maradékai és az inhibitor között létrejövő hidrogénkötéseket jelöli. A (b) 

esetben említett aminosav-maradékok Van dér Waals kölcsönhatásban vesznek 

részt az inhibitorral.

25 Az 5. ábra egy diagram, amely a megállított áramlásos módszerrel 

(gyorskinetikai módszer) kapott ligáz kötési sebességet mutatja az ATP-koncentrá- 

ció függvényében.

A 6. ábra egy diagram, amely a D-Ala-D-Ala-ligáz fluoreszcens kioltását 

mutatja az ATP-koncentráció függvényében.

to A 7. ábra egy kölcsönhatási térkép, amely a D-Ala-D-Ala-ligázhoz kapcsoló-



dó új inhibitor kristályszerkezetéből származik.

A 8. ábra az E. coli D-Ala-D-Ala-ligáz ADP-vel, foszfátionnal és D-Ala-D- 

Ala dipeptiddel képezett komplexének esetében mutatja az atomszerkezeti koordi­

náták listáját, amelyet a kristályos komplexből röntgensugaras diffrakció segítségé- 

5 vei kapunk.

A 9. ábra az E. coli D-Ala-D-Ala-ligáz AMPPNP-vel képezett komplexének 

eseteben mutatja az atomszerkezeti koordináták listáját, amelyet a kristályos 

komplexből röntgensugaras diffrakció segítségével kapunk.

A 10. ábra egy táblázat, amely különböző baktérium törzsekből származó öt- 

10 venegy D-Ala-D-Ala-ligáz szekvencia sorba rendezésével kapott adatokat tartal­
mazza.

A konformációs változás jellemzése

A D-Ala-D-Ala-ligáz négy doménból álló több doménű fehérje, amelynek a 

határfelülete D-Ala-D-Ala- és ATP-kötési zsebeket képez (1. ábra). Az ATP-vel 

15 versengő inhibitor hgandumokkal komplexben lévő enzim kristályszerkezetének 

meghatározásával figyeljük meg a konformáció változását. A biokémiai vizsgála­

tok két kinetikai vizsgálat segítségével igazolták a konformációs változás meglétét. 

Szerkezeti vizsgálatok a konformációs változás azonosítására

Először az enzim konformációs rugalmasságát azonosítjuk két kristályszerke- 

20 zet összehasonlításával: (1) az enzim ATP-vel alkotott komplexében (El*) és (2) 

az enzim ADP-vel, foszfáttal és D-Ala-D-AIa dipeptiddel alkotott komplexében 

(EP). A két szerkezet egymásra illesztése a B dómén merev testének enyhe elfor­

dulását mutatja az aktív hely felé, amikor az enzim komplexet képez az ADP-vel, a 

foszfáttal és a D-Ala-D-AIa dipeptiddel (2. ábra). Ez az eredmény azt sugallja, 

25 hogy a B doménhez kapcsolódó csuklópont teljesen rugalmas, és hogy a B dómén 

valószínűleg jelentős merevtest elmozduláson megy át, amikor a ligandumok a 

B es C domenek határfelülete közé kötődnek. A 3. ábrán mutatjuk be azokat a 

szekvenciákat, amelyek részt vesznek azokban az eseményekben, ahol a 

ligandumok először kapcsolódnak az enzimhez, illetve itt mutatjuk be az indukált

30 konformációs változás potenciális nagyságrendjét, ahol az ábrán El jelentése egy
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feltételezett kiindulási komplex.

A ligázzal végzett megállított áramlásos vizsgálatok

Az ATP és ADP kötődése során jelentős fluoreszcencia kioltást ismertünk fel, 

amelyet arra használunk fel, hogy vizsgáljuk a ligáz mechanikai jellemzőit. Megál­

lított áramlásos vizsgálatokat végzünk, hogy megfigyeljük az ATP és ADP kötődé­

sét a ligázhoz. A vizsgálatokat 4°C-on végezzük. Egyszeri exponenciális fluoresz­

cens kioltást figyelünk meg, amely 20 másodpercnél rövidebb idő alatt megy vég­

be. A nukleotid-koncentráció függvényeként felvett megfigyelt reakciósebességek 

egy hiperbola görbét eredményeznek, amely azt mutatja, hogy a kezdeti kötődést a 

konformációs változás követi (5. ábra). Ez igazolja a ligázzal kapcsolatos korábbi 

feltevésünket, nevezetesen azt, hogy az enzim konformációs változáson megy át, 

amely fontos és szerves része az enzimatikus mechanizmusának. Ez az enzim úgy 

tűnik a „kulcs-lakat elmélet” szerinti kategóriába tartozik.

Amint az 5. ábrán látható, a kezdeti ütközési komplex viszonylag gyenge ah­

hoz, hogy EA-komplexet (nyitott komplexet) képezzen. Az enzim konformációs 

változáson megy át, hogy egy részlegesen zárt EA* komplexet képezzen. Az ATP 

esetében ez a konformációs változás 3,2-szeresére növeli az affinitást, amelynek 

végső értéke Kd=157 μΜ (a teljes affinitás a két disszociációs állandó, a Kdl és a 

Kd2 szorzata), ahol a nettó disszociációs sebességi állandó 126 1/s. Az ADP ha­

sonló hiperbolikus függvényt mutat, amely szintén kulcs-lakat mechanizmust jelez 

(azaz a kötődést követő konformációs változás). Az ADP esetében a konformációs 

változás hétszeresen növeli a nukleotid affinitását a részlegesen zárt komplexnél a 

kiindulási ütközési komplexre vonatkozóan, amely Kd=50gM teljes affinitás érték­

hez vezet. Feltételezzük, hogy több kölcsönhatás képes növelni az affinitást és en­

nélfogva képes stabilizálni ezt a részlegesen zárt formát. A ligandum leválasztásá­

hoz az enzimnek vissza kell kerülni a nyugalmi állapotba, amely a nyitott forma. 

Ennélfogva az inhibitorok affinitása valószínűleg összefüggésben van a nettó 

disszociációs sebességi állandó (azaz a k.2 értékének) csökkenésével. A D-Ala-D- 

Ala-ligáz esetében például az ADP háromszor nagyobb affinitással rendelkezik, 

mint az ATP és a k.2=72 1/s is lassúbb. Néhány esetben az inhibitornál előnyös
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lehet további konformációs változás kiváltása, talán a D-domén ómega-hurkának 

bezárása, amely az enzim teljesen zárt alakjához vezet.

A megállított áramlásos vizsgálatok hozzájárulnak azon mechanizmusok 

megértéséhez, amelynek segítségével a ligáz megköti a ligandumokat, valamint 

igazolják korábbi sejtéseinket a „kulcs-lakat elméleten” alapuló mechanizmusról. 

A nagy affinitású inhibitorok (alacsony nM) affinitásának meghatározása nehéz az 

egyensúlyi kötődési eljárásokkal vagy az állandósult állapotú enzimkinetikákkal. A 

megállított áramlásos vizsgálat lehet az egyetlen módja annak, hogy valamilyen 

mértékű bizonyossággal meghatározzuk a nagy affinitású inhibitorok affinitását. A 

vizsgálatok például az Eccleston J.F. „Megállított Áramlásos Spektrofotometriai 

Technikák” (Stopped-flow Spectrophotometric Techniques) című áttekintésben 

[Spektrofotometria és Spektrofluorimetria Gyakorlati Megközelítése 

(Spectrophotometry and Spectrofluorimetry a Practical Approach), Szerk.: DA. 

Harris és CL. Bashford, IRL Press, 1987, 137-164] ismertetett eljárások segítségé­

vel végezhetők.

Fluoreszcens titrálási kísérletek

A megállított áramlási kísérleten felül, állandósult állapotú fluoreszcens tit­

rálási vizsgálatok alkalmazhatók új vegyületeknek D-Ala-D-Ala-ligázzal szembeni 

affinitásának meghatározására. Ezek a kísérletek szintén a belső triptofán kioltást 

használják fel, amely a nukleotid kötődése során következik be. Az ATP ligázzal 

szembeni affinitását 25°C-on határozzuk meg (6. ábra). Érdekes módon az ATP 

kötődés KD értéke gyengébb a KM-nél, amely nem várt módon azt jelzi, hogy a se­

bességet meghatározó lépés a termékek kialakulása után fordul elő a ligáz működé­

sében. Ez a módszertan a ligáz potenciális inhibitorainak jellemzésére alkalmaz­

ható. A titrálási kísérletek például Lohman TM és Mascotti DP, „Fluoreszcens El­

járásokkal Meghatározott Nem Specifikus Ligandum-DNS Egyensúlyi Kötődési 

Paraméterek (Nonspecific Ligand-DNA Equilibrium Binding Parameters 

Determined by Fluorescence Methods) című áttekintésben (Enzimológiai Módsze­

rek, Methods in Enzymology, vol. 212, 425-458 (1992)) ismertetett eljárások segít­

ségével végezhetők el.
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Proteolitikus kísérletek

Kifejlesztettünk egy olyan vizsgálati módszert, amellyel megfigyeljük az 

omega hurok (azaz a D dómén) bezáródását. A ligandumok hiányában a tripszin 

két kisebb fragmensre hasítja az enzimet. Az ATP és foszfmát jelenléte az enzim 

proteolízissel szembeni védettségéhez vezet. Az elegyről ismert, hogy stabilizálja 

az omega hurok záródását, amint azt a krisztallográfiás vizsgálatok mutatják. Az 

ATP vagy az ATP-kötő molekulák önmagukban nem képesek zárni az omega hur­

kot. Azonban a D-Ala-helyre kötődő molekulák, például foszfmát, D-Ala-D-Ala 

dipeptid, vagy ATP-vel, ADP-vel, vagy ATPgS-sel együtt a cikloszerin jelenlét­

ében stabilizálja az omega hurok záródását.

Meglepő módon a nem hidrolizálható ATP-analóg, az AMPPNP nem támo­

gatja az omega hurok bezáródását, amely az omega hurok záródását illetően lehet­

séges finom kölcsönhatást jelez a foszfát-kötő régióban. Előállítunk egy adenozin 

analógot, amelyben a foszfát-csoportot egy olyan rövid szénlánccal helyettesítjük, 

amelynek a végén amin-csoport van. Ez a molekula két okból érdekes: támogatja 

az omega hurok záródását foszfmát vagy cikloszerin jelenlétében és egy olyan cso­

portot visz a foszfát-kötő régióba, amely fokozza a molekula affinitását. Ez a mo­

lekula 20-szor nagyobb affinitással rendelkezik mint az ATP (Kd=300pM).

A molekula, amely képes támogatni az omega hurok záródását, jelentősen na­

gyobb affmitású inhibitorhoz vezethet. Ezek a vizsgálatok azért is fontosak, hogy 

meghatározzuk a kristályosítási körülményeket pH=7 értéken. A pH=7-es értéken 

csak a zárt omega hurokkal rendelkező enzimforma kristályosítható.

A konformációs változás jellemzése

Az inhibitorokkal komplexet képező enzim kristályszerkezetei jól meghatá­

rozható kötési zsebet mutatnak. A fehérje és inhibitor közötti bizonyos kulcsfon­

tosságú kölcsönhatásokat mutatunk be a 4. ábrán, amelyek a konformációs válto­

zást előidézik. Az ott bemutatott aminosav-maradékok a kulcsfontosságú aktív 

hellyel rendelkező aminosav-maradékok, amelyekkel az inhibitoroknak kölcsön­

hatásba kell lépnie, hogy kiváltsák a B dómén nagy merev testének elforgatását az 

aktív hely irányába, amint az a 3. ábrán látható. Ez a változás az 1. táblázatban
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1. táblázat

A molekulák közötti távolság változása a konformációs változás során:

Az ILE142 és MET259, illetve a MET154 és LEU269 közötti távolság a hi­

potetikus El modellben és az El* és EP (zárt) kristály szerkezetekben:

ILE142-MET259 MET154-LEU269

El 17,4 13,5

El* 7,9 Γ 8,9

EP 7,0 8,5

Az alábbiakban felsoroljuk az aktív helyen lévő további aminosav- 

maradékokat, amelyek számunkra fontosak az inhibitor optimalizálási folyamat so­

rán. Ezek az aminosav-maradékok potenciálisan képesek közvetlenül az inhibito­

rokkal kölcsönhatásba lépni van dér Waals kölcsönhatáson és/vagy hidrogénköté­

seken keresztül.

A következő aminosav-maradékok oldalláncaival lehetséges hidrofób köl­

csönhatás:

ILE142

TRP182

LEU183

MET259

MET 154

LEU269

PHE209

A következő aminosav-maradékok oldalláncaival (vagy a fehérjelánc gerincét 

képező központi atomokkal) lehetséges elektrosztatikus kölcsönhatás:

GLU180



LYS181

LEU 183 (a fehérjelánc gerincében lévő CO)

LEU 183 (a fehérjelánc gerincében lévő NH)

GLU185 (a fehérjelánc gerincében lévő NH)

5 LYS144

GLU187

LYS215

TYR212

SERI 50

10 GLU270

ASP257

LYS97

GLU148

ARG255

15 ASN272

SER94

GLU68

Aminosav Az oldallánccal kölcsönhatásba lépő partnerek
Asp hidrogén-kötés donorok
Glu hidrogén-kötés donorok
Arg hidrogén-kötés akceptorok, aromás gyűrűk
Lys _ hidrogén-kötés akceptorok, aromás gyűrűk
His hidrogén-kötés donorok, akceptorok, aromás gyűrűk, pozitív töltésű 

csoportok
Pro hidrofób csoportok (alifás, aromás)
Val hidrofób csoportok (alifás, aromás)
Alá hidrofób csoportok (alifás, aromás)
Leu hidrofób csoportok (alifás, aromás)
He hidrofób csoportok (alifás, aromás)
Trp hidrofób csoportok (alifás, aromás), pozitív töltésű csoportok
Gin hidrogén-kötés donorok, akceptorok
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Asn hidrogén-kötés donorok, akceptorok
Ser hidrogén-kötés donorok, akceptorok
Thr hidrogén-kötés donorok, akceptorok
Tyr hidrogén-kötés donorok, akceptorok, hidrofób csoportok (alifás, 

aromás), pozitív töltésű csoportok
Phe hidrofób csoportok (alifás, aromás), pozitív töltésű csoportok
Gly (nincs oldalcsoportja)
Cys hidrogén-kötés donorok, akceptorok
Met hidrogén-kötés donorok, hidrofób csoportok (alifás, aromás)

Az inhibitor hatásának optimalizálására szolgáló eljárások

Kifejlesztettünk egy iteratív eljárást az olyan vegyületek hatásának javítására, 

amelyek az előzőekben ismertetett konformációs változást idéznek elő. A folyamat 

5 a fehérje krisztallográfíás, molekula-modellezésből, kémiai és biokémiai vizsgála­

tokból származó információkat használja fel egymás után.

Fehérje krisztallográfía

Az első lépés az eljárásban a kívánt konformációs változást előidéző 

ligandummal komplexben lévő fehérje kristályosítása és szerkezetének megfejtése. 

10 Vizsgáljuk az inhibitor környezetében lévő kötési zsebet és a szerkezeti adatok 

ezután a katalitikus zsebben lévő kiválasztott aminosav-maradékokkal specifikus 

kölcsönhatások elérése érdekében átalakított származékok megtervezéséhez alkal­

mazhatók. Ez a megközelítés legjobban az általunk felfedezett, a D-Ala-D-Ala- 

ligáz aktív helyére kötődő inhibitor kristály szerkezeti orientációja kétdimenziós 

15 ábrázolásának segítségével mutatható be, amint az a 7. ábrán látható.

Ez a szerkezet a purin gyűrű 6-os helyzetét azonosítja a legjobb horgonyzási 

pontként a hatékony származékképzés esetében, míg a 2, 3 és 9-es helyzetek a fe­

hérje aminosav-maradékaival kialakítandó fontos kölcsönhatásokban vesznek részt. 

Ezáltal a 6-os helyzetű származékok képesek kölcsönhatásba lépni a Glu270 és 

20 Glul87, Aspl57, Lysl44 és Lys97 és további amiosav-maradékokkal, amint azt a 

következő részben ismertetjük.

Molekula-modellezés

A kötési zseb szerkezeti adatai optimalizált analógok tervezésére is alkalmaz­
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hatók olyan vegyületek virtuális könyvtárainak létrehozásával és dokkolásával, 

amelyek a kívánt központi részt tartalmazzák. Az 1. ábrán lévő krisztallográfiás 

adatok alapján például 6-os helyzetben helyettesített 2-aminopurinok virtuális 

könyvtárait hozzuk létre, kombinálva a purin központi részt a kereskedelemben 

kapható építőelemekkel. A kapott szerkezeteket ezután dokkoljuk a D-Ala-D-Ala- 

ligáz aktív helyére, majd a dokkolási pontozás alapján kiválasztjuk az ígéretes ve­

gyületek sorozatát.

Amint azt az előzőekben említettük, a kristályszerkezet a kötési zsebben lévő 

olyan aminosav-maradékok sorozatát is azonosítja, amelyek specifikus kölcsönha­

tások potenciális célpontjai lehetnek: Glu270 és Glul87, Aspl57, Lysl44 és Lys97 

és mások. A purin származékképzésével új ligandumokat tervezünk, amelyek a 

megfelelő méretű fragmensekkel és kémiai tulajdonságokkal az említett aminosav- 

maradékok némelyikével kialakított specifikus kölcsönhatáshoz vezetnek. A tervet 

ezután a kapott származékok DDL katalitikus zsebébe történő dokkolásával 

validáljuk. A 6-os helyzetben helyettesített purin-vegyületek virtuális könyvtárának 

létrehozásában és dokkolásában szereplő lépéseket a 7. példában ismertetjük. Ez a 

modellezési eljárás előtérbe helyezi a szintetikus próbálkozásokat a legígéretesebb 

jelöltek előállításhoz történő kiválasztásával, így javítva a „lead” optimalizálási el­

járás hatékonyságát.

Kémia

Az eljárás harmadik lépése az előnyben részesített vegyületek előállítása. Az 

előzőekben ismertetett analógokat (amelyek az aktív helyre dokkolnak és a dokko­

lási pontozás alapján az előállításukat előnyben részesítjük) ezt követően vagy saját 

eljárásokkal vagy az irodalomban leírt ismert kémiai reakciókkal állítjuk elő. A 

molekulamodellezési résznél ismertetett virtuális vegyületkönyvtár kereskedelem­

ben kapható vagy a szakirodalomban ismertetett kiindulási anyagok segítségével 

állítható elő. Abban az esetben, ha a kiindulási anyag kereskedelemben kapható az 

anyagokat megvásároljuk, majd az olyan vegyületek előállítására használjuk, 

amelytől azt várjuk, hogy a dokkolásával hatásos enzim inhibitorként viselkedik. 

Abban az esetben, ha a kiindulási anyagok nem kaphatók a kereskedelemben, de a 
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szakirodalomban ismertetettek szerint előállíthatok, akkor a kiindulási anyagokat 

először vagy a szakirodalmi eljárások segítségével, vagy saját módszerek segítsé­

gével előállítjuk, majd ezeket felváltva alkalmazzuk a virtuális könyvtár dokkolás 

segítségével elsődlegesnek kiválasztott vegyületek kémiai szerkezeteinek előállítá­

sára.

Biokémia

Az utolsó lépés annak meghatározása, hogy vajon az újonnan előállított ve­

gyületek gátolják-e az enzimet és hogy vajon a kívánt konformációs változást idé­

zik-e elő. A hatóanyagok aktivitása például egyidejűleg vizsgálható in vitro mód­

szerekkel, és fehérje krisztallográfia segítségével analizálhatók a következő opti­

malizálási kör megkezdéséig.

Enzimológiai vizsgálatokat alkalmazunk az ATP-kötőhely fontos elemeinek 

kiegyenesítéséhez vagy azonosításához. Felismertük, hogy az affinitás legnagyobb 

része az ATP-molekula adenin-csoportjából ered, és hogy a foszfátok, különösen 

az alfa-foszfát valójában károsak az affinitásra nézve. A vizsgálatok például 

Duncan és mtsai. által ismertetett (Biochemistry, 27:3709-3714, 1988) ATPáz- 

módszerrel végezhetők.

A D-Ala-D-Ala-ligáz gátlásának vizsgálati módszerei

A D-Ala-D-Ala-ligáz gátlása a 2. példában ismertetett piruvát-kináz/laktát- 

dehidrogenáz (PK/LDH) módszer segítségével vizsgálható. A bakteriális sejtfal­

szintézis folyamatában a ligáz enzim katalizálja az ATP ADP-vé történő átalakítá­

sát és ezzel párhuzamosan a két D-alanin-csoport ligálását. A PK ezután visszaala­

kítja az ADP-t ATP-vé és ezzel párhuzamosan a foszfopiruvátot piruváttá alakítja 

át. Az LDH a piruvát laktáttá történő redukcióját katalizálja a NADH-nak NAD+- 

dá történő átalakítása mellett. A NAD+ termelődési sebességének megfigyelésével 

megbecsülhető a D-Ala-D-Ala-ligáz aktivitása.

Biszubsztrát analógok

Számításba kell venni továbbá azokat a biszubsztrát analógokat, amelyek nem 

csak a D-Ala-D-Ala ligáz ATP-kötőhelyéhez kapcsolódnak, hanem a D-Ala- 

kötőhelyhez is. Az ilyen analógok az ATP- és D-Ala-vegyületekhez hasonló cső-
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portokat tartalmaznak, amelyek egy rugalmas, vagy merev kapcsolaton (például 

alkil-, alkenil-, alkinil-, vagy poliaromás összekötő csoport, vagy e csoportok egyi­

kének vagy többüknek a származéka vagy hibridje) keresztül kapcsolódnak egy­

máshoz. A biszubsztrát-analógok nagyobb hatást és/vagy nagyobb specifitást mu­

tatnak a D-Ala-D-Ala-ligáz enzimekkel szemben.

Az antibakteriális aktivitás mérése

A vegyületek szabványos eljárások segítségével szűrhetők az antibakteriális 

aktivitást illetően.

Az 5. példában bemutatott egyik esetben a fermentlé mikrohígítási technoló­

giáját alkalmazzuk a vegyületek adott baktérium-tenyészettel szembeni in vitro ak­

tivitásának mérésére, amely minimális gátlási koncentráció (MIC, minimum 

inhibitory concentration) adatot eredményez.

Jellegzetes eljárásban a vegyületek több különböző baktérium törzzsel szem­

beni antibakteriális aktivitásra szűrhetők. A vegyületek hatásosságra és az aktivitás 

tartományára vizsgálhatók, hogy azonosítani tudjuk a potenciális vezérvegyül ete­

ket. A vegyületek bakteriosztatikus aktivitásra (azaz a bakteriális növekedés meg­

akadályozására) és/vagy baktericid aktivitásra (azaz a baktériumok elpusztítására) 

szűrhetők.

A vezérvegyületek tovább optimalizálhatok például különféle szubsztituensek 

segítségével, amelyekkel származék-vegyületek állíthatók elő. A származékok egy­

szerre, vagy párhuzamos, illetve kombinatorikus szintetikus eljárások segítségével 

állíthatók elő. Mindegyik esetben a származékok tovább vizsgálhatók, hogy szer­

kezet-aktivitási összefüggéssel (SÁR, structure-activity relationship) kapcsolatos 

adatokat nyerjünk, amelyek ezután a vezérvegyületek további optimalizálásához 

használhatók fel.

Az enzim inhibitor aktivitás optimalizálási módszere

Miután azonosítunk egy potenciális inhibitort (például a vegyület aktivitásá­

nak egy standard, például az AMP-PNP aktivitásával történő összehasonlításával 

egy enzimvizsgálati módszer segítségével) szerkezeten alapuló tervezési eljárások 

használhatók az inhibitor optimalizálásához. Az aktív hely számítógépes modell- 
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jeivel in silico előszűrt hatóanyag jellegű molekulák alkalmazásával javítható a 

nagy áteresztőképességű tesztelés (HTS, high throughput screen) teljesítménye a 

vezérvegyületek esetében. Az inhibitor és az enzim például komplexként kristályo­

sítható és a komplex kristályszerkezete meghatározható. A kristályszerkezetből ka­

pott szerkezeti információ ezután farmakofór modellek kialakítására alkalmazható. 

Ha például a kristály szerkezet azt mutatja, hogy kiaknázatlan hidrogén-kötés ak- 

ceptor (például a glutamát aminosav karbonil-csoportja) van az enzim aktív helyén 

bizonyos távolságra (például 3x10‘10 m) az inhibitor molekula hidrogén-kötés do­

norjához (például protonált amin-csoport) képest, akkor olyan új potenciális inhi­

bitor tervezhető, ahol a hidrogén-kötést biztosító csoport megfelelő távolságban 

van. Ez az eljárás megismételhető, hogy egyre hatásosabb és specifikus enzim in­

hibitorokat biztosítsunk.

A farmakofór számítógépes keresése a röntgenkrisztallográfíás szerkezeti in­

formációk segítségével végezhető, amely számítógépes modellt eredményez. A ke­

reskedelemben kapható vegyületek dokkolhatok és kiválaszthatók a szűréshez, 

amelyhez egyik, de természetesen nem egyetlen figyelembe veendő elemként a 

dokkolási pontozást használjuk.

További analógok is vásárolhatók vagy előállíthatok, majd szűrhetők. Az 

ilyen analógokkal végzett kísérletek a korábbi szűrési kísérletekből nyert hipotézi­

sek igazolására vagy olyan új hipotézisek ajánlására alkalmazhatók, amelyek ha­

sonlóan vizsgálhatók az eljárás megismétlésével. Néhány esetben további minták 

azonosíthatók, és az ilyen mintákon alapuló vegyületek beszerezhetők vagy előál­

líthatok az új hipotézisek vizsgálata érdekében. Kívánatos lehet gyógyászatilag re­

leváns minták és olyan minták azonosítása, amelyekkel a legjobban lehet vizsgálni 

a komplementer kötődési hipotézist. A vegyületeket minden esetben jellemző mó­

don az enzim célvegyületével szemben szűrjük és vizsgáljuk továbbá az in vitro 

antibakteriális aktivitást is.

Ezen felül a molekulamodellezési technikák jól ismertek a szakterületen, be­

leértve a receptorok és enzim konformáció modellek létrehozására és felhasználá­

sára alkalmas hardvert és szoftvert.



Számos számítógép-program férhető hozzá és alkalmas a leírásban ismertetett 

eljárásokban a racionális hatóanyag tervezésre és számítógépes modellezési eljárá­

sokra, modell kialakításokra és számítógéppel történő azonosításra, potenciális 

antimikrobiális vegyületek kiválasztására és meghatározására. Ezekre példák a 

5 GRID (Oxford University, UK), az MCSS (Accelrys Inc., San Diego, CA), az 

AUTODOCK (Oxford Molecular Group), a FLEX X (Tripos, St. Louis MO), a 

DOCK (University of California, San Francisco), a CAVEAT (University of 

California, Berkeley), a HOOK (Accelrys, Inc., San Diego, CA), és 3D adatbázis 

rendszerek, például a MACCS-3D (MDL Information Systems, San Leandro, CA), 

10 a UNITY (Tripos, St. Louis MO), és a CATALYST (Accelrys, Inc., San Diego, 

CA). A potenciális antimikrobiális vegyületek számítógép segítségével „de novo” 

is tervezhetők olyan szoftvercsomagok segítségével, mint a LUDI (Biosym 

Technologies, San Diego, CA, a LEGEND (Accelrys, Inc., San Diego, CA), és a 

LEAPFROG (Tripos Associates, St. Louis, MO). A vegyület deformációs energiája 

15 és elektrosztatikus taszítása például a GAUSSIAN 92, az AMBER, a 

QUANTA/CHARMM, és az INSIGHT II/DISCOVER programok segítségével be­

csülhető meg. Ezek a számítógépes becslési és modellezési technikák bármely 

megfelelő hardver segítségével elvégezhetők, így például Silicon Graphics, Sun 

Microsystems cégtől és másoktól beszerezhető munkaállomásokon. Ezek a techni- 

20 kák, eljárások, hardver és szoftvercsomagok példálózó jellegűek és nem kívánjuk 

mindenre kiterjedő felsorolásként megadni azt. A szakterületen ismert további mo­

dellezési technikák is felhasználhatók a találmánnyal kapcsolatban. Lásd például 

NC. Cohen, Molekulamodellezés a hatóanyag tervezésben (Molecular Modeling in 

Drug Design), Akadémiai Kiadó (1996)(és a benne lévő hivatkozások) c. könyvet 

25 és a különféle internetes oldalakon található szoftvereket.

A D-Ala-D-Ala-ligáz inhibitor aktivitásának optimalizálása független lehet az 

antibakteriális aktivitás optimalizálásától. A különböző aktivitások megkülönböz­

tethetők olyan baktérium törzsek segítségével, amelyeket úgy módosítunk, hogy a 

D-Ala-D-Ala-ligáz az eredeti szinthez képest nagyobb mennyiségben 

30 expresszálódjon (túlexpresszálódjon, azaz olyan baktériumtörzs, amely rezisztens a
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D-Ala-D-ala-ligáz inhibitorokra), majd kimutatjuk, hogy a sajátos vezérvegyület 

antibakteriális aktivitása nem befolyásolja az említett túlexpresszálást.

A találmányt a továbbiakban a következő példákban ismertetjük, amelyek 

nem korlátozzák a találmány igénypontokban ismertetett oltalmi körét.

PÉLDÁK

1. példa: Fehérje kristályosítási, adatgyűjtési és szerkezet-meghatározási 

módszerek

A szerkezeti információkat vagy a D-Ala-D-Ala-ligáz ligandumok jelenlét­

ében történő együttes kristályosításával, vagy a ligandumok előre kialakított fehérje 

kristályokba történő beitatásával nyerjük. Az első megközelítésben az inhibitorok­

kal komplexet képező ligáz diffrakció minőségű kristályait (hexagonális rudak; 0,1 

mm x 0,1 mm x 0,2 mm) kapjuk 5 nap 18°C-on történő gőzfázisú diffúzió segítsé­

gével 4 μΐ-es cseppekben, amely 5 mg/ml fehérjét, 35 mM acetát puffért (pH=4,5), 

2,75 tömeg% polietilén-glikol 6000-t, 4% DMSO-t és 15-100-szoros moláris fe­

leslegben inhibitort tartalmaz a Kj értéke felett. A második megközelítésben az 

ATP-vel komplexben lévő ligáz kristályokat stabilizáló oldatban inkubáljuk, amely 

70 mM acetát-puffert (pH=4,5), 5 tömeg% polietilén-glikol 6000-et, és 15-100- 

szoros moláris feleslegben inhibitort tartalmaz a Kj értéke felett.

A diffrakciós adatokat -180°C-on gyűjtjük RAXIS IV++ képalkotó lemezen, 

amely réz-anóddal, 0,5 mm katóddal és Osmic tükrökkel ellátott Rigaku RuH3R 

forgó anód generátorra van rögzítve. A rácsállandókat az l°-os oszcillációs képből 

határozzuk meg DENZO feldolgozó szoftver (Z. Otwinowski és W. Minor, 

„Oszcillációs módon összegyűjtött röntgendiffrakciós adatok feldolgozása, 

„Processing of X-ray Diffraction Data Collected in Oscillation Mode”, Methods in 

Enzimology, vol. 276: Makromolekuláris krisztallográfia, „Macromolecular 

Crystallography”, A rész, 307-326, 1997, Szerkesztők: CW. Carter, Jr. És RM. 

Sweet, Akadémiai Kiadó) segítségével. Teljes adatsort az egykristályból kapunk 

az Γ-os intervallumoknál 100 mm-es detektor távolság mellett 15 percig, 100-180 

oszcillációs kép összegyűjtésével. A ligáz-inhibitor komplexek együttes kristályo-
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sításából és az átitatásból származó kristályok mindegyike a P2]2i2i tércsoporthoz 

tartoznak, ahol az asszimetrikus egységben két molekula van és a következő rács­

állandókkal rendelkeznek: a=6,96xl0‘9 m, b=8,26xl0'9 m és c=9,67xl0‘9 m. A jel­

legzetes adatsorok 98%-a teljesíti a 2,0x1010 m értéket 4-9% Rsym mellett.

A foszfmát inhibitorral komplexben lévő ligáz publikált atomkoordinátáit 

(Fan és mtsai., Science, 266(5184):439-443, 1994 okt. 21.) használjuk keresési 

modellként, hogy megfejtsük a ligáz:AMPPNP kristályszerkezetét molekuláris he­

lyettesítéssel XPLOR program alkalmazásával (Brunger és mtsai., Science, 

235:458-460, 1987), majd a finomított AMPPNP szerkezetet kiindulási modellként 

használjuk az azt követő komplexek finomításához. A leírásban ismertetett eljárá­

sok segítségével azonosított molekulával komplexet képező ligáz szerkezetét úgy 

finomítjuk, hogy több ciklusban szimulált anneálást végzünk, amelyet XPLOR se­

gítségével pozícionális és gátló B-faktor finomítás követ.

2. példa: A D-Ala-D-Ala-ligáz ICso értékének meghatározása

Az 1. példa szerinti purin-származékokat dimetil-szulfoxidban (DMSO) old­

juk fel 100 mM koncentrációban a szűrés napján, ha a feloldáshoz szükséges, ak­

kor vortex keverő segítségével. Az oldatot szobahőmérsékleten hagyjuk míg a szű­

rés befejeződik.

10 mM-os NADH (Sigma) törzsoldatot készítünk el frissen a szűrés napján 

32 pmol NADH-t 3,2 ml kétszer desztillált vízben oldva. A NADH-oldatot jégen 

tartjuk. 50 mM foszfoenol-piruvátot (PEP, Sigma), 500 μΜ HERMES-t, 30 mM 

adenozin-trifoszfátot (ATP, Sigma), 200 mM D-alanint (Sigma) és 4x magpuffert 

(azaz 100 mM HEPES, 40 mM magnézium-klorid és 40 mM kálium-klorid) tar­

talmazó törzsoldatot is készítünk, majd jégen tároljuk. A piruvát-kináz/laktát- 

dehidrogenáz (PK/LDH) törzsoldatát a Sigmától szerezzük be.

Minden hét purin-vizsgálati vegyületet tartalmazó sorozat esetében két 96- 

üregű tálcát használunk: egy inhibitor tálcát és egy enzim tálcát. A vizsgálati ve­

gyültek a tálcák A-G sorainak felelnek meg. D-cikloszerint (Sigma) használunk 

kontrollként, amely a tálcák H sorának felel meg.
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Az enzim-oldatot hagyjuk 25°C-on egyensúlyba kerülni.

Hígításokat készítünk a következők szerint: 50 μΐ dimetil-szulfoxidot 

(DMSO) adunk az inhibitor lemez 1-11 oszlopok, A-G sorok mindegyik üregéhez. 

50 μΐ Ix magpuffert vagy DMSO-t (attól függően, hogy a cikloszerin kontrollt mi­

lyen oldószerben oldjuk fel) adunk az 1-11 oszlop, H sor mindegyik üregéhez. 100 

μΐ 100 mM purin oldatot adunk a 12-es oszlop A-G sorának üregeihez (azaz az A 

sorban lévő első vegyülethez, a B sorban lévő második vegyülethez, stb.). 100 μΐ 

100 mM cikloszerin oldatot adunk a 12-es oszlop H sorához.

50 μΐ oldatot átviszünk a 12-es oszlop mindegyik sorából a 11-es oszlop azo­

nos soraiba, összekeverve az oldatot a DMSO-val. Ezután 50 μΐ oldatot átviszünk a 

11-es oszlop mindegyik sorából a 10-es oszlop azonos soraiba, majd 50 μΐ-t a 10-es 

oszlopból átviszünk a 9-es oszlopba és így tovább egészen a 2-es oszlopig. Az 1-es 

oszlopba nem viszünk át oldatot. Feljegyezzük a kiindulási és végpontot.

120 μΐ enzimoldatot adunk az enzimes tálca mindegyik üregéhez.

A szubsztrát oldatot 25°C-ra melegítjük.

A purin-vegyületeket és az enzimeket ezután inkubáljuk. Mihelyt a reakciókat 

elindítjuk az oszlopokban a purin vegyületeket is hozzáadjuk oszlopról oszlopra, 

hogy minimalizáljuk a változásokat az üregek közötti reakcióidőben. A t=0 idő­

pontban 5 μΐ purint viszünk át az inhibitor lemez 1-4 oszlopainak mindegyik lyu­

kából az enzimes tálca megfelelő üregébe. A t=4 perc időpontban 5 μΐ purint vi­

szünk át az inhibitor tálca 5-8 oszlopainak mindegyik üregéből az enzimes tálca 

megfelelő üregébe. A t=8 perc időpontban 5 μΐ purint viszünk át az inhibitor tálca 

9-12 oszlopainak mindegyik üregéből az enzimes tálca megfelelő üregébe. Az in­

hibitor tálcát ezután lefagyasztjuk.

A t=l 8-19 percnél a szubsztrát oldatot 25°C-ról kivéve Spectromax® UV-vis 

spektrofotométerbe helyezzük. A t=20 perc időpontban 30 másodperc időkereten 

belül 125 μΐ szubsztrát oldatot adunk az 1-4 oszlopok mindegyik üregéhez és 340 

nm-en leolvassuk az abszorbanciát. A t=24 perc, illetve t=28 perc időpontban a 

folyamatot megismételjük az 5-8 és 9-12 oszlopok esetében is.

Következésképpen a vegyületek koncentrációi az 1-12 oszlopokban, minden
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sorban 0, 1,9 μΜ, 3,9 μΜ, 7,8 μΜ, 15,6 μΜ, 31,2 μΜ, 62,5 μΜ, 125 μΜ, 250 μΜ, 

500 μΜ, 1 mM, illetve 2 mM,

A redukciós értékeket -4,06-tal megszorozzuk, hogy az mOD/perc egységet 

nM/másodperc értékre alakítsuk át (OD=XLM; λ=6220 1/Mcm; L=0,66 cm; 

mOD/s— 6220 x 0,66 (mM/s) x 60; (mOD/s) x 4,06 = nM/s; és -1-gyel megszoroz­

zuk, mivel a NADH abszorbancia csökken amint több termék képződik).

A reakciósebesség inhibitor koncentráció függvényének pontjait 

Kaleidograph® segítségével hozzuk létre, és az IC50 vagy Kj értékeket azután hatá­

rozzuk meg, hogy az adatokat behelyettesítjük az egyenletekbe. A %-os gátlás 

esetében a DMSO jelenlétében mutatott enzim aktivitást használjuk 100%-os akti­

vitási referenciaként.

Az Ix magpufferben lévő cikloszerin értéke körülbelül 150 μΜ.

Ez a vizsgálati módszer azon a feltételezésen alapul, hogy a purin-vegyületek 

nem kompetitív inhibitorok.

3. példa:A D-Ala-D-Ala-ligáz %-os gátlásának meghatározása

A 2. példában ismertetett vizsgálati eljárást megismételjük azzal az eltéréssel, 

hogy az inhibitor lemezeket 5 mM inhibitor oldatokkal készítjük el (a hígítási sor 

helyett), hogy a végső koncentráció 100 μΜ inhibitor legyen.

4. példa: A Kj és a gátlás módjának meghatározása

A 2. példában ismertetett vizsgálati eljárást megismételjük három különböző 

szubsztrát oldatok alkalmazásával, amelyek mindegyike különböző enzimes tálcán 

van. A végső koncentrációk a reakcióelegyekben: (A) 2 mM ATP és 1 mM D- 

alanin; (B) 2 mM ATP és 32 mM D-alanin; és (C) 50 μΜ ATP és 32 mM D-alanin. 

Ugyanazt az inhibitor tálcát használjuk mindhárom enzimes tálcánál. Adenozint 

(Sigma) és cikloszerint (Sigma) használunk kontrollként.

5. példa: A baktériumok hígítási sorral végzett, antimikrobiális szerekkel 

szembeni érzékenységének vizsgálati módszere
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A vizsgálati vegyületek törzsoldatait DMF-ben készítjük el 5 mg/ml koncent­

rációban. A vizsgálati vegyületek munkaoldatait ezután a törzsoldatokból készítjük 

el Mueller-Hinton fermentlében (MHB, Mueller-Hinton broth), amelyek kezdeti 

koncentrációi 64 pg/ml (azaz 25,6 μΐ törzsoldat 974,4 μΐ MHB-ben = 128 μg/ml, 

amelyet azonos mennyiségű baktérium oltóanyaggal hígítunk az azt követő eljárás­

ban).

A baktérium oltóanyagokat 1 éjszakán át növesztett tenyészetből készítjük el 

(azaz 1 friss telep az agar tálcáról 5 ml MHB-ben; a H. influenzae-t élesztő extrak- 

tumot, hematint és NAD-ot tartalmazó MHB-ben növesztjük), 2x5 percig 3000 

fordulat/perc fordulatszámon centrifugáljuk (az S. pneumoniae és H. influenzae 

esetében ez 2 x 10 perc 3000 fordulat/perc fordulatszámon), majd 5 ml friss MHB- 

oldatban minden alkalommal szétoszlatjuk oly módon, hogy a baktérium szuszpen­

zió hígítása során 100 telepképző egységet (cfu) kapjunk a mikrotálca üregében 

(100 μΐ teljes térfogat).

A mikrotálca üregeket ezután feltöltjük a vizsgált vegyületek kétszeres hígítá­

saival (50 μΐ), amelyet 64 pg/ml-nél kezdünk. A 2-12 oszlopokat 50 μΐ baktérium 

oltóanyaggal töltjük fel (végső térfogat: 100 pg/üreg). A tálcákat 37°C-on 18-24 

órát inkubáljuk (S. pneumoniae-t CO2-dúsított légkörben növesztjük).

Ezt követően megmérjük mindegyik tálca optikai sűrűségét (OD) 590 nm-en 

TECAN SpectroFluor Plus® készülékkel és meghatározzuk a minimális gátló kon­

centrációt (MIC), amely az a koncentráció, amelynél a növekedés 90%-ban gátolt.

6. példa: A MIC meghatározása túlexpresszált E. coli segítségével

Az 5. példa szerinti eljárást megismételjük a következő módosításokkal.

A baktériumok növekedéséhez használt táptalaj a Luria fermentlé (LB), 

amelyhez antibiotikumokat (a pBAD vektorok esetében 20 mg/1 kloramfenikolt, a 

pTAC vektorok esetében 100 mg/1 ampicillint tartalmaz a plazmid szelekciójához) 

adunk, vagy szénforrásként D-mannitot tartalmazó M9 minimális táptalaj.

Az oltáshoz LB-ben használt baktériumokat a következők szerint állítjuk elő: 

1 éjszakán át növesztett tenyészetet 1:50 arányban hígítjuk friss LB táptalajban és
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37°C-on 250 ford./perc sebességű rázatás mellett inkubáljuk. Miután elérjük az ex­

ponenciális növekedési fázis közepét (OD600 = 0,5-1,0, körülbelül 3 óra) operon 

szabályozó anyagot (glükóz, arabinóz vagy IPTG) adunk az oldathoz és a baktéri­

umokat további 3 óráig inkubáljuk. 3 óra múlva újra megmérjük az OD600-at, hogy 

megbecsüljük a baktériumok számát, majd a tenyészetet LB táptalajban (antibioti­

kumokat -kloramfenikolt vagy ampicillint és szabályozó anyagokat adunk hozzá 

kétszeres koncentrációban) hígítjuk. A végső baktériumszám az oltóanyagban kö­

rülbelül 10000 cfu/üreg.

Az M9 minimális táptalajban oltóanyagként használt baktériumokat a követ­

kezők szerint készítjük el. Éjszakán át LB-ben növesztett tenyészetet 2x5 percig 

3000 ford./perc sebességen centrifugáljuk, M9 táptalajjal mossuk, M9 minimális 

táptalajban 1:50 arányban hígítjuk, 14 óráig 37°C-on hagyjuk állni (OD600~0,5), 

operon szabályozó anyagot adunk hozzá és a baktériumokat további 3 óráig 

inkubáljuk. 3 óra múlva megmérjük az OD600 értékét, hogy megbecsüljük a bakté­

rium számot, majd a tenyészetet M9 minimális táptalajban (az antibiotikumokat - a 

kloramfenikolt vagy az ampicillint és a szabályozó anyagokat kétszeres koncentrá­

cióban adagoljuk) hígítjuk. A végső baktériumszám az oltóanyagban körülbelül 

10000 cfu/üreg.

Az optikai sűrűségeket 24 és 48 órával később olvassuk le a baktériumok mi­

nimális táptalajban történő lassúbb növekedése miatt.

7. példa: 700 purin-származék virtuális könyvtárának dokkolása

A 700, 300-nál kisebb molekulatömegü, reaktív vagy toxikus funkciós 

csoportokat nem tartalmazó és az Aldrich cégtől kapható elsőrendű alifás aminok 

sorozatát választjuk ki a Hozzáférhető Kémiai Könyvtárból (ACD, Available
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Chemicals Directory, MDL Information Systems, San Leandro, CA).

A kiválasztott amin-csoportokkal a 6-os helyzetben helyettesített 700 purin- 

vegyület könyvtárát a Cerius2 program Analog Builder moduljával (MSI, Accelrys, 

Inc., San Diego, CA) hozzuk létre.

Konformációs keresést végzünk a 700 analóggal a Catalyst program segítsé­

gével (Accelrys, Inc., San Diego, CA). Ily módon minden vegyülethez létrehozzuk 

a konformerek jellegzetes sorozatát. Ezután klaszterelemzést végzünk, hogy ki­

szűrjük az ismétléseket. Az azonos molekula két konformerét akkor tekintjük is­

métlésnek, ha a merevtest átlapolása után a megfelelő koordináták között a szórás 

négyzetes közepe 1,0 x 10'10 m-nél kisebb. Ilyen esetekben csak az egyiket tartjuk 

meg a két konformer közül. A kiválasztott konformereket a D-Ala-D-Ala ligáz ak­

tív helyére dokkoljuk EUDOC program (Dr. Yuan-Ping Pang, Mayo Clinic) segít­

ségével. A következő táblázat a dokkolás számításánál alkalmazott jellegzetes be­

meneti fájlokat mutatja:

A jellegzetes dokkolási számítás bemeneti fájl táblázata

Keresési modul (1 = ligandum előrejelzés; 2 = virtuális szűrés): 2

A különböző ligandumok száma: 14258

A cella origója az x-tengelyen: -44,5

A cella origója az y-tengelyen: -11,5

A cella origója a z-tengelyen: 9

A cella mérete az x-tengelyen: 9,0

A cella mérete az y-tengelyen: 3,5

A cella mérete a z-tengelyen: 5,5

Forgatási növekmény (10, 20 vagy 30 ívfok): 30

Transzlációs növekmény (0 - 6,0 x 10'10 m): 0,5 x 10'10

A molekulák közötti kölcsönhatási energiák

levágása (0 - -60 kcal/mol): 1000,0

Platform (1=MPP; 2=Homoklaszter; 3=Heteroklaszter): 1

A lehetséges processzorok száma: 10

A legkisebb számolt kötési energiával rendelkező vegyületek orientációját át­
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számoljuk 5 további pontozó függvény sorozatával, amely a CSCORE programba 

(Tripos, Inc., St. Louis, MO) van beépítve, illetve a SCORE függvénnyel (Beijing 

University). A vegyületeket a konszenzusos pontozást alapul véve rangsoroljuk és 

ennek megfelelően kiválasztjuk a 100 jelölt sorozatát a szintézishez.

8. példa: D-Ala-D-Ala-ligáz szekvencia összehasonlítás

A következő 51 bakteriális eredetű D-Ala-D-Ala-ligáz enzim esetében létre­

hozunk egy fehérje szekvencia sorbarendezési táblázatot. A sorbarendezés eredmé­

nyeit a 10. ábrán mutatjuk be. A jelentős szerkezeti elemeket a 10. ábrán jelezzük.
Seq 0001 : >OOECOLI_DDLB P07862

Seq 0002 : >01ACHLPNDDL Q9Z701

Seq 0003 : >01B CHLTR DDL 084767

Seq 0004 : >02_YERPESDDL Sanger_632 

Seq 0005 : >03_HAEIN_DDL P44405

Seq 0006 : >04_HAEDUC_DDL HTSC730 

Seq 0007 : >05_PSEUDAE_DDL 11348402 

Seq 0008 : >06_PSEUPUT_DDL TIGR 

Seq 0009 : >07_XYLFAS_DDL 11272188 

Seq 0010 : >08_BORPER DDL Sanger_520 

Seq 0011: >09_THIFER DDL TIGR 6140 

Seq 0012 : > 10 NEISMNA DDL 11272192 

Seq 0013:>l 1NEISMNBDDL 11272194

Seq 0014:>12_NEISGON_DDL OUACGT 485 

Seq 0015 : >13_BUCAP_DDL 051927

Seq 0016 : >14_BACHAL_DDL 10174238

Seq 0017 : > 15_GEOSUL_DDL TIGR_35554

Seq 0018 : > 16 RICPR DDL Q9ZDS6

Seq 0019 : >17_ZYMOB_DDL 5834367

Seq 0020 : >18_AQUIAEO_DDL 066806

Seq 0021 : >19_THEMA_DDL P46805

Seq 0022 : >20_CLOSDIF_DDL Sanger 1496

Seq 0023 : >21_ENTFCM_VANA P25051

Seq 0024 : >22_ENTFCM_VANB Q06893 

Seq 0025 : >23_ENTFCM_VAND 5353567

Escherichia coli (305 as).

Chlamydophila pneumoniae (340 as).

Chlamydia trachomatis (337 as).

Yersinia pestis törzs CO-92 chrom 4 (304 as).

Haemophilus influenzae (306 as).

Haemophilus ducreyi törzs 35000HP (297 as).

Pseudomonas aeruginosa törzs PAO1 (319 as).

Pseudomonas putida KT2440 (292 as).

Xylella fastidiosa törzs 9a5c (320 as).

Bordetella pertussis Contig845 (296 as).

Thiobacillus ferrooxidans (296 as).

Neisseria meningitidis A csoport Z2491 törzs (304 as)

Neisseria meningitidis B csoport MD58 törzs (304 as).

Neisseria gonorrhoeae Ngon_Contigl (296 as).

Buchnera aphidicola (306 as).

Bacillus halodurans (305 as).

Geobacter sulfurreducens gsulf_5 (299 as).

Rickettsia prowazekii (321 as).

Zymomonas mobilis (321 as).

Aquifex aeolicus thermophile (291 as).

Thermotoga maritima (303 as).

Clostridium difficile Contig890 (294 as).

Enterococcus faecium VanA (343 as).

Enterococcus faecium VanB (342 as).

Enterococcus faecium VanD (343 as).
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Seq 0026 : >24_STRPTOY_DDL 2228595

Seq 0027 : >25_AMYCOR_DDL 4405962

Seq 0028 : >26_ENTGAL_VANC P29753

Seq 0029 : >27_ENTHR_DDL Q47827

Seq 0030 : >28_ENTFCM_DDL 12231521

Seq 0031 : >29_ENTFCS_DDLF Q47758

Seq 0032 : >30_STRPN_DDL 6634564

Seq 0033 : >31STRPYDDL OUACGT_13I5

Seq 0034 : >32_STAPHCOL_DDL TIGR_1280

Seq 0035 : >33_STAPHMRSA_DDL Sanger

Seq 0036 : >34_BACSU DDL P96612

Seq 0037 : >35_BACSTER_DDL UOKR_1442

Seq 0038 : >36_DEIRAD_DDL 7471790

Seq 0039 : >37_SYNEC_DDL P73632

Seq 0040 : >3 8_ECOLI_DDLA P23844

Seq 0041 : >39_SALTY_DDLA P15051

Seq 0042 : >40_MYCTUB_DDL P95114

Seq 0043 : >4I_MYCTUB_DDL CLIN TIGR

Seq 0044 : >42_MYCAV_DDL TIGR/NIADD

Seq 0045 : >43_MYCSMG_DDL Q9ZGN0

Seq 0046 : >44_LEGPNU_DDL CUCGC 446

Seq 0047 : >45_LEUCMES_DDL Q48745

Seq 0048 : >46_BORBURG_DDL 051218

Seq 0049 : >47_TREPA_DDL 083676

Seq 0050 : >48_VIBCHO_DDL

Seq 0051 : >49_HELPYR_DDL P56191

Streptomyces toyocaensis (340 as).

Amycolatopsis orientalis (348 as).

Enterococcus gallinarum (343 as).

Enterococcus hirae (358 as).

Enterococcus faecium AAG49141.1 (358 as).

Enterococcus faecalis DDL f (348 as).

Streptococcus pneumoniae (347 as).

Streptococcus pyogenes Contig_l (331 as).

Staphylococcus aureus COL Contig_8089 (338 as).

Staphylococcus aureus MRSA Contig 17 (338 as).

Bacillus subtilis (354 as).

Bacillus stearothermophilus Contig_505 (345 as).

Deinococcus radiodurans RI törzs (339 as).

Synechocystis sp. Törzs PCC 6803 (354 as).

Escherichia coli DDLA (364 as).

Salmonella typhimurium DDLA (363 as).

Mycobacterium tuberculosis H37rv törzs (373 as).

Mycobacterium tuberculosis CSU#93-klinikai (373 as).

Mycobacterium avium 104 törzs contig 5490 (364 as).

Mycobacterium smegmatis (373 as).

Legionella pneumophila (343 as).

Leuconostoc mesenteroides (377 as).

Borrelia burgdorferi B31 törzs (356 as).

Treponema pallidum (396 as).

Vibrio cholerae ASM893 törzs (319 as).

Helicobacter pylori (347 as).

További kiviteli alakok

Nyilvánvaló, hogy míg a találmányt a részletes leírással kapcsolatban ismer­

tetjük, az előbb említett leírás csak a bemutatást szolgálják és nem kívánjuk arra 

5 korlátozni a találmány oltalmi körét, amelyet a mellékelt igénypontok oltalmi köre 

határoz meg. További megközelítések, előnyök és módosítások is a következő 

igénypontok oltalmi körébe tartoznak.
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Szabadalmi igénypontok

1. Eljárás egy kémiai vegyületcsoport olyan molekulához vagy molekula­

komplexhez, illetve az említett molekula vagy molekula-komplex homológjához 

5 történő kapcsolódási potenciáljának meghatározására, amely a 8. ábra szerinti E. 

coli D-Ala-D-Ala ligáz Lysl44, Glul80, Lysl81, Leül83, Glul87, Asp257 és 

Glu270 aminosavainak szerkezeti koordinátái által meghatározott kötési zsebet 

tartalmaz, amely kötési zseb az aminosavak gerincatomjaiból származó szórásának 

közepes négyzete nem nagyobb, mint 1 x 10'9 m, azzal jellemezve, hogy a követke- 

10 ző lépéseket hajtjuk végre:

számítástechnikai eszközöket alkalmazunk a kémiai vegyületcsoport és az E. 

coli D-Ala-D-Ala-ligáz Lysl44, Glul80, Lysl81, Leul83, Glul87, Asp257 és 

Glu270 aminosavainak szerkezeti koordinátái által ± az említett aminosavak ge­

rincatomjaiból származó szórás közepes négyzeténél nem nagyobb, mint 1 x 10'9 m 

15 által meghatározott kötési zseb közötti illeszkedési műveletek végrehajtására; és

az említett illeszkedési műveletek eredményeit vizsgáljuk, hogy mennyiségi­

leg meghatározzuk a kémiai vegyületcsoport és a kötési zseb közötti kapcsolatot.

2. Eljárás a D-Ala-D-Ala-ligáz potenciális inhibitorának azonosítására, azzal 

20 jellemezve, hogy a következő lépéseket hajtjuk végre:

a 8. ábra szerinti E. coli D-Ala-D-Ala-ligáz Lysl44, Glul80, Lysl81, 

Leül83, Glul87, Asp257 és Glu270 aminosavainak atomkoordinátáit felhasznál­

juk, és az említett aminosavak gerincatomjaiból származó szórás közepes négyze­

tének negatív és pozitív irányban történő 1 x 10'9 m eltérését alkalmazzuk a D-Ala- 

25 D-Ala-ligáz kötési zseb háromdimenziós szerkezetének létrehozására;

a háromdimenziós szerkezetet felhasználjuk a potenciális inhibitor megterve­

zéséhez vagy kiválasztásához;

az inhibitort előállítjuk vagy kinyerjük; és

az inhibitort erintkeztetjük a D-Ala-D-Ala-ligazzal, hogy meghatározzuk a 

30 potenciális inhibitor azon képességét, hogy gátolja a D-Ala-D-Ala-ligázt.
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3. A 2. igénypont szerinti eljárás, azzal jellemezve, hogy a felhasználási lé­

pésben egy olyan molekulát tervezünk meg, amely ha a háromdimenziós szerkezet­

be dokkol, akkor a molekula a Glul80 oldallánc egyik vagy mindkét karboxilát 

csoporthoz tartozó oxigén atomjától 2,4xlO'10 m és 3,5xlO'10 m közötti távolságban 

hidrogénkötés kialakítására képes donorral, a Lys 181 peptid gerincben lévő amid- 

csoporthoz tartozó oxigén atomjától 2,4xlO’10 m és 3,5x10'10 m közötti távolságban 

hidrogénkötés kialakítására képes donorral, a Leül 83 peptid gerincben lévő amid- 

csoporthoz tartozó nitrogén atomjától 2,4xlO‘10 m és 3,5xlO’10 m közötti távolság­

ban hidrogénkötés kialakítására képes akceptorral, a Leül83 peptid gerincben lévő 

amid-csoporthoz tartozó oxigén atomjától 2,74xlO’10 m és 3,5xlO’10 m közötti tá­

volságban hidrogénkötés kialakítására képes donorral és a Lys 144 oldalláncához 

tartozó nitrogén atomjától 2,4x10‘10 m és 3,5x1010 m közötti távolságban hidro­

génkötés kialakítására képes akceptorral rendelkezik.

4. A 3. igénypont szerinti eljárás, azzal jellemezve, hogy a molekula hidrofób 

kölcsönhatásokat is tartalmaz a Leu269, illetve Metl54 oldalláncainak CDI szén­

atomjától és SD kénatomjától 3,5-4,5 x 10'10 m távolságban.

5. A 2. igénypont szerinti eljárás, azzal jellemezve, hogy a potenciális inhi­

bitor egy biszubsztrát-analóg.

6. A 2. igénypont szerinti eljárás, azzal jellemezve, hogy az eljárás során a li- 

gáz esetében potenciális inhibitor Kj értékét is meghatározzuk enzimes vizsgálati 

módszer segítségével.

7. A 2. igénypont szerinti eljárás, azzal jellemezve, hogy meghatározzuk to­

vábbá a potenciális inhibitor és a ligáz közötti kölcsönhatásokat megállított áramlá- 

sos vizsgálatok segítségével.



8. A 2. igénypont szerinti eljárás, azzal jellemezve, hogy meghatározzuk to­

vábbá a potenciális inhibitor és ligáz közötti kölcsönhatásokat a ligázon belüli 

triptofán fluoreszcencia kioltásának mérésével.

5 9. A 2. igénypont szerinti eljárás, azzal jellemezve, hogy meghatározzuk to­

vábbá a potenciális inhibitor és ligáz közötti kölcsönhatásokat a ligáz proteolízissel 

szembeni védettségének mérésével, ahol a védettség a ligáz potenciális inhibitorral 

történő stabilizálódásával van összefüggésben.

10 1°· A 2. igénypont szerinti eljárás, azzal jellemezve, hogy meghatározzuk to­

vábbá a potenciális inhibitor vad-típusú bakteriális növekedésre kifejtett hatását a 

D-Ala-D-Ala-ligázt túlexpresszáló törzsekkel szemben.

11 . Eljárás D-Ala-D-Ala-ligáz vagy homológjával szembeni potenciális inhi- 

15 bitor azonosítására, azzal jellemezve, hogy a következő lépéseket hajtjuk végre:

megtervezzük vagy kiválasztjuk azt a molekulát, ahol a D-Ala-D-Ala-ligáz 

vagy a homológ komplementerének llel42 aminosava 1,2 x 10'10 m távolságba ke­

rül a D-Ala-D-Ala-ligáz vagy homológ komplementerének Met259 aminosavához, 

és a a D-Ala-D-Ala-ligáz vagy a homológ komplementerének Metl54 aminosava 
20 1,2 x IQ 10 m távolságba kerül a Leu269 aminosavához,

előállítjuk vagy kinyerjük az inhibitort; és

érintkezésbe hozzuk az inhibitort a D-Ala-D-Ala-ligázzal, hogy meghatároz­

zuk a potenciális inhibitor azon képességét, hogy gátolja a D-Ala-D-Ala kapcsoló­

dását.

25

12 . A 11. igénypont szerinti eljárás, azzal jellemezve, hogy az eljárás során a 

ligáz esetében potenciális inhibitor Kj értékét is meghatározzuk enzimes vizsgálati 

módszer segítségével.

30 13. A 11. igénypont szerinti eljárás, azzal jellemezve, hogy meghatározzuk 



továbbá a potenciális inhibitor és a ligáz közötti kölcsönhatásokat megállított 

áramlásos vizsgálatok segítségével.

14. A 11. igénypont szerinti eljárás, azzal jellemezve, hogy meghatározzuk 

5 továbbá a potenciális inhibitor és ligáz közötti kölcsönhatásokat a ligázon belüli 

triptofán fluoreszcencia kioltásának mérésével.

15. A 11. igénypont szerinti eljárás, azzal jellemezve, hogy meghatározzuk 

továbbá a potenciális inhibitor és ligáz közötti kölcsönhatásokat a ligáz 

10 proteolízissel szembeni védettségének mérésével, ahol a védettség a ligáz potenci­

ális inhibitorral történő stabilizálódásával van összefüggésben.

16. A 11. igénypont szerinti eljárás, azzal jellemezve, hogy meghatározzuk 

továbbá a potenciális inhibitor vad-típusú bakteriális növekedésre kifejtett hatását 

15 a D-Ala-D-Ala-ligázt túl-expresszáló törzsekkel szemben.

A meghatalmazott:

Szabadalmi és Védjegy Iroda Kft.20
dr. Molnár István ■ 
szabadalmi ügyvivő
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3/90Figure 5
Megállított áramlású vizsgálat - ligáz ATP kapcsolódás



4/90Figure 6
A D-Ala-D-Ala ligáz - ATP komplex 

fluoreszcens titrálása

[ATP] μ Μ
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FIG. 7
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FIG. 8
Az ADP-ve), szervetlen foszfáttal és D-ala-Dala dipeptidekkel komplexet képező ligáz

ATOM 
ATOM

1
2

N
CA

MET 
MET

3
3

40.614
39.530

1.843
2.279

46.187
45.303

1.00 31.14
1.00 30.31

ATOM 3 CB MET 3 38.402 1.236 45.434 1.00 32.61
ATOM 4 CG MET 3 37.231 1.360 44.443 1.00 36.22
atom 5 SD MET 3 35.813 0.297 44.869 1.00 40.71
ATOM 5 CE MET 3 34.748 0.742 43.482 1.00 40.12
ATOM 7 C MET 3 39.030 3.655 45.727 1.00 27.83
ATOM 8 o MET 3 37.905 3.782 46.154 1.00 27.65
ATOM 9 N LYS 4 39.879 4.695 45.616 1.00 25.11
ATOM 10 CA LYS 4 39.368 5.953 46.170 1.00 22-16
ATOM 11 CB LYS 4 40.479 6.666 46.917 1.00 22.93
ATOM 12 CG LYS 4 39.889 7.749 47.793 1.00 22.85
ATOM 13 CD LYS 4 40.828 8.447 48.752 1.00 26.08
ATOM 14 CE LYS 4 41.738 9.484 48.117 1.00 25.83
ATOM 15 NZ LYS 4 42.194 10.361 49.215 1.00 27.77
ATOM 16 C LYS 4 38.751 6.829 45.089 1.00 20.28
ATOM 17 O LYS 4 39.380 7.119 44.082 1.00 18.39
ATOM 18 N ILE 5 37.470 7.185 45.345 1.00 17.69
ATOM 19 CA ILE 5 36.646 7.883 44.345 1.00 16.49
ATOM 20 CB ILE 5 35.258 7.246 44.318 1.00 16.05
ATOM 21 CG2 ILE 5 34.230 7.963 43.397 1.00 16.67
ATOM 22 CGI ILE 5 35.287 5.750 44.077 1.00 16.48
ATOM 23 CDI ILE 5 36.144 5.237 42.900 1.00 17.07
ATOM 24 C ILE 5 36.404 9.310 44.730 1.00 15.41
ATOM 25 O ILE 5 36.021 9.608 45.847 1.00 16.47
ATOM 26 N ALA 6 36.604 10.183 43.749 1.00 14.28
ATOM 27 CA ALA 6 36.260 11.583 43.962 1.00 13.31

ATOM 28 CB ALA 6 37.280 12.487 43.269 1.00 10.75
ATOM 29 C ALA 6 34.891 11.805 43.350 1.00 13.36

ATOM 30 O ALA 6 34.639 11.454 42.211 1.00 13.10
ATOM 31 N VAL 7 33.985 12.372 44.185 1.00 11.47
ATOM 32 CA VAL 7 32.706 12.875 43.680 1.00 11.88
ATOM 33 CB VAL 7 31.544 12.553 44.715 1.00 10.72
ATOM 34 CGI VAL 7 30.177 13.154 44.294 1.00 11.14
ATOM 35 CG2 VAL 7 31.528 11.052 44.859 1.00 10.42
ATOM 36 C VAL 7 32.819 14.369 43.511 1.00 11.77
ATOM 37 O VAL 7 32.892 15.190 44.416 1.00 11.03
ATOM 38 N LEU 8 32.942 14.763 42.241 1.00 12.40
ATOM 39 CA LEU 8 33.128 16.176 41.990 1.00 11.47
ATOM 40 CB LEU 8 33.719 16.314 40.577 1.00 13.56
ATOM 41 CG LEU 8 35.147 15.802 40.450 1.00 11.44
ATOM 42 CDI LEU 8 35.648 16.176 39.035 1.00 13.68
ATOM 43 CD2 LEU 8 36.073 16.351 41.530 1.00 13.86
ATOM 44 C LEU 8 31.782 16.875 41.968 1.00 12.25
ATOM 45 O LEU 8 30.830 16.460 41.342 1.00 11.39
ATOM 46 N LEU 9 31.741 17.920 42.760 1.00 12.03
ATOM 47 CA LEU 9 30.440 18.559 43.015 1.00 12.51
ATOM 48 CB LEU 9 29.644 17.968 44.191 1.00 13.69
ATOM 49 CG LEU 9 30.203 17.702 45.604 1.00 16.20
ATOM 50 CDI LEU 9 31.474 18.399 46.047 1.00 15.38
ATOM 51 CD2 LEU 9 29.085 17.653 46.680 1.00 15.57
ATOM 52 C LEU 9 30.656 20.004 43.309 1.00 12.18
ATOM 53 O LEU 9 31.723 20.438 43.677 1.00 13.52
ATOM 54 N GLY 10 29.569 20.748 43.150 1.00 12.43
ATOM 55 CA GLY 10 29.747 22.184 43.341 1.00-13.65
ATOM 56 C GLY 10 30.186 22.926 42.091 1.00 13.32
ATOM 57 o GLY 10 29.410 23.196 41.175 1.00 12.36
ATOM 58 N GLY 11 31.471 23.255 42.082 1.00 14.38



WO 03/002063

7/90

ATOM 59 CA GLY 11 31.944 24.005 40.898 1.00 16.88
ATOM 60 C GAY 11 31.418 25.412 40.876 1.00 18.58
ATOM 61 o GLY 11 31.001 25.986 41.890 1.00 19.19
ATOM 62 N THR 12 . 31.454 25.992 39.660 1.00 19.97
ATOM 63 CA THR 12 31.250 27.444 39.644 1.00 21.16
ATOM 64 CB THR 12 32.566 28.135 39.288 1.00 22.23
ATOM 65 og :L THR 12 33.025 27.615 38.043 1.00 24.49
ATOM 66 CG2 THR 12 33.633 27.977 40.361 1.00 22.29
ATOM 67 C THR 12 30.187 27.970 38.703 1.00 21.94
ATOM 68 0 THR 12 30.052 29.167 38.483 1.00 24.09
ATOM 69 N SER 13 29.453 27.064 38.111 1.00 21.16
ATOM 70 CA SER 13 28.347 27.526 37.261 1.00 20.11
ATOM 71 CB SER 13 28.008 26.382 36.317 1.00 21.53
ATOM 72 OG SER 13 27.373 25.376 37.097 1.00 20.96
ATOM 73 C SER 13 27.075 28.013 37.955 1.00 19.14
ATOM 74 O SER 13 26.915 27.956 39.155 1.00 18.35
ATOM 75 N ALA 14 26.115 28.419 37.107 1.00 18.27
ATOM 76 CA ADA 14 24.770 28.758 37.549 1.00 17.14
ATOM 77 CB ALA 14 23.979 29.333 36.353 1.00 17.20
ATOM 78 C ALA 14 23.979 27.630 38.202 1.00 16.71
ATOM 79 0 ALA 14 22.935 27.837 38.790 1.00 16.75
ATOM 80 N GLU 15 24.531 26.413 38.079 1.00 15.19
ATOM 81 CA GLU 15 23.875 25.266 38.696 1.00 14.67
ATOM 82 CB GLU 15 23.671 24.184 37.623 1.00 12.42
ATOM 83 CG GLU 15 22.964 24.650 36.321 1.00 12.61
ATOM 84 CD GLU 15 22.875 23.515 35.307 1,00 12.97
ATOM 85 OE1 GLU 15 21.920 22.726 35.350 1.00 10.47
ATOM 86 OE2 GLU 15 23.737 23.429 34.409 1.00 12.35
ATOM 87 C GLU 15 24.637 24.707 39.876 1.00 14.00
ATOM 88 O GLU 15 24.392 23.603 40.328 1.00 15.09
ATOM 89 N ARG 16 25.554 25.564 40.391 1.00 13.38
ATOM 90 CA ARG 16 26.313 25.129 41.557 1.00 12.44
ATOM 91 CB ARG 16 27.192 26.279 42.082 1.00 14.01
ATOM 92 CG ARG 16 27.842 25.927 43.426 1.00 12.18
ATOM 93 CD ARG 16 28.683 27.113 43.902 1.00 13.55
ATOM 94 NE ARG 16 29.173 26.886 45.272 1.00 13.80
ATOM 95 CZ ARG 16 30.144 26.035 45.584 1.00 14.71
ATOM 96 NH1 ARG 16 30.824 25.361 44.656 1.00 14.15
ATOM 97 NH2 ARG 16 30.465 25.855 46.872 1.00 14.78
ATOM 98 C ARG 16 25.449 24.634 42.690 1.00 11.88
ATOM 99 O ARG 16 25.773 23.604 43.255 1.00 11.63
ATOM 100 N GLU 17 24.399 25.417 43.020 1.00 13.17
ATOM 101 CA GLU 17 23 . 642 24.957 44.217 1.00 14.89
ATOM 102 CB GLU 17 22.659 26.055 44.654 1.00 17.44
ATOM 103 CG GLU 17 21.826 25.637 45.901 1.00 24.63
ATOM 104 CD GLU 17 22.618 25.314 47.173 1.00 27.52
ATOM 105 OE1 GLU 17 22.488 24.197 47.702 1.00 29.35
ATOM 106 OE2 GLU 17 23.328 26.191 47.678 1.00 30.71
ATOM 107 C GLU 17 22.930 23.599 44.028 1.00 13.71
ATOM 108 O GLU 17 22.810 22.755 44.917 1.00 13.98
ATOM 109 N VAL 18 22.495 23.395 42.763 1.00 13.20
ATOM 110 CA UAL 18 21.964 22.088 42.432 1.00 11.66
ATOM 111 CB VAL 18 21.344 22.086 41.019 1.00 11.19
ATOM 112 CGI VAL 18 20.683 20.757 40.672 1.00 10.47
ATOM 113 CG2 VAL 18 20.541 23.363 40.715 1.00 13.56
ATOM 114 C VAL 18 22.985 20.979 42.563 1.00 10.75
ATOM 115 O VAL 18 22.745 19.939 43.143 1.00 8.59
ATOM 116 N SER 19 24.168 21.259 42.036 1.00 10.58
ATOM 117 CA SER 19 25.275 20.320 42.013 1.00 10.79
ATOM 118 CB SER 19 26.466 20.874 41.199 1.00 11.41
ATOM 119 OG SER 19 27.554 19.935 41.340 1.00 10.67
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ATOM 120 C SER 19 25.744 19.966 43.388 1.00 11.20
ATOM 121 O SER 19 26.038 18.819 43.668 1.00 12.04
ATOM 122 N LEU 20 25.765 20.944 44.265 1.00 10.85
ATOM 123 CA LEU 20 26.084 20.596 45.655 1.00 12.64
ATOM 124 CB LEU 20 26.047 21.870 46.532 1.00 11.34
ATOM 125 CG LEU 20 27.121 22.899 46.216 1.00 12.99
ATOM 125 CD1 LEU 20 26.876 24.206 46.991 1.00 15.05
ATOM 127 CD2 LEU 20 28.511 22.362 46.655 1.00 11.77
ATOM 123 C LEU 20 25.098 19.580 46.259 1.00 12.53
ATOM 129 O LEU 20 25.472 18.665 46.973 1.00 11.10
ATOM 130 N ASN 21 23.804 19.835 45.989 1.00 12.86
ATOM 131 CA ASN 21 22.836 18.802 46.382 1.00 13.80
ATOM 132 CB ASN 21 21.401 19.389 46.269 1.00 15.57
ATOM 133 CG ASN 21 20.993 20.094 47.561 1.00 17.41
ATOM 134 OD1 ASN 21 21.713 20.210 48.538 1.00 19.28
ATOM 135 ND2: ASN 21 19.758 20.571 47.512 1.00 19.73
ATOM 136 C ASN 21 22.898 17.488 45.629 1.00 11.27
ATOM 137 O ASN 21 22.747 16.420 46.204 1.00 12.23
ATOM 138 N SER 22 23.211 17.547 44.336 1.00 12.02
ATOM 139 CA SER 22 23.423 16.272 43.625 1.00 11.63
ATOM 140 CB SER 22 23.697 16.524 42.130 1.00 11.03
ATOM 141 OG SER 22 22.584 17.160 41.519 1.00 13.21
ATOM 142 C SER 22 24.587 15.461 44.173 1.00 10.44
ATOM 143 o SER 22 - 24.499 14.275 44.389 1.00 9.58
ATOM 144 N GLY 23 25.644 16.165 44.420 1.00 10.43
ATOM 145 CA GLY 23 26.890 15.532 44.901 1.00 12.61
ATOM 146 C GLY 23 26.718 14.924 46.273 1.00 14.23
ATOM 147 o GLY 23 27.168 13.851 46.609 1.00 13.89
ATOM 148 N ALA 24 25.971 15.691 47.078 1.00 14.80
ATOM 149 CA ALA 24 25.719 15.164 48.431 1.00 16.16
ATOM 150 CB ALA 24 24.898 16.185 49.236 1.00 16.23
ATOM 151 C ALA 24 24.962 13-879 48.375 1.00 14-75
ATOM 152 o ALA 24 25.261 12.905 49.048 1.00 15.21
ATOM 153 N ALA 25 23.933 13.888 47.542 1.00 14.18
ATOM 154 CA ALA 25 23.212 12.649 47.368 1.00 14.47
ATOM 155 CB ALA 25 21.891 12.919 46.615 1.00 13.85
ATOM 156 C ALA 25 23.981 11.486 46.728 1.00 13.96
ATOM 157 O ALA 25 23.893 10,372 47.211 1.00 14.09
ATOM 158 N VAL 26 24.786 11.785 45.688 1.00 14.50
ATOM 159 CA VAL 26 25.619 10.715 45.118 1.00 14.04
ATOM 160 CB VAL 26 26.426 11.288 43.929 1.00 12.76
ATOM 161 CGI VAL 26 27.360 10.250 43.343 1.00 11.66
ATOM 162 CG2 VAL 26 25.459 11.745 42.839 1.00 14.86
ATOM 163 C VAL 26 26.569 10.152 46.173 1.00 14.61
ATOM 164 O VAL 26 26.803 8.963 46.246 1.00 15.60
ATOM 165 N LEU 27 27.108 11.059 47.007 1.00 16.23
ATOM 166 CA LEU 27 28.152 10.618 47.946 1.00 16.65
ATOM 167 CB LEU 27 28.658 11.815 48.709 1.00 19.46
ATOM 168 CG LEU 27 29.851 12.382 48.008 1.00 20.70
ATOM 169 CD1 LEU 27 30.100 13.784 48.505 1.00 20.19
ATOM 170 CD2 LEU 27 31.067 11.461 48.321 1.00 21.75
ATOM 171 C LEU 27 27.584 9.660 48.938 1.00 16.88
ATOM 172 O LEU 27 28.091 8.580 49.166 1.00 15.53
ATOM 173 N ALA 28 26.433 10.091 49.462 1.00 17.85
ATOM 174 CA ALA 28 25.704 9.154 50.318 1.00 19.06
ATOM 175 CB ALA 28 24.443 9.849 50.899 1.00 19.29
ATOM 176 C ALA 28 25.424 7.816 49.681 1.00 18.74
ATOM 177 O ALA 28 25.680 6.766 50.246 1.00 20.37
ATOM 178 N GLY 29 24.983 7.957 48.422 1.00 17.66
ATOM 179 CA GLY 29 24.637 6.635 47.714 1.00 17.77
ATOM 180 C GLY 29 25.820 5.728 47.459 1.00 18.20

A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
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A 
A 
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A 
A 
A 
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A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A
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ATOM 181 o GLY 29 25.779 4.523 47.627 1.00 19.53

ATOM 182 N LEU 30 26.912 6.376 47.057 1.00 18.53
ATOM 183 CA LEU 30 28.145 5.595 46.845 1.00 17.45
ATOM 184 CB LEU 30 29.242 6.508 46.308 1.00 17.61
ATOM 185 CO LEU 30 28.985 6.930 44.826 1.00 17.12
ATOM 186 CD1. LEU 30 30.107 7.822 44-380 1.00 16.74
ATOM 187 CD2: LEU 30 28.910 5.745 43.870 1.00 17.64
ATOM 188 C LEU 30 28.641 4.964 48.140 1.00 17.34
ATOM 189 o LEU 30 29.042 3.817 48.146 1.00 15.50
ATOM 190 N ARG 31 28.590 5.759 49.206 1.00 17.50
ATOM 191 CA ARG 31 29.135 5.273 50.479 1.00 19.60
ATOM 192 CB ARG 31 29.207 6.385 51.485 1.00 19.74
ATOM 193 CG ARG 31 30.204 7.463 51.142 1.00 19.78
ATOM 194 CD ARG 31 30.408 8.406 52-310 1.00 22.08
ATOM 195 NE ARG 31 31.298 9.478 51-897 1.00 23.07
ATOM 196 CZ ARG 31 32.084 10.194 52.670 1.00 26.32
ATOM 197 NH1 ARG 31 32.385 9.820 53.920 1.00 28.40
ATOM 198 NH2 ARG 31 32.602 11.306 52.157 1.00 26.01
ATOM 199 C ARG 31 28.300 4.179 51.070 1.00 21.00
ATOM 200 O ARG 31 28.780 3.209 51.622 1.00 20.28
ATOM 201 N GLU 32 26.976 4.333 50.844 1.00 22.57
ATOM 202 CA GLU 32 26.057 3.308 51.297 1.00 24.52
ATOM 203 CB GLU 32 24.641 3.895 51.221 1.00 26.01
ATOM 204 CG GLU 32 23.515 3.096 51.888 1.00 30.47
ATOM 205 CD GLU 32 22.255 3.967 51.970 1.00 31.99
ATOM 206 OE1 GLU 32 21.241 3.598 51.371 1.00 32.68
ATOM 207 OE2 GLU 32 22.288 5.021 52.631 1.00 34.14
ATOM 208 C GLU 32 26.209 2-058 50.480 1.00 24.48
ATOM 209 O GLU 32 25.932 0.947 50-905 1.00 24.39
ATOM 210 N GLY 33 26.769 2.283 49-263 1.00 25.01
ATOM 211 CA GLY 33 27.161 1.126 48.493 1.00 24.89
ATOM 212 C GLY 33 28.600 0.681 48.705 1.00 25.05
ATOM 213 O GLY 33 29.112 -0.068 47.904 1.00 25.73
ATOM 214 N GLY 34 29.215 1.162 49.784 1.00 24.65
ATOM 215 CA GLY 34 30.554 0. 652 50.140 1.00 25.11
ATOM 216 C GLY 34 31.696 1.134 49.259 1.00 24.82
ATOM 217 O GLY 34 32.784 0.554 49.170 1.00 24.23
ATOM 218 N ILE 35 31.377 2.242 48.593 1.00 23.14
ATOM 219 CA ILE 35 32.392 2.860 47.755 1.00 21.75
ATOM 220 CB ILE 35 31.702 3.528 46.551 1.00 22.55
ATOM 221 CG2 ILE 35 32.692 4.234 45.641 1.00 21.87
ATOM 222 CGI ILE 35 30.798 2.592 45.745 1.00 22.22
ATOM 223 CD1 IDE 35 31.389 1.343 45.112 1.00 23.40
ATOM 224 C IDE 35 33.139 3.866 48.595 1.00 21.65
ATOM 225 0 ILE 35 32.606 4.596 49.403 1.00 21.42
ATOM 226 N ASP 36 34.448 3.882 48.398 1.00 21.16
ATOM 227 CA ASP 36 35.254 4.790 49.214 1.00 20.27
ATOM 228 CB ASP 36 36.672 4.187 49.175 1.00 24.84
ATOM 229 CG ASP 36 37-217 4.218 50.553 1.00 28-60
ATOM 230 OD1 ASP 36 37.374 3.125 51.114 1.00 31.66
ATOM 231 OD2 ASP 36 37.457 5.318 51.061 1.00 29.52
ATOM 232 C ASP 36 35.291 6.199 48.636 1.00 19.72
ATOM 233 O ASP 36 36.232 6.604 47.970 1.00 18.27
MOM 234 N ALA 37 34.204 6.929 48.862 1.00 17.77
ATOM 235 CA ALA 37 34.016 8.107 48.028 1.00 16.95
TVTOM 236 CB ALA 37 32.635 8.029 47.356 1.00 16.92
ATOM 237 C ALA 37 34.169 9.341 48.862 1.00 17.36
ATOM 238 O ALA 37 33.792 9.373 50.019 1.00 17.97
ATOM 239 N TYR 38 34.722 10.363 48.252 1.00 16.60
ATOM 240 CA TYR 38 34.908 11.680 48.889 1.00 17.08
ATOM 241 CB TYR 38 36.392 11.952 49.245 1.00 17.27
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ATOM 242 CG TYR 38 36.844 10.870 50.204 1.00 18.54
ATOM 243 CDi TYR 38 37.220 9.576 49.749 1.00 19.26
ATOM 244 CE1 TYR 38 37.549 8.582 50.700 1.00 20.39
ATOM 245 CD2 TYR 38 36.806 11.178 51.585 1.00 20.02
ATOM 246 CE2 TYR 38 37.153 10.190 52.522 1.00 21.24
ATOM 247 CZ TYR 38 37.515 8.914 52.067 1.00 21.85
ATOM 248 OH TYR 38 37.887 7.954 52.997 1.00 24.75
ATOM 249 C TYR 38 34.505 12.836 47.994 1.00 17.10
ATOM 250 0 TYR 38 34.784 12.859 46.783 1.00 16.74
ATOM 251 N PRO 39 33.901 13.855 48.607 1.00 16.36
ATOM 252 CD PRO 39 33.510 14.024 50.018 1.00 17.87
ATOM 253 CA PRO 39 33.613 15.050 47.802 1.00 16.54
ATOM 254 CB PRO 39 32.696 15.898 48.693 1.00 17.60
ATOM 255 CG PRO 39 33.112 15.486 50.125 1.00 16.98
ATOM 256 C PRO 39 34.855 15.834 47.438 1.00 15.77
ATOM 257 o PRO 39 35.805 15.954 48.201 1.00 16.80
ATOM 258 N VAL 40 34.811 16.366 46.223 1.00 13.95
ATOM 259 CA VAI. 40 35.813 17.370 45.892 1.00 14.15
ATOM 260 CB VAI. 40 36.962 16.743 45.058 1.00 13.77
ATOM 261 CGI. VRL 40 37.919 17.822 44.590 1.00 15.60
ATOM 262 CG2 VAI. 40 37.798 15.686 45.762 1.00 15.12
ATOM 263 C VAI. 40 35.097 18.414 45.090 1.00 13.65
ATOM 264 Ο VAI. 40 34.503 18.134 44.040 1.00 15.25
ATOM 265 N ASP 41 35.168 19.627 45.629 1.00 12.76
ATOM 266 CA ASP 41 34.563 20.682 44.862 1.00 13.24
ATOM 267 CB ASP 41 33.822 21.528 45.910 1.00 16.20
ATOM 268 CG ASP 41 33.078 22.746 45.402 1.00 16.99
ATOM 269 OD1 ASP 41 33.296 23.196 44.286 1.00 15.94
ATOM 270 OD2 ASP 41 32.236 23.254 46.147 1.00 18.10
ATOM 271 C ASP 41 35.654 21.457 44.183 1.00 14.03
ATOM 272 o ASP 41 36.442 22.053 44.887 1.00 13.69
ATOM 273 N PRO 42 35.643 21-473 42.845 1.00 15.65
ATOM 274 CD PRO 42 34.720 20.739 41.982 1.00 16.41
ATOM 275 CA PRO 42 36.610 22.242 42.072 1.00 16.49
ATOM 276 CB PRO 42 36.057 22.254 40.666 1.00 17.69
ATOM 277 CG PRO 42 35.241 21.019 40.557 1.00 17.19
ATOM 278 C PRO 42 36.742 23.668 42.407 1.00 17.47
ATOM 279 O PRO 42 37.747 24.248 42.049 1.00 18.96
ATOM 280 N LYS 43 35.701 24.237 43.053 1.00 17.23
ATOM 281 CA LYS 43 35.782 25.646 43.429 1.00 18.11
ATOM 282 CB LYS 43 34.407 26.157 43.892 1.00 18.09
ATOM 283 CG LYS 43 34.356 27.677 43.968 1.00 17.67
ATOM 284 CD LYS 43 32.965 28.093 44.389 1.00 19.99
ATOM 285 CE LYS 43 32.891 29.601 44.558 1.00 20.80
ATOM 286 NZ LYS 43 31.475 29.960 44.714 1.00 23.11
ATOM 287 C LYS 43 36.720 25.881 44.583 1.00 19.41
ATOM 288 o LYS 43 37.190 26.989 44.775 1.00 19.98
ATOM 289 N GLU 44 36.958 24.796 45.305 1.00 19.70
ATOM 290 CA GLU 44 37.661 24.787 46.594 1.00 22.29
ATOM 291 CB GLU 44 36.767 23.983 47.570 1.00 23.54
ATOM 292 CG GLU 44 37.154 23.932 49.055 1.00 27.65
ATOM 293 CD GLU 44 36.717 22.605 49.673 1.00 29.00
ATOM 294 ΟΕ1 GLU 44 35.508 22.344 49.796 1.00 26.10
ATOM 295 OE2 GLU 44 37.623 21.835 50.013 1.00 29.50
ATOM 296 C GLU 44 38.996 24.094 46.465 1.00 22.58
ATOM 297 O GLU 44 39.974 24.411 47.126 1.00 22.59
ATOM 298 N VAL 45 38.989 23.090 45.591 1.00 20.58
ATOM 299 CA VAL 45 40.247 22.407 45.383 1.00 22.17
ATOM 300 CB VAL 45 40.380 21-095 46.219 1.00 22.98
ATOM 301 CGI VAL 45 39.478 21.022 47.492 1.00 21.23
ATOM 302 CG2 VAL 45 40.466 19.818 45.406 1.00 23.55
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ATOM 303 C VAI.
ATOM 304 O VAI.
ATOM 305 W ASP
ATOM 306 CA ASP
ATOM 307 CB ASP
ATOM 308 CG ASP
ATOM 309 OD1 ASP
ATOM 310 OD2 ASP
ATOM 311 C ASP
ATOM 312 O ASP
ATOM 313 N VAI.
ATOM 314 CA VAI.
ATOM 315 CB VAI.
ATOM 316 CGI VAI,
ATOM 317 CG2 VAI.
ATOM 318 C VAI.
ATOM 319 O VAI.
ATOM 320 M THR
ATOM 321 CA THR
ATOM 322 CB THR
ATOM 323 OGI THR
ATOM 324 CG2 THR
ATOM 325 C THR
ATOM 326 O THR
ATOM 327 N GLN
ATOM 328 CA GLN
ATOM 329 CB GLN
ATOM 330 CG GLN
ATOM 331 CD GLN
ATOM 332 OBI GLN
ATOM 333 NE2 GLN
ATOM 334 C GLN
ATOM 335 O GLN
ATOM 336 N LEU
ATOM 337 CA LEU
ATOM 338 CB LEU
ATOM 339 CG LEU
ATOM 340 CD1 LEU
ATOM 341 CD2 LEU
ATOM 342 C LEU
ATOM 343 O LEU
ATOM 344 N LYS
ATOM 345 CA LYS
ATOM 346 CB LYS
ATOM 347 CG LYS
ATOM 348 CD LYS
ATOM 349 CE LYS
ATOM 350 HZ LYS
ATOM 351 C LYS
ATOM 352 O LYS
ATOM 353 N SER
ATOM 354 CA SER
ATOM 355 CB SER
ATOM 356 OG SER
ATOM 357 C SER
ATOM 358 O SER
ATOM 359 N HET
ATOM 360 CA MET
ATOM 361 CB MET
ATOM 362 CG MET
ATOM 363 SD MET

45 40.601 22.282
45 39.782 22.167
46 41.905 22.343
46 42.414 22.214
46 43.813 22.745
46 44.703 22.642
46 44.231 22.234
46 45.879 22.991
46 42.309 20.794
46 43.014 19.889
47 41.374 20.622
47 41.083 19.242
47 39.745 19.204
47 39.780 19.880
47 39.185 17.813
47 42.184 18.593
47 42.210 17.406
48 43.132 19.439
48 44.343 18.944
48 44.992 20.241
48 45.026 20.312
48 46.242 20.688
48 45.213 18.134
48 46.117 17.421
49 44.868 18.271
49 45.549 17.466
49 45.768 18.305
49 46.588 19.576
49 47.873 19.244
49 48.092 19.671
49 48.709 18.463
49 44.870 16.185
49 45.204 15.668
50 43.902 15.700
50 43.158 14.502
50 42.008 14.141
50 40.757 15.029
50 39.715 14.412
50 40.108 15.076
50 43.995 13.263
50 43.832 12.437
51 44.937 13.147
51 45.734 11.942
51 46.372 11.877
51 46.282 10.502
51 47.562 9.731
51 47.832 8.720
51 47.723 9.416
51 46.712 11.939
51 46.898 10.946
52 47.269 13.125
52 48.080 13.369
52 48.646 14.778
52 49.488 14.948
52 47.356 13.303
52 47.914 13.093
53 46.060 13.539
53 45.264 13.263
53 43.996 14.110
53 44.314 15.603
53 42.918 16.527

P >
 > 

> >43.917 1.00 21.02
43.030 1.00 20.88
43.690 1.00 21.81
42.347 1.00 22.71
42.581 1.00 24.09
41.395 1.00 26.50 A
40.331 1.00 26.34 A
41.563 1.00 27.23 A
41.783 1.00 21.96 A
42.192 1.00 21.78 A
40.818 1.00 21.63 A
40.429 1.00 20.92 A
39.668 1.00 21.93 A
38.302 1.00 22.17 A
39.536 1.00 24.11 A
39.587 1.00 21.08 A
39.336 1.00 20.00 A
39.172 1.00 21.11 A
38.520 1.00 20.91 A
38.025 1.00 22.44 A
36.602 1.00 23.55 A
38.754 1.00 20.34 A
39.487 1.00 21.07 A
39.105 1.00 19.26 A
40.783 1.00 21.15 A
41.785 1.00 21.95 A
43.044 '1.00 23.69 A
42.847 1.00 26.85 A
42.126 1.00 27.52 A
41.002 1.00 29.85 A
42.785 1.00 29.73 A
42.241 1.00 21.18 A
43.289 1.00 20.76 A
41.465 1.00 20.70 A
41.916 1.00 21.08 A
40.946 1.00 20.52 A
40.985 1.00 20.72 A
40.069 1.00 20.50 A
42.365 1.00 20.52 A
42.079 1.00 22.68 A
42.962 1.00 21.74 A
41.140 1.00 23.06 A
41.210 1.00 24.75 A
39.845 1.00 25.38 A
39.267 1.00 27.22 A
39.535 1.00 28.43 A
38.420 1.00 29.07 A
37.120 1.00 31.07 A
42.391 1.00 24.97 A
43.071 1.00 25.24 A
42.642 1.00 24.89 A
43.860 1.00 25.34 A
43.845 1.00 24.61 A
42.722 1.00 27.47 A
45.170 1.00 25.41 A
46.238 1.00 25.98 A
45.086 1.00 24.31 A
46.288 1.00 23.71 A
46.247 1.00 24.57 A
46.242 1.00 24.67 A
45.602 1.00 26.70 A
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ATOM 364 CE MET
ATOM 365 C MET
ATOM 366 o MET
ATOM 367 N GLY
ATOM 368 CA GLY
ATOM 369 C GLY
ATOM 370 O GLY
ATOM 371 N PHE
ATOM 372 CA PHE
ATOM 373 CB PHE
ATOM 374 CG PHE
ATOM 375 CD1 PHE
ATOM 376 CD2 PHE
ATOM 377 CE1 PHE
ATOM 378 CE2 PHE
ATOM 379 CZ PHE
ATOM 380 C PHE
ATOM 381 O PHE
ATOM 382 N GM
ATOM 383 CA GM
ATOM 384 CB GM
ATOM 385 CG GM
ATOM 386 CD GM
ATOM 387 OE1 GM
ATOM 388 NE2 GM
ATOM 389 C GM
ATOM 390 O GM
ATOM 391 N LYS
ATOM 392 CA LYS
ATOM 393 CB LYS
ATOM 394 CG LYS
ATOM 395 CD LYS
ATOM 396 CE LYS
ATOM 397 NZ LYS
ATOM 398 C LYS
ATOM 399 O LYS
ATOM 400 N VAL
ATOM 401 CA VAL
ATOM 402 CB VAL
ATOM 403 CGI VAL
ATOM 404 CG2 VAL
ATOM 405 C VAL
ATOM 406 O VAL
ATOM 407 N PHE
ATOM 408 CA PHE
ATOM 409 CB PHE
ATOM 410 CG PHE
ATOM 411 CD1 PHE
ATOM 412 CD2 PHE
ATOM 413 CE1 PHE
ATOM 414 CE2 PHE
ATOM 415 CZ PHE
ATOM 416 c PHE
ATOM 417 o PHE
ATOM 418 N ILE
ATOM 419 CA ILE
ATOM 420 CB ILE
ATOM 421 CG2 ILE
ATOM 422 CGI ILE
ATOM 423 CD1 ILE
ATOM 424 C ILE

53
53
53
54
54
54
54
55
55
55
55
55
55
55
55
55
55
55
56
56
56
56
56
56
56
56
56
57
57
57
57
57
57
57
57
57
58
58
58
58
58
58
58
59
59
59
59
59
59
59
59
59
59
59
60
60
60
60
60
60
60

42.168 16.941 47.183 1.00 25.25
44.885 11.815 46.482 1.00 22.82
44.184 11.426 47.406 1.00 23.10
45.398 10.990 45.561 1.00 21.46
45.139 9.582 45.784 1.00 20.14
43.877 9.044 45.142 1.00 18.99
43.571 7.859 45.273 1.00 19.22
43.179 9.940 44.401 1.00 17.25
42.001 9.468 43.678 1.00 17.10
41.111 10.658 43.329 1.00 16.51
40.527 11.295 44.578 1.00 17.17
39.539 10.616 45.308 1.00 16.04
40.914 12.598 44.953 1.00 17.36
38.916 11.251 46.421 1.00 16.37
40.311 13.236 46.063 1.00 16.66
39.302 12.557 46.797 1.00 14.85
42.348 8.709 42.413 1.00 17.15
43.366 8.939 41.767 1.00 16.37
41.499 7.728 42.175 1.00 16.07
41.712 6.748 41.123 1.00 17.46
41.798 5.370 41.761 1.00 19.26
43.095 5.313 42.578 1.00 22.69
43.023 4.091 43.445 1.00 25.26
42.417 4.079 44.503 1.00 25.69
43.657 3.044 42.934 1.00 27.16
40.614 6.703 40.115 1.00 17.01
40.790 6.176 39.032 1.00 17.40
39.458 7.252 40.511 1.00 15.95
38.299 7.243 39.587 1.00 15.69
37.658 5.869 39.642 1.00 15.87
36.458 5.641 38.755 1.00 17.37
35.867 4.241 ■38.925 1.00 18.59
36.763 3.055 38.534 1.00,21.57
35.981 1.796 38.523 1.00 23.41
37.368 8-356 40.046 1.00 13.70
37.380 8.770 41.203 1.00 13.69
36.608 8.872 39.069 1.00 12.80
35.883 10.109 39.318 1.00 11.96
36.546 11.237 38.487 1.00 11.90
35.811 12.579 38.727 1.00 13.34
38.008 11.384 38.924 1.00 12.67
34.444 9.981 38.936 1.00 11.71
34.106 9.597 37.841 1.00 10.64
33.570 10.333 39.894 1.00 10.64
32.168 10.492 39.556 1.00 11.33
31.323 9.874 40.747 1.00 10.86
29.857 9.780 40.428 1.00 11.23
29.115 10.953 40.107 1.00 10.81
29.210 8.523 40.420 1.00 11.31
27.755 10.864 39.764 1.00 11.80
27.846 8.436 40.088 1.00 12.37
27.132 9.605 39.752 1.00 13.60
31.907 11.959 39.423 1.00 10.59
32.099 12.741 40.345 1.00 9.43
31.464 12.312 38.207 1.00 9.11
31.142 13.727 38.007 1.00 9.82
31.420 14.094 36.545 1.00 9.85
30.960 15.532 36.211 1.00 7.95
32.903 13.929 36.287 1.00 10.41
33.290 14.038 34.788 1.00 11.09
29.687 14.038 38.356 1.00 10.15
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ATOM 425 O ILE 60 28.783 13.486 37.749 1.00 10.31
ATOM 426 N ALA 61 29.599 14.887 39.376 1.00 10.78
ATOM 427 CA ALA 61 28.259 15.381 39.773 1.00 11.04
ATOM 428 CB ALA 61 27.988 15.045 41.256 1.00 10.63
ATOM 429 C ALA 61 28.125 16.843 39.610 1.00 10.95
ATOM 430 0 ALA 61 27.273 17.483 40.221 1.00 11.01
ATOM 431 N LEU 62 28.960 17.369 38.725 1.00 11.88
ATOM 432 CA LEU 62 28.910 18.783 38.380 1.00 10.05
ATOM 433 CB LEU 62 30.287 19.199 37.804 1.00 10.28
ATOM 434 CG LEU 62 31.339 19.099 38.890 1.00 9.68
ATOM 435 cmL LEU 62 32.752 19.250 38.287 1.00 10.25
ATOM 436 CD2 LEU 62 31.157 20.191 39.931 1.00 11.88
ATOM 437 c LEU 62 27.889 19.006 37.303 1.00 11.26
ATOM 433 o LEU 62 27.560 18.102 36.555 1.00 10.95
ATOM 439 N HIS 63 27.405 20.249 37.250 1.00 9.05
ATOM 440 CA HIS 63 26.404 20.555 36.223 1.00 10.45
ATOM 441 CB HIS 63 24.992 20.719 36.828 1.00 10.09
ATOM 442 CG HIS 63 24.602 19.596 37.731 1.00 10.59
ATOM 443 ND1 HIS 63 24.759 18.311 37.430 1.00 10.49
ATOM 444 CD2 HIS 63 23.958 19.698 38.984 1.00 10.33
ATOM 445 NE2 HIS 63 23.777 18.429 39.402 1.00 10.66
ATOM 446 CE1 HIS 63 24.245 17.563 38.464 1.00 10.78
ATOM 447 C HIS 63 26.754 21.894 35.643 1.00 11.58
ATOM 448 Ο HIS 63 27.062 22.846 36.358 1.00 13.88
ATOM 449 N GLY 64 26.742 21.927 34.336 1.00 12.04
ATOM 450 CA GLY 64 26.976 23.188 33.602 1.00 13.78
ATOM 451 C GLY 64 28.385 23.214 33.074 1.00 15.37
ATOM 452 Ο GLY 64 29.084 22.237 33.261 1.00 17.95
ATOM 453 N ARG 65 28.786 24.323 32.454 1.00 15.02
ATOM 454 CA ARG 65 30.131 24.270 31.849 1.00 18.93
ATOM 455 CB ARG 65 30.331 25.512 31.005 1.00 18.52
ATOM 456 CG ARG 65 29.258 25.647 29.919 1.00'22.02
ATOM 457 CD ARG 65 29.135 27.068 29.389 1.00 25.44
ATOM 453 NE ARG 65 28.265 27.839 30.301 1.00 28.04
ATOM 459 CZ ARG 65 27.604 28.911 29.858 1.00 28.69
ATOM 460 NH1 ARG 65 27.695 29.281 28.577 1.00 29.65
ATOM 461 NH2 ARG 65 26.823 29.604 30.699 1.00 29.43
ATOM 462 C ARG 65 31.240 24.146 32.895 1.00 20.64
ATOM 463 O ARG 65 31.068 24.417 34.079 1.00 23.00
ATOM 464 N GLY 66 32.398 23.728 32.435 1.00 22.08
ATOM 465 CA GLY 66 33.417 23.398 33.437 1.00 22.53
ATOM 466 C GLY 66 33.276 22.051 34.113 1.00 22.05
ATOM 467 O GLY 66 34.247 21.551 34.650 1.00 25.13
ATOM 468 N GLY 67 32.071 21.478 34.114 1.00 20.38
ATOM 469 CA GLY 67 31.926 20.095 34.630 1.00 18.09
ATOM 470 C GLY 67 31.280 19.149 33.643 1.00 16.95
ATOM 471 O GLY 67 31.473 17.944 33.605 1.00 15.87
ATOM 472 N GLU 68 30.485 19.784 32.807 1.00 15.68
ATOM 473 CA GLU 68 29.703 19.104 31.786 1.00 15.29
ATOM 474 CB GLU 68 28.226 19.562 31.904 1.00 14.59
ATOM 475 CG GLU 68 27.307 18.447 32.268 1.00 14.74
ATOM 476 CD GLU 68 25.850 18.841 32.500 1.00 13.46
ATOM 477 OE1 GLU 68 25.554 19.906 33.044 1.00 12.15
ATOM 478 OE2 GLU 68 25.019 18.046 32.111 1.00 11.64
ATOM 479 C GLU 68 30.098 19.221 30.316 1.00 15.59
ATOM 480 O GLU 68 29.485 18.606 29.450 1.00 17.28
ATOM 481 N ASP 69 31.037 20.111 30.042 1.00 13.30
ATOM 482 CA ASP 69 31.170 20.561 28.644 1.00 13.44
ATOM 483 CB ASP 69 31.095 22.117 28.550 1.00 13.64
ATOM 484 CG ASP 69 32.367 22.789 29.016 1.00 15.19
ATOM 485 OD1 ASP 69 33.253 22.087 29.526 1.00 15.35
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ATOM 486 0D2 ASP 69 32.495 24.010 28.834 1.00 18.28
ATOM 487 C ASP 69 32.391 20.011 27.903 1.00 12.23
ATOM 4 88 O ASP 69 32.820 20.518 26.881 1.00 11.21
ATOM 489 N GLY 70 32.953 18.964 28.511 1.00 11.75
ATOM 490 CA GAY 70 34.120 18.237 27.868 1.00 10.70
ATOM 491 C GAY 70 35.476 18.665 28.410 1.00 11.03
MOM 492 O GAY 70 36.509 18.012 28.246 1.00 10.36
ATOM 493 N THR 71 35.452 19.843 29.096 1.00 10.08
ATOM 494 CA THR 71 36.756 20.397 29.506 1.00 11.12
ATOM 495 CB THR 71 36.621 21.854 29.942 1.00 12.28
ATOM 496 OGI THR 71 35.735 21.941 31.088 1.00 17.99
ATOM 497 CG2 THR 71 35.999 22.620 28.781 1.00 8.06
ATOM 498 C THR 71 37.375 19.590 30.619 1.00 10.30
ATOM 499 0 THR 71 38.515 19.141 30.578 1.00 11.26
ATOM 500 N LEU 72 36.518 19.349 31.644 1.00 10.87
ATOM 501 CA LEU 72 36.921 18.449 32.724 1.00 12.01
ATOM 502 CB LEU 72 35.718 18.256 33.595 1.00 13.90
ATOM 503 CG LEU 72 35.891 18.037 35.095 1.00 17.88
ATOM 504 CD1 LEU 72 34.737 17.215 35.655 1.00 17.66
ATOM 505 CD2 LEU 72 37.267 17.749 35.625 1.00 18.95
Atom 506 C LEU 72 37.317 17-056 32.244 1.00 11.11
ATOM 507 O LEU 72 38.334 16.491 32.604 1.00 12.01
ATOM 508 N GAN 73 36.458 16.571 31.360 1.00 9.66
ATOM 509 CA GLN 73 36.625 15.229 30.767 1.00 10.30
ATOM 510 CB GLN 73 35.513 15.047 29.768 1.00 8.53
ATOM 511 CG GLN 73 34.184 14 - 693 30.481 1.00 10.78
ATOM 512 CD GLN 73 33.412 15.932 31.021 1.00 10.84
MOM 513 OE1 GAN 73 32-391 15.760 31.681 1.00 12.80
ATOM 514 NE2 GLN 73 33.848 17.139 30.669 1.00 6.37
ATOM 515 C GLN 73 37.990 15.076 30.086 1.00 9.99
ATOM 516 O GLN 73 38.678 14.084 30.247 1.00 12.32
ATOM 517 N GAY 74 38.356 16.142 29.390 1.00 10.25
ATOM 518 CA GAY 74 39.656 16.062 28.695 1.00 11.63
ATOM 519 C GLY 74 40.772 16.007 29.687 1.00 11.64
ATOM 520 O GLY 74 41.696 15.253 29.492 1.00 12.30
ATOM 521 N MET 75 40.672 16.804 30.759 1.00 12.05
ATOM 522 CA MET 75 41.703 16.757 31.809 1.00 13.63
ATOM 523 CB MET 75 41.398 17.761 32.954 1.00 12.80
ATOM 524 CG MET 75 42.479 17-686 34.062 1.00 16.91
ATOM 525 SD MET 75 41.913 18.414 35.595 1.00 19.10
ATOM 526 CE MET 75 40.819 17.122 36-135 1.00 19.55
ATOM 527 C MET 75 41.828 15.389 32.447 1.00 13.99
ATOM 528 O MET 75 42.900 14.833 32.636 1.00 14.22
ATOM 529 N LEU 76 40.655 14.848 32.796 1.00 14.33
ATOM 530 CA LEU 76 40.660 13.513 33.384 1.00 15.67
ATOM 531 CB LEU 76 39.251 13.093 33.754 1.00 14.37
ATOM 532 CG LEU 76 38.739 14.000 34.873 1.00 14.55
ATOM 533 CD1 LEU 76 37.240 13.726 35.016 1.00 15.19
ATOM 534 CD2 LEU 76 39.511 13.819 36.194 1.00 16.77
ATOM 535 C LEU 76 41.260 12.436 32.477 1.00 16.12
ATOM 536 O LEU 76 41.952 11.538 32.936 1.00 17.80
ATOM 537 N GLU 77 41.010 12.614 31.180 1.00 16.58
ATOM 538 CA GLU 77 41.619 11.768 30.144 1.00 18.98
ATOM 539 CB GLU 77 41.101 12.134 28.732 1.00 19.70
ATOM 540 CG GLU 77 39.614 11.774 28.659 1.00 21.68
ATOM 541 CD GLU 77 39.188 10.945 27.479 1.00 23.85
ATOM 542 OE1 GAU 77 37.996 10. 693 27.365 1.00 24.03
ATOM 543 OE2 GLU 77 40.028 10.532 26.678 1.00 25.94
ATOM 544 C GLU 77 43.130 11.821 30.140 1.00 19.02
ATOM 545 O GLU 77 43.789 10.778 30.143 1.0018.94
ATOM 546 N LEU 78 43.649 13.052 30.141 1.00 19.84
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ATOM 547 CA LEU 78 45.125 13.215 30.194 1.00 20.89
ATOM 548 CB LEU 78 45.552 14.676 29.954 1.00 21.38
ATOM 549 CG LEU 78 45.838 15.150 28.503 1.00 22.76
ATOM 550 CD1 LEU 78 47.121 14.562 27.936 1.00 22.06
ATOM 551 CD2 LEU 78 44.663 14.899 27.576 1.00 21.85
ATOM 552 C LEU 78 45.758 12.792 31.520 1.00 21.44
ATOM 553 O LEU 78 46.943 12.487 31.598 1.00 22.68
ATOM 554 N MET 79 44.947 12.769 32.577 1.00 20.42
ATOM 555 CA MET 79 45.446 12.270 33.884 1.00 21.29
ATOM 556 CB MET 79 44.712 12.888 35.076 1.00 22.51
ATOM 557 CG MET 79 44.998 14.376 35.099 1.00 24.47
ATOM 558 SD MET 79 43.980 15.247 36.260 1.00 27.63
ATOM 559 CE MET 79 44.620 14.669 37.828 1.00 25.14
ATOM 560 C MET 79 45.358 10.809 34.045 1.00 19.33
ATOM 561 O MET 79 45.902 10.223 34.964 1.00 20.38
ATOM 562 N GLY 80 44.645 10.239 33.109 1.00 18.56
ATOM 563 CA GLY 80 44.345 8.806 33.099 1.00 17.33
ATOM 564 C GLY 80 43.458 8.348 34.214 1.00 18.05
ATOM 565 O GLY 80 43.620 7.270 34.754 1.00 19.39
ATOM 566 N LEU 81 42.496 9.215 34.535 1.00 16.13
ATOM 567 CA LEU 81 41.460 8.808 35.499 1.00 15.26
ATOM 568 CB LEU 81 41.238 9.974 36.452 1.00 15.13
ATOM 569 CG LEU 81 ; 42.385 10.233 37.429 1.00 15.22
ATOM 570 CD1 LEU 81 42.125 11.534 38.211 1.00 16.71
ATOM 571 CD2 LEU 81 42.698 9.058 38.325 1.00 16.67
ATOM 572 C LEU 81 40.141 8.447 34.845 1.00 14.76
ATOM 573 O LEU 81 39.550 9.247 34.155 1.00 15.80
ATOM 574 N PRO 82 39.666 7.232 35.033 1.00 14.69
ATOM 575 CD PRO 82 40.352 6.085 35.626 1.00 15.73
ATOM 576 CA PRO 82 38.333 6.879 34.531 1.00 13.81
ATOM 577 CB PRO 82 38.156 5.412 34.904 1.00 15.15
ATOM 578 CG PRO 82 39.220 5.145 35.979 1.00 16.34
ATOM 579 C PRO 82 37.299 7.754 35.211 1.00 14.18
ATOM 580 O PRO 82 37.436 8.115 36.370 1.00 15.00
ATOM 581 N TYR 83 36.324 8.126 34.390 1.00 13.96
AT CM 582 CA TYR 83 35.292 9.011 34.959 1.00 12.60
ATOM 583 CB TYR 83 35.703 10.479 34.695 1.00 12.63
ATOM 584 CG TYR 83 35.823 10.772 33.216 1.00 11.70
ATOM 585 CD1 TYR 83 34.688 11.197 32.498 1.00 10.92
ATOM 586 CE1 TYR 83 34.795 11.394 31.106 1.00 13.51
ATOM 587 CD2 TYR 83 37.072 10.550 32.559 1.00 13.26
ATOM 588 CE2 TYR 83 37.153 10.787 31.172 1.00 14.56
ATOM 589 CZ TYR 83 36.015 11.208 30.459 1.00 13-47
ATOM 590 OH TYR 83 36.109 11.488 29.124 1.00 14.86
ATOM 591 C TYR 83 33.947 8.656 34.383 1.00 12.29
ATOM 592 O TYR 83 33.839 8.075 33.311 1.00 11.32
ATOM 593 N THR 84 32.887 9.018 35.153 1.00 11.24
ATOM 594 CA THR 84 31.539 8.688 34.673 1.00 10.84
ATOM 595 CB THR 84 30.597 8.872 35.874 1.00 10.21
ATOM 596 OGI THR 84 30.640 10.232 36.365 1.00 9.18
ATOM 597 CG2 THR 84 30.873 7.851 37.037 1.00 11.85
ATOM 598 C THR 84 31.023 9.561 33.530 1.00 10.05
ATOM 599 O THR 84 31.500 10.668 33.334 1.00 12.17
ATOM 600 N GLY 85 30.001 9.043 32.805 1.00 9.82
ATOM 601 CA GLY 85 29.385 9.920 31.822 1.00 9.82
ATOM 602 C GLY 85 30.137 9.936 30.477 1.00 9.67
ATOM 603 O GLY 85 31.096 9.206 30.200 1.00 10.49
ATOM 604 N SER 86 29.589 10.815 29.646 1.00 9.78
ATOM 605 CA SER 86 30.131 10.909 28.287 1.00 9.99
ATOM 606 CB SER 86 29.225 11.813 27.457 1.00 9.93
ATOM 607 OG SER 86 27.873 11.346 27.455 1.00. 9.80

A
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ATOM 608 C SER 86 31.523 11.515 28.223 1.00 9.97
ATOM 609 o SER 86 32.033 12.180 29.113 1.00 9.35
ATOM 610 N GLY 87 32.145 11.212 27.072 1.00 10.85
ATOM 611 CA GLY 87 33.513 11.687 26.888 1.00 10.06
ATOM 612 C GLY 87 33.5 62 13.117 26.390 1.00 9.63
ATOM 613 0 GLY 87 32.594 13.867 26.435 1.00 10.74
ATOM 614 N VAL 88 34.763 13.500 25.962 1.00 10.36
ATOM 615 CA VAL 88 34.943 14.924 25.660 1.00 9.46
ATOM 616 CB VAI. 88 36.375 15.163 25.193 1.00 9.77
ATOM 617 cg :L VAI. 88 36.618 16.583 24.715 1.00 8.63
ATOM 618 cg :’ VAI. 88 37.352 14.734 26.293 1.00 8.35
ATOM 619 c VAL 88 33.996 15.467 24.600 1.00 10.37
ATOM 620 0 VAI. 88 33.315 16.457 24.808 1.00 9.31
ATOM 621 N MET 89 33.998 14.758 23.449 1.00 9.71
ATOM 622 CA MET 89 33.145 15.280 22.389 1.00 9.70
ATOM 623 CB MET 89 33.401 14.437 21.134 1.00 11.62
ATOM 624 CG MET 89 32.780 15.187 20.002 1.00 12.00
ATOM 625 SD MET 89 31.174 14.677 19.739 1.00 18.74
ATOM 626 CE MET 89 32.310 13.767 18.572 1.00 9.39
ATOM 627 C MET 89 31.689 15.362 22.712 1.00 9.35
ATOM 628 O MET 89 31.040 16.377 22.517 1.00 9.32
ATOM 629 N ALA 90 31.180 14.219 23.175 1.00 9.16
ATOM 630 CA ALA 90 29.743 14.265 23.415 1.00 8.35
ATOM 631 CB ALA 90 29.250 12.872 23.689 1.00 11.91
ATOM 632 c ALA 90 29.298 15.203 24.515 1.00 8.86
ATOM 633 o ALA 90 28.240 15.807 24.450 1.00 9.46
ATOM 634 N SER 91 30.158 15.334 25.517 1.00 8.88
ATOM 635 CA SER 91 29.848 16.323 26.577 1.00 8.52
ATOM 636 CB SER 91 30.892 16.277 27.663 1.00 7.71
ATOM 637 OG SER 91 30.815 14.999 28.283 1.00 9,99
ATOM 638 C SER 91 29.803 17.709 26.041 1.00 8.74
ATOM 639 O SER 91 28.886 18.486 26.280 1.00 10.07
ATOM 640 N ALA 92 30.823 17.989 25.214 1.00 8.36
ATOM 641 CA ALA 92 30.919 19.318 24.604 1.00 7.88
ATOM 642 CB ALA 92 32.245 19-431 23.796 1.00 9.50
ATOM 643 C ALA 92 29.758 19. 664 23.712 1.00 8.96
ATOM 644 O ALA 92 29.241 20.780 23.690 1.00 8.92
ATOM 645 N LEU 93 29.385 18.670 22.911 1.00 9.87
ATOM 646 CA LEU 93 28.347 18.851 21.918 1.00 9.46
ATOM 647 CB LEU 93 28.328 17.662 20.936 1.00 11.71
ATOM 648 CG LEU 93 29.103 17.877 19.652 1.00 15.83
ATOM 649 CD1 LEU 93 30.515 18.443 19.782 1.00 18.40
ATOM 650 CD2 LEU 93 28.895 16.594 18.812 1.00 18.44
ATOM 651 C LEU 93 26.993 18.908 22.644 1.00 10.44
ATOM 652 O LEU 93 26.154 19.698 22.292 1.00 11.59
ATOM 653 N SER 94 26.812 18.087 23.655 1.00 9.86
ATOM 654 CA SER 94 25.521 18.091 24.334 1.00 11.07
ATOM 655 CB SER 94 25.422 16.990 25.374 1.00 12.32
ATOM 656 OG SER 94 25.364 15.721 24.681 1.00 15.71
ATOM 657 C SER 94 25.253 19.373 25.097 1.00 10.21
ATOM 658 O SER 94 24.091 19.782 25.286 1.00 9.94
ATOM 659 M MET 95 26.382 19.970 25.505 1.00 10.45
ATOM 660 CA MET 95 26.295 21.257 26.203 1.00 11.57
ATOM 661 CB MET 95 27.644 21.687 26.861 1.00 12.95
ATOM 662 CG MET 95 27.543 22.860 27.833 1.00 15.48
ATOM 663 SD MET 95 27.531 22.293 29.549 1.00 23.18
ATOM 664 CE MET 95 25.938 21.644 29.566 1.00 13.35
ATOM 665 C MET 95 25.827 22.368 25.321 1.00 10.80
ATOM 666 o MET 95 25.238 23.356 25.759 1.00 11.86
ATOM 667 N ASP 96 26.120 22.177 24.026 1.00 9.55
ATOM 668 CA ASP 96 25.874 23.218 23.078 1.00 9.11
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ATOM 669 CB ASP 96 27.125 23.258 22.149 1.00 9.85 A
ATOM 670 CG ASP 96 27.099 24.432 21.172 1.00,11.93 A
ATOM 671 OD1. ASP 96 26.037 24.746 20.634 1.00 9.80 A

ATOM 672 OD2: asp 96 28.190 24.987 20.949 1.00 12.49 A
ATOM 673 C ASP 96 24.607 22.966 22.331 1.00 8.31 A

ATOM 674 o ASP 96 24.535 22.140 21.455 1.00 6.92 A

ATOM 675 N BYS 97 23.547 23.683 22-739 1.00 8.63 A

ATOM 676 CA LYS 97 22.250 23.330 22.200 1.00 8.08 A

ATOM 677 CB BYS 97 21.109 24.117 22.947 1.00 7.96 A

ATOM 678 CG I>YS 97 20.848 23.538 24.331 1.00 8.39 A
ATOM 679 CD LYS 97 19.750 24.450 25.006 1.00 6.69 A

ATOM 680 CE LYS 97 19.274 23.900 26.341 1.00 6.86 A
ATOM 681 NZ LYS 97 ' 20.312 24.097 27.399 1.00 5.89 A
ATOM 682 C LYS 97 22-133 23.653 20.739 1.00 9.07 A

ATOM 683 O LYS 97 21.508 22.960 19.951 1.00 10.33 A
ATOM 684 N LEU 98 22.808 24.739 20.380 1.00 9.06 A
ATOM 685 CA LEU 98 22.855 25.089 18.963 1.00 9.87 A
ATOM 686 CB BEU 98 23.695 26.329 18.814 1.00 10.02 A
ATOM 687 CG BEU 98 . 23.750 26.979 17.421 1.00 13.68 A
ATOM 688 CD1 BEU 98 24.177 28.421 17.617 1.00 14.88 A
ATOM 689 CD2 LEU 98 24.761 26.329 16.498 1.00 16.87 A
ATOM 690 C BEU 98 23.400 23.957 18.115 1.00 9.14 A
ATOM 691 O BEU 98 22-836 23.605 17.097 1.00 9.42 A
ATOM 692 N ARG 99 24.540 23.469 18.585 1.00 10.31 A
ATOM 693 CA ARG 99 25.177 22.429 17.784 1.00 10.06 A
ATOM 694 CB ARG 99 26.697 22.375 18.045 1.00 9.44 A
ATOM 695 CG ARG 99 27.270 23.634 17.380 1.00 10.90 A

ATOM 696 CD ARG 99 28.756 23.809 17.645 1.00 12.60 A
ATOM 697 NE ARG 99 29.301 24.976 16.959 1.00 11.61 ■ A
ATOM 698 CZ ARG 99 29.146 26.243 17.382 1.00 13.18 A
ATOM 699 NH1 ARG 99 28.759 26.544 18.635 1.00 12.49 A
ATOM 700 NH2 ARG 99 29.377 27.259 16.529 1.00 11.11 A
ATOM 701 C ARG 99 24.539 21.075 17.826 1.00 10.03 A
ATOM 702 o ARG 99 24.526 20.312 16.866 1.00 8.92 A
ATOM 703 N SER 100 23.955 20.812 18.989 1.00 7.83 A
ATOM 704 CA SER 100 23.105 19.643 19.100 1.00 7.96 A
ATOM 705 CB SER 100 22.479 19.472 20.478 1.00 6.80 A
ATOM 706 OG SER 100 23.439 19.039 21.441 1.00 8.69 A

ATOM 707 C SER 100 21.944 19.737 18.155 1.00 9.04 A
ATOM 708 O SER 100 21.588 18.756 17.536 1.00 8.42 A
ATOM 709 N BYS 101 21.328 20.939 18.063 1.00 10.35 A
ATOM 710 CA BYS 101 20.249 21.041 17.094 1.00 11.56 A
ATOM 711 CB BYS 101 19.578 22.407 17.249 1.00 13.19 A
ATOM 712 CG BYS 101 18.676 22.429 18.492 1.00 16.70 A
ATOM 713 CD BYS 101 17.979 23.765 18.721 1.00 19.49 A
ATOM 714 CE BYS 101 16.658 23.560 19.529 1.00 21.33 A
ATOM 715 NZ BYS 101 15.571 23.149 18.605 1.00 23.97 A
ATOM 716 C BYS 101 20.692 20.810 15.639 1.00 9.45 A
ATOM 717 0 BYS 101 20.013 20.121 14.895 1.00 10.27 A
ATOM 718 » BEU 102 21.833 21.429 15.263 1.00 9.61 A
ATOM 719 CA BEU 102 22.287 21.176 13.893 1.00 9.74 A
ATOM 720 CB BEU 102 23.543 21.952 13.677 1.00 10.75 A
ATOM 721 CG LEU 102 23.312 23.462 13. 627 1.00 10.17 A
ATOM 722 CD1 LEU 102 24.668 24.147 13.687 1.00 11.53 A
ATOM 723 CD2 LEU 102 22.504 23.883 12.434 1.00 11.44 A
ATOM 724 C LEU 102 22.627 19.710 13.642 1.00 10.77 A

ATOM 725 0 LEU 102 22.327 19.151 12.588 1.00 10.29 A
ATOM 726 N LEU 103 23.270 19.098 14.643 1.00 11.06 A

ATOM 727 CA LEU 103 23.534 17.645 14.477 1.00 11.09 A
ATOM 728 CB LEU 103 24.189 17.084 15.731 1.00 14.35 A

ATOM 729 CG BEU 103 25.635 17.350 15.939 1.00 17.95 A



18/90

ATOM 730 CD1. LEU 103 25.956 17.450 17.444 1.0019.68 A
ATOM 731 CD2: LEU 103 26.325 16.167 15.240 1.00 19.34 A
ATOM 732 C LEU 103 22.309 16.793 14.260 1.00 11.30 A
ATOM 733 O LEU 103 22.184 15.898 13.406 1.00 9.28 A
ATOM 734 N TRP 104 21.361 17.128 15.153 1.00 9.91 A
ATOM 735 CA TRP 104 20.151 16.330 15.118 1.00 9.98 A
ATOM 736 CB TRP 104 19.225 16.688 16.294 1.00 9.50 A
ATOM 737 CG TRP 104 19.657 16.029 17.579 1.00 9.24 A
ATOM 738 CD2 TRP 104 19.418 16.482 18.901 1.00 7.95 A
ATOM 739 CE2 TRP 104 20.054 15.496 19.813 1.00 9.47 A
ATOM 740 CE3 TRP 104 18.742 17.592 19.396 1.00 9.20 A
ATOM 741 GDI TRP 104 20.414 14.865 17.758 1.00 8.52 A
ATOM 742 NE1 TRP 104 20.658 14.531 19.059 1.00 8.39 A
ATOM 743 CZ2 TRP 104 19.945 15.668 21.206 1.00 10.24 A
ATOM 744 CZ3 TRP 104 18.651 17.738 20.796 1.00 8.22 A
ATOM 745 CH2 TRP 104 19.222 16.790 21.657 1.00 9.51 A
ATOM 746 C TRP 104 19.373 16.513 13.838 1.00 10.34 A
ATOM 747 O TRP 104 . 18.861 15.555 13.277 1.00 11.82 A
ATOM 748 N GEN 105 19.300 17.771 13.417 1.00 11.07 A
ATOM 749 CA GLN 105 18.616 18.082 12.148 1.00 13.11 A
ATOM 750 CB GEN 105 18.571 19.621 12.172 1.00 14.45 A
ATOM 751 CG GIN 105 18.266 20.437 10.943 1.00 18.70 A
ATOM 752 CD GEN 105 18.011 21.847 11.467 1.00 21.34 A
ATOM 753 OE1 GEN 105 17.083 22.048 12.239 1.00 24.97 A
ATOM 754 NE2 GEN 105 18.843 22.821 11.070 1.00 20.13 A
ATOM 755 C GLN 105 19.326 17.486 10.929 1.00 13.12 A
ATOM 756 O GEN 105 18.768 16.965 9.964 1.00 12.19 A
ATOM 757 N GEY 106 20.648 17.486 11.030 1.00 12-65 A

ATOM 758 CA GLY 106 21.452 16.858 9.990 1.00 13.19 A
ATOM 759 C GEY 106 21.295 15.369 9.908 1.00 13.63 A
ATOM 760 O GLY 106 21.348 14.758 8.841 1.00 14.13 A
ATOM 7 61 N ALA 107 20.983 14.788 11.084 1.00 11.85 A
ATOM 762 CA ALA 107 20.562 13.421 11.169 1.00 13.06 A
ATOM 763 CB ALA 107 20.855 12.915 12.560 1.00 12.52 A
ATOM 764 C ALA 107 19.103 13.097 10.841 1.00 12.96 A
ATOM 765 O ALA 107 18.691 11.962 10.890 1.00 13.56 A
ATOM 766 N GLY 108 18.357 14.138 10.551 1.00 12.24 A
ATOM 767 CA GLY 108 16.904 13.987 10.265 1.00 13-18 A
ATOM 768 C GLY 108 15.989 13.699 11.445 1.00 13-28 A

ATOM 769 O GLY 108 14.894 13.127 11.347 1.00 14.92 A
ATOM 770 N LEU 109 16.484 14.131 12.602 1.00 11.91 A
ATOM 771 CA LEU 109 15.704 13.940 13.823 1.00 13.00 A
ATOM 772 CB LEU 109 . 16.738 13.696 14.950 1.00 12.60 A
ATOM 773 CG LEU 109 17.509 12.386 14.822 1.00 14.04 A
ATOM 774 CD1 LEU 109 18.525 12.262 15.956 1.00 15.01 A
ATOM 775 CD2 LEU 109 16.576 11.177 14.816 1.00 15.94 A
ATOM 776 C LEU 109 14.848 15.207 14.096 1.00 12.94 A
ATOM 777 O LEU 109 15.192 16.304 13.713 1.00 13.33 A
ATOM 778 N PRO 110 13.681 15.004 14.749 1.00 13.30 A
ATOM 779 CD PRO 110 13.193 13.737 15.273 1.00 11.20 A
ATOM 780 CA PRO 110 12.758 16.129 14.970 1.00 12.32 A
ATOM 781 CB PRO no 11.488 15.363 15.471 1.00 12.31 A
ATOM 782 CG PRO no 11.954 14.084 16.110 1.00.11.45 A

ATOM 783 C PRO no 13.247 17.144 15.977 1.00 11.63 A
ATOM 784 o PRO no 13.462 16.861 17.135 1.00 12.53 A

ATOM 785 N VAL 111 13.358 18.347 15.473 1.00 13.51 A
ATOM 786 CA VAL 111 13.686 19.515 16.300 1.00 14.97 A
ATOM 787 CB VAL 111 15.103 19.861 15.823 1.00 14.48 A
ATOM 788 CGI VAL 111 15.562 21.260 16.072' 1.00 17.85 A
ATOM 789 CG2 VAL 111 16.130 18.790 16.321 1.00 14.84 A
ATOM 790 C VAL 111 12.643 20.602 16.074 1.00 14.02 A
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ATOM
ATOM

791
792

O
N

VAL
ALA

111
112

12.091
12.425

20.672
21.438

15.017
17.075

1.00 17.48
1.00 16.48

ATOM 793 CA ALA 112 11.534 22.614 16.962 1.00 16.33

ATOM 794 CB ALA 112 11.406 23.324 18.329 1.00 15.78

ATOM 795 C ALA 112 12.142 23.579 16.026 1.00 15.12

ATOM 796 O ALA 112 13.350 23.741 16.036 1.00 13.35

ATOM 797 N PRO 113 11.318 24.245 15.193 1.00 15.36
ATOM 798 CD PRO 113 9.883 24.015 14.958 1.00 14.72

ATOM 799 CA PRO 113 11.897 25.347 14.416 1.00 14.65

ATOM 800 CB PRO 113 10.632 25.997 13.828 1.00 14.26

ATOM 801 CG PRO 113 9.666 24.836 13.657 1.00 14.97

ATOM 802 C PRO 113 12.597 26.326 15.309 1.00 15.41

ATOM 803 O PRO 113 12.178 26.542 16.439 1.00 14.18

ATOM 804 N TRP 114 13.691 26.872 14.798 1.00 15.65

MOM 805 CA TRP 114 14.500 27.703 15.672 1.00 16.21
ATOM 806 CB TRP 114 15.488 26.801 16.527 1.00 19.20
ATOM 807 CG TRP 114 16.870 26.590 15.886 1.00 25.64

ATOM 808 CD2 TRP 114 17.426 25.484 15.253 1.00 28.09
ATOM 809 CE2 TRP 114 18.811 25.873 14.838 1.00 30.19

ATOM 810 CE3 TRP 114 16.975 24.194 15.022 1.00 28.95
ATOM 811 CD1 TRP 114 17.906 27.556 15.823 1.00 26.86

ATOM 812 NE1 TRP 114 19.040 27.169 15.200 1.00 29.63
ATOM 813 CZ2 TRP 114 19.649 24.922 14.241 1.00 30.39
ATOM 814 CZ3 TRP 114 17.855 23.270 14.437 1.00 31.72
ATOM 815 CH2 TRP 114 19.173 23.617 14.054 1.00.31.50

ATOM 816 C TRP 114 15.253 28.680 14.830 1.00 15.65

ATOM 817 O TRP 114 15.442 28.486 13.637 1.00 15.12

ATOM 818 N VAL 115 15.714 29.722 15.494 1.00 14.90
ATOM 819 CA VAL 115 16.721 30.582 14.891 1.00 16.10
ATOM 820 CB VAL 115 16.027 31.921 14.558 1.00 15.92

ATOM 821 CG1 VAL 115 16.996 33.032 14.106 1.00 17.45
ATOM 822 CG2 VAL 115 14.989 31.657 13.434 1.00 17.25

ATOM 823 C VAL 115 17.825 30.749 15.928 1.00 16.51
ATOM 824 O VAL 115 17.541 30.919 17.103 1.00 17.17
ATOM 825 N ALA 116 19.096 30.669 15.506 1.00 16.95
ATOM 826 CA ALA 116 20.112 30.962 16.500 1.00 17.54
ATOM 827 CB ALA 116 21.260 29.971 16.409 1.00 16.17
ATOM 828 C ALA 116 20.712 32.308 16.262 1.00 18.21
ATOM 829 O ALA 116 20.804 32.727 15.120 1.00 19.77
ATOM 830 N LEU 117 21.140 32.999 17.339 1.00 18.49
ATOM 831 CA LEU 117 21.945 34.159 16.993 1.00 19.68
ATOM 832 CB LEU 117 21.011 35.341 16.748 1.00 22.51
ATOM 833 CG LEU 117 20.189 35.822 17.908 1.00 21.46
ATOM 834 CD1 LEU 117 20.811 37.097 18.460 1.00 26.25
ATOM 835 CD2 LEU 117 18.798 36.270 17.469 1.00 24.28
ATOM 836 C LEU 117 23.059 34.505 17.946 1.00 19.62
ATOM 837 o LEU 117 23.054 34.125 19.092 1.00 19.58
ATOM 838 N THR 118 24.028 35.243 17.441 1.00 19.90
ATOM 839 CA THR 118 25.100 35.593 18.369 1.00 21.24
ATOM 840 CB THR 118 26.463 35.544 17.668 1.00 21-24
ATOM 841 OGI THR 118 26.510 36.486 16.572 1.00 20.74
ATOM 842 CG2 THR 118 26.744 34.115 17.191 1.00 21.69
ATOM 843 C THR 118 24.858 36.914 19.027 1.00 21.87
ATOM 844 O THR 118 24.020 37.652 18.565 1.00 21.00
ATOM 845 N ARG 119 25.592 37.178 20.113 1.00 23.64
ATOM 846 CA ARG 119 25.411 38.496 20.759 1.00 25.37
ATOM 847 CB ARG 119 26.070 38.550 22.134 1.00 25.88
ATOM 848 CG ARG 119 25.611 39.729 23.004 1.00 28.86
ATOM 849 CD ARG 119 26.522 39.925 24.224 1.00 29.75
ATOM 850 NE ARG 119 27.855 40.282 23.750 1.00 31.70
ATOM 851 CZ ARG 119 28.689 41.035 24.478 1.00 32.86
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ATOM 852 NH1 ARG 119 29-780 41.523 23.897 1.00 33.17

ATOM 853 NH2 ARG 119 28.446 41.328 25.761 1.00 33.12

ATOM 854 C ARG 119 25.925 39.636 19.918 1.00 25.38

ATOM 855 0 ARG 119 25.323 40.690 19.842- 1.00 26.19

ATOM 856 N ALA 120 27.022 39.356 19.229Ϊ 1.00 25.58

ATOM 857 CA ALA 120 27.490 40.229 18.144 1.00 26.14

ATOM 858 CB ALA 120 28.732 39.620 17.503 1.00 26.92

ATOM 859 C ARA 120 26.467 40.585 17.086 1.00 26.11
ATOM 860 O ARA 120 26.232 41.751 16.804 1.00 26.70

ATOM 861 N GLU 121 25.806 39.558 16.558 1.00 25.89
ATOM 862 CA GLU 121 24.640 39.794 15.693 1.00 26.57

ATOM 863 CB GRU 121 24.047 38.485 15.178 1.00 26.68

ATOM 864 CG GRU 121 24.906 37.879 14.079 1.00 27.40

ATOM 865 CD GRU 121 24.669 36.391 13.850 1.00 29.13

ATOM 866 OE1 GRU 121 23.766 35.789 14.437 1.00 27.50

ATOM 867 OE2 GRU 121 25.410 35.831 13.042 1.00-30.71
ATOM 868 C GRU 121 23.535 40.618 16.314 1.00 26.82

ATOM 869 O GRU 121 23.101 41.581 15.726 1.00 26.33
ATOM 870 N PHE 122 23.119 40.254 17.535 1.00 27.85

ATOM 871 CA PHE 122 22.211 41.076 18.349 1.00 28.81
ATOM 872 CB PHE 122 22.067 40.374 19.712 1.00 27.93

ATOM 873 CG PHE 122 21.426 41.186 20.823 1.00 26.97
ATOM 874 CD1 PHE 122 20.035 41.386 20.829 1.00 26.64

ATOM 875 CD2 PHE 122 22.239 41.719 21.852 1.00 27.71
ATOM 876 CE1 PHE 122 19.443 42.111 21.874 1.00 27.57

ATOM 877 CE2 PHE 122 21.646 42.454 22.910 1.00 28.60
ATOM 878 CZ PHE 122 20.247 42.635 22.913 1.00 27.43
ATOM 879 C PHE 122 22.653 42.529 18.557 1.00 29.97
ATOM 880 O PHE 122 21.910 43.443 18.266 1.00 30.93
ATOM 881 N GRU 123 23.863 42.713 19.088 1.00 31.99

ATOM 882 CA GRU 123 24.287 44.029 19.575 1.00 33.68
ATOM 883 CB GRU 123 ■ 24.702 43.994 21.057 1.00 34.84

ATOM 884 CG GRU 123 25.822 43.081 21.605 1.00 35.30
ATOM 885 CD GRU 123 27.226 43.324 21.079 1.00 37.66
ATOM 886 OBI GRU 123 27.503 43.007 19.910 1.00 37.93
ATOM 887 OE2 GRU 123 28.057 43.814 21.848 1.00 38.16
ATOM 888 C GRU 123 25.385 44.767 18.867 1.00 34.34
ATOM 889 O GRU 123 26.224 45.383 19.514 1.00 35.64
ATOM 890 N RYS 124 25.387 44.761 17.529 1.00 34-54
ATOM 891 CA RYS 124 26.324 45.719 16.895 1.00 34.31
ATOM 892 CB RYS 124 26.155 45.612 15.370 1.00 33.22
ATOM 893 CG RYS 124 26.726 44.336 14.730 1.00.33.00

ATOM 894 CD RYS 124 27.993 44.659 13.903 1.00 31.52
ATOM 895 CE RYS 124 27.644 45.589 12.723 1.00 31.92
ATOM 896 NZ RYS 124 28.835 46.030 11.979 1.00 31.71
ATOM 897 C RYS 124 26.110 47.162 17.385 1.00 34.97

ATOM 898 O RYS 124 26.588 47.587 18.443 1.00 34.97
ATOM 899 N GRY 125 25.327 47.890 16.568 1.00 34.96

ATOM 900 CA GRY 125 24.137 48.574 17.073 1.00 34.43

ATOM 901 C GRY 125 23.043 47.561 17.299 1.00 34.57

ATOM 902 O GRY 125 22.521 47.337 18.380 1.00 34.73

ATOM 903 N REU 126 22.792 46.895 16.172 1.00 34.72

ATOM 904 CA REU 126 22.100 45.611 16.030 1.00 34.29
ATOM 905 CB REU 126 20.563 45.733 15.832 1.00 34.56
ATOM 906 CG LEU 126 19.591 46.395 16.809 1.00 34.02
ATOM 907 CD1 LEU 126 19.700 45.847 18.231 1.00 33.39
ATOM 908 CD2 LEU 126 19.645 47.924 16.651 1.00 33.64
ATOM 909 C LEU 126 22.573 45.048 14.727 1.00 34.14
ATOM 910 O LEU 126 23.270 45.688 13.946 1.00 32.91
ATOM 911 N SER 127 22.071 43.850 14.489 1.00 33.77
ATOM 912 CA SER 127 21.528 43.637 13.161 1.00 34.78
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ATOM 913 CB SER 127 22.190
ATOM 914 OG SER 127 21.797
ATOM 915 C SER 127 20.033
ATOM 916 O SER 127 19.460
ATOM 917 N ASP 128 19.432
ATOM 918 CA ASP 128 18.004
ATOM 919 CB Ά3Ρ 128 17.456
ATOM 920 CG ASP 128 18.031
ATOM 921 OD1 ASP 128 17.310
ATOM 922 OD2 ASP 128 19.188
ATOM 923 C ASP 128 17.739
ATOM 924 O ASP 128 16.738
ATOM 925 n LYS 129 18.763
ATOM 926 CA LYS 129 18.568
ATOM 927 CB LYS 129 19.004
ATOM 928 CG LYS 129 18.407
ATOM 929 CD LYS 129 18.623
ATOM 930 CB LYS 129 20.071
ATOM 931 NZ LYS 129 20.838
ATOM 932 C LYS 129 19.386
ATOM 933 O LYS 129 20.101
ATOM 934 N GLN 130 19.242
ATOM 935 CA GLN 130 18.951
ATOM 936 CB GLN 130 20.176
ATOM 937 CG GLN 130 20.421
ATOM 938 CD GLN 130 21.055
ATOM 939 OE1 GLN 130 22.245
ATOM 940 NE2 GLN 130 20.229
ATOM 941 C GLN 130 17.819
ATOM 942 O GLN 130 17.783
ATOM 943 N LEU 131 16.880
ATOM 944 CA LEU 131 15.577
ATOM 945 CB LEU 131 15.716
ATOM 946 CG LEU 131 15.170
ATOM 947 CD1 LEU 131 13.930
ATOM 948 CD2 LEU 131 16.260
ATOM 949 C LEU 131 14.818
ATOM 950 O LEU 131 15.078
ATOM 951 N ALA 132 13.9Ö8
ATOM 952 CA ALA 132 13.480
ATOM 953 CB ALA 132 14.247
ATOM 954 C ALA 132 13.758
ATOM 955 O ALA 132 12.868
ATOM 956 N GLU 133 15.063
ATOM 957 CA GLU 133 15.516
ATOM 958 CB GLU 133 16.968
ATOM 959 CG GLU 133 17.148
ATOM 960 CD GLU 133 16.227
ATOM 961 OE1 GLU 133 15.526
ATOM 962 OE2 GLU 133 16.223
ATOM 963 C GLU 133 15.295
ATOM 964 O GLU 133 15.560
ATOM 965 N ILE 134 14.785
ATOM 966 CA ILE 134 14.043
ATOM 967 CB ILE 134 13.919
ATOM 968 CG2 ILE 134 13.118
ATOM 969 CGI ILE 134 15.324
ATOM 970 CD1 ILE 134 15.323
ATOM 971 C ILE 134 12.700
ATOM 972 O ILE 134 12.571
ATOM 973 N SER 135 11.729

42.435 12.510 1.00 34.15
42.395 11.141 1.00 34.18
43.500 13.203 1.00 35.24
42.753 13.972 1.00 35.12
44.302 12.325 1.00 36.04
44.262 12.066 1.00 36.11
45.681 12.127 1.00 36.65
46.498 10.984 1.00 36.88
46.664 9.987 1.00 37.67 A
46.927 11.092 1.00 34.41 A
43.615 10.721 1.00 36.70 A
43.814 10.044 1.00 37.20 A
42.850 10.357 1.00 35.64 A
41.537 9.780 1.00 35.16 A
41.467 8.312 1.00 34-40 A
42.484 7.316 1.00 34.32 A
42.089 5.833 1.00 33.84 A
41.783 5.401 1.00 33.06 A
43.037 5.262 1.00 34.65 A
40.608 10.633 1.00 34.67 A
39.735 10.173 1.00 35.40 A
40.860 11.943 1.00 34.86 A
39.848 12.968 1.00 33.86 A
39.507 13.824 1.00 33.72 A
37.998 13.900 1.00 34.87 A
37.479 12.607 1.00 35.02 A
37.228 12.547 1.00 35.32 A
37.292 11.572 1.00 34.74 A
40.264 13.878 1.00 33-98 A
40.010 15.075 1.00 33.71 A
40.939 13.199 1.00 33.72 A
41.405 13.671 1.00 33.15 A
42.702 14.497 1.00 32.66 A
42.671 15.940 1.00 32.69 A
41.764 16.078 1.00 33.16 A
42.291 16.948 1.00 32.46 A
41.720 12.402 1.00 33.15 A
42.681 11.685 1.00 33.60 A
40.794 12.134 1.00 33.53 A
40.299 10.816 1.00 32.45 A
40.863 9.607 1.00 33.32 A
38.821 10.755 1.00 31.96 A
37.990 10.682 1.00 31.70 A
38.551 10.782 1.00 31.92 A
37.177 10.579 1.00 32.35 A
37.058 10.153 1.00 32.29 A
37.608 8.739 1.00 31.83 A
36.976 7.707 1.00 32.95 A
35.990 7.988 1.00 32.25 A
37.495 6.585 1.00 33.39 A
36.115 11.559 1-00 31.81 A
34.962 11.274 1.00 32.87 A
36.526 12.711 1.00 32.79 A
35.627 13.612 1.00 31.80 A
36.428 14.898 1.00 31.48 A
35.756 16.034 1.00 32.13 A
36.824 15.340 1.00 31.28 A
38.075 16.228 1.00 32.71 A
35.339 12.944 1.00 31.18 A
34.457 12.099 1.00 30.23 A
36.222 13.293 1.00 31.39 A
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ATOM 974 CA SER 135 10.345 36.287 12.792 1.00 29.37

atom 975 CB SER 135 10.093 37.101 11.499 1.00 32.42

ATOM 976 og SER 135 8.724 37.585 11.478 1.00 33.38

ATOM 977 c SER 135 9.779 34.937 12.773 1.00 28.49

ATOM 978 o SER 135 9.970 34.346 13.837 1.00 25.18

ATOM 979 N ALA 136 9.130 34.542 11.598 1.00 26.08

ATOM 980 CA ALA 136 8.521 33.302 11.053 1.00 24.00

ATOM 981 CB ALA 136 9.284 32.821 9.800 1.00 24.99

ATOM 982 C ALA 136 8.251 32.086 11.948 1.00 23.04

ATOM 983 O ALA 136 7.526 31.168 11.630 1.00 22.43

ATOM 984 N LEU 137 8.836 32.115 13.132 1.00 21.14

ATOM 985 CA LEU 137 8.473 31.172 14.196 1.00 19.73

ATOM 986 CB LEU 137 9.465 31.380 15.350 1.00 19.29

ATOM 987 CG LEU 137 10.881 30.979 14.954 1.00 17.62

ATOM 988 CD1 LEU 137 11.901 31.476 15.962 1.00 18.78

ATOM 989 CD2 LEU 137 10.923 29.494 14.587 1.00 17.11

ATOM 990 C LEU 137 7.096 31.403 14.756 1.00 20.27

ATOM 991 O LEU 137 6.578 30.563 15.459 1.00 20.68

ATOM 992 N GLY 138 6.538 32.611 14.511 1.00 19.40

ATOM 993 CA GLY 138 5.325 32.956 15.292 1.00 19.92

ATOM 994 C GLY 138 5.571 33.335 16.758 1.00 17.87

ATOM 995 O GLY 138 6.703 33.479 17.213 1.00 16.91

atom 996 Ν’ LEU 139 4.438 33.484 17.482 1.00 16.77

ATOM 997 CA LEU 139 4.493 33.678 18.921 1.00 17.08

ATOM 998 CB LEU 139 4.178 35.105 19.353 1.00 17.27

ATOM 999 CG LEU 139 5.275 36.083 18.967 1.00. 19.57

ATOM 1000 CD1 LEU 139 4.784 37.504 19.259 1.00 22.01

ATOM 1001 CD2 LEU 139 6.591 35.800 19.663 1.00 19.99

ATOM 1002 C LEU 139 3.462 32.794 19.546 1.00 16.29

ATOM 1003 O LEU 139 2.427 32.579 18.933 1.00 16.99

ATOM 1004 N PRO 140 3.759 32.274 20.770 1.00 15.56

ATOM 1005 CD PRO 140 2.877 31.335 21.451 1.00 15.33

ATOM 1006 CA PRO 140 4.953 32.604 21.556 1.00 14.07

ATOM 1007 CB PRO 140 4.603 32.102 22.979 1.00 13.99

ATOM 1008 CG PRO 140 3.250 31.457 22.923 1.00 14.15

ATOM 1009 C PRO 140 6.198 31.899 21.072 1.00 14.16

ATOM
ATOM

1010
1011

O
N

PRO
VAL

140
141

6.138
7.311

31.052
32.338

20.212
21.637

1.00
1.00

14.44
13.66

ATOM 1012 CA VAL 141 8.567 31.611 21.505 1.00 13.70

ATOM 1013 CB VAL 141 9.529 32.311 20.519 1.00 14.01

ATOM 1014 CGI VAL 141 9.034 32.101 19.103 1.00 15.19

ATOM 1015 CG2 VAL 141 9.796 33.783 20.866 1.00 16.06

ATOM 1016 C VAL 141 i 9.245 31.491 22.838 1.00 14.14

ATOM 1017 O VAL 141 8.948 32.205 23.790 1.00 14.00

ATOM 1018 N ILE 142 10.231 30.562 22.847 1.00 12.92

ATOM 1019 CA ILE 142 11.088 30.572 24.020 1.00 14.30

ATOM 1020 CB ILE 142 11.078 29-225 24.729 1.00 14.95

ATOM 1021 CG2 ILE 142 11.955 28.150 24.063 1.00 15.92

ATOM 1022 CGI ILE 142 11.449 29.372 26.202 1.00 16.78

ATOM 1023 CD1 ILE 142 11.013 28.145 27.010 1.00 17.91

ATOM 1024 C ILE 142 12.462 30.995 23.592 1.00 13.56

ATOM 1025 O ILE 142 12.921 30.772 22.470 1.00. 13.80

ATOM 1026 N VAL 143 13.079 31.690 24.545 1.00 12.35

ATOM 1027 CA VAL 143 14.429 32.132 24.266 1.00 12.59

ATOM 1028 CB VAL 143 14.432 33.669 24.413 1.00 11.82

ATOM 1029 CGI VAL 143 15.852 34.195 24.323 1.00 13.39

ATOM 1030 CG2 VAI. 143 13.551 34.301 23.328 1.00 12.02

ATOM 1031 C VAL 143 15.334 31.459 25.282 1.00 12.87

ATOM 1032 o VAL 143 14.972 31.320 26.441 1.00 12.39

ATOM 1033 N LYS 144 16.491 30.957 24.795 1.00 12.19

ATOM 1034 CA LYS 144 17.409 30.293 25.731 1.00 11.01
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ATOM 1035 CB LYS 144 17.131
ATOM 1036 CG LYS 144 17.283
ATOM 1037 CD LYS 144 16.800
ATOM 1038 CE LYS 144 15.310
ATOM 1039 NZ LYS 144 14.909
ATOM 1040 C LYS 144 18.854
ATOM 1041 o LYS 144 19.207
ATOM 1042 N PRO 145 19.712
ATOM 1043 CD PRO 145 19.458
ATOM 1044 CA PRO 145 21.158
ATOM 1045 CB PRO 145 21.885
ATOM 1046 CG PRO 145 20.774
ATOM 1047 C PRO 145 21.470
ATOM 1048 O PRO 145 20.797
ATOM 1049 N SER 146 22.496
ATOM 1050 CA SER 146 22.881
ATOM 1051 CB SER 146 23.960
ATOM 1052 OG SER 146 24.252
ATOM 1053 C SER 146 23.417
ATOM 1054 O SER 146 23.138
ATOM 1055 N ARG 147 24.225
ATOM 1056 CA ARG 147 25.084
ATOM 1057 CB ARG 147 26.575
ATOM 1058 CG ARG 147 26.856
ATOM 1059 CD ARG 147 28.265
ATOM 1060 NE ARG 147 28.531
ATOM 1061 CZ ARG 147 29.452
ATOM 1062 NH1 ARG 147 30.369
ATOM 1063 NH2 ARG 147 29.462
ATOM 1064 C ARG 147 24.815
ATOM 1065 O ARG 147 25.675
ATOM 1066 N GLU 148 23.546
ATOM 1067 CA GLU 148 23.178
ATOM 1068 CB GLU 148 22.326
ATOM 1069 CG GLU 148 23.187
ATOM 1070 CD GLU 148 23.777
ATOM 1071 OE1 GLU 148 23.314
ATOM 1072 OE2 GLU 148 24.715
ATOM 1073 C GLU 148 22.418
ATOM 1074 O GLU 148 ' 22.327
ATOM 1075 N GLY 149 , 21.913
ATOM 1076 CA GLY 149 21.120
ATOM 1077 C GLY 149 20.169
ATOM 1078 O GLY 149 20.237
ATOM 1079 N SER 150 19.293
ATOM 1080 CA SER 150 18.375
ATOM 1081 CB SER 150 19.174
ATOM 1082 OG SER 150 19.760
ATOM 1083 C SER 150 17.438
ATOM 1084 O SER 150 16.990
ATOM 1085 N SER 151 17.218
ATOM 1086 CA SER 151 16.389
ATOM 1087 CB SER 151 14.969
ATOM 1088 OG SER 151 14.464
ATOM 1089 C SER 151 16.887
ATOM 1090 O SER 151 16.162
ATOM 1091 N VAL 152 18.151
ATOM 1092 CA VAL 152 18.812
ATOM 1093 CB VAL 152 20.200
ATOM 1094 CGI VAL 152 21.066
ATOM 1095 CG2 VAL 152 20.060

28.791 25.791 1.00 11.58
28.020 24.501 1.00 10.83
26.558 24.594 1.00 13.23
26.384 24.710 1.00 13.17
24.998 24.398 1.00 10.72
30.486 25.359 1.00 10.82
30.533 24.192 1.00 10.70 A
30.525 26.378 1.00 10.78 A
30.503 27.812 1.00 7.24 A
30.477 26.056 1.00 8.70 A
30.576 27.398 1.00 9.15 A
31.019 28.377 1.00 8.91 A
29.113 25.478 1.00 10.87 A
28.132 25.770 1.00 11.64 A
29.109 24.643 1.00 10.56 A
27.797 24.070 1.00 9.64 A
28.003 22.977 1.00 9.85 A
26.738 22.301 1.00 12.13 A
26.803 25.068 1.00 8.52 A
25.629 24.890 1.00 10.14 A
27.280 26.027 1.00 8.04 A
26.416 26.878 1.00 10.54 A
26. 672 26.541 1.00 12.93 A
26.288 25.055 1.00 16.94 A
26.660 24.562 1.00 22.11 A
28.064 24.861 1.00 25.45 A
28.424 25.784 1.00 28.67 A
27.579 26.300 1.00 28.09 A
29.681 26.231 1.00 28.84 A
26.491 28.375 1.00 11.77 A
26.215 29.198 1.00 12.31 A
26.780 28.681 1.00 10.71 A
26.677 30.123 1.00 9.93 A
27.889 30.481 1.00 9.22 A
29.008 31.065 1.00 11.93 A
28.653 32.427 1.00 12.44 A
27.685 33.051 1.00 12.29 A
29.345 32.828 1.00 12.30 A
25.412 30.462 1.00 9.77 A
24.458 29.698 1.00 9.15 A
25.390 31.685 1.00 8.89 A
24.310 32.208 1.00 10.00 A
24.876 33.218 1.00 9.17 A
26.058 33.570 1.00 10.97 A
23.957 33.661 1.00 10.81 A
24.330 34.764 1.00 9.12 A
24.756 36.019 1.00 8.48 A
23.621 36.673 1.00 10.03 A
25.495 34.450 1.00 10.07 A
26.160 35.375 1.00 9.83 A
25.774 33.147 1.00 8.38 A
26.867 32.621 1.00 9.28 A
26.752 33.161 1.00 11.17 A
25.486 32.748 1.00 10.33 A
28.214 32.919 1.00 10.38 A
29.192 32.827 1.00 9. 66 A
28.238 33.303 1.00 9.46 A
29.517 33.475 1.00 11.30 A
29.263 34.057 1.00 11.60 A
30.533 34.226 1.00 11.10 A
28.610 35.473 1.00 10.89 A
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ATOM
ATOM

1096
1097

c
0

VAL
VAL

152
152

18.839
19.189

30.368
29.936

32.227
31.147

1.00 11.36
1.00 11.41

ATOM 1098 N GLY 153 18.410 31.634 32.437 1.00 12.05

ATOM 1099 CA GLY 153 18.460 32.579 31.325 1.00 12-43

ATOM 1100 C GLY 153 17.311 32.515 30.355 1.00 10.77

ATOM 1101 0 GLY 153 17.324 33.176 29.321 1.00 12.31
ATOM 1102 N MET 154 16.330 31.697 30.678 1.00 13.06

ATOM 1103 CA MET 154 15.268 31.428 29.715 1.00 12.69

ATOM 1104 CB MET 154 14.876 29.949 29-740 1.00 15.83

ATOM 1105 CG MET 154 16.044 29.125 29.214 1.00 14.83

ATOM 1106 SD MET 154 15.732 27.359 29.002 1.00 13.51
ATOM 1107 CE MET 154 14.219 27.408 28.054 1.00 13.28
ATOM 1108 C MET 154 14.080 32.259 29.993 1.00 14.43

ATOM 1109 O MBT 154 13.727 32.535 31.138 1.00 13.34
ATOM 1110 N SER 155 13.454 32.628 28.889 1.00 14.74

ATOM 1111 CA SER 155 12.098 33.112 29.081 1.00 15.11
ATOM 1112 CB SER 155 12.132 34.575 29.507 1.00 16.74
ATOM 1113 OG SER 155 12.940 35.350 28.654 1.00 16.14
ATOM 1114 C SER 155 11.117 32.862 27.985 1.00 14.84

ATOM 1115 O SER 155 11.433 32.551 26.845 1.00 13.90
ATOM 1116 N LYS 156 9.855 32.943 28.406 1.00 15.03

ATOM 1117 CA LYS 156 8.827 32.810 27.358 1.00 16.30
ATOM 1118 CB LYS 156 7.630 32.078 27.960 1.0016.44

ATOM 1119 CG LYS 156 6.453 31.949 27.021 1.00 15.44
ATOM 1120 CD LYS 15 6 5.219 31.322 27.644 1.00 16.99
ATOM 1121 CE LYS 156 4.012 31.323 26.702 1.00 17.32
ATOM 1122 NZ LYS 156 2.920 30.437 27.180 1.00 16.92
ATOM 1123 C LYS 15 6 8.437 34.193 26.862 1.00 17.90
ATOM 1124 O LYS 156 8.247 35.088 27.673 1.00 17.93
ATOM 1125 N VAL 157 8.354 34.344 25.512 1.00 17.50
ATOM 1126 CA VAL 157 7.975 35.622 24.887 1.00 19.34
ATOM 1127 CB VAL 157 9. 029 36.056 23.821 1.00 18.76
ATOM 1128 CGI VAL 157 8.667 37.314 23.017 1.00 17.56
ATOM 1129 CG2 VAL 157 10.356 36.366 24.521 1.00 19.10
ATOM 1130 C VAL 157 6.657 35.602 24.198 1.00 21.31
ATOM 1131 O VAL 157 6.420 34.742 23.346 1.00 20.15
ATOM 1132 N VAL 158 5.886 36.693 24.548 1.00 23.64
ATOM 1133 CA VAL 158 5.055 37.492 23.570 1.00 26.50
ATOM 1134 CB VAL 158 3.595 37.362 24.027 1.00 26.25
ATOM 1135 CG1 VAL 158 2.727 37.096 22.808 1.00 24.04
ATOM 1136 CG2 VAL 158 3.379 36.267 25.123 1.00 25.93

ATOM 1137 C VAL 158 5.342 38.949 23.019 1.00 28.59
ATOM 1138 o VAL 158 6.439 39.418 22.706 1.00 29.61
ATOM 1139 N ALA 159 4.225 39. 653 22.822 1.00 30.49

ATOM 1140 CA ALA 159 3.884 40.940 22.213 1.00 31.98
ATOM 1141 CB ALA 159 4.085 42.025 23-269 1.00 33.18

ATOM 1142 C ALA 159 4.439 41.349 20.852 1.00 32.76
ATOM 1143 O ALA 159 3.798 42.012 20.026 1.00 31.78
ATOM 1144 N GLU 160 5.684 40.885 20.707 1.00 32.19
ATOM 1145 CA GLU 160 6.860 41.516 20.142 1.00 32.77

ATOM 1146 CB GLU 160 6.723 41.603 18.621 1.00 32.69

ATOM 1147 CG GLU 160 8.127 41.404 18.053 1.00 34.57

ATOM 1148 CD GLU 160 8.302 42.252 16.827 1.00 34.45

ATOM 1149 OE1 GLU 160 7.651 41.964 15.825 1.00 35.14

ATOM 1150 OE2 GLU 160 9.092 43.198 16.884 1.00 34.49

ATOM 1151 C GLU 160 7.334 42.813 20.816 1.00 32.02

ATOM 1152 O GLU 160 8.064 43.604 20.256 1.00 33.60

ATOM 1153 N ASN 161 6.926 43.030 22.066 1.00 31.55

ATOM 1154 CA ASN 161 7.620 44.006 22.945 1.00 31.18
ATOM 1155 CB ASN 161 6.784 44.244 24.268 1.00 32.20
ATOM 1156 CG ASN 161 7.479 45.081 25.369 1.00 33.86
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ATOM 1157 OD1 ASM
ATOM 1158 ND2: ASN
ATOM 1159 C ASN
ATOM 1160 O ASN
ATOM 1161 N ALA
ATOM 1162 CA ALA
ATOM 1163 CB ALA
ATOM 1164 C ALA
ATOM 1165 O ALA
ATOM 1166 N LEU
ATOM 1167 CA LEU
ATOM 1168 CB LEU
ATOM 1169 CG LEU
ATOM 1170 CD1 LEU
ATOM 1171 CD2 LEU
ATOM 1172 C LEU
ATOM 1173 O LEU
ATOM 1174 N GLN
ATOM 1175 CA GLN
ATOM 1176 CB GLN
ATOM 1177 CG GLN
ATOM 1178 CD GLN
ATOM 1179 OBI GLN
ATOM 1180 NE2 GLN
ATOM 1181 C GLN
ATOM 1182 O GLN
ATOM 1183 N ASP
ATOM 1184 CA ASP
ATOM 1185 CB ASP
ATOM 1186 CG ASP
ATOM 1187 OD1 ASP
ATOM 1188 OD2 ASP
ATOM 1189 C ASP
ATOM 1190 O ASP
ATOM 1191 N ALA
ATOM 1192 CA ALA
ATOM 1193 CB ALA
ATOM 1194 C ALA
ATOM 1195 O ALA
ATOM 1196 N LEU
ATOM 1197 CA LEU
ATOM 1198 CB LEU
ATOM 1199 CG LEU
ATOM 1200 CD1 LEU
ATOM 1201 CD2 LEU
ATOM 1202 C LEU
ATOM 1203 O LEU
ATOM 1204 N ARG
ATOM 1205 CA ARG
ATOM 1206 CB ARG
ATOM 1207 CG ARG
ATOM 1208 CD ARG
ATOM 1209 NE ARG
ATOM 1210 CZ ARG
ATOM 1211 NH1 ARG
ATOM 1212 NH2 ARG
ATOM 1213 C ARG
ATOM 1214 O ARG
ATOM 1215 N LEU
ATOM 1216 CA LEU
ATOM 1217 CB LEU

161 8.559 44.816 25.902 1.00, 35.18
161 6.786 46.155 25.714 1.00 34.08
161 8.922 43.349 23.329 1-00 29.53
161 10.022 43.884 23.374 1.00 29.29
162 8.649 42.088 23.640 1-00 27.23
162 9.353 41.421 24.678 1.00 24.91
162 8.384 40.502 25.410 1.00 24.30
162 10.538 40.666 24.156 1.00 23.51
162 11.433 40.385 24.926 1.00 22.89
163 10.556 40.359 22.840 1.00 24.39
163 11.715 39.546 22.372 1.00 23.32
163 11.645 39.338 20.853 1.00 23.29
163 11.703 37.895 20.351 1.00 23.34
163 11.893 37.893 18.839 1.00 22.06
163 12.788 37.095 21.033 1.00 21.22
163 13.071 40.138 22.716 1.00 23.52
163 13.936 39.480 23.241 1.00 22.43
164 13.239 41.434 22.459 1.00 23.45
164 14.553 42.007 22.761 1.00 23.19
164 14.732 43.370 22.045 1.00 24.45
164 14.544 43.250 20.505 1.00 .28-07
164 13.085 43.401 19.996 1.00 29.26
164 12.033 43.207 20.621 1-00 28-58
164 13.092 43.779 18.714 1.00 30.16
164 15.024 42.005 24.206 1.00 22.46
164 16.173 41.680 24.477 1.00 21.27
165 14.102 42.270 25.163 1.00 21.70
165 14.485 42.097 26.566 1.00 21.05
165 13.370 42.510 27.566 1.00 23.53
165 12.677 43.828 27.229 1-00 26.30
165 13.373 44.806 26.928 1.00 28.03
165 11.435 43.857 27.264 1.00 26.53
165 14.851 40.654 26.886 1.00 18.69
165 15.716 40.353 27.691 1.00 18.61'
166 14.143 39.749 26.210 1.00 18.09
166 14.401 38.334 26.555 1.00 16.37
166 13.329 37.391 25.987 1.00 15.98
166 15.740 37.900 25.986 1.00 15.41
166 16.473 37.176 26.618 1.00 14.90
167 : 16.058 38.424 24.785 1.00 15.69
167 17.411 38.115 24.277 1.00 14.55
167 17.605 38.627 22.827 1.00 13.77
167 16.633 37.979 21.833 1.00 12.38
167 16.606 38.722 20.511 1.00 13.51
167 17.100 36.542 21.521 1.00 11.14
167 18.481 38.761 25.092 1.00 14.98
167 19.556 38.235 25.322 1.00 13.12
168 18.127 39.983 25.554 1.00 15.90
168 19.124 40.652 26.408 1.00 17.00
168 18.784 42.137 26.611 1.00 17.73
168 19.962 42.944 27.198 1.00 22.74
168 19.793 44.457 27.400 1.00 24.77
168 20.083 45.262 26-206 1.00 28.30
168 19.237 45.450 25.166 1.00 29.10
168 19.595 46.285 24.191 1.00 30.28
168 18.033 44.859 25.079 1.00 29.27
168 19.434 39.960 27.702 1.00 17.53
168 20.576 39-935 28.188 1.00 19.22
169 18.389 39.310 28.221 1.00 14.94
169 18.699 38.450 29.336 1.00 14.01
169 17.346 38.134 29.976 1.00 14.65
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A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
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A 
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A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A 
A
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atom 1218 CG LEU 169 17.391 37.248 31.202 1.00 14.78

ATOM 1219 CD1 LEU 169 17.329 35.825 30.794 1.00 18.78

ATOM 1220 CD2 LEU 169 18.507 37.468 32.202 1.00 17.43

ATOM 1221 C LEU 169 19.532 37.208 28.988 1.00 12.45

ATOM 1222 O LEU 169 20.484 36.887 29.680 1.00 12.81

ATOM 1223 Ν' ALA 170 19.101 36.509 27.937 1.00 12.15

ATOM 1224 CA ALA 170 19.821 35.262 27.563 1.00 11.63

ATOM 1225 CB ALA 170 19.071 34.571 26.438 1.00 11.98

ATOM 1226 C ALA 170 21.310 35.481 27.224 1.00 11.33

ATOM 1227 O ALA 170 22.160 34.682 27.575 1.00 12.06

ATOM 1228 N PHE 171 21.586 36.607 26.592 1.00 10.23

ATOM 1229 CA PHE 171 22.989 36.931 26.341 1.00 11.52

ATOM 1230 CB PHE 171 23.109 38.080 25.324 1.00 12.10

ATOM 1231 CG PHE 171 22.688 37.699 23.943 1.00 12.63

ATOM 1232 CD1 PHE 171 23.407 36.679 23.277 1.00 14.99

ATOM 1233 CD2 PHE 171 21.636 38.401 23.331 1.00 13.96

ATOM 1234 CE1 PHE 171 23.045 36.370 21.948 1.00 15.23

ATOM 1235 CE2 PHE 171 21.270 38.097 22.011 1.00 16.44

ATOM 1236 CZ PHE 171 21.998 37.083 21.352 1.00 16.07

ATOM 1237 C PHE 171 23.820 37.343 27.542 1.00 12.41

ATOM 1238 O PHE 171 25.050 37.447 27.455 1.00 13.42

ATOM 1239 N GLN 172 23.120 37.527 28.707 1.00 11.09

ATOM 1240 CA GLN 172 23.955 37.643 29.895 1.00 11.91

ATOM 1241 CB GLN 172 23.109 38.282 31.037 1.00 10.93

ATOM 1242 CG GLN 172 22.658 39.690 30.589 1.00 10.97

ATOM 1243 CD GLN 172 21.801 40.405 31.645 1.00 10.98

ATOM 1244 OE1 GLN 172 20.853 41.104 31.314 1.00 13.88

ATOM 1245 NE2 GLN 172 22.148 40.208 32.901 1.00 11.31

ATOM 1246 C GLN 172 24.554 36.303 30.355 1.00 11.32

ATOM 1247 O GLN 172 25.384 36.212 31.234 1.00 11.27

ATOM 1248 N HIS 173 24.101 35.238 29.690 1.00 12.38

ATOM 1249 CA HIS 173 24.512 33.904 30.122 1.00 13.88

ATOM 1250 CB HIS 173 23.260 33.077 30.388 1.00 15.51

ATOM 1251 CG HIS 173 22.582 33.603 31.634 1.00 16.34
ATOM 1252 ND1 HIS 173 21.549 34.468 31.651 1.00 17.59
ATOM 1253 CD2 HIS 173 22.963 33.295 32.938 1.00 17.37

ATOM 1254 NE2 HIS 173 22.122 34.010 33.739 1.00 17.25

ATOM 1255 CE1 HIS 173 21.258 34.716 32.977 1.00 15.42

ATOM 1256 C HIS 173 25.305 33.139 29.080 1.00 13.31
ATOM 1257 O HIS 173 25.950 32.163 29.420 1.00 14.24

ATOM 1258 N ASP 174 25.259 33.635 27.851 1.00 14.35

ATOM 1259 CA ASP 174 25.980 33.003 26.734 1.00 16.43

ATOM 1260 CB ASP 174 25.211 31.720 26.325 1.00 15.55

ATOM 1261 CG ASP 174 26.027 30.754 25.460 1.00 17.36

ATOM 1262 OD1 ASP 174 25.729 29.574 25.476 1.00 15.62

ATOM 1263 OD2 ASP 174 26.969 31.166 24.784 1.00' 18.06

ATOM 1264 c ASP 174 25.999 33.912 25.529 1.00 17.75

ATOM 1265 o ASP 174 25.053 34.631 25.226 1.00 19.18

ATOM 1266 N GLU 175 27.107 33.771 24.785 1.00 17.79

ATOM 1267 CA GLU 175 27.252 34.496 23.527 1.00 19.00

ATOM 1268 CB GLU 175 26.747 34.389 23.100 1.00 21.04

ATOM 1269 CG GLU 175 29.550 35.469 23.846 1.00, 26.24

ATOM 1270 CD GLU 175 29.003 36.830 23.451 1.00 29.39

ATOM 1271 OE1 GLU 175 28.936 37.120 22.257 1.00 32.74

ATOM 1272 OE2 GLU 175 28.626 37.606 24.329 1.00 31.55

ATOM 1273 C GLU 175 26.388 34.022 22.396 1.00 17.97

ATOM 1274 O GLU 175 26.222 34.697 21.397 1.00 19.77

ATOM 1275 N GLU 176 25.840 32.830 22.578 1.00 15.95

ATOM 1276 CA GLU 176 24.980 32.283 21.517 1.00 15.36

ATOM 1277 CB GLU 176 25.704 31.030 20.946 1.00 18.09

ATOM 1278 CG GLU 176 27.166 31.377 20.557 1.00 19.94
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ATOM 1279 CD GLU 176 27.852 30.347 19.631 1.00 22.30

ATOM 1280 OE1 GLU 176 27.394 29.212 19.510 1.00 19.30

ATOM 1281 OE2 GLU 176 28.876 30.706 19.057 1.00 22. 91

ATOM 1282 C GLU 176 23.685 31.922 2Z.194 1.00 14.75

ATOM 1283 o GLU 176 23.692 31.366 23.273 1.00 13.45

ATOM 1284 N VAL 177 22.592 32.317 21.528 1.00 14.77

ATOM 1285 CA VAL 177 21.206 32.133 21.981 1.00 14.56

ATOM 1286 CB VAL 177 20.679 33.523 22.410 1.00 14.49

ATOM 1287 CGI VAL 177 19.153 33.640 22.640 1.00 17.08

ATOM 1288 CG2 VAL 177 21.374 33.879 23.719 1.00 15.60

ATOM 1289 C VAL 177 . 20.353 31.512 20.897 1.00 14.62

ATOM 1290 o VAL 177 20.539 31.715 19.707 1.00 14.46

ATOM 1291 N LEU 178 19.363 30.746 21.357 1.00 14.32

ATOM 1292 CA LEU 178 18.320 30.220 20.471 1.00 13.86

ATOM 1293 CB LEU 178 ' 18.169 28.728 20.764 1.00 15.07

ATOM 1294 CG LEU 178 19.408 27.894 20.442 1.00 16.23

ATOM 1295 CD1 LEU 178 19.319 26.549 21.150 1.00 18.34

ATOM 1296 CD2 LEU 178 19.401 27.645 18.934 1.00 18.78

ATOM 1297 C LEU 178 16.975 30.837 20.793 1.00 12.81

ATOM 1298 o LEU 178 16.612 30.944 21.955 1.00 13.73

ATOM 1299 N ILE 179 16.246 31.142 19.701 1.00 14.16

ATOM 1300 CA ILE 179 14.811 31.392 19.815 1.00 14.49

ATOM 1301 CB ILE 179 14.531 32.681 19.006 1.00 15.16

ATOM 1302 CG2 ILE 179 13.071 33.111 19.172 1.00 15.22

ATOM 1303 CGI ILE 179 15.543 33.733 19.464 1.00 15.33

ATOM 1304 CD1 ILE 179 15.673 34.849 18.438 1.00 16.34

ATOM 1305 C ILE 179 14.094 30.242 19.148 1.00 14.72

ATOM 1306 O ILE 179 14.361 29.894 18.021 1.00 14.93

ATOM 1307 N GLU 180 13.193 29.649 19.894 1.00 14.19

ATOM 1308 CA GLU 180 12.500 28.471 19.388 1.00 13.24

ATOM 1309 CB GLU 180 12.688 27.264 20.306 1.00 14.10

ATOM 1310 CG GLU 180 14.123 27.050 20.687 1.00 17.17

ATOM 1311 CD GLU 180 14.295 25.735 21.393 1.00 18.55

ATOM 1312 OE1 GLU 180 15.458 25.354 21.528 1.00 22.04

ATOM 1313 OB2 GLU 180 13.317 25.121 21.818 1.00 16.37

ATOM 1314 C GLU 1B0 11.017 28.734 19.389 1.00 14.87

ATOM 1315 O GLU 180 10.429 29.281 20.330 1.00 14.44

ATOM 1316 N LYS 181 10.413 28.186 18.325 1.00 12.99

ATOM 1317 CA LYS 181 8.955 28.104 18.334 1.00 12.98

ATOM 1318 CB LYS 181 8.544 27.143 17.220 1.00 12.73

ATOM 1319 CG LYS 181 ; 7.020 27.186 17.017 1.00 16. 63

ATOM 1320 CD LYS 181 6.613 26.093 16.054 1.00 18.52

ATOM 1321 CE LYS 181 5.129 25.796 16.223 1.00 21.67

ATOM 1322 HZ LYS 181 4.938 25.000 17.437 1.00 22.08

ATOM 1323 C LYS 181 8.514 27.463 19.633 1.00 12.93

ATOM 1324 0 LYS 181 9.017 26.437 20.039 1.00 11.85

ATOM 1325 N TRP 182 7.534 28.087 20.292 1.00 13-73

ATOM 1326 CA TRP 182 6.908 27.434 21.438 1.00 14.23

ATOM 1327 CB TRP 182 5.818 28.417 22.024 1.00 15.28

ATOM 1328 CG TRP 182 5.296 28.044 23.401 1.00 15.98

ATOM 1329 CD2 TRP 182 5.937 28.224 24.639 1.00 16.30

ATOM 1330 CE2 TRP 182 5.054 27.601 25.648 1.00 18.19

ATOM 1331 CE3 TRP 182 7.134 28.824 25.057 1.00 18.26

ATOM 1332 CD1 TRP 182 4.091 27.380 23.684 1.00 18.22

ATOM 1333 NE1 TRP 182 3.946 27.105 25.007 1.00 17.08

ATOM 1334 CZ2 TRP 182 5.457 27.623 27.002 1.00 17. 92

ATOM 1335 CZ3 TRP 182 7.509 28.826 26.421 1.00 19.76

ATOM 1336 CH2 TRP 182 6.666 28.230 27.378 1.00 17.98

ATOM 1337 C TRP 182 6.209 26.131 21.036 1.00 14.87

ATOM 1338 O TRP 182 5.325 26.099 20.181 1.00 15. 24

Arm 1339 N LEU 183 6.596 25.090 21.764 1.00 13. 62
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ATOM 1340 CA LEU 183 5.880 23.813 21.772 1.00 14.38

ATOM 1341 CB LEU 183 6.882 22.628 21.964 1.00 14.55

ATOM 1342 CG LEU 183 8.075 22.790 21.001 1.00 14.15

ATOM 1343 CD1 LEU 183 9.183 21.840 21.372 1.00 15.28

ATOM 1344 CD2 LEU 183 7.751 22.667 19.493 1.00 14.51

ATOM 1345 C LEU 183 4.782 23.738 22.857 1.00 14.48

ATOM 1346 0 LEU 183 4.906 24.137 24.018 1.00 14.67

ATOM 1347 N SER 184 3.714 23.115 22.388 1.00 14.39

ATOM 1348 CA SER 184 2.496 22.949 23.187 1.00 16.48

ATOM 1349 CB SER 184 ; 1.383 22.370 22.282 1.00 17.16

ATOM 1350 OG SER 184 1.552 20.948 22.128 1.00 17.81

ATOM 1351 C SER 184 2.657 22.098 24.447 1.00 16.43

ATOM 1352 0 SER 184 1.852 22.183 25.363 1.00 17.76

ATOM 1353 N GLY 185 3.659 21.221 24.416 1.00 13.38

ATOM 1354 CA GLY 185 3.698 20.134 25.393 1.00 14.08

ATOM 1355 C GLY 185 2.644 19.101 25.114 1.00 13.86

ATOM 1356 0 GLY 185 1.900 19.187 24.150 1.00 14.06

ATOM 1357 N PRO 186 2.531 18.087 25.968 1.00 14.27

ATOM 1358 CD PRO 18 6 1.549 17.044 25.717 1.00 16. 62

ATOM 1359 CA PRO 186 3.228 17.936 27.238 1.00 14.97

ATOM 1360 CB PRO 186 2.542 16.723 27.857 1. 00 15.45

ATOM 1361 CG PRO 186 1.791 15.976 26.763 1.00 18.01

ATOM 1362 C PRO 186 4.713 17.675 27.095 1.00 13.98

ATOM 1363 O PRO 186 5.222 17.376 26.030 1.00 14.10

ATOM 1364 N GLU 187 5.363 17.804 28.240 1.00 13.35

ATOM 1365 CA GLU 187 6.812 17.744 28.290 1.00 12.92

ATOM 1366 CB GLU 187 7.250 18.996 29.094 1.00 13.98

ATOM 1367 CG GLU 187 8.745 18.924 29.333 1.00 15.51

ATOM 1368 CD GLU 187 9.316 20.148 29.957 1.00 15.13

ATOM 1369 OE1 GLU 187 8.623 21.112 30.320 1.00 13.74

ATOM 1370 OE2 GLU 187 10.509 20.095 30.130 1.00 16.23

ATOM 1371 C GLU 187 7.234 16.456 29.002 1.00 12.45

ATOM 1372 O GLU 187 6.569 15. 961 29.895 1.00 13.90

ATOM 1373 N PHE 188 8.352 15.908 28.560 1.00 11.38

ATOM 1374 CA PHE 188 8.857 14.593 28.942 1.00 11.52

ATOM 1375 CB PHE 188 : 8.595 13.522 27.845 1.00 10.31

ATOM 1376 CG PHE 188 7.127 13.385 27.520 1.00 12.18

ATOM 1377 CD1 PHE 188 6.488 14.207 26.554 1.00 12.70

ATOM 1378 CD2 HIE 188 6.387 12.438 28.270 1.00 11.48

ATOM 1379 CB1 PHE 188 5.084 14.085 26.377 1.00 12.85

ATOM 1380 CE2 PHE 188 5.021 12.319 28.048 1.00 11.56

ATOM 1381 CZ HIE 188 4.363 13.142 27.118 1.00 13.17

ATOM 1382 C PHE '188 10.368 14.692 29.116 1.00 11.74

ATOM 1383 O PHE 188 11.029 15.609 28.645 1.00 12.43

ATOM 1384 N THR 189 10.890 13.746 29.877 1.00 12.40

ATOM 1385 CA THR 189 12.349 13.589 29.923 1.00 12.40

ATOM 1386 CB THR 189 12.966 14.421 31.050 1.00 13.83

ATOM 1387 OGI THR 189 14.381 14.456 30.814 1.00 13.95

ATOM 1388 CG2 THR 189 12.708 13.844 32.455 1.00 13.54

ATOM 1389 c THR 189 12.675 12.112 30.044 1.00 12.12

ATOM 1390 O THR 189 11.893 11.355 30.589 1.00 12.43

ATOM 1391 N VAL 190 13.816 11.705 29.439 1.00 11.50

ATOM 1392 CA VAL 190 14.067 10.264 29.398 1.00 12.22

ATOM 1393 CB VAL 190 13.911 9.743 27.971 1.00 12.96

ATOM 1394 CGI VAL 190 14.202 8.253 27.835 1.00 12.10

ATOM 1395 CG2 VAL 190 12.521 10.085 27.450 1.00 12.78

ATOM 1396 C VAL 190 15.486 10.069 29.781 1.00 11.73

ATOM 1397 0 VAL 190 16.398 10.640 29.183 1.00 11.92

ATOM 1398 N ALA 191 15.645 9.267 30.814 1.00 12.55

ATOM 1399 CA ALA 191 17.011 8.986 31.276 1.00 12.62

AW 1400 CB ALA 191 17.002 8.669 32.740 1.00 12.08
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ATOM 1401 C ALA 191 17.634 7.786 30.621 1.00 14.24
ATOM 1402 o ALA 191 16.954 6.849 30.244 1.00 15.40
ATOM 1403 fr ILB 192 18.963 7.825 30.515 1.00 14.27
ATOM 1404 CA ILE 192 19.706 6.724 29.920 1.00 15.05
ATOM 1405 CB ILB 192 20.289 7.195 28.553 1.00 16.89
ATOM 1406 cg;> ThK 192 19.265 6.991 27.457 1.00 21.10
ATOM 1407 cg:L IDE 192 20.673 8.666 28.410 1.00 21.84
ATOM 1408 CDI ILB 192 19.559 9.591 27.792 1.00 20.90
ATOM 1409 c ILB 192 20.774 6.264 30.897 1.00 14.81
ATOM 1410 o ILB 192 21.407 7.046 31.578 1.00 11.08
ATOM 1411 N LEU 193 20.891 4.939 31.012 1.00 14.74
ATOM 1412 CA LEU 193 21.882 4.407 31.967 1.00 14.06
ATOM 1413 CB LEU 193 21,229 3.910 33.261 1.00 13.87
ATOM 1414 CG LEU 193 22.116 3.276 34.354 1.00 14.48
ATOM 1415 CD1 LEU 193 23.237 4.218 34.802 1.00 15.03
ATOM 1416 CD2: LEU 193 21.214 2.811 35.523 1.00 15.41
ATOM 1417 C LEU 193 22.467 3.266 31.231 1.00 15.13
ATOM 1418 O LEU 193 21.865 2.207 31.078 1.00 14.97
ATOM 1419 N GLY 194 23.675 3.527 30.746 1.00 17.04
ATOM 1420 CA GLY 194 24.348 2.504 29.930 1.00 18.43
ATOM 1421 C GLY 194 23.609 2.201 28.639 1.00 20.30
ATOM 1422 O GLY 194 23.310 3.061 27.816 1.00 20.86
ATOM 1423 N GLU 195 23.365 0.906 28.498 1.00 21.07
ATOM 1424 CA GLU 195 22.620 0.425 27.340 1.00 22.81
ATOM 1425 CB GLU 195 22.993 -1.032 27.025 1.00 26.03
ATOM 1426 CG GLU 195 24.501 -1.318 26.828 1.00 29.64
ATOM 1427 CD GLU 195 24.694 -2.663 26.144 1.00 32.75
ATOM 1428 OBI GLU 195 25.540 -3.451 26.595 1.00 34.78
ATOM 1429 OB2 GLU 195 24.005 -2.918 25.147 1.00 34.80
ATOM 1430 C GLU 195 21.130 0.484 27.541 1.00 22.30
ATOM 1431 O GLU 195 20.342 0.059 26.715 1.00 22.99
ATOM 1432 N GLU 196 20.743 0.987 28.702 1.00 21.57
ATOM 1433 CA GLU 196 19.303 0.988 28.912 1.00 21.29
ATOM 1434 CB GLU 196 : 18.984 0.366 30.257 1.00 23.88
ATOM 1435 CG GLU 196 17.647 -0.369 30.258 1.00 27.85
ATOM 1436 CD GLU 196 17.860 -1.676 29.528 1.00 29.02
ATOM 1437 OBI GLU 196 18.726 -2.451 29.943 1.00 32.05
ATOM 1438 OE2 GLU 196 17.182 -1.902 28.527 1.00 32.30
ATOM 1439 C GLU 196 18.730 2.378 28.941 1.00 20.69
ATOM 1440 O GLU 196 19.288 3.310 29.503 1.00 18.79
ATOM 1441 N ILB 197 17.535 2.445 28.343 1.00 19.63
ATOM 1442 CA ILB 197 16.718 3.635 28.480 1.00 20.74
ATOM 1443 CB ILB 197 16.119 3.820 27.110 1.00 21.21
ATOM 1444 CG2 ILE 197 15.331 2.620 26.551 1.00’23.81
ATOM 1445 CGI ILB 197 15.340 5.089 26.959 1.00 22.78
ATOM 1446 CD1 ILB 197 15.696 5.536 25.544 1.00 25.24
ATOM 1447 C ILE 197 15.686 3.456 29.567 1.00 19.62
ATOM 1448 o ILE 197 14.989 2.448 29.595 1.00 19.75
ΑΤΟ» 1449 N LEU 198 15.638 4.431 30.487 1.00 18.46
ATOM 1450 CA LEU 198 14.748 4.328 31.652 1.00 18.59
ATOM 1451 CB LEU 198 15.390 5.113 32.816 1.00 19.43
ATOM 1452 CG LEU 198 16.024 4.233 33.904 1.00 21.94
ATOM 1453 CD1 LEU 198 16.776 3.033 33.351 1.00 20.39
ATOM 1454 CD2 LEU 198 16.850 5.086 34.862 1.00 21.20
ATOM 1455 C LEU 198 13.352 4.864 31.341 1.00 17.53
ATOM 1456 O LEU 198 13.130 5.617 30.403 1.00 15.26
ATOM 1457 N PRO 199 12.370 4.440 32.161 1.00 17.93
ATOM 1458 CD PRO 199 12.449 3.447 33.218 1.00 17.77
ATOM 1459 CA PRO 199 11.001 4.939 31.954 1.00 16.95
ATOM 1460 CB PRO 199 10.316 4.460 33.240 1.00 17.51
ATOM 1461 CG PRO 199 10.992 3.131 33.526 1.00 18.31
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ATOM 1462 C PRO 199 10.913 6.457 31.870 1.00 16.65
ATOM 1463 O PRO 199 11.339 7.143 32.793 1.00 15.24
ATOM 1464 N SER 200 10.322 6.951 30.761 1.00 15.16
ATOM 1465 CA SER 200 10.118 8.406 30.659 1.00 15.81
ATOM 1466 CB SER 200 9.453 8.829 29.343 1.00 16.25
ATOM 1467 OG SER 200 8.067 8.506 29.328 1.00 18.91
ATOM 1468 C SER 200 9.294 8.996 31.784 1.00 16.16
ATOM 1469 0 SER 200 8.475 8.326 32.403 1.00 16.70
ATOM 1470 N ILE 201 9.527 10.292 31.997 1.00 15.51
ATOM 1471 CA ILE 201 8.718 11.017 32.948 1.00 14.48
ATOM 1472 CB ILE 201 9.641 11.643 34.033 1.00 14.22
ATOM 1473 CG2! ILE 201 8.885 12.608 34.994 1.00 14.55
ATOM 1474 CGI ILE 201 10.437 10.535 34.744 1.00 15.08
ATOM 1475 CD1 HE 201 11.730 10.963 35.480 1.00 13.59
ATOM 1476 C ILE 201 8.032 12.108 32.196 1.00 14.54
ATOM 1477 O ILE 201 8.643 12.782 31.394 1.0013.04
ATOM 1478 N ARG 202 6.745 12.255 32.511 1.00 12.19
ATOM 1479 CA ARG 202 6.061 13.467 32.075 1.00 12.63
ATOM 1480 CB ARG 202 4.592 13.064 31.805 1.00 13.29
ATOM 1481 CG ARG 202 3.790 14.169 31.131 1.00 16.96
ATOM 1482 CD ARG 202 2.343 13.795 30.854 1.00 15.17
ATOM 1483 NE ARG 202 1.608 15.053 30.823 1.00 22.04
ATOM 1484 CZ ARG 202 0.556 15.058 29.997 1.00 21.42
ATOM 1485 NH1 ARG 202 -0.226 16.122 29.909 1.00 20.63
ATOM 1486 NH2 ARG 202 0.299 13.985 29.241 1.00 22.41
ATOM 1487 C ARG 202 6.124 14.507 33.159 1.00 13.03
ATOM 1488 O ARG 202 5.964 14.216 34.334 1.00 12.29
ATOM . 1489 N ILE 203 6.385 15.743 32.756 1.00 12.76
ATOM 1490 CA ILE 203 6.628 16.827 33.719 1.00 12.53
ATOM 1491 CB ILE 203 8.031 17.422 33.489 1.00 13.00
ATOM 1492 CG2 ILK 203 8.328 18.542 34.447 1.00 13.91
ATOM 1493 CGI ILE 203 9.086 16.297 33.728 1.00 14.93
ATOM 1494 CD1 ILE 203 ; 10.444 16- 633 33.126 1.00 14.61
ATOM 1495 C ILE 203 5.582 17.931 33.484 1.00 14.01
ATOM 1496 o ILE 203 5.406 18.416 32.367 1.00 13.92
ATOM 1497 N GLN 204 4.928 18.314 34.603 1.00 13.56
ATOM 1498 CA GLN 204 3.893 19.369 34.531 1.00 17.13
ATOM 1499 CB GLN 204 2.441 18.825 34.679 1.00 18.22
ATOM 1500 CG GLN 204 1.419 19.859 34.121 1.00 22.87
ATOM 1501 CD GLN 204 -0.027 19.405 34.273 1.00 25.81
ATOM 1502 OE1 GLN 204 -0.456 18.363 33.790 1.00 27.74
ATOM 1503 NE2 GLN 204 -0.808 20.281 34.940 1.00.26.34
ATOM 1504 C GLN 204 4.138 20.468 35.514 1.00 16.32
ATOM 1505 0 GLN 204 3.744 20.390 36.676 1.00 15.53
ATOM 1506 N PRO 205 4.826 21.516 35.018 1.00 16.25
ATOM 1507 CD PRO 205 5.382 21- 612 33.645 1.00 18.14
ATOM 1508 CA PRO 205 5.057 22.696 35.836 1.00 16.53
ATOM 1509 CB PRO 205 5.989 23.578 34.991 1.00 17.84
ATOM 1510 CG PRO 205 6.034 22.983 33.584 1.00 18.36
ATOM 1511 C PRO 205 3.761 23.454 36.128 1.00 17.20
ATOM 1512 O PRO 205 2.799 23.396 35.393 1.00 15.96
ATOM 1513 N SER 206 3.784 24.159 37.240 1.00 15.88
ATOM 1514 CA SER 206 2.504 24.819 37.535 1.00 19.50
ATOM 1515 CB SER 206 2.376 25.092 39.020 1.00 19.61
ATOM 1516 OG SER 206 3.429 25-932 39.479 1.00 21.49
ATOM 1517 C SER 206 2.343 26.091 36.740 1.00 20.02
ATOM 1518 0 SER 206 1.223 26.505 36.485 1.00 22.52
ATOM 1519 N GLY 207 3.516 26.653 36.355 1.00 19.77
ATOM 1520 CA GLY 207 3.565 27.804 35.443 1.00 19.32
ATOM 1521 C GLY 207 3.658 27.502 33.944 1.00 19.72
ATOM 1522 0 GLY 207 3.289 26.441 33.450 1.00 20.04
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ATOM 1523 N THR 208 4.185 28.507 33.236 1.00 19.83
ATOM 1524 CA THR 208 4.217 28.360 31.784 1.00 20.50
ATOM 1525 CB THR 208 4.402 29.690 31.064 1.00 21.50
ATOM 1526 OGI THR 208 5.631 30.255 31.543 1.00 21.79
ATOM 1527 cg;i THR 208 3.214 30. 663 31.243 1.00 20.99
ATOM 1523 c THR 208 5.357 27.474 31.300 1.00 19.60
ATOM 1529 o THR 208 5.256 26.918 30.221 1.00 20.63
ATOM 1530 N RHE 209 6.414 27.393 32.129 1.00 17.66
ATOM 1531 CA PHE 209 7.335 26.305 31.759 1.00 16.22
ATOM 1532 CB PHE 209 8.330 26.755 30.630 1.00 15.13
ATOM 1533 CG PHE 209 9.363 27.797 30.978 1.00 14.86
ATOM 1534 CD]. PHE 209 9.004 29.155 31.117 1.00 14.92
ATOM 1535 CD2: PHE 209 10.716 27.417 31.119 1.00 14.90
ATOM 1536 CE1. PHE 209 9.976 30.128 31.410 1.00,16.14
ATOM 1537 CE2: PHE 209 11.706 28 - 375 31.395 1.00 15.87
ATOM 1538 cz PHE 209 11.323 29.748 31.548 1.00 14.63
ATOM 1539 C PHE 209 8.087 25.721 32.910 1.00 14.85
ATOM 1540 O PHE 209 7.928 26.112 34.056 1.00 14.79
ATOM 1541 N TYR 210 8.913 24.719 32.565 1.00 12.80
ATOM 1542 CA TYR 210 9.729 24.110 33.590 1.00 13.05
ATOM 1543 CB TYR 210 9.971 22.628 33.129 1.00 12.10
ATOM 1544 CG TYR 210 10.541 21.708 34.210 1.00 12.24
ATOM 1545 CD1 TYR 210 10.190 21.766 35.574 1.00 12.46
ATOM 1546 CE1 TYR 210 10.718 20.833 36.480 1.00 12.63
ATOM 1547 CD2 TYR 210 11.438 20.709 33.771 1.00 12.06
ATOM 1548 CE2 TYR 210 11.966 19.782 34.663 1.00 11.28
ATOM 1549 CZ TYR 210 11.607 19.820 36.012 1.00 14.32
ATOM 1550 OH TYR 210 12.086 18.835 36.860 1.00 11.12
ATOM 1551 C TYR 210 10.980 24.887 33.894 1.00 12.36
ATOM 1552 O TYR 210 12.059 24.539 33.442 1.00 11.96
ATOM 1553 N ASP 211 10.788 25.926 34.730 1.00 12.29
ATOM 1554 CA ASP 211 11.817 26.912 34.998 1.00 12.59
ATOM 1555 CB ASP 211 11.297 28.342 35.100 1.00 15.38
ATOM 1556 CG ASP 211 10.268 28.578 36.171 1.00 15.51
ATOM 1557 OD1 ASP 211 10.005 27.704 36.989 1.00 14.40
ATOM 1558 OD2 ASP 211 9.709 29.674 36.167 1.00 18.54
ATOM 1559 C ASP 211 12.615 26.573 36.242 1.00 12.60
ATOM 1560 O ASP 211 12.338 25.534 36.820 1.00 12.11
ATOM 1561 N TYR 212 13.564 27.443 36.608 1.00 12.29
ATOM 1562 CA TYR 212 14.380. 27.095 37.803 1.00 13.11
ATOM 1563 CB TYR 212 15.461 28.176 38.025 1.00 13.46
ATOM 1564 CG TYR 212 16.502 27.795 39.044 1.00 15.08
ATOM 1565 CD1 TYR 212 16.258 28.064 40.402 1.00 13.79
ATOM 1566 CE1 TYR 212 17.247 27.805 41.371 1.00 15.98
ATOM 1567 CD2 TYR 212 17.726 27.224 38.637 1.00 13.96
ATOM 1568 CE2 TYR 212 18.711 26.933 39.587 1.00 16.49
ATOM 1569 CZ TYR 212 18.474 27.243 40.959 1.00 16.39
ATOM 1570 OH TYR 212 19.477 27.027 41.879 1.00 16.77
ATOM 1571 C TYR 212 13.545 26.865 39.047 1.00 13.93
ATOM 1572 O TYR 212 13.747 25.900 39.789 1.00 12.61
ATOM 1573 N GLU 213 12.549 27.763 39.180 1.00 13.97
ATOM 1574 CA GLV 213 11.637 27.564 40.313 1.00 15.60
ATOM 1575 CB GLU 213 10.647 28.738 40.379 1.00 17.27
ATOM 1576 CG GLV 213 10.211 28.818 41.835 1.00 22.67
ATOM 1577 CD GLÜ 213 8.741 28.724 41.945 1.00 26.77
ATOM 1578 OE1 GLU 213 8.227 27.595 42.006 1.00 29.44
ATOM 1579 OE2 GLU 213 8.102 29.781 42.028 1.00 28.82
ATOM 1580 C GLU 213 10.896 26.258 40.345 1.00 14.70
ATOM 1581 O GLU 213 10.906 25.552 41.338 1.00 15.43
ATOM 1582 » ALA 214 10.334 25.903 39.174 1.00 14.97
ATOM 1583 CA ALA 214 9.616 24.647 39.035 1.00 14.11
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ATOM 1584 CB ALA 214 8.925 24.535 37.669> 1.00 13.14
ATOM 1585 C ALA 214 10.494 23.453 39.249 1.00 12.82
ATOM 1586 O ALA 214 10.079 22.443 39.779 1.00 14.11
ATOM 1587 N LYS 215 11.757 23.636 38.860 1.00 12.62
ATOM 1588 CA LYS 215 12.661 22.497 38.952 1.00 12.03
ATOM 1589 CB LYS 215 13.921 22.736 38.096 1.00 10.83
ATOM 1590 CG LYS 215 13.640 22.480 36.595 1.00 9.58
ATOM 1591 CD LYS 215 14.912 22.800 35.717 1.00 10.32
ATOM 1592 CB LYS 215 14.502 22.275 34.307 1.00 9.67
ATOM 1593 NZ LYS 215 15.408 22.702 33.216 1.00 9.97
ATOM 1594 C LYS 215 13.085 22.210 40.360 1.00 12.17
ATOM 1595 O LYS 215 13.236 21.052 40.723 1.00 12.39
ATOM 1596 N TYR 216 13.276 23.275 41.132 1.0012.37
ATOM 1597 CA TYR 216 14.019 23.096 42.392 1.00 12.72
ATOM 1598 CB TYR 216 15.388 23.781 42.286 1.00 12.51
ATOM 1599 CG TYR 216 16.165 23.207 41.115 1.00 10.41
ATOM 1600 CD]L TYR 216 16.448 21.821 41.030 1.00 12.49
ATOM 1601 CE]L TYR 216 17.183 21.349 39.917 1.00 12.94
ATOM 1602 CD2! TYR 216 16.594 24.110 40.122 1.00 13.08
ATOM 1603 CE2: TYR 216 17.344 23.632 39.001 1.00 10.75
ATOM 1604 CZ TYR 216 17.605 22.256 38.929 1.00 11.75
ATOM 1605 OH TYR 216 18.252 21.743 37.803 1.00 12.68
ATOM 1606 C TYR 216 13.387 23.636 43.642 1.00 14.85
ATOM 1607 O TYR 216 13.796 23.273 44.735 1.00 13.78
ATOM 1608 M LEU 217 12.446 24.584 43.421 1.00 15.69
ATOM 1609 CA LEU 217 12.025 25.408 44.588 1.00 16.95
ATOM 1610 CB LEU 217 12.351 26-866 44.307 1.00 15.69
ATOM 1611 CG LEU 217 13.835 27.156 44.030 1.00 15.40
ATOM 1612 CD1 LEU 217 14.008 28.609 43.675 1.00 14.35
ATOM 1613 CD2 LEU 217 i 14.770 26.729 45.162 1.00 15.23
ATOM 1614 C LEU 217 10.550 25.337 44-892 1.00 19.38
ATOM 1615 O LEU 217 10.028 25.906 45.854 1.00 22.05
ATOM 1616 N SER 218 9.862 24-614 44.020 1.00 20.18
ATOM 1617 CA SER 218 8.427 24-424 44.109 1.00 20.77
ATOM 1618 CB SER 218 7.864 24.554 42.707 1.00 20.73
ATOM 1619 OG SER 218 6.444 24.560 42.775 1.00 19.99
ATOM 1620 C SER 218 8.020 23.050 44.575 1.00 21.98
ATOM 1621 o SER 218 8.577 22.029 44.170 1.00 22.09
ATOM 1622 N ASP 219 6.929 23.093 45.388 1.00-21.70
ATOM 1623 CA ASP 219 6.157 21.881 45.654 1.00 24.28
ATOM 1624 CB ASP 219 5.695 21.882 47.147 1.00 26.98
ATOM 1625 CG ASP 219 4.840 20.658 47.499 1.00 30.57
ATOM 1626 obi ASP 219 3.600 20.748 47.385 1.00 32.36
ATOM 1627 OD2 ASP 219 5.397 19.613 47.859 1.00 32.46
ATOM 1628 C ASP 219 5.004 21.676 44-689 1.00 23.35
ATOM 1629 O ASP 219 4.279 20.705 44.795 1.00 25.47
ATOM 1630 N GLU 220 4.844 22.595 43.741 1.00 21.85
ATOM 1631 CA GLU 220 3.690 22.562 42.828 1.00 20.19
ATOM 1632 CB GLU 220 3.227 23.986 42.486 1.00 22.36
ATOM 1633 CG GLU 220 2.797 24.821 43.710 1.00 26.22
ATOM 1634 CD GLU 220 2.368 26.234 43.317 1.00 27.38
ATOM 1635 OBI GLU 220 2.557 27.141 44.139 1.00 30.80
ATOM 1636 OB2 GLU 220 1.865 26.444 42.203 1.00 29.05
ATOM 1637 C GLU 220 3.889 21.797 41.537 1.00 19.13
ATOM 1638 O GLU 220 2.958 21.479 40.807 1.00 17.31
ATOM 1639 N THR 221 5.156 21.511 41.259 1.00 16.62
ATOM 1640 CA THR 221 5.411 20.768 40.020 1.00 16.99
ATOM 1641 CB THR 221 6.927 20.711 39.800 1.00 16.77
ATOM 1642 OGI THR 221 7.433 22.041 39.826 1.00 16.09
ATOM 1643 CG2 THR 221 7.230 20.065 38.429 1.00 15.53
ATOM 1644 C THR 221 4.926 19.355 40.147 1.00 18.20
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ATOM 1645 O THR 221 5.177 18.742 41.174 1.00 18.69
ATOM 1646 N GLN 222 4.268 18.871 39.079 1.00 17.53
ATOM 1647 CA GIN 222 3.835 17.471 39.099 1.00 17.98
ATOM 1648 CB GEM 222 2.387 17.386 38.605 1.00 18.24
ATOM 1649 CG GLN 222 1.494 18.172 39.581 1.00 19.69
ATOM 1650 CD GEN 222 0.077 18.309 39.095 1.00 20.24
ATOM 1651 DS1. GLN 222 -0.687 17.364 39.113 1.00 20.99
ATOM 1652 NE2 GLN 222 -0.279 19.547 38.681 1.00 21.32
ATOM 1653 C GLN 222 4.714 16.676 38.155 1.00 16.01
ATOM 1654 O GLN 222 5.227 17.220 37.193 1.00 18.43
ATOM 1655 N TYR 223 4.878 15.410 38.476 1.0016.00
ATOM 1656 CA TYR 223 5.685 14.515 37.645 1.00 15.20
ATOM 1657 CB TYR 223 7.048 14.140 38.291 1.00 16.92
ATOM 1658 CG TYR 223 7.805 15-337 38.817 1.00 16.06
ATOM 1659 CD1 TYR 223 8.748 16.014 38.016 I.00 16.45
ATOM 1660 CE1 TYR 223 9.439 17.131 38.545 1.00 16.65
ATOM 1661 CD2 TYR 223 7.536 15.768 40.139 1.00 17.52
ATOM 1662 CB2 TYR 223 8.202 16.898 40.658 1.00 18.79
ATOM 1663 CZ TYR 223 9.152 17.574 39.860 1.00 18.06
ATOM 1664 OH TYR 223 9.763 18.688 40.380 1.00 17.20
ATOM 1665 C TYR 223 4.947 13.214 37.571 1.00 16.26
ATOM 1666 O TYR 223 4.456 12.762 38.577 1.00 17.75
ATOM 1667 N PHE 224 4.903 12.627 36.384 1.00 15.25
ATOM 1668 CA PHE 224 4.234 11.357 36.196 1.00 15.64
ATOM, 1669 CB PHE 224 3.047 11.566 35.238 1.00 16.11
ATOM 1670 CG PHE 224 2.124 12.654 35.711 1.00 17.67
ATOM 1671 CD1 PHE 224 1.153 12.352 36.695 1.00 19.17
ATOM 1672 CD2 PHE 224 ’ 2.240 13.957 35.194 1.00 18.64
ATOM 1673 CE1 PHE 224 0.312 13.392 37.168 1.00 19.80
ATOM 1674 CE2 PHB 224 1.384 14.985 35.657 1.00 19.99
ATOM 1675 CZ PHE 224 0.425 14.704 36.645 1.00 19.04
ATOM 1676 C PHE 224 5.202 10.360 35.590 1.00 16.83
ATOM 1677 O PHE 224 5.714 10.530 34.496 1.00 15.71
ATOM 1678 N CYS 225 5.433 9.299 36.358 1.00 18.46
ATOM 1679 CA CYS 225 6.333 8.190 35.990 1.00 18.43
ATOM 1680 CB CYS 225 7.766 8.379 36.544 1.00 18.34
ATOM 1681 SG CYS 225 8.981 7.223 35.785 1.00.19.38
ATOM 1682 C CYS 225 5.784 6.873 36.509 1.00 19.92
ATOM 1683 O CYS 225 5.808 6.638 37.709 1.00 19.29
ATOM 1684 N PRO 226 5.197 6.073 35.612 1.00 19.86
ATOM 1685 CD PRO 226 4.385 4.927 36.038 1.00 21.16
ATOM 1686 CA PRO 226 5.148 6.261 34.150 1.00 20,17
ATOM 1687 CB PRO 226 4.496 4.939 33.703 1.00 20.81
ATOM 1688 CG PRO 226 3.519 4.619 34.817 1.00 22.29
ATOM 1689 C PRO 226 4.327 7.466 33.666 1.00 18.72
ATOM 1690 O PRO 226 3.438 8.046 34.284 1.00 19.47
ATOM 1691 N ALA 227 4.729 7.840 32.456 1.00 18.42
ATOM 1692 CA ALA 227 4.335 9.086 31.844 1.00 18.44
ATOM 1693 CB ALA 227 5.315 9.397 30.715 1.00 17.58
ATOM 1694 C ALA 227 2.930 9.090 31.282 1.00 18.44
ATOM 1695 o ALA 227 2.393 10.136 30.983 1.00 18.56
ATOM 1696 N GLY 228 2.368 7.886 31.153 1.00 19.04
ATOM 1697 CA GLY 228 0.972 7.732 30.691 1.00 19.27
ATOM 1698 C GLY 228 0.834 7.675 29.185 1.00 19.94
ATOM 1699 O GLY 228 -0.230 7.799 28.617 1.00 19.66
ATOM 1700 N LEU 229 1.971 7.455 28.535 1.00 18.86
ATOM 1701 CA LEU 229 1.861 7.192 27.117 1.00 19.54
ATOM 1702 CB LEU 229 3.264 7.349 26.517 1.00 20.35
ATOM 1703 CG LEU 229 3.837 8.738 26.688 1.00 19.86
ATOM 1704 CD1 LEU 229 5.296 8.736 26.230 1.00 20.79
ATOM 1705 CD2 LEU 229 3-032 9.709 25.836 1.00 20.05
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ATOM 1706 C LEU 229 1.426
ATOM 1707 o LEU 229 1.720
ATOM 1708 N GLU 230 0-732
ATOM 1709 CA GLU 230 0.637
ATOM 1710 CB GLU 230 -0.115
ATOM 1711 CG GLU 230 -1.557
ATOM 1712 CD GLU 230 -2.422
ATOM 1713 ΟΕ1 GLU 230 -3.058
ATOM 1714 OE2 GLU 230 -2.478
ATOM 1715 C GLU 230 1.960
ATOM 1716 O GLU 230 2.956
ATOM 1717 N ALA 231 1.931
ATOM 1718 CA ALA 231 3.154
ATOM 1719 CB ALA 231 2.822
ATOM 1720 C ALA 231 3.937
ATOM 1721 O ALA 231 5.141
ATOM 1722 N SER 232 3.187
ATOM 1723 CA SER 232 3.815
ATOM 1724 CB SER 232 2.844
ATOM 1725 OG SER 232 1.704
ATOM 1726 C SER 232 4.415
ATOM 1727 O SER 232 5.472
ATOM 1728 N GLN 233 3. 699
ATOM 1729 CA GLN 233 4.221
ATOM 1730 CB GLN 233 3.108
ATOM 1731 CG GLN 233 1.819
ATOM 1732 CD GLN 233 0.845
ATOM 1733 OE1 GLN 233 0.525
ATOM 1734 NE2 GLN 233 0.413
ATOM 1735 C GLN 233 5.448
ATOM 1736 o GLN 233 6.427
ATOM 1737 N GLU 234 5.401
ATOM 1738 CA GLU 234 6.629
ATOM 1739 CB GLU 234 6.437
ATOM 1740 CG GLU 234 7.703
ATOM 1741 CD GLU 234 8.089
ATOM 1742 ΟΕ1 GLU 234 9.161
ATOM 1743 OE2 GLU 234 7.341
ATOM 1744 C GLU 234 7.784
ATOM 1745 O GLU 234 8.861
ATOM 1746 N ALA 235 7.478
ATOM 1747 CA ALA 235 8.536
ATOM 1748 CB ALA 235 8.083
ATOM 1749 C ALA 235 9.146
ATOM 1750 O ALA 235 10.357
ATOM 1751 N ASN 236 8.275
ATOM 1752 CA ASN 236 8.628
ATOM 1753 CB ASN 236 7.330
ATOM 1754 CG ASN 236 7.552
ATOM 1755 OD1 ASN 236 8.651
ATOM 1756 ND2 ASN 236 6.433
ATOM 1757 C ASN 236 9.572
ATOM 1758 O ASN 236 10.613
ATOM 1759 N LEU 237 9.151
ATOM 1760 CA LEU 237 9.924
ATOM 1761 CB LEU 237 9.168
ATOM 1762 CG LEU 237 9.913
ATOM 1763 CD1 LEU 237 10.297
ATOM 1764 CD2 LEU 237 8.992
ATOM 1765 C LEU 237 11.310
ATOM .1766 O LEU 237 12.302

5.757 26.916 1.00 21.00
4.887 27.734 1.00 20.79
5.556 25.789 1.00 21.68
4.185 25.256 1.00 24.25 > 

> >

4.194 23.928 1.00 26.27 A
3.712 23.961 1.00 29.65 A
4.540 24.892 1.00 31.62 A
3.953 25.767 1.00 33.89 A
5.764 24.740 1.00 32.58 A
3.545 24.971 1.00 24.57 A
4.201 24.698 1.00 24.88 A
2.214 25.054 1.00 24.52 A
1.430 24.916 1.00 25.20 A

-0.077 24.918 1.00 25.67 A
1.745 23.656 1.00 24.90 A
1.936 23.686 1.00 25.09 A
1.844 22.543 1.00 24.92 A
2.260 21.278 1.00 24.64 A
2.162 20.084 1.00 25.04 A
3.045 20.196 1.00 25.12 A
3.651 21.323 1.00 24.75 A
3.900 20.753 1.00 23.99 A
4.527 22.041 1.00 23.55 A
5.891 22.191 1.00 23.16 A
6.841 22.701 1.00 24.10 A
6.867 21.839 1.00 24.09 A
7.875 22.449 1.00 24.33 A
8.905 21.875 1.00 26.07 A
7.561 23.661 1.00 22.87 A
6.008 23.086 1.00 22.32 A
6.680 22.770 1.00 20.93 A
5.282 24.212 1.00 21.22 A
5.141 25.002 1.00 20.46 A
4.230 26.214 1.00 19.97 ' A
4.143 27.102 1.00 19.18 A
5.411 27.850 1.00 19.66 A
5.441 28.458 1.00 19.01 A
6.373 27.848 1.00 18.94 A
4.608 24.152 1.00 21.21 A
5.159 24.152 1.00 20.20 A
3.580 23.352 1.00 20.33 A
3.005 22.511 1.00 20.60 A
1.708 21.843 1.00 20.09 A
3.895 21.455 1.00 20.29 A
3.882 21.290 1.00 19.67 A
4.667 20.757 1.00 20.44 A
5.720 19.794 1.00 21.46 A
6.476 19.313 1.00 24.30 A
7.867 18.638 1.00 27.44 A
8.397 18.514 1.00 29.57 A
8.499 18.213 1.00 28.88 A
6. 673 20.477 1.00 20.43 A
7.015 19.954 1.00 19.04 A
7.086 21.678 1.00 18.02 A
8.107 22.418 1.00 17.66 A
8.457 23.726 1.00 15.70 A
9.448 24.656 1.00 13.93 A

10.782 24.001 1.00 13.03 A
9.759 25.833 1.00 12.36 A
7.590 22.737 1.00 17.11 A
8.249 22.478 1.00 17.55 A
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ATOM 1767 N GLN 238
ATOM 1768 CA GLN 238
ATOM 1769 CB GLN 238
ATOM 1770 CG GEN 238
ATOM 1771 CD GLN 238
ATOM 1772 OKI GLN 238
ATOM 1773 NE2 GLN 238
ATOM 1774 C GLN 238
ATOM 1775 o GLN 238
ATOM 1776 N ALA 239
ATOM 1777 CA ALA 239
ATOM 1778 CB ALA 239
ATOM 1779 C ALA 239
ATOM 1780 O ALA 239
ATOM 1781 N LEU 240
ATOM 1782 GA LEU 240
ATOM 1783 CB LEU 240
ATOM 1784 CG LEU 240
ATOM 1785 CD1 LEU 240
ATOM 1786 CD2 LEU 240
ATOM 1787 C LEU 240
ATOM 1788 O LEU 240
ATOM 1789 N VAL 241
ATOM 1790 CA VAL 241
ATOM 1791 CB VAL 241
ATOM 1792 CGI VAL 241
ATOM 1793 CG2 VAL 241
ATOM 1794 C VAL 241
ATOM 1795 O VAL 241
ATOM 1796 N LEU 242
ATOM 1797 CA LEU 242
ATOM 1798 CB LEU 242
ATOM 1799 CG LEU 242
ATOM 1800 CD1 LEU 242
ATOM 1801 CD2 LEU 242
ATOM 1802 C LEU 242
ATOM 1803 O LEU 242
ATOM 1804 N LYS 243
ATOM 1805 CA LYS 243
ATOM 1806 CB LYS 243
ATOM 1807 CG LYS 243
ATOM 1808 CD LYS 243
ATOM 1809 CE LYS 243
ATOM 1810 HZ LYS 243
ATOM 1811 C LYS 243
ATOM 1812 O LYS 243
ATOM 1813 H ALA 244
ATOM 1814 CA ALA 244
ATOM 1815 CB ALA 244
ATOM 1816 C ALA 244
ATOM 1817 O ALA 244
ATOM 1818 N TRP 245
ATOM 1819 CA TRP 245
ATOM 1820 CB TRP 245
ATOM 1821 CG TRP 245
ATOM 1822 CD2 TRP 245
ATOM 1823 CE2 TRP 245
ATOM 1824 CE3 TRP 245
ATOM 1825 CD1 TRP 245
ATOM 1826 NE1 TRP 245
ATOM 1827 CZ2 TRP 245

11.351 6.350 23.255 1.00 18.35
12.635 5.747 23.623 1.00 19.12
12.411 4.403 24.329 1.00 20.22
11.439 4.572 25.497 1.00 23.53
11.926 4.015 26.786 1.00 26.13
12.212 4.764 27.718 1.00 29.91
11.944 2.684 26.837 1.00 25.69
13.541 5.569 22.403 1.00 18.40
14.753 5.747 22.446 1.00 17.85
12.887 5.255 21.286 1.00 18.34
13.640 5.076 20.043 1.0018.61
12.800 4.477 18.905 1.00 19.89
14.248 6.336 19.522 1.00 18.25
15.406 6.377 19.148 1.00 18.27
13.431 7.408 19.568 1.00 17.37
13.923 8.757 19.290 1.00 16.03
12.720 9.713 19.415 1.00 17.30
13.063 11.202 19.444 1.00 18.48
13.813 11.578 18.185 1.00 18.79
11.747 11.959 19.572 1.00 19.86
15.050 9.196 20.221 1.00 15.19
16.073 9.678 19.751 1.00 13.85
14.864 8.989 21.523 1.00 12.90
15.926 9.350 22.480 1.00 13.05
15.443 9.091 23.892 1.00 11.20
16.603 9.123 24.893 1.00 11.96
14.392 10.181 24.272 1.00 11.74
17.230 8.566 22.230 1.00 13.56
18.307 9.118 22.302 1.00 12.35
17.065 7.277 21.937 1.00 14.44
18.243 6.475 21.597 1.00 13.84
17.860 4.965 21.415 1.00 14.81
19.102 4.148 20.910 1.00 14.16
20.228 4.073 21.946 1.00 15.38
18.662 2.701 20.589 1.00 17.38
18-943 7.008 20.365 1.00 13.58
20.173 7.121 20.361 1.00,13.54
18.148 7.395 19.358 1.00 14.06
18.790 7.988 18.167 1.00 15.07
17.780 8.282 17.072 1.00 15.58
17.262 6.986 16.457 1.00 18.38
16.404 7.246 15.214 1.00 21.28
15.812 5.926 14.707 1.00 23.23
15.062 6.196 13.477 1.00 25.91
19.574 9.251 18.442 1.00 14.49
20.658 9.524 17.938 1.00 13.28
18-973 10.036 19.337 1.00 11.78
19.534 11.327 19.619 1.00 11.38
18.463 12.149 20.382 1.00 11.09
20.789 11.239 20.423 1.00 10.39
21.723 12.006 20.271 1.00 10.26
20.787 10.253 21.349 1.00 10.34
21.901 9.965 22.195 1.00 10.91
21.330 8.984 23.204 1.00 11.25
22.315 8.554 24.258 1.00 14.79
22.695 9.256 25.401 1.00 15.62
23.575 8.329 26.170 1.00 15.29
22.414 10.559 25-885 1.00 15.41
22.948 7.309 24.329 1.00 16.28
23.704 7.160 25.462 1.00 15.67
24.101 8.764 27.378 1.00 15.31
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ATOM 1828 CZ3 TRP 245 22.972 10.954 27.118 1.00 15.17
ATOM 1829 CH2 TRP 245 23.798 10.052 27.837 1.00 14.90
ATOM 1830 C TRP 245 23.087 9.395 21.364 1.00 12.52
ATOM 1831 O TRP 245 24.200 9.834 21.464 1.00 11.63
ATOM 1832 N THR 24 6 22.738 8.507 20.454 1.00 13.93
ATOM 1833 CA THR 246 23.849 7.990 19.651 1.00 15.11
ATOM 1834 CB THR 246 23.404 6.641 19.090 1.00 15.91
ATOM 1835 OGI THR 246 22.295 6.798 18.300 1.00 18.62
ATOM 1836 CG2 THR 246 22.950 5.712 20.191 1.00 15.88
ATOM 1837 C THR 24 6 24.409 8.949 18.628 1.00 13.79
ATOM 1838 O THR 24 6 25.607 8.973 18.339 1.00 13.90
ATOM 1839 N THR 247 23.541 9.830 18.132 1.00 14.07
ATOM 1840 CA THR 247 24.052 10.800 17.182 1.00 14.15
ATOM 1841 CB THR 247 22.913 11.567 16.393 1.00 16.02
ATOM 1842 OGI THR 247 23.417 12.704 15.684 1.00 21.08
ATOM 1843 CG2 THR 247 21.887 12.150 17.253 1.00 19.49
ATOM 1844 C THR 247 25.051 11.733 17.841 1.00 12.81
ATOM 1845 O THR 247 26.004 12.148 17.215 1.00 11.57
ATOM 1846 N LEU 248 24.778 12.061 19.123 1.00 10.96
ATOM 1847 CA LEU 248 25.688 12.899 19.865 1.00 11.62
ATOM 1848 CB LEU 248 25.049 13.490 21.127 1.00 13.59
ATOM 1849 CG LEU 248 24.089 14.603 20.770 1.00 14.00
ATOM 1850 CD1 LEU 248 23.294 14.966 22.010 1.00 17.77
ATOM 1851 CD2 LEU 248 24.852 15.833 20.292 1.00 17.73
ATOM 1852 C LEU 248 , 26.937 12.202 20.359 1.00 11.19
ATOM 1853 O LEU 248 : 27.894 12.854 20.730 1.00 11.64
ATOM 1854 N GLY 249 ; 26.884 10.892 20.339 1.00 11.15
ATOM 1855 CA GLY 249 28.049 10.130 20.820 1.00 11.34
ATOM 1856 C GLY 249 28.129 9.954 22.323 1.00 10.50
ATOM 1857 O GLY 249 29.155 9.564 22.860 1.00 10.77
ATOM 1858 N CYS 250 27.008 10.238 23.010 1.00 10.17
ATOM 1859 CA CYS 250 26.992 10.075 24.464 1.00 11.00
ATOM 1860 CB CYS 250 25.702 10.598 25.017 1.00 10.46
ATOM 1861 SG CYS 250 25.449 12.348 24.601 1.00 13.79
ATOM 1862 C CYS 250 27.156 8.655 24.985 1.00 11.26
ATOM 1863 O CYS 250 26.849 7.656 24.320 1.00 15.08
ATOM 1864 N LYS 251 27.648 8.606 26.210 1.00 12.49
ATOM 1865 CA LYS 251 27.773 7.308 26.860 1.00 12.67
ATOM 1866 CB LYS 251 29.070 6.597 26.416 1.00 13.62
ATOM 1867 CG LYS 251 30.333 7.344 26.870 1.00 13.96
ATOM 1868 CD LYS 251 31.628 6.517 26.804 1.00 17.16
ATOM 1869 CB LYS 251 32.857 7.386 27.192 1.00 16.48
ATOM 1870 NZ LYS 251 34.126 6.628 27.041 1.00 18.84
ATOM 1871 C LYS 251 27.712 7.450 28.368 1.00 13.11
ATOM 1872 O LYS 251 27.687 8.522 28.943 1.00 12.45
ATOM 1873 N GLY 252 27.641 6.270 28.966 1.00 13.21
ATOM 1874 CA GLY 252 27.554 6.129 30.389 1.00 12.71
ATOM 1875 C GLY 252 26.168 6.328 30.937 1.00 12.23
ATOM 1876 O GLY 252 25.462 5.411 31.260 1.00 12.05
ATOM 1877 N TRP 253 25.832 7.600 31.028 1.00 10.05
ATOM 1878 CA TRP 253 24.484 7.938 31.489 1.00 10.92
ATOM 1879 CB TRP 253 : - 24.320 7.731 33.005 1.00 11.70
ATOM 1880 CG TRP 253 : 25.014 8.763 33.860 1.00 10.89
ATOM 1881 CD2 TRP 253 24.393 9.601 34.808 1.00 11.33
ATOM 1882 CE2 TRP 253 25.477 10.383 35.444 1.00 11.89
ATOM 1883 CE3 TRP 253 23.062 9.759 35.231 1.00 11.05
ATOM 1884 CD1 TRP 253 26.376 9.055 33.923 1.00 11.10
ATOM 1885 NE1 TRP 253 26.679 10.012 34.856 1.00 11.07
ATOM 1886 CZ2 TRP 253 25.160 11.286 36.505 1.00 14.05
ATOM 1887 CZ3 TRP 253 22.782 10.667 36.295 1.00 11.57
ATOM 1888 CH2 TRP 253 23.807 11.409 36.915 1.00 12.89 >>
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ATOM 1889 c TRP 253 24.136 9.370 31.178 1.00 9.93

ATOM 1890 o TRP 253 25.006 10.164 30.900 1.00 10.15

ATOM 1891 N GLY 254 22.823 9.677 31.266 1.00 11.12

ATOM 1892 CA GLY 254 22.397 11.026 30.885 1.00 10.76

ATOM 1893 C GLY 254 20.892 11.124 30.764 1.00 10.17

ATOM 1894 O GLY 254 20.136 10.235 31.151 1.00 10.21

ATOM 1895 N ARG 255 20.453 12.294 30.251 1.00 9.98

ATOM 1896 CA ARG 255 18.990 12.519 30.300 1.00 10.05

ATOM 1897 CB ARG 255 18.609 13.160 31.665 1.00 9.49

ATOM 1898 CG ARG 255 17.108 12.922 31.825 1.00 9.75

ATOM 1899 CD ARG 255 16.484 13.625 33.053 1.00 10.06

ATOM 1900 NE ARG 255 16.317 15.033 32.788 1.00 6.37

ATOM 1901 CZ ARG 255 17.103 16.044 33.188 1.00 5.55

ATOM 1902 NH1 ARG 255 18.045 15.878 34.105 1.00 10.01

ATOM 1903 NH2 ARG 255 16.976 17.194 32.535 1.00 7.49

ATOM 1904 C ARG 255 18.579 13.461 29.220 1.00 9.86

ATOM 1905 O ARG 255 19.118 14.549 29.136 1.00 10.82

ATOM 1906 N ILE 256 17.669 13.002 28.360 1.00 9.27

ATOM 1907 CA ILE 256 17.251 13.840 27.219 1.00 9.10

ATOM 1908 CB ILE 256 17.339 13.044 25.911 1.00 10.35

ATOM 1909 CG2 ILE 256 16.763 13.835 24.734 1.00 9.10

ATOM 1910 CGI ILE 256 18.847 12.701 25.716 1.00 9. 87

ATOM 1911 CD1 ILE 25 6 : 19.112 12.079 24.331 1.00 10.37

ATOM 1912 C ILE 256 15.827 14.367 27.444 1.00 8.85

ATOM 1913 O ILE 256 j 14.908 13.655 27.788 1.00 10.94

ATOM 1914 N ASP 257 15.721 15.656 27.276 1.00 7.27

ATOM 1915 CA ASP 257 • 14.408 16.333 27.381 1.00 9.35

ATOM 1916 CB ASP 257 14.567 17.773 27.918 1.00 9.03
ATOM 1917 CG ASP 257 15.274 17.800 29.278 1.00 11.03

ATOM 1918 OD1 ASP 257 15.304 16.869 30.038 1.00 11.21

ATOM 1919 OD2 ASP 257 15.839 18.819 29.594 1.00 10.66

ATOM 1920 C ASP 257 13.747 16.446 26.052 1.00 9.71

ATOM 1921 O ASP 257 14.367 16.734 25.029 1.00 9.28

ATOM 1922 N VAR 258 12.444 16.133 26.084 1.00 9.95

ATOM 1923 CA VAL 258 11.642 16.197 24.845 1.00 10.54

ATOM 1924 CB VAL 258 11.698 14.882 24.001 1.00 13.76

ATOM 1925 CGI VAL 258 12.659 13.799 24.435 1.00 12.27

ATOM 1926 CG2 VAL 258 10.455 14.378 23.310 1.00 13.34

ATOM 1927 C VAL 258 10.222 16.696 25.109 1.00 11.06

ATOM 1928 O VAL 258 9.698 16.503 26.199 1.00 12 - 53

ATOM 1929 N MET 259 9.637 17.355 24.106 1.00 12.04

ATOM 1930 CA MET 259 8.268 17.862 24.274 1.00 12.07

ATOM 1931 CB MET 259 8.262 19.395 24.415 1.00 12.44

ATOM 1932 CG MET 259 8.791 19.892 25.771 1.00 10.12

ATOM 1933 SD MET 259 8.727 21.671 25.796 1.00 14.52

ATOM 1934 CE MET 259 7.007 22.021 26.103 1.00 10.06

ATOM 1935 C MET 259 7.457 17.551 23.049 1.00 12.92

ATOM 1936 O MET 259 7-932 17.549 21.932 1.00 12.90

ATOM 1937 N LEU 260 6.171 17.324 23.301 1.00 14.48

ATOM 1938 CA LEU 260 5.220 17.197 22.203 1.00 14.47

ATOM 1939 CB LEU 260 3.947 16.544 22.758 1.00 15.02

ATOM 1940 CG LEU 260 3.210 15.603 21.826 1.00 18 -36

ATOM 1941 CD1 LEU 260 4.064 14.323 21.653 1.00 15.94

ATOM 1942 CD2 LEU 260 1.815 15.297 22.462 1.00 19.55

ATOM 1943 C LEU 260 4.856 18.565 21.721 1.00 13.92

ATOM 1944 O LEU 260 4.839 19.527 22.477 1.00 14.03

ATOM 1945 N ASP 261 4.528 18.593 20.431 1.00 13.10

ATOM 1946 CA ASP 261 3.921 19.793 19.932 1.00 13.66

ATOM 1947 CB ASP 261 4.697 20.265 18.718 1.00 14-92

ATOM 1948 CG ASP 261 4.576 21.753 18.519 1.00 15.80

ATOM 1949 OD1 ASP 261 4.027 22.461 19.379 1.00 17.46
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ATOM 1950 OP2 ASP 261 5.087 22.208 17.498 1.00 16.35

ATOM 1951 C ASP 261 2.488 19.507 19.583 1.00 12.70

ATOM 1952 0 ASP 261 2.016 18.399 19.757 1.00 15.18

ATOM 1953 N SER 262 1.852 20.521 19.062 1.00 13.91

ATOM 1954 CA SER 262 0.408 20.428 18.825 1.00 15.79

ATOM 1955 CB SER 262 -0.156 21.846 18.728 1.00 -16.73

ATOM 1956 0G SER 262 0.371 22.547 17.582 1.00 19.18

ATOM
ATOM

1957
1959

C 
O

SER
SER

262
262

0.011
-1.129

19.522
19.141

17.680
17.484

1.00
1.00

15.51
15.47

ATOM
ATOM

1959
1960

N
CA

ASP
ASP

263
263

1.045
0.923

19.138
18.081

16.949
15.953

1.00
1.00

14.98
15.85

ATOM
ATOM

1961
1962

CB 
CG

ASP 
ASP

263
263

1.936
3.391

18.275
18.064

14.783
15.220

1.00
1.00

15.14
16.54

ATOM 1963 GDI ASP 263 3.618 17.826 16.399 1.00 12.96

ATOM 1964 OD2 ASP 263 4.270 18.122 14.354 1.00 16.70

ATOM 1965 C ASP 263 0.994 16.670 16.462 1.00 15.78

ATOM 1966 O ASP 263 0.866 15.715 15.714 1.00 16.51

ATOM 1967 N GLY 264 1.202 16.568 17.775 1.00 14.88

ATOM 1968 CA GLY 264 1.191 15.262 18.424 1.00 14.91

ATOM 1969 C GLY 264 2.475 14.488 18.286 1.00 15.52

ATOM 1970 O GLY 264 ; 2.548 13.328 18.647 1.00 16.74

ATOM 1971 N GEN 265 3.485 15.201 17.774 1.00 16. 44

ATOM 1972 CA GEN 265 i 4.791 14.574 17.599 1.00 15.95

ATOM 1973 CB GEN 265 ' 5.250 14.868 16.188 1.00 18.45

ATOM 1974 CG GLN 265 ; 4.175 14.376 15.198 1.00 24.38

ATOM 1975 CD GEN 265 4.836 14.002 13.919 1.00 28.45

ATOM 1976 OE1 GEN 265 5.095 12.836 13.648 1.00 31.33

ATOM 1977 NE2 GEN 265 5.120 15.032 13.113 1.00 30.82

ATOM 1978 C GEN 265 5.809 15.092 18.582 1.00 14.75

ATOM 1979 O GEN 265 5.744 16.199 19.114 1.00 13.21

ATOM 1980 N PHE 266 6.780 14.186 18.802 1.00 14.06

atom 1981 CA PHE 266 7.894 14.543 19.719 1.00. 13.29

ATOM 1982 CB PHE 266 8.572 13.280 20.229 1.00 15.70

ATOM 1983 CG PHE 266 7.729 12.453 21.162 1.00 15.87

ATOM 1984 CD1 PHE 266 7.326 12.980 22.410 1.00 15.52

ATOM 1985 CD2 PHE 266 7.416 11.132 20.786 1.00 17.52

ATOM 1986 CE1 PHE 266 6.603 12.137 23.288 1.00 18.97

ATOM 1987 CE2 PHE 266 6.694 10.299 21.673 1.00 16.57

ATOM 1988 CZ PHE 266 6.294 10.812 22.930 1.00 17.90

ATOM 1989 C PHE 266 8.978 15.328 19.048 1.00 13.31

ATOM 1990 O PHE 266 9.388 15.069 17.909 1.00 13.57

ATOM 1991 N TYR 267 9.450 16.281 19.850 i.oo 11.98

ATOM 1992 CA TYR 267 10.581 17.105 19.436 1.00 10.14

ATOM 1993 CB TYR 267 10.135 18.543 19.134 1.00 10.58

ATOM 1994 CG TYR 267 9.236 18.514 17.938 1.00 10.26

ATOM 1995 CD1 TYR 267 9.788 18.613 16.650 1.00 12.70

ATOM 1996 CE1 TYR 267 8.964 18.505 15.529 1.00 14.61

ATOM 1997 CD2 TYR 267 7.844 18.323 18.110 1.00 12.51

ATOM 1998 CB2 TYR 267 7.016 18.201 16.979 1.00 11.77

atom 1999 CZ TYR 267 ’ 7.584 18.287 15.685 1.00 15.48

ATOM 2000 OH TYR 267 6.830 18.113 14.545 1.00 14.70

ATOM 2001 C TYR 267 ’ 11.670 17.195 20.477 1.00 9.22

ATOM 2002 O TYR 267 11.460 17.364 21.659 1.00 8.82

ATOM
ATOM

2003
2004

N 
CA

IBU
LEU

268
268

12.935
14.060

17.041
17.008

19.993
20.921

1.00
1.00

9.43
9.99

ATOM 2005 CB LEU 268 15.268 16.461 20.129 1.00 10. 65

ATOM 2006 CG LEU 268 15.061 14.978 19.781 1.00 12.25

atom 2007 CD1 LEU 268 16.134 14.565. 18.754 1.00 12.19

ATOM 2008 CD2 LEU 268 15.215 14.134 21.047 1.00' 13. 66

ATOM 2009 C LEU 268 14.417 18.389 21.427 1.00 10-87

ATOM 2010 O LEU 268 14.477 19.312 20.635 1.00 11.37
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ATOM
ATOM

2011
2012

N
CA

LEU
LEU

2 69
269

14.577
15.076

18.501
19.763

22.769
23.305

1.00
1.00

9.58
9.23

ATOM 2013 CB LEU 269 14.433 20.106 24.685 1.00 9.31

ATOM 2014 CG LEU 269 12.961 20.622 24.591 1.00 14.80

ATOM 2015 CD1 LEU 269 11.932 19.854 23.755 1.00 14.29

ATOM 2016 CD2 LEU 269 12.470 20.872 26.004 1.00 13.04

ATOM 2017 C LEU 269 16.602 19.786 23.465 1.00 8.38

ATOM 2018 O LEU 269 17.256 20.636 22.912 1.00 10.19

ATOM 2019 N GLU 270 17.138 18.839 24.228 1.00 8.39

ATOM 2020 CA GLU 270 18.565 18.824 24.619 1.00 9.07

ATOM 2021 CB GLU 270 18.922 19.997 25.532 1.00 9. 65

ATOM 2022 CG GLU 270 18.006 19.981 26.766 1.00 9.26

ATOM 2023 CD GLU 270 18.780 20.425 27.972 1.00 9.39

ATOM 2024 OE1 GLU 270 18.203 20.386 29.068 1.00 7.51

ATOM 2025 OE2 GLU 270 19.966 20.791 27.904 1.00 8.21

ATOM 2026 C GLU 270 18.881 17.557 25.342 1.00 9.71

ATOM 2027 O GLU 270 18.015 16.867 25.855 1.00 10.46

ATOM 2028 N ALA 271 20.208 17.244 25.313 1.00 9.04

ATOM 2029 CA ALA 271 . 20.713 16.164 26.116 1.00 8.19

ATOM 2030 CB ALA 271 : 21.645 15.271 25.237 1.00 7.69

ATOM 2031 C ALA 271 i 21.511 16.785 27.259 1.00 7.44

atom 2032 O ALA 271 22.268 17.721 27.058 1.00 10.24

ATOM 2033 N ASN 272 21.352 16.191 28.408 1.00 9.56

ATOM 2034 CA ASN 272 22.136 16. 614 29.594 1.00 8.55

ATOM 2035 CB ASN 272 21.153 16.870 30.727 1.00 9.87

ATOM 2036 CG ASN 272 20.232 18.011 30.373 1.00 10.22

ATOM 2037 OD1 ASN 272 20.616 19.173 30.436 1.00 10.02

ATOM 2038 ND2 ASN 272 19.092 17.649 29.851 1.00 9.96

ATOM 2039 C ASN 272 23.005 15.455 30.017 1.00 9.04

ATOM 2040 O ASN 272 22.489 14.406 30.311 1.00 8.85

ATOM 2041 N THR 273 24.342 15.660 30.066 1.00 10.31

ATOM 2042 CA THR 273 25.232 14.503 30.257 1.00 10.04

ATOM 2043 CB THR 273 26.359 14.687 29.242 1.00 10.78

ATOM 2044 OGI THR 273 26.979 15.989 29.454 1.00 10.13

ATOM 2045 CG2 THR 273 25.683 14.603 27.866 1.00 12.46

ATOM 2046 C THR 273 25.768 14.283 31.645 1.00 12.42

ATOM 2047 O THR 273 26.452 13.309 31.958 1.00 11.27

ATOM 2048 N SER 274 25.440 15.274 32.517 1.00 10.32

ATOM 2049 CA SER 274 25.675 15.043 33.965 1.00 11.84

ATOM 2050 CB SER 274 26.869 15.901 34.513 1.00 11.19

ATOM 2051 OG SER 274 27.245 15.528 35.865 1.00 12.41

ATOM 2052 C SER 274 24.449 15.432 34.750 1.00 10.70

ATOM 2053 O SER 274 24.447 16.455 35.412 1.00 10.83

ATOM 2054 N PRO 275 23.436 14.582 34.695 1.00 10.46

ATOM 2055 CD PRO 275 23.397 13.274 34.026 1.00 9.09

ATOM 2056 CA PRO 275 • 22.131 15.017 35 .232 1.00 9.36

ATOM 2057 CB PRO 275 21.227 13.851 34.863 1.00 9.76

ATOM 2058 CG PRO 275 J 21.926 13.098 33.685 1.00 9.87

ATOM 2059 C PRO 275 22.106 15.240 36.744 1.00 9.49

ATOM 2060 O PRO 275 22.861 14.666 37.507 1.00 8.78

ATOM 2061 N GLY 276 21.110 16.081 37.078 1.00 9.55

ATOM 2062 CA GLY 276 20.858 16.257 38.510 1.00 11.16

ATOM 2063 C GLY 276 20.447 14.987 39.214 1.00 10.92

ATOM 2064 o GLY 276 19.873 14.034 38.692 1.00 10.96

ATOM 2065 N MET 277 20.842 15.015 40.507 1.00 12.27
2066 CA MET 277 20.668 13.856 41.386 1.00 13.35

ATOM 2067 CB MET 277 22.011 13.118 41.520 1.00' 13.36

ATOM 2068 CG MET 277 22.455 12.413 40.200 1.00 14.51

ATOM 2069 SD MET 277 21.392 11.124 39.655 1.00 14.40

ATOM '2070 CE MET 277 22.476 9.764 40.136 1.00 15.64

ATOM 2071 C MET 277 20.076 14.238 42.734 1.00 14.19
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ATOM 2072 o MET 277 20.155 13.474 43.695 1.00 14.52

ATOM 2073 N THR 278 19.476 15.447 42.787 1.00 13.86

ATOM 2074 CA THR 278 18.891 15.950 44.072 1.00 14.10

ATOM 2075 CB THR 278 18.624 17.458 43.985 1.00 14.67

ATOM 2076 OG1 THR 278 17.385 17.735 43.273 1.00 14.39

ATOM 2077 CG2 THR 278 19.757 18.179 43.295 1.00 ■13.26

ATOM 2078 C THR 278 17.570 15.258 44.367 1.00 14.13

ATOM 2079 O THR 278 17.087 14.520 43.525 1.00 13.46

ATOM 2080 N SER 279 16,947 15.580 45.541 1.00 13.68

ATOM 2081 CA SER 279 15.586 15.083 45.784 1.00 13.95

ATOM 2082 CB SER 279 15.158 15.434 47.227 1.00 13.83

ATOM 2083 OG SER 279 15.056 16.860 47.381 1.00 13.23

ATOM 2084 C SER 279 14.491 15.547 44.820 1.00 15.05

ATOM 2085 o SER 279 13.432 14.941 44.752 1.00 15.80

ATOM 2086 N HIS 280 14.760 16.665 44.128 1.00 14.55

ATOM 2087 CA HIS 280 13.829 17.110 43.097 1.00 14.19

ATOM 2088 CB HIS 280 13.811 18.638 43.016 1.00 16.40

ATOM 2089 CG HIS 280 13.085 19.315 44.170 1.00 16.42

ATOM 2090 ND1 HIS 280 13.072 18.888 45.444 1.00 19.31

ATOM 2091 CD2 HIS 280 12.347 20.500 44.087 1.00 17.25

ATOM 2092 NE2 HIS 280 11.904 20.792 45.346 1.00 17.82

ATOM 2093 CE1 HIS 280 . 12.348 19.796 46.205 1.00 14.69

ATOM 2094 C HIS 280 ; 14.160 16.592 41.706 1.00 13.78

ATOM 2095 O HIS 280 13.555 16.992 40.730 1.00 12.19

ATOM 2096 N SER 281 . 15.191 15.759 41.663 1.00 12.46

ATOM 2097 CA SER 281 ’ 15.687 15.398 40.315 1.00 11.18

ATOM 2098 CB SER 281 17.153 15.107 40.358 1.00 8.61

ATOM 2099 OG SER 281 17.839 16.313 40.664 1.00 9.24

ATOM 2100 C SER 281 15.058 14.212 39.628 1.00 10- 63

ATOM 2101 O SBR 281 14.507 13.315 40.234 1.00 13-38

ATOM 2102 N LEU 282 15.218 14.268 38.297 1.00 10.50

ATOM 2103 CA LEU 282 14.494 13.372 37.417 1.00. 11.01

ATOM 2104 CB LEU 282 14.249 14.074 36.034 1.00 11.84

ATOM 2105 CG LEU 282 13.526 15.411 36.193 1.00 11.05

ATOM 2106 CD1 LEU 282 13.927 16.363 35.113 1.00 10.63

ATOM 2107 CD2 LEU 282 12.045 15.155 36.126 1.00 12.37

ATOM 2108 C LEU 282 15.143 12.035 37.156 1.00 10.72

ATOM 2109 O LEU 282 14.436 11.047 37.070 1.00 11.43

ATOM 2110 M VAL 283 16.508 11.990 36.996 1.00 9.69

ATOM 2111 CA VAL 283 17.062 10.619 36.813 1.00 10.49

ATOM 2112 CB VAL 283 18.578 10.646 36.482 1.00 10.24

ATOM 2113 CGI VAL 283 19.206 9.254 36.479 1.00 11.84

ATOM 2114 CG2 VAL 283 18.721 11.261 35.083 1.00 10.67

ATOM 2115 C VAL 283 16.740 9.655 37.980 1.00 10.86

ATOM 2116 O VAL 283 16.342 8.516 37.784 1.00 11.40

ATOM 2117 N PRO 284 16.888 10.145 39.224 1.00 12.11

ATOM 2118 CD PRO 284 17.465 11.403 39.707 1.00 10.28

ATOM 2119 CA PRO 284 16.490 9.253 40.319 1.00 12.76

ATOM 2120 CB PRO 284 16.794 10.078 41.531 1.00 12.55

ATOM 2121 CG PRO 284 17.792 11.115 41.170 1.00 11.22

ATOM 2122 C PRO 284 • 15.023 8.843 40.339 1.00 13.83

ATOM 2123 O PRO 284 = 14.682 7.792 40.855 1.00 15.50

ATOM 2124 N MET 285 14-174 9.681 39.742 1.00 13.43

ATOM 2125 CA MET 285 12.777 9.256 39.619 1.00 14.95

ATOM 2126 CB MET 285 11.823 10.391 39.186 1.00 15.06

ATOM 2127 CG MET 285 11.845 11.556 40.118 1.00 17.72

ATOM 2128 SD MET 285 10.712 12.817 39.475 1.00 20.50

ATOM 2129 CE MET 285 10.988 14.065 40.738 1.00 19.33

ATOM 2130 C MET 285 12.564 8.157 38.659 1.00 14.84

ATOM 2131 O MET 285 11.825 7.225 38.929 1.00 17.09

ATOM 2132 N ALA 286 13.218 8.290 37.499 1.00 15.08



«... t .:.. ·’]

41/90

ATOM 2133 CA ALA 286 13.222 7.202 36.526 1.00 14.53

ATOM 2134 CB ALA 286 13.954 7.622 35.249 1.00 14.97

ATOM 2135 C ALA 286 13.860 5.929 37.049 1.00 15.69

ATOM 2136 O ALA 286 13.358 4.829 36.900 1.00 17.05

ATOM 2137 N ALA 287 14.969 6.100 37.763 1.00 16.69

ATOM 2138 CA ALA 287 15.595 4.894 38.293 1.00 17.48

ATOM 2139 CB ALA 287 16.954 5.239 38.864 1.00 17.13

ATOM 2140 C ALA 287 14.741 4.194 39.368 1.00 17.88

ATOM 2141 O ALA 287 14.687 2.978 39.423 1.00 18.36

ATOM 2142 N ARG 288 14.041 5.008 40.148 1.00 19.02

ATOM 2143 CA ARG 288 13.155 4.383 41.150 1.00 21.19

ATOM 2144 CB ARG 288 12.517 5.420 42.080 1.00 21.51

ATOM 2145 CG ARG 288 13.566 6.008 43.037 1.00 24.63

ATOM 2146 CD ARG 288 13.096 6.527 44.402 1.00 27.38

ATOM 2147 NE ARG 288 12.292 7.753 44.322 1.00 30.04

ATOM 2148 CZ ARG 288 11.824 8.313 45.465 1.00 31.32

ATOM 2149 NH1 ARG 288 12.108 7.813 46.673 1.00 31.77

ATOM 2150 NH2 ARG 288 11.012 9.371 45.399 1.00 31.77

ATOM 2151 C ARG 288 12.075 3.583 40.513 1.00 21.63

ATOM 2152 O ARG 288 11.779 2.463 40.928 1.00 21.39

ATOM 2153 N GLN 289 ‘ 11.522 4.201 39.447 1.00 21.52

ATOM 2154 CA GLN 289 ‘ 10.519 3.481 38.661 1.00 21.91

ATOM 2155 CB GLN 289 ; 9.862 4.450 37.678 1.00 22.15

ATOM 2156 CG GLN 289 ; 8.723 5.148 38.404 1.00 26.20

ATOM 2157 CD GLN 289 7.651 4.118 38.741 1.00 25.95

ATOM 2158 OE1 GLN 289 7.111 3.399 37.909 1.00 27.87

ATOM 2159 NB2 GLN 289 7.423 4.033 40.049 1.00 28.78

ATOM
ATOM

2160
2161

C
O

GLN 
GLN

289
289

10.928
10.146

2.195
1.265

37.984
37.780

1.00
1.00

22.16
22.03

ATOM 2162 N ALA 290 12.219 2.150 37.687 1.00 21.60

ATOM 2163 CA ALA 290 12.783 0.961 37.067 1.00 21.37

ATOM 2164 CB ALA 290 13.980 1.368 36.208 1.00 20.39

ATOM 2165 C ALA 290 13.212 -0.131 38.058 1.00 20.77

ATOM 2166 O ALA 290 13.665 -1.212 37.686 1.00 21.39

ATOM 2167 N GLY 291 13.021 0.197 39.331 1.00 21.04

ATOM 2168 CA GLY 291 13.277 -0.717 40.434 1.00 20.86

ATOM 2169 C GLY 291 14.632 -0.693 41.106 1.00 22.17

ATOM 2170 O GLY 291 15.005 -1.648 41.793 1.00 20. 85

ATOM 2171 N MET 292 15.372 0.420 40.906 1.00 22.11

ATOM 2172 CA MET 292 16.637 0.436 41.654 1.00 22.90

ATOM 2173 CB MET 292 17.798 0.560 40.643 1.00 24.44

ATOM 2174 CG MET 292 18.074 1.865 39.914 1.00 24.78

ATOM 2175 SD MET 292 19.226 1.657 38.519 1.00 25.01

ATOM 2176 CE MET 292 18.279 0.479 37.554 1.00 26.60

ATOM 2177 C MET 292 16.653 1.467 42.763 1.00 23.31

ATOM 2178 O MET 292 15.978 2.490 42.682 1.00 23.51

ATOM 2179 N SER 293 ! 17.430 1.162 43.830 1.00 22.68

ATOM 2180 CA SER 293 ' 17.714 2.157 44.852 1.00 23.53

ATOM 2181 CB SER 293 18.569 1.554 45.963 1.00 25.21

ATOM 2182 OG SER 293 : 17.613 1.125 46.917 1.00 28.70

ATOM 2183 C SER 293 18.564 3.225 44.283 1.00 22.08

ATOM 2184 O SER 293 19.276 2.934 43.356 i.oo 21.18

ATOM 2185 N RHE 294 18.468 4.411 44.859 1.00 21.17

ATOM 2186 CA RHE 294 19.439 5.449 44.521 1.00 19.64

ATOM 2187 CB RHE 294 19.222 6.632 45.467 1.00 19.41

ATOM 2188 CG PHE 294 19.993 7.866 45.060 1.00 18.68

ATOM 2189 CD1 PHE 294 21.266 8.089 45.632 1.00 17.90

ATOM 2190 CD2 PHE 294 19.455 8.761 44.102 1.00 18.70

ATOM 2191 CE1 PHE 294 22.014 9.215 45.241 1.00 17.64

ATOM 2192 CE2 PHE 294 20.217 9.886 43.733 1.00 17. 65

ATOM 2193 CZ PHE 294 21.494 10.123 44.293 1.00 17.88
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ATOM 2194 C PHE 294 20.878 4.965 44.601 1.00 20.36
ATOM 2195 O PHE 294 21.688 5.179 43.709 1.00 18.97
ATOM 2196 N SER 295 21.191 4.281 45.727 1.00 21.44
ATOM 2197 CA SER 295 22.557 3.800 45.915 1.00 22.93
ATOM 2198 CB SER 295 22.721 3.053 47.266 1.00 24.10
ATOM 2199 OG SER 295 22.316 3.879 48.361 1.00 27-99
ATOM 2200 C SER 295 22.982 2.893 44.782 1.00 22.46
ATOM 2201 O SER 295 24.055 2.991 44.213 1.00 22.67
ATOM 2202 N GLN 296 22.045 2.017 44.416 1.00 22.27
ATOM 2203 CA GLN 296 22.221 1.162 43.255 1.00 21.62
ATOM 2204 CB GLN 296 20.974 0.284 43.134 1.00 23.67
ATOM 2205 CG GLN 296 21.071 -0.876 44.136 1.00 26.51
ATOM 2206 CD GLN 296 19.789 -1.702 44.149 1.00 28.39
ATOM 2207 OE1 GLN 296 18.709 -1.268 43.804 1.00 28.61
ATOM 2209 NE2 GLN 296 19.963 -2.958 44.578 1.00 30.06
ATOM 2209 C GLN 296 22.487 1.875 41.930 1.00 20.47
ATOM 2210 O GLN 296 23.337 1.508 41.122 1.00 19.13
ATOM 2211 N LED 297 21.691 2.922 41.736 1.00 18.91
ATOM 2212 CA LEU 297 21.836 3.772 40.563 1.00 17.33
ATOM 2213 CB LEU 297 J 20.793 4.899 40.600 1.00 16.53
ATOM 2214 CG LEU 297 20.956 6.072 39.609 1.00 14.65
ATOM 2215 CD1 LEU 297 20.890 5.664 38.147 1.00 16.69
ATOM 2216 CD2 LEU 297 ■ 19.937 7.170 39.969 1.00 14.95
ATOM 2217 C LEU 297 23.229 4.350 40.489 1.00 17.07
ATOM 2218 O LEU 297 23.906 4.212 39.482 1.00 15.96
ATOM 2219 N VAL 298 23.651 4.972 41.585 1.00 16.68
ATOM 2220 CA VAL 298 24.966 5.620 41.428 1.00 18.08
ATOM 2221 CB VAL 298 25.208 6.640 42.542 1.00 16.90
ATOM 2222 CGI VAL 298 24.377 7.907 42.401 1.0017.01
ATOM 2223 CG2 VAL 298 25.044 6.019 43.934 1.00 18.24
ATOM 2224 C VAL 298 26.148 4.688 41.403 1.00 19.11
ATOM 2225 O VAL 298 27.198 4.989 40.843 1.00 19.55
ATOM 2226 N VAL 299 25.964 3.512 42.022 1.00 18.77
ATOM 2227 CA VAL 299 27.074 2.578 41.825 1.00 19.69
ATOM 2228 CB VAL 299 27.024 1.451 42.878 1.00 20.60
ATOM 2229 CGI VAL 299 26.924 2.048 44.296 1.00 20.80
ATOM 2230 CG2 VAL 299 25.927 0.457 42.563 1.00 21.34
ATOM 2231 C VAL 299 27.156 2.044 40.405 1.00 17.92
ATOM 2232 O VAL 299 28.209 1.742 39.871 1.00 18.71
ATOM 2233 N ARG 300 25.975 1.986 39.741 1.00 18.06
ATOM 2234 CA ARG 300 25.962 1.516 38.352 1.00 17.75
ATOM 2235 CB ARG 300 24.537 1.177 37.882 1.00 20.50
ATOM 2236 CG ARG 300 24.484 0.714 36.431 1.00 24.24
ATOM 2237 CD ARG 300 • 25.456 -0.393 35.998 1.00 26.75
ATOM 2238 NE ARG 300 1 25.196 -0.662 34.589 1.00 29-94
ATOM 2239 CZ ARG 300 : 26.006 -1.416 33.834 1.00 31.87
ATOM 2240 NH1 ARG 300 27.181 -1.863 34.304 1.00 32.46
ATOM 2241 NH2 ARG 300 25.618 -1.726 32.593 1.00 31.08
ATOM 2242 C ARG 300 26.571 2.533 37.412 1.00 17.13
ATOM 2243 O ARG 300 27.378 2.209 36.560 1.00 16.20
ATOM 2244 N ILE 301 26.214 3.794 37.666 1.00 15.08
ATOM 2245 CA ILE 301 26.929 4.856 36.947 1.00 14.22
ATOM 2246 CB ILE 301 26.358 6.179 37.443 1.00 15.17
ATOM 2247 CG2 ILE 301 27.141 7.334 36.873 1.00 12.88
ATOM 2248 CGI ILE 301 24.862 6.279 37.052 1.00-14.32
ATOM 2249 CD1 ILE 301 24.163 7.389 37.801 1.00 15.30
ATOM 2250 C ILE 301 28.456 4.801 37.069 1.00 14.34
ATOM 2251 O ILE 301 29.203 4.938 36.108 1.00 14.55

ATOM 2252 N LEU 302 28.901 4.532 38.299 1.00 14.86
ATOM 2253 CA LEU 302 30.337 4.415 38.546 1.00 15.72
ATOM 2254 CB LEU 302 30.606 4.376 40.057 1.00 16.60
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ATOM 2255 CG LEU 302 32.084 4-561 40.457 1.00 18.94

ATOM 2256 CD1. LEU 302 32.675 5.907 40.087 1.00 19.32

ATOM 2257 CD2 LEU 302 32.235 4.462 41.959 1.00 19.06

ATOM 2258 C LEU 302 30.973 3.218 37.899 1.00 16.69
ATOM 2259 o BEU 302 32.082 3.288 37.408 1.00 16.08

ATOM 2260 N GLU 303 30.232 2.128 37.902 1.00 17.45

ATOM 2261 CA GLU 303 30.757 0.977 37.188 1.00 18.83

ATOM 2262 CB GLU 303 29.815 -0.184 37.324 1.00 20.63

ATOM 2263 CG GLU 303 29.753 -0.755 38.714 1.00 23.60
ATOM 2264 CD GLU 303 28.946 -2.001 38.509 1.00 26.07
ATOM 2265 OE1 GLU 303 29.427 -3.047 38.930 1.00 29.02
ATOM 2266 OE2 GLU 303 27.870 -1.929 37.889 1.00 27.71
ATOM 2267 C GLU 303 30.982 1.163 35.726 1.00 18.85

ATOM 2268 O GLU 303 31.888 0.565 35.183 1.00 18.58
ATOM 2269 N LEU 304 30.150 2.046 35.118 1.00 18.30
ATOM 2270 CA LEU 304 30.300 2.375 33.723 1.00 18.52
ATOM 2271 CB LEU 304 j 29.000 2.977 33.175 1.00 20.25

ATOM 2272 CG LEU 304 ■I 27.856 1.967 33.202 1.00 18.58
ATOM 2273 CD1 LEU 304 : 26.499 2.637 32.960 1.00 19.53
ATOM 2274 CD2 LEU 304 28.178 0.835 32.205 1.00 21.49
ATOM 2275 C LEU 304 : 31.388 3.381 33.455 1.00 19.00

ATOM 2276 O LEU 304 31.732 3.616 32.305 1.00 20.53
ATOM 2277 N ALA 305 31.930 3.968 34.539 1.00 19.05
ATOM 2278 CA ALA 305 33.009 4.906 34.334 1.00 18.98
ATOM 2279 CB ALA 305 33.523 5.470 35.645 1.00 18.76
ATOM 2280 C ALA 305 34.162 4.293 33.554 1.00 19.43
ATOM 2281 O ALA 305 34.589 3.164 33.763 1.00-19.28
ATOM 2282 N ASP 306 34.636 5.119 32.646 1.00 20.10
Atom 2283 CA ASP 306 35.759 4.773 31.780 1.00 20.88
ATOM 2284 CB ASP 306 35.214 3.891 30.621 1.00 20.87
ATOM 2285 CG ASP 306 34.317 4.641 29.656 1.00 22.91
ATOM 2286 OD1 ASP 306 33.729 4.008 28.782 1.00 23.09
ATOM 2287 OD2 ASP 306 34.177 5.852 29.792 1.00 22.73
ATOM 2288 C ASP 306 36.518 5.999 31.247 1.00 21.50
ATOM 2289 OCTI ASP 306 36.371 7.146 31.714 1.00 17.22
ATOM 2290 OCT2 ASP 306 37.248 5.811 30.281 1.00 23.13
ATOM 2291 PB ADP 800 17.755 23.642 30.020 1.00 9.82
ATOM 2292 O1B ADP 800 19.092 23.186 29.650 1.00 10.70
ATOM 2293 O2B ADP 800 17.996 24.954 30.653 1.00 10.01
ATOM 2294 O3B ADP 800 17.019 22.695 30.880 1.00 9.48
ATOM 2295 Pl ADP 800 15.854 23.206 27.956 1.00 9.24
ATOM 2296 O1 ADP 800 15.911 23.333 26.475 1.00 9.58
ATOM 2297 02 ADP 800 15.512 21.936 28.292 1.00 10.22
ATOM 2298 03 ADP 800 .17.118 23.813 28.602 1.00 7.35
ATOM 2299 04 ADP 800 ! 14.650 24.156 28.387 1.00 10.44
ATOM 2300 Cl ADP 800 • 14.221 24.213 29.783 1.00 11.50
ATOM 2301 C3 ADP 800 ! 12.671 24-222 29-866 1.00 9.43
ATOM 2302 05 ADP 800 12.095 25.233 29.050 1.00 12.32
AM 2303 C7 ADP 800 12.054 22.968 29.327 1.00 8.44

ATOM 2304 06 ADP 800 12.185 21.989 30.347 1.00 7.81
MOM 2305 C9 ADP 800 10.614 23.301 28.949 1.00 12.51
ATOM 2306 07 ADP 800 9.802 23.415 30.129 1.00 10.80
ATOM 2307 CIO ADP 800 10.966 24.684 28.392 1.00.11.04

ATOM 2308 N2 ADP 800 11.086 24.702 26.960 1.00 11.90
ATOM 2309 Cll ADP 800 12.297 24.584 26.315 1.00 12.39
ATOM 2310 N4 ADP 800 12.109 24.715 24.974 1.00 12.52

ATOM 2311 C12 ADP 800 10.772 24.930 24.777 1.00 11.34
ATOM 2312 C13 ADP 800 9.974 25.213 23.689 1.00 12.40
ATOM 2313 N5 ADP 800 10.530 25.372 22.445 1.00 13.02
ATOM 2314 »8 ADP 800 8.680 25.431 23.876 1.00 10.67
ATOM 2315 Cl 4 ADP 800 8.082 25.358 25.067 1.00 11.23
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ATOM 2316 N10 ADP 800 8.706 25.079 26.215 1.00 9.10 ADP

ATOM 2317 C15 ADP 800 10.082 24.894 26.069 1.00 11.09 ADP

ATOM 2318 Pl PHOS 801 18.221 20.488 32.767 1.00 8.05 PHOS

ATOM 2319 O1 PHOS 801 17.102 20.141 31.932 1.00 9.02 PHOS

ATOM 2320 02 PHOS 801 18.813 19.228 33.269 1. 00 11.91 PHOS

ATOM 2321 03 PHOS 801 17.715 21.328 33.891 1.00 10.65 PHOS

ATOM 2322 04 PHOS 801 19.185 21.323 32.170 1.00 10.03 PHOS

ATOM 2323 MG MG 802 16.306 20.834 30.056 1.00 11.13 MG

ATOM 2324 MG MG 803 19.912 21.175 30.167 1.00. 7.44 MG

ATOM 2325 N DALA 804 21.135 19.998 34.499 1.00 9.30 DALA

ATOM 2326 CA DALA 804 20.380 20.048 35.814 1.00 9.92 DALA

ATOM 2327 CB DALA 804 21.357 19.853 36.987 1.00 11.02 DALA

ATOM 2328 C DALA 804 19.334 18.966 35.901 1.00 10.91 DALA

ATOM 2329 O DALA 804 19.571 17.829 35.514 1.00 10.49 DALA

ATOM 2330 Ni DALA 804 18.124 19.405 36.299 1.00 10.56 DALA

ATOM 2331 Cl DALA 804 16.993 18.476 36.378 1.00 11.27 DALA

ATOM 2332 C2 DALA 804 15.699 19.219 36.621 1.00 12.35 DALA

ATOM 2333 C3 DALA 804 17.143 17.502 37.528 1.00 9.73 DALA

ATOM 2334 OCTI DALA 804 17.726 17.914 38.514 1.00 9.96 DALA

ATOM 2335 OCT2 DALA 804 16.745 16.345 37.402 1.00 9.92 DALA

END
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FIG. 9

AMPPNP-vel komplexet képző ligáz

ATOM 1 N MET 1 41.536 0.400 51.387 1.00 15.00 A
ATOM 5 CA MET 1 42.745 -0.414 51.196 1.00 15.00 A
ATOM 6 CB MET 1 42.435 -1.931 51.166 1.00 15.00 A
ATOM 7 CG MET 1 43.766 -2.695 51.194 1.00 15.00 A
ATOM 8 SD MET 1 : 43.376 -4.352 50.850 1.00 15.00 A
ATOM 9 CB MET 1 : 45.074 -4.867 50.468 1.00 15.00 A
ATOM 10 C MET 1 J 43.637 -0.080 49.972 1.00 15.00 A
ATOM 11 O MET 1 : 44.803 0.197 50.262 1.00 15.00 A
ATOM 12 N THR 2 43.071 -0.148 48.677 1.00 15.00 , A
ATOM 14 CA THR 2 43.492 0.247 47.250 1.00 15.00 A
ATOM 15 CB THR 2 44.398 -0.822 46.518 1.00 15.00 A
ATOM 16 OGI. THR 2 45.534 -0.136 45.943 1.00 15.00 A
ATOM 18 CG2: THR 2 43.662 -1.666 45.406 1.00 15.00 A
ATOM 19 C THR 2 42.471 0.751 46.150 1.00 15.00 A
ATOM 20 O THR 2 42.907 1.503 45.273 1.0015.00 A
ATOM 21 N ASP 3 41.147 0.274 46.095 1.00 15.00 A
ATOM 23 CA ASP 3 40.260 0.757 44.977 1.00 15.00 A
ATOM 24 CB ASP 3 39.334 -0.230 44.306 1.00 15.00 A
ATOM 25 CG ASP 3 39.178 0.116 42.832 1.00 15.00 A
ATOM 26 OD1 ASP 3 38.451 1.036 42.507 1.00 15.00 A
ATOM 27 OD2 ASP 3 39.711 -0.587 41.946 .1.00 15.00 A
ATOM 28 C ASP 3 39.331 1.900 45.275 1.00 15.00 A
ATOM 29 O ASP 3 38.101 1.796 45.349 1.00 15.00 A
ATOM 30 N LYS 4 40.070 2.980 45.442 1.00 15.00 A
ATOM 32 CA LYS 4 39.536 4.242 45.900 1.00 15.00 A
ATOM 33 CB LYS 4 40.733 5.030 46.426 1.00 15.00 A
ATOM 34 CG LYS 4 40.294 6.249 47.210 1.00 15.00 A
ATOM 35 CD LYS 4 41.443 7.058 47.895 1.00 15.00 A
ATOM 36 CB LYS 4 42.556 6.171 48.400 1.00 15.00 A
ATOM 37 NZ LYS 4 43.569 5.963 47.345 1.00 15.00 A
ATOM 41 C LYS 4 । 38.865 4.986 44.757 1.00 15.00 A
ATOM 42 O LYS 4 , 39.397 4.991 43.671 1.00 15.00 A
ATOM 43 N ILE 5 , 37.723 5.589 45.050 1.00 15.00 A
ATOM 45 CA ILE 5 । 36.952 6.274 44.030 1.00 15.00 A
ATCM 46 CB ILE 5 ' 35.560 5.582 43.851 1.00 15.00 A
ATOM 47 CG2 ILE 5 34.754 6.228 42.741 1.00 15.00 A
ATOM 48 CGI ILE 5 35.557 4.040 43.629 1.00 15.00 A
ATOM 49 CD1 ILE 5 36.186 3.506 42.381 1.00 15.00 A
ATOM 50 C ILE 5 36.760 7.722 44.415 1.00 15.00 A
ATOM 51 O ILE 5 36.384 8.079 45.540 1.00 15.00 A
ATOM 52 N ALA 6 37.010 8.555 43.408 1.00 15.00 A
ATOM 54 CA MA 6 36.705 9.961 43.651 1.00 15.00 A
ATOM 55 CB ALA 6 37.805 10.860 43.037 1.00 15.00 A
ATOM 56 C ALA 6 35.325 10.433 43.188 1.00 15.00 A
ATOM 57 O ALA 6 34.948 10.388 42.010 1.00 15.00 A
ATOM 58 N VAL 7 34.589 10.938 44.160 1.00 15.00 A
ATOM 60 CA VAL 7 33.425 11.674 43.719 1.00 15.00 A
ATOM 61 CB VAL 7 32.209 11.479 44.631 1.00 15.00 A
ATOM 62 CGI VAL 7 31.029 12.205 43.965 1.00 15.00 A
ATOM 63 CG2 VAL 7 31.897 10.021 44.956 1.00 15.00 A
ATOM 64 C VAL 7 33.679 13.158 43.618 1.00 15.00 A
ATOM 65 O VAL 7 33.742 13.875 44.609 1.00 15.00 A
ATOM 66 N LEU 8 33.786 13.612 42.355 1.00 15.00 A
ATOM 68 CA LEU 8 34.018 15.036 42.163 1.00 15.00 A
ATOM 69 CB LEU 8 34.703 15.317 40.791 1.00 15.00 A
ATOM 70 CG LEU 8 36.172 14.858 40.744 1.00 15.00 A
ATOM 71 CD1 LEU 8 36.778 14.893 39.352 1.00 15.00 A
ATOM 72 CD2 LEU 8 36. 946 15.803 41.656 1.00 15.00 A
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ATOM 73 c LEU 8 32.752 15.795 42.301 1.00 15.00

ATOM 74 o LEU 8 31.790 15.525 41.639 1.00 15.00

ATOM 75 N LEU 9 32.739 16.714 43.257 1.00 15.00

ATOM
ATOM

77 CA LEU 9 31.578 17.581 43.485 1.00 15.00

78 CB LEU 9 30.622 17.165 44.619 1.00 15.00

ATOM 79 CG LEU 9 31.162 16.522 45.903 1.00 15.00

ATOM 80 CD1 LEU 9 32.622 16.730 46.352 1.00 15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

81
82

CD2
C

LEU
LEU

9
9

30.178
32.034

16.688
18.956

47.092
43.969

1.00
1.00

15.00
15.00

83
84

Ö
N

LEU
GLY

9
10

33.147
31.069

19.163
19.846

44.436
43.846

1.00
1.00

15.00
15.00

ATOM 86 CA GLY 10 31.239 21.235 44.230 1.00 15.00

ATOM 87 C GLY 10 . 31.876 21.972 43.086 1.00 15.00

ATOM 88 o GLY 10 31.219 22.171 42.090 1.00 15.00

ATOM 89 N GLY 11 33.163 22.315 43.247 1.00 15.00

TkTOM 91 CA GLY 11 33.922 23.042 42.247 1.00 15.00

ATOM 92 C GLY 11 33.658 24.524 42.279 1.00 15.00

ATOM 93 o GLY 11 . 33.087 25.008 43.218 1.00 15.00

ATOM 94 N THR 12 ; 34.051 25.254 41.202 1.00 15.00

ATOM 96 CA THR 12 33.887 26.717 41.324 1.00 15.00

ATOM 97 CB THR 12 35.243 27.451 41.115 1.00 15.00

ATOM 98 OGI THR 12 35.350 27.890 39.757 1.00 15.00

ATOM 100 CG2 THR 12 36.518 2 6.689 41.455 1.00 15.00

ATOM 101 C THR 12 32.766 27.324 40.493 1.00 15.00

ATOM 102 O THR 12 32.449 28.519 40.518 1.00..15.00

ATOM 103 N SER 13 32.160 26.425 39.737 1.00 15- 00

ATOM 105 CA SER 13 31.003 26.754 38.902 1.00 15.00

ATOM 106 CB SER 13 30.389 25.514 38.203 1.00 15.00

ATOM 107 OG SER 13 29.832 24.525 39.133 1.00 15.00

ATOM 109 C SER 13 29.890 27.407 39.651 1.00 15.00

ATOM 110 O SER 13 29.657 27.240 40.817 1.00 15.00

ATOM 111 N ALA 14 29.109 28.044 38.858 1.00 15.00

ATOM 113 CA ALA 14 27.742 28.501 39.111 1.00 15.00

ATOM 114 CB ALA 14 27.019 28.631 37.779 1.00 15.00

ATOM 115 C ALA 14 26.838 27.576 39.869 1.00 15.00

ATOM 116 O ALA 14 26.133 27.956 40.820 1.00 15.00

ATOM 
ATOM

117 N GLU 15 26.821 26.358 39.311 1.00 15.00

119 CA GLU 15 25.953 25.296 39.840 1.00 15.00

ATOM 120 CB GLU 15 25.607 24.330 38.688 1.00 15.00

ATOM 121 CG GLU 15 24.565 24.778 37.691 1.00 15.00

ATOM 122 CD GLU 15 1 25.054 25.401 36.386 1.00 15.00

ATO! 123 OE1 GLU 15 . 25.216 26.619 36.363 1.00 15.00

ATOM 124 OE2 GLU 15 ’ 25.193 24.713 35.339 1.00 15.00

ATOM 125 C GLU 15 : 26.530 24.505 41.007 1.00 15 - 00

JVTOM 126 O GLU 15 26.177 23.364 41.266 1.00 15.00

ATOM 127 N ARG 16 27.441 25.211 41.720 1.00 15.00

ATOM 129 CA ARG 16 28.082 24.735 42.942 1.00 15.00

ATOM 130 CB ARG 16 28.974 25.828 43.612 1.00 15.00

ATOM
ATOM

131
132

CG 
CD

ARG
ARG

16
16

29.725
30.896

25.243
26.063

44.823
45.416

1.00
1.00

15.00
15.00

ATOM
ATOM

133
135

NE 
CZ

ARG 
ARG

16
16

31.286
32.261

25.459
24.580

46.695
46.869

1.00.
1.00

15.00
15.00

ATOM 136 NH1 ARG 16 32.969 24.212 45.804 1.00 15.00

ATOM 139 NH2 ARG 16 32.519 24.101 48.105 1.00 15.00

ATOM 
ATOM 
AM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

142
143
144
146
147
148

C 
O 
N 
CA 
CB 
CG

ARG 
arg 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU

16
16
17
17
17
17

27.220
27.531
26.089
25.212
24.167
23.288

24.115
23.062
24.787
24.243
25.251
24.637

43.986
44.535
44.223
45.256
45.691
46.740

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
i.oo

15.00 
15.00 
15.00 
15-00
15.00 
15.00

ATOM 149 CD GLU 17 22.376 25.587 47.4 60 1.00 15.00
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ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

150
151
152
153

OE1
OE2 
C
O

GLU 
GLU 
GLU 
GLU

17
17
17
17

21.255
22.782
24.578
24.509

25.789
26.103
22.969
21.999

46.944 
48.546
44.873
45.638

1.00 15.00
1.00 15.00
1.00 15.00
1.00 15.00

ATOM 154 N VAL 18 24.137 23.005 43.618 1.00 15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

156
157
158
159
160
161
162
164
165
166
168
169
170
172
173
174
175
176

CA 
CB 
CGI 
CG2 
C
O 
N
CA 
CB 
OG 
C 
O
N 
CA 
CB 
CG 
CD1 
CD2

VAI» 
VAL 
VAL 
VAI. 
VAI. 
VAL 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU

18
18
18
18
18
18
19
19
19
19
19
19
20
20
20
20
20
20

23.480
: 22.992

22.082
22.402

‘ 24.468
24.104
25.739
26.682
27.848
29.030
27.060
27.289
27.116
27.467 
27-647
29.044
29.158
30.169

21.831 
22.096 
20.932
23.484 
20.641 
19.530
20. 954 
19.871 
20.341
19.543 
19.328 
18.142
20.203 
19. 615
20.700
21.353 
22.078 
20.321

43.050 
41.614 
41.157 
41.365
43.090 
43.420 
42.787 
42.729
41.866 
42.004
44.107 
44.211
45.149 
46.447 
47.495 
47.514
48.860 
47.639

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

177
178
179
181
182
183
184
185
188
189
190
192
193
194
196

C 
O 
N 
CA 
CB 
CG 
OD1 
ND2 
C
O 
N 
CA 
CB 
OG 
C

LEU 
LEU 
ASM 
ASN 
ASM 
ASN 
ASN 
ASN 
ASN 
ASN 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER

20
20
21
21
21

21
21
21
21
22
22
22
22
22

26.400 
26.643 
25.175 
24.029
22.785 
22.475 
21.738 
23.035 
23.947 
23.706 
24.120

. 24.130
24.313 
23.208 
25.203

18.671 
17.576 
19.124 
18.285 
19.078 
20.158 
21.078 
20.008 
16.984 
15.941 
17.079 
15.791 
15.850 
16.565 
14.884

46.933 
47.398 
46.703 
47.003
46.641 
47.662 
47.337 
48.865
46.237 
46.826 
44.910 
44.180
42.665 
42.149
44.607

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00 
i.oo
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

197
198
200
201

O 
N 
CA
C

SER 
GLY 
GLY 
GLY

22
23
23
23

24.990
26.376
27.576
27.495

13.685
15.524
14.743
14.007

44.721
44.782
45.106
46.445

1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 202 0 GLY 23 28.009 12.925 46.646 1.00' 15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

203 
205
206 
207 
208
209 
211
212 
213 
214 
215 
217
218 
219 
220 
221 
222
223

N 
CA 
CB 
C 
o 
N 
CA 
CB 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CGI 
CG2 
C 
o 
N

ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
LEU

24
24
24
24
24
25
25
25
25
25
26
26
26
26
26
26
26
27

26.820 
26.664 
25.993
25-782 
26.000 
24-772 
23-909
22.666 
24.554
24.409
25.311
26.089 
26-827
27.902

’ 25.803
27.065 
27-205
27.749

14.679
14.035
15.003
12.806
11.758
12.987
11.846
12.274
10.658
9.513

11.019
9.990

10.635
9.710

11.086
9.267
8.059

10.079

47.367 
48.691 
49.704 
48.556
49.122 
47.721
47.530 
46.806 
46.830 
47.220
45.804 
45.131 
43.930 
43.365
42.866 
46.055 
46.053
46.869

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00 
i.oo

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
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ATOM 225 CA LED 27 28.719 9.532 47.785 1.00 15.00
ATOM 226 CB LEU 27 29.331 10.722 48.563 1.00 15.00
ATOM 227 CG LEU 27 ■ 30.337 10.389 49.663 1.00 15.00
ATOM 228 CD!L LEU 27 ' 31.551 9,652 49.144 1.00 15.00
ATOM 229 CD2: LEU 27 30.607 11.743 50.322 1.00 15.00
ATOM 230 C LEU 27 28.077 8.516 48.742 1.00 15.00
ATOM 231 O LEU 27 28.535 7.403 48.883 1.00 15.00
ATOM 232 N ALA 28 26.959 8.928 49.327 1.00 15.00
ATOM 234 CA ALA 28 26.368 7.931 50.201 1.00 15.00
ATOM 235 CB ALA 28 25.280 8.597 51.068 1.00 15.00
ATOM 236 C ALA 28 25.913 6.659 49.467 1.00 15.00
ATOM 237 O ALA 28 26.029 5.531 49.935 1.00 15.00
ATOM 238 N GLY 29 25.390 6.871 48.232 1.00 15.00
ATOM 240 CA GLY 29 24.783 5.657 47.708 1.00 15.00
ATOM 241 C GEY 29 25.806 4,704 47.194 1.00 15.00
ATOM 242 O GEY 29 25.668 3.501 47.227 1.00 15.00
ATOM 243 N LEU 30 26.909 5.317 46.792 1.00 15.00
ATOM 245 CA LEU 30 28.091 4.529 46.523 1.00 15.00
ATOM 246 CB LEU 30 29.215 5.411 45.965 1.00 15.00
ATOM 247 CG LEU 30 29.032 5.781 44.471 1.00 15.00
ATOM 248 CD1 LEU 30 30.121 6.742 44.025 1.00 15.00
ATOM 249 CD2 LEU 30 28.967 4.523 43.568 1.00 15.00
ATOM 250 C LEU 30 28.608 3.728 47.683 1.00 15.00
ATOM 251 o LEU 30 28.852 2.539 47.558 1.00 15.00
ATOM 252 N ARG 31 28.766 4.408 48.845 1.00 15.00
ATOM 254 CA ARG 31 29.268 3.529 49.924 1.00 15.00
ATOM 255 CB ARG 31 29.899 4.288 51.048 1.00 15.00
ATOM 256 CG ARG 31 . 29.234 5.572 51.357 1.00 15.00
ATOM 257 CD ARG 31 j 30.350 6.634 51.484 1.00 15.00
ATOM 258 NE ARG 31 31.507 6.019 52.129 1.00 15-00
ATOM 260 CZ ARG 31 . 32.748 6.485 51.960 1.00 15.00
ATOM 261 NH1 ARG 31 33.844 5.648 52.074 1.00 15.00
ATOM 264 NH2 ARG 31 ’ 32.845 7.798 51.710 1.00 15.00
ATOM 267 C ARG 31 28.299 2.583 50.593 1.00 15.00
ATOM 268 o ARG 31 28.705 1.543 51.074 1.00 15.00
ATOM 269 N GLU 32 27.012 2.931 50.556 1.00 15.00
ATOM 271 CA GLU 32 26.010 1.892 50.774 1.00 15.00
ATOM 272 CB GLU 32 24.587 2.459 50.566 1.00 15.00
ATOM 273 CG GLU 32 24.291 3.459 51.670 1-0015-00
ATOM 274 CD GLU 32 23.181 4.384 51.375 1.00 15.00
ATOM 275 OE1 GLU 32 22.486 4.194 50.395 1.00 15.00
ATOM 276 OE2 GLU 32 22.972 5.331 52.120 1.00 15.00
ATOM 277 C GLU 32 26.124 0.718 49.852 1.00 15.00
ATOM 278 o GLU 32 25.812 -0.406 50.200 1.00 15.00
ATOM 279 N GLY 33 26.558 1.026 48.656 1.00 15.00
ATOM 281 CA GLY 33 26.707 -0.048 47.670 1.00 15.00
ATOM 282 C GLY 33 28.023 -0.867 47.779 1.00 15.00
ATOM 283 o GLY 33 28.267 -1.694 46.936 1.00 15.00
ATOM 284 N GLY 34 28.844 -0.622 48.818 1.00 15.00
ATCM 286 CA GLY 34 30.163 -1.298 48.939 1.00 15.00
ATOM 287 C GLY 34 31.374 -0.543 48.341 1.00 15.00
ATOM 288 o GLY 34 32.505 -1.011 48.357 1.00 15.00
ATOM 289 N ILE 35 31.121 0.683 47.850 1.0015.00
ATOM 291 CA ILE 35 32.208 1.305 47.078 1.00 15.00
ATOM 292 CB ILE 35 !I 31.612 2.061 45.867 1.00 15.00
ATOM 293 CG2 ILE 35 , 32.594 2.844 44.971 1.00 15.00
ATOM 294 CGI ILE 35 30.771 1.109 45.001 1.00 15.00
ATOM 295 CD1 ILE 35 31.535 -0.052 44.390 1.00 15.00
ATOM 296 c ILE 35 32.997 2.256 47.879 1.00 15.00
ATOM 297 o ILE 35 32.411 3.066 48.595 1.00 15.00
ATOM 298 N ASP 36 34.349 2.118 47.737 1.00 15.00
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ATOM 300 CA ASP 36 35.176 2.909 48.638 1.00 15.00
ATOM 301 CB ASP 36 36.436 2.093 49.017 1.00 15.00
ATOM 302 CG ASP 36 37.240 2.825 50.063 1.00 15.00
ATOM 303 OD1 ASP 36 36.697 3.657 50.790 1.00 15.00
ATOM 304 OD2 ASP 36 38.419 2.581 50.148 1.00 15.00
ATOM 305 C ASP 36 35.513 4.233 48.020 1.00 15.00
ATOM 306 O ASP 36 36.572 4.401 47.442 1.00 15.00
ATOM 307 N ALA 37 34.552 5.134 48.191 1.00 15.00
ATOM 309 CA ALA 37 34.471 6.415 47.494 1.00 15.00
ATOM 310 CB ALA 37 33.099 6.536 46.801 1.00 15.00
ATOM 311 C ALA 37 34.621 7.630 48.401 1.00 15.00
ATOM 312 O ALA 37 34.209 7.625 49.529 1.00 15.00
ATOM 313 N TYR 38 35.212 8.675 47.891 1.00 15.00
ATOM 315 CA TYR 38 35.482 9.849 48.721 1.00 15.00
ATOM 316 CB TYR 38 36.974 9.877 49.178 1.00 15.00
ATOM 317 CG TYR 38 37.360 8.641 49.980 1.00 15.00
ATOM 318 CD1 TYR 38 37.844 7.501 49.324 1.00 15.00
ATOM 319 CE1 TYR 38 38.233 6.356 50.047 1.00 15.00
ATOM 320 CD2 TYR 38 37.254 8.665 51.391 1.00 15.00
ATOM 321 CE2 TYR 38 37.654 7.529 52.126 1.00 15.00
ATOM 322 CZ TYR 38 38.140 6.373 51.458 1.00 15.00
ATOM 323 OH TYR 38 38.521 5.266 52.189 1.00 15.00
ATCM 325 C TYR 38 ; 35.161 11.095 47.974 1.00 15.00
ATOM 326 O TYR 38 1 35.381 11.148 46.775 1.00 15.00
ATOM 327 N PRO 39 ί 34.714 12.123 48.718 1.00 15.00
ATOM 328 CD PRO 39 34.557 12.200 50.191 1.00 15.00
ATOM 329 CA PRO 39 34.416 13.368 48.047 1.00 15.00
ATOM 330 CB PRO 39 33.553 14.049 49.106 1.00 15.00
ATOM 331 CG PRO 39 34.086 13.621 50.465 1.00 15.00
ATOM 332 C PRO 39 35.729 14.104 47.805 1.00 15.00
ATOM 333 o PRO 39 36.600 14.105 48.656 1.00 15.00
ATOM 334 N VAL 40 35.838 14.666 46.582 1.00 15.00
ATOM 336 CA VAL 40 36.864 15.657 46.289 1.00 15.00
ATOM 337 CB VAL 40 38.230 15.094 45.817 1.00'15.00
ATOM 338 CGI VAL 40 38.419 13.594 46.016 1.00 15.00
ATOM 339 CG2 VAL 40 38.795 15.521 44.469 1.00 15.00
ATOM 340 C VAL 40 36.314 16.849 45.512 1.00 15.00
ATOM 341 o VAL 40 35.590 16.804 44.544 1.00 15.00
ATOM 342 N ASP 41 36.624 17.991 46.103 1.00 15.00
ATOM 344 CA ASP 41 36.065 19.215 45.567 1.00 15.00
ATOM 345 CB ASP 41 35.574 19.974 46.802 1.00 15.00
ATOM 346 CG ASP 41 34.835 21.235 46.444 1.00 15.00
ATOM 347 OD1 ASP 41 34.166 21.799 47.343 1.00 15.00
ATOM 348 OD2 ASP 41 34.948 21.672 45.283 1.00 15.00
Atom 349 C ASP 41 37.151 19.948 44.893 1.00 15.00
ATOM 350 O ASP 41 38.125 20.264 45.562 1.00 15.00
ATCM 351 N PRO 42 37.022 20.216 43.583 1.00 15.00
ATOM 352 CD PRO 42 35.954 19.935 42.632 1.00 15.00
ATOM 353 CA PRO 42 38.165 20.832 42.963 1.00 15.00
ATOM 354 CB PRO 42 1! 38.007 20.457 41.500 1.00 15.00
ATOM 355 CG PRO 42 36.499 20.449 41.293 1.00 15.00
ATOM 356 C PRO 42 38.268 22.336 43.175 1.00 15.00
ATCM 357 O PRO 42 39.162 22.969 42.625 1.00 15.00
ATOM 358 N LYS 43 37.395 22.870 44.022 1.00 15.00
ATCM 360 CA LYS 43 37.626 24.204 44.500 1.00 15.00
ATOM 361 CB LYS 43 36.344 24.781 45.142 1.00 15.00
ATOM 362 CG LYS 43 36.623 26.219 45.614 1.00 15.00
ATOM 363 CD LYS 43 35.601 26.758 46.621 1.00 15.00
ATOM 364 CE LYS 43 34.352 27.224 45.841 1.00 15.00
ATOM 365 NZ LYS 43 33.513 28.184 46.599 1.00 15.00
ATCM 369 C LYS 43 38.803 24.211 45.499 1.00 15.00
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ATOM 370 O LYS 43 39.471 25.231 45.582 1.00 15.00

ATOM
ATOM

371 N GLU 44 39.037 23.063 46.161 1.00 15.00

373 CA GLU 44 40.133 22.897 47.147 1.00 15.00

ATOM 374 CB GLU 44 39.519 22.571 48.535 1.00 15.00

ATOM 375 CG GLU 44 39.188 21.092 48.802 1.00 15.00

JVTOM 376 CD GLU 44 38.524 20.950 50.141 1.00 15.00

ATOM 377 OKI GLU 44 38.750 21.804 51.031 1.00 15.00

ATCM 378 OB2 GLU 44 37.719 20.009 50.267 1.00 15.00

ATOM 379 C GLU 44 41.217 21.897 46.828 1.00 15.00

ATOM
ATOM

380 O GLU 44 42.222 21.814 47.506 1.00 15.00

381 N VAL 45 41.011 21.106 45.778 1.00 15.00

ATOM 383 CA VAL 45 41.942 20.050 45.366 1.00 15.00

ATOM 384 CB VAL 45 41.358 18.642 45.674 1.00 15.00

ATOM 385 CGI VAL 45 42.124 17.442 45.065 1.00 15.00

ATOM 386 CG2 VAL 45 41.343 18.478 47.198 1.00 15.00

ATOM 387 C VAL 45 42.226 20.123 43.888 1.00 15.00

ATOM 388 O VAL 45 41.360 20.130 43.023 1.00 15.00

ATOM 389 N ASP 46 43.499 20.197 43.642 1.00 15.00

ATOM 391 CA ASP 46 ; 43.795 20.235 42.236 1.00 15.00

ATOM 392 CB ASP 46 ; 45.004 21.166 42.040 1.00 15.00

ATOM 393 CG ASP 46 : 4 6.314 20.723 42.663 1.00 15.00

ATOM 394 OD1 ASP 46 | 46.964 21.517 43.389 1.00 15.00

ATOM 395 OD2 ASP 46 ; 46.702 19.572 42.397 1.00 15.00

ATOM 396 C ASP 46 43.702 18.844 41.644 1.00 15.00

ATOM 397 O ASP 46 44.413 17.902 41.997 1.00 15.00

ATOM 398 N VAL 47 42.679 18.719 40.747 1.00 15.00

ATOM 400 CA VAL 47 42.490 17.386 40.144 1.00 15.00

ATOM 401 CB VAL 47 41.297 17.392 39.156 1.00 15.00

ATOM 402 CGI VAL 47 40.140 18.231 39.612 1.00 15.00

ATOM 403 CG2 VAL 47 41.712 17.819 37.771 1.00 15.00

ft TOM 404 C VAL 47 43.687 16. 689 39.424 1.00 15.00

ATOM 405 O VAL 47 43.670 15.487 39.189 1.00 15.00

ATOM 
ATOM

406
408

N 
CA

THR
THR

48
48

44.762
45.884

17.455
16.651

39.084
38.580

1.00
1.00

15.00
15.00

ATCM 409 CB THR 48 46.944 17.552 37.986 1.00 15.00

ATOM 410 OGI THR 48 47.787 18.049 39.019 1.00 15.00

ATOM 412 CG2 THR 48 46.332 18.729 37.258 1.00 15.00

ATOM 413 C THR 48 46.482 15.664 39.599 1.00 15.00

ATOM 
ATCM

414
415

O
N

THR 
GLN

48
49

47.122
46.228

14.674
16.007

39.285
40.866

1.00
1.00

15.00
15.00

ATCM ' 417 CA GLN 49 46.837 15.186 41.915 1.00 15.00

ATOM 418 CB GLN 49 47.230 16.152 43.068 1.00 15.00

ATOM 419 CG GLN 49 46.147 16.414 44.162 1.00 15.00

ATOM 420 CD GLN 49 46.606 17.095 45.463 1.00 15.00

ATOM 421 OE1 GLN 49 : 45.842 17.854 46.068 1.00 15.00

ATOM 422 NE2 GLN 49 ’ 47.826 16.790 45.942 1.00 15.00

ATOM
ATOM

425
426

C 
O

GLN
GLN

49
49

46.036
46.443

13.937
13.075

42.307
43.076

1.00
1.00

15.00
15.00

ATOM 
ATOM

427
429

N
CA

LEU
LEU

50
50

44.837
44.207

13.819
12.518

41.680
41.759

1.00
1.00

15.00
15.00

ATOM 
ATOM

430
431

CB
CG

LEU
LEU

50
50

42.948
41.575

12.472
12.873

40.894
41.437

1.00
1.00

15.00
15.00

ATOM 432 CD1 LEU 50 41.603 13.965 42.477 1.00 15.00

ATOM 433 CD2 LEU 50 40.692 13.180 40.204 1.00 15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

434
435
436
438
439
440
441

C 
O
N 
CA 
CB 
CG 
CD

LEU 
LEU 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS

50
50
51
51
51
51
51

45.110
45.326
45.615
46.391
46.956
47.468
46.532

11.631
11.829
10.647

9.458
9.201
7.734
6.472

40.984 
39.804 
41.677
41.327 
39.922 
39.761 
40.009

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
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ATOM 442 CE LYS
ATOM 443 NZ LYS
ATOM 447 C LYS
ATOM 448 O LYS
ATOM 449 N SER
ATOM 451 CA SER
ATOM 452 CB SER
ATOM 453 OG SER
ATOM 455 C SER
ATOM 456 O SER
ATOM 457 N MET
ATOM 459 CA MET
ATOM 460 CB MET
ATOM 461 CG MET
ATOM 462 SD MET
ATOM 4 63 CE MET
ATOM 4 64 C MET
ATOM 465 0 MET
ATOM 466 N GLY
ATOM 468 CA GLY
ATOM 469 C GLY
ATOM 470 O GLY
ATOM 471 N PHE
ATOM 473 CA RHE
ATOM 474 CB PHE
ATOM 475 CG PHE
ATOM 476 CD1 PHE
ATOM 477 CD2 PHE
ATOM 478 CE1 PHE
ATOM 479 CE2 PHE
ATOM 480 CZ PHE
ATOM 481 C PHE
ATOM 482 O PHE
ATOM 483 N GLN
ATOM 485 CA GLN
ATOM 486 CB GEN
ATOM 487 CG GLN
ATOM 488 CD GLN
ATOM 489 0E1 GLN
ATOM 490 NE2 GLN
ATOM 493 C GLN
ATOM 494 O GLN
ATOM 495 N LYS
ATOM 497 CA LYS
ATOM 498 CB LYS
ATOM 499 CG LYS
ATOM 500 CD LYS
ATOM 501 CE LYS
ATOM 502 NZ LYS
ATOM 506 C LYS
ATOM 507 o AYS
ATOM 508 N VAL
ATOM 510 CA VAL
ATOM' 511 CB VAL
ATOM 512 CGI VAL
ATOM 513 CG2 VAL
ATOM 514 C VAL
ATOM 515 O VAL
ATOM 516 N PHE
ATOM 518 CA PHE
ATOM 519 CB PHE

51 46.725 5.662 41.341 1.00 15.00
51 48.002 4.919 41.454 1.00 15.00
51 47.417 9.332 42.381 1.00 15.00
51 47.452 8.332 43.027 1.00 15.00
52 48.184 10.388 42.620 1.00 15.00
52 49.000 10.380 43.811 1.00 15.00
52 49.965 11.548 43.696 1.00 15.00
52 49.303 12.765 44.066 1.00 15.00
52 48.258 10.289 45.161 1.00 15.00
52 48.742 9.761 46.154 1.00 15.00
53 47-021 10.797 45.163 1.00 15.00
53 46.081 10.557 46.296 1.00 15.00
53 44.947 11.583 46.144 1.00 15.00
53 45.352 13.072 46.234 1.00 15.00
53 44.120 14.307 45.802 1.00 15.00
53 43.923 14.891 47.494 1.00 15.00
53 : 45.436 9.156 46.246 1.00 15.00
53 44.408 8.870 46.893 1.00 15.00
54 46.011 8.340 45.340 1.00 15.00
54 45.641 6.936 45.085 1.00 15.00
54 44.283 6.514 44.448 1.00 15.00
54 43.872 5.350 44.530 1.00 15.00
55 43.650 7.506 43.784 1.00 15.00
55 42.358 7.225 43.138 1.00 15.00
55 41.625 8.583 42.915 1.00 15.00
55 41.113 9.196 44.179 1.00 15.00
55 40.052 8.577 44.881 1.00 15.00
55 41.668 10.426 44.617 1.00 15.00
55 39.545 9.212 46.032 1.00 15.00
55 41.154 11.042 45.763 1.00 15.00
55 40.091 10.446 46.473 1.00 15.00
55 42.441 6.457 41.824 1.00 15.00
55 43.367 6.551 41.021 1.00 15.00
56 41.437 5.629 41.649 1.00 15.00
56 41.437 4.768 40.473 1.00 15.00
56 41.209 3.327 40.901 1.00 15.00
56 42.240 2.686 41.854 1.00 15.00
56 43.589 2.650 41.134 1.00 15.00
56 43.932 1.851 40.249 1.00 15.00
56 ; 44.334 3.681 41.510 1.00 15-00
56 1 40.369 5.071 39.422 1.00 15.00
56 , 40.592 4.836 38.270 1.00 15.00
57 ; 39.199 5.547 39.836 1.00 15.00
57 38.108 5.949 38.926 1.00 15.00
57 37.016 4.890 38.931 1.00 15-00
57 37.513 3.463 38.754 1.00 15.00
57 37-237 2.910 37.374 1.00 15.00
57 38.288 1.888 36.949 1.00 15.00
57 39-588 2.453 37.339 1.00 15.00
57 37.503 7.192 39.496 1.00 15.00
57 37.653 7.463 40.678 1.00 15.00
58 36.830 7.955 38.642 1.00 15.00
58 36.155 9.149 39.094 1.00 15.00
58 36.847 10.352 38.446 1.00 15.00
58 36.156 11.652 38.759 1.00 15.00
58 38.311 10.398 38.858 1.00 15.00
58 34.698 9.122 38.663 1.00 15.00
58 34.348 8.887 37.521 1.00 15.00
59 33.882 9.506 39.627 1.00 15.00
59 32.463 9.790 39.419 1.00 15.00
59 31.655 9.233 40.622 1.00 15.00
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ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ΑΤΟ» 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

520 CG PHE 59 30.137 9.186 40.368 1.00 15.00 A

521 CD1 PHE 59 29.415 10.383 40.132 1.00 15.00 A

522 CD2 PHE 59 29.475 7.947 40.301 1.00 15.00 A

523 CE1 PHE 59 28.027 10.357 39.812 1.00 15.00 A

524 CE2 PHE 59 28.075 7.892 39.989 1.00 15.00- A

525 CZ PHE 59 27.386 9.110 39.748 1.00 15.00 A

526 c PHE 59 32.353 11.275 39.403 1.00 15.00 A

527 o PHE 59 32.674 11.957 40.361 1.00 15.00 A

528 N ILE 60 31.881 11.744 38.251 1-00 15.00 A

530 CA ILE 60 31.676 13.154 38.134 1.00 15.00 A

531 CB ILE 60 31.994 13.607 36.732 1.00 15.00 A
532 CG2 ILE 60 31.840 15.123 36.618 1.00 15.00 A

533 CGI ILE 60 33.364 13.127 36.273 1.00 15.00 A

534 CD1 ILE 60 33.459 13.311 34.778 1. 00 15.00 A

535 c ILE 60 30.243 13.539 38.480 1-00 15.00 A

536 o ILE 60 29.265 13.164 37.850 1.00 15.00 A

537 N ALA 61 30.231 14.364 39.521 1.00 15.00 A

539 CA ALA 61 28.979 15.010 39.966 1.00 15.00 A

540 CB ALA 61 28.670 14.613 41.413 1.00 15.00 A

541 c ALA 61 29.016 16.547 39.947 1.00 15.00 A

542 o ALA 61 28.270 17.213 40.662 1.00 15.00 A

543 N LEU 62 29-924 17.062 39.098 1. 00 15.00 A

545 CA LEU 62 30.101 18.498 38.841 1.00 15-00 A

546 CB LEU 62 31.547 18.798 38.342 1.00 15-00 A

547 CG leu 62 32.602 18.604 39.423 iZoo 15-00 A

548 CD1 LEU 62 34.036 18.724 38.879 1.00 15.00 A

549 CD2 LEU 62 32.407 19.621 40.566 1.00 15.00 A

550 c LEU 62 29.105 18.951 37.803 1.00 15.00 A

551 o LEU 62 28.698 18.156 36.989 1.00 15.00 A

552 N HIS 63 28.672 20.207 37.857 1.00 15.00 A

554 CA HIS 63 27.614 20.692 36.915 1-00 15.00 A

555 CB HIS 63 26.292 20.865 37.606 1.00 15.00 A

556 CG HIS 63 25.619 19.619 38-113 1.00 15.00 A

557 ND1 HIS 63 26.043 18.912 39.171 1.00 15.00 A

559 CD2 HIS 63 24.479 19.010 37.607 1.00 15.00 A

560 NE2 HIS 63 ■ 24.249 17.920 38.388 1.00 15.00 A

561 CB1 HIS 63 25.201 17.866 39.341 1.00 15. 00 A

562 c HIS 63 27.774 22.042 36.179 1. 00 15.00 A

563 o HIS 63 27.633 23.125 36.769 1.00 15.00 A

564 N GLY 64 27.933 22.020 34.824 1.00 15.00 A

566 CA GLY 64 28.328 23.324 34.228 1.00 15.00 A

567 c GLY 64 29.806 23.362 33.881 1.00 15.00 A

568 o GLY 64 30.419 22.311 33.666 1.00 15.00 A

569 N ARG 65 30.421 24.588 33.885 1.00 15.00 A

571 CA ARG 65 31.844 24.674 33.460 1.00. 15.00 A
572 CB ARG 65 31.993 26.162 33.305 1.00 15.00 A

573 CG ARG 65 33.145 26.815 32.570 1. 00 15.00 A

574 CD ARG 65 32.367 27.852 31.689 1.00 15.00 A

575 NE ARG 65 31.607 28.822 32.524 1.00 15.00 A

577 CZ ARG 65 30.280 29.118 32.301 1.00 15.00 A

578 NHZ ARG 65 29.584 28.465 31.328 1.00 15.00 A

581 NH2 ARG 65 29.692 30.007 33.122 1.00 15.00 A

584 c ARG 65 32.902 24.034 34.369 1.00 15.00 A

585 o ARG 65 32.744 24.034 35.568 1-00 15.00 A
586 K GLY 66 33.977 23.492 33.790 1.00 15.00 A

588 CA GLY 66 34.939 22.611 34.492 1.00 15.00 A

eqq c GLY 66 34.423 21.250 34.956 1.00 15.00 A
O OÍ7 
590 o GLY 66 35.069 20.472 35.651 1.00 15.00 A

591 N GLY 67 33.184 21.007 34.572 1.00 15.00 A

593 CA GLY 67 32.500 19.799 34.967 1.00 15.00 A

594 C GLY 67 31.763 19-031 33.888 1.00 15.00 A
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ATOM 595 o GBY
ATOM 596 N GLU
ATOM 598 CA GLU
ATOM 599 CB GLU
ATOM 600 CG GLU
ATOM 601 CD GLU
ATOM 602 OE1 GLU
ATOM 603 OE2 GLU
ATOM 604 C GLU
ATOM 605 O GLU
ATOM 606 N ASP
ATOM 608 CA ASP
ATOM 609 CB ASP
ATOM 610 CG ASP
ATOM 611 OD1 ASP
ATOM 612 OD2 ASP
ATOM 613 C ASP
ATOM 614 O ASP
ATOM 615 N GLY
ATOM 617 CA GLY
ATOM 618 C GLY
ATOM 619 o GLY
ATOM 620 N THR
ATOM 622 CA THR
ATOM 623 CB THR
ATOM 624 OGI THR
ATOM 626 CG2 THR
ATOM 627 C THR
ATOM 628 O THR
ATOM 629 N LEU
ATOM 631 CA LEU
ATOM 632 CB LEU
ATOM 633 CG LEU
ATOM 634 CD1 LEU
ATOM 635 CD2 LEU
ATOM 636 C LEU
ATOM 637 O LEU
ATOM 638 N GLN
ATOM 640 CA GLN
ATOM 641 CB GLN
ATOM 642 CG GLN
ATOM 643 CD GLN
ATOM 644 ΟΕ1 GLN
ATOM 645 NE2 GLN
ATOM 648 C GLN
ATOM 649 O GLN
ATOM 650 N GLY
ATOM 652 CA GLY
ATOM 653 C GLY
ATOM 654 O GLY
ATOM 655 N MET
ATOM 657 CA MET
ATOM 658 CB MET
ATOM 659 CG MET
ATOM 660 SD MET
ATOM 661 CE MET
ATOM 662 C MET
ATOM 663 O MET
ATOM 664 N LEU
ATOM 666 CA LEU
ATOM 667 CB LEU

67 31.831 17.808
68 31.036 19.805
68 : 30.053 19.112
68 ; 28.720 19.755
68 : 27.584 18.890
68 26.289 19.518
68 26.271 20.371
68 25.293 19.131
68 30.350 19.328
68 29.631 19.014
69 31.478 20.007
69 31.800 20.592
69 32.150 22.087
69 33.311 22.335
69 33.956 21.388
69 33.545 23.490
69 32.946 19.673
69 33.233 18.788
70 33.615 19.843
70 34.537 18.633
70 35.865 18.711
70 36.826 17.988
71 35.934 19.702
71 37.281 20.066
71 37.317 21.556
71 36.495 21.796
71 36.885 22.493
71 . 37.948 19.171
71 39.042 18.629
72 , 37.189 18.987
72 37.497 17.941
72 36.322 17.706
72 36.581 17.408
72 I 35.258 17.001
72 37.719 16.526
72 37.705 16.603
72 38.648 15.928
73 36.794 16.249
73 36.784 14.979
73 35.509 15.057
73 34.410 16.006
73 33.652 15.273
73 32.528 15.573
73 34.328 ’ 14.240
73 38.107 14.737
73 38.734 13.689
74 38.534 15.837
74 39.875 15.818
74 41.083 15.639
74 41.977 14.865
75 41.077 16.351
75 42.138 16.161
75 41.821 17.057
75 42.748 16.900
75 44.460 17.478
75 45.671 16.396
75 42.169 14.711
75 43.216 14.101
76 40.951 14.141
76 40.992 12.749
76 39.654 12.306

33.814 1.00 15.00 
33.071 1.00 15.00 
32.214 1.00 15.00 
32.493 1.00 15.00 
32.084 1.00 15.00 
32.525 1.00 15.00 
33.439 1.00 15.00 
31.935 1.00 15.00 
30.742 1.00 15.00 
29.806 1-00 15.00 
30.603 1.00 15.00 
29.319 1.00 15.00 
29.538 1.00 15.00 
30.515 1.00 15.00
30.895 1.00 15.00 
30.913 1.00 15.00 
28.928 1.00 15.00 
29.721 1.00 15.00 
27.791 1.00 15.00 
27.771 1.00 15.00 
28.581 1.00 15.00 
28.336 1.00 15.00 
29.487 1.00 15-00 
29-948 1.00 15-00 
30.378 1.00 15.00 
31.563 1.00 15.00 
29.257 1.00 15.00 
30.996 1.00 15.00 
30.846 1.00 15.00 
32-076 1.00 15.00
33.022 1.00 15.00 
33-959 1.00 15.00 
35.417 1.00 15.00 
36.056 1.00 15.00 
35.781 1.00 15.00 
32-422 1.00 15.00
32.752 1.00 15-00 
31-556 1.00 15.00
30.860 1.00 15-00 
29-949 1.00.15.00
30.641 1.00 15.00 
31-724 1.00 15.00 
32.085 1.00 15.00 
32.226 1.00 15.00 
30.152 1.00 15.00 
30.224 1.00 15.00 
29-472 1.00 15.00 
28-836 1.00 15-00 
29-749 1.00 15.00
29.462 1.00 15.00 
30.880 1.00 15.00 
31-900 1.00 15.00 
33.126 1.00 15-00 
34.340 1.00 15-00 
34.098 1.00 15-00 
34-708 1.00 15.00 
32.383 1-00 15.00 
32.516 1.00 15.00
32.607 1.00 15.00 
33-083 1.00 15.00 
33.753 1.00 15.00
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ATOM 663 CG LEU 76 : 39.143 13.217 34.885 1.00 15.00

ATOM 669 CD1 LEU 76 37.670 12.947 35.197 1.00 15.00

ATOM 670 CD2 LEU 76 39.894 13.013 36.212 1.00 15.00

ATOM 671 C LEU 76 41.417 11.758 32.005 1.00 15.00

ATOM 672 O LEU 76 42.102 10.793 32.269 1.00 15.00

ATOM 673 N GLU 77 41.054 12.056 30.760 1.00 15.00

ATOM 675 CA GLU 77 41.640 11.210 29.710 1.00 15.00

ATOM
ATOM

676
677

CB
CG

GLU
GLU

77
77

41.046
39.549

11.514
11.473

28.316
28.372

1.00
1.00

15.00
.15.00

ATOM 678 CD GLU 77 38.935 10.544 27.416 1.00 15.00

ATOM 679 OE1 GLU 77 37.860 10.898 26.904 1.00 15.00

ATOM 680 OE2 GLU 77 39.526 9.490 27.207 1.00 15.00

ATOM 681 C GLU 77 43.173 11.186 29.640 1.00 15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM

682 O GLU 77 43.796 10.138 29.537 1.00 15.00

683
685

N 
CA

LEU
LEU

78
78

43.758
45.230

12.379
12.412

29.734
29.729

1.00
1.00

15.00
15.00

ATOM 686 CB LEU 78 45.699 13.791 29.409 1.00 15.00

ATOM 687 CG LEU 78 46.707 13.644 28.250 1.00 15.00

ATOM 688 CD1 LEU 78 46.961 14.993 27.615 1.00 15.00

ATOM 689 CD2 LEU 78 48.034 13.018 28.740 1.00 15.00

ATOM 690 C LEU 78 45.896 11.894 30.992 1.00 15.00

ATOM 691 O LEU 78 47.001 11.412 31.030 1. 00 15.00

ATOM 692 N MET 79 45.143 11.949 32.028 1.00 15.00

atom 694 CA MET 79 ί 45.524 11.152 33.129 1.00 15.00

ATOM 695 CB MET 79 j 44.850 11.664 34.374 1.00 15.00

ATOM 696 CG MET 79 | 45.184 13.131 34.550 1.00 15.00

ATOM 697 SD MET 79 ■ 44.578 13.895 36.066 1.00 15.00

ATOM 698 CE MET 79 : 45.370 12.783 37.211 1.00 15.00

ATOM 699 C MET 79 ’ 45.240 9. 687 33.036 1.00 15.00

ATOM
ATOM

700
701

o
N

MET 
GLY

79
80

45.628
44.558

9.032
9.180

33.971
31.996

1.00
1.00

15.00
15.00

ATOM 703 CA GLY 80 44.250 7.749 31.954 1.00 15 - 00

atom 704 C GLY 80 43.341 7.181 33.086 1.00 15.00

ATOM 705 o GLY 80 43.297 5.982 33.269 1.00 15-00

ATOM 706 N LEU 81 42.628 8.048 33.817 1.00 15.00

ATOM 708 CA LEU 81 41.618 7.717 34.846 1.00 15.00

ATOM
ATOM

709
710

CB 
CG

LEU
LEU

81
81

41.491
42.571

8.922
9.149

35.778
36.860

1.00
1.00

15.00
15.00

ATOM
ATOM

711
712

CD1
CD2

LEU 
LEU

81
81

42.386
42.454

10.458
8.032

37.621
37.880

1.00
1.00

15.00
15.00

atom 713 C LEU 81 40.200 7.573 34.216 1.00 15.00

ATOM 714 O LEU 81 39.646 8.521 33.691 1.00 15.00

atom 715 N PRO 82 39.633 6.359 34.343 1.00 15.00

ATOM 716 CD PRO 82 40.263 5.166 34.942 1.00 15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

717
718
719
720
721
722

CA 
CB 
CG 
C
O 
N

PRO 
PRO 
PRO 
PRO 
PRO 
TYR

82
82
82
82
82
83

38.237
37.980
39.357
37.329
37.588
36.255

6.177
4.723
4.034
7.093
7.388
7.510

33.951
34.377
34.524
34.775
35.926
34.118

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM
ATOM

724
725

CA 
CB

TYR
TYR

83
83

35.366
Ϊ 35.954

8.512
9.921

34.667
34.333

1.00
1.00

15.00
15.00

ATOM
ATOM

726
727

CG 
CD1

TYR 
TYR

83
83

' 35.929
34.739

10.308
10.782

32.841
32.233

1.00
1.00

15.00
15.00

ATOM
ATOM

728
729

CE1
CD2

TYR
TYR

83
83

34.750
37.125

11.137
10.186

30.876
32.100

1.00
1.00

15.00
15.00

ATOM 730 CE2 TYR 83 37.120 10.516 30.726 1.00 15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

731
732
734
735

CZ 
OH
C 
O

TYR 
TYR 
TYR 
TYR

83
83
83
83

35.950
35.960
33.957
33.745

10.993
11.386
8.356
7.795

30.125 
28.834 
34.172 
33.131

1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00



55/90

ATOM 736 N THR 84 33.001 8.817 34.958 1.00 15.00

ATOM 738 CA THR 84 31.648 8.479 34.604 1.00 15.00

ATOM 739 CB THR 84 30.762 8.519 35.880 1.00 15.00

ATOM 740 OGI THR 84 30.824 9.838 36.428 1.00 15.00

ATOM 742 CG2 THR 84 31.130 7.469 36.943 1.00 15.00

ATOM 743 C THR 84 30.975 9.298 33.516 1.00 15.00

ATOM 744 O THR 84 29.957 8.921 32.958 1.00 15.00

ATOM 745 N GLY 85 31.503 10.448 33.204 1.00 15.00

ATOM 747 CA GLY 85 30.615 11.033 32.153 1.00 15.00

ATOM 748 C GLY 85 30.310 10.337 30.778 i.oo 15.00

ATOM 749 O GLY 85 30.772 9.288 30.378 1.00 15.00

ATOM 750 N SER 86 29.533 11.091 30.014 1.00 15.00

ATOM 752 CA SER 86 29.945 11.292 28.616 1.00 15.00

ATOM 753 CB SER 86 28.991 12.325 27.972 1.00 15.00

ATOM 754 OS SER 86 27.674 11.763 27.775 1.00 15.00

ATOM 756 C SER 86 31.400 11.752 28.484 1.00 15.00

ATOM 757 O SER 86 32.021 12.372 29.344 1.00 15.00

ATOM 758 N GLY 87 31.940 11.387 27.317 1.00 15.00

JVTOM 760 CA GLY 87 33.313 11.713 26.959 1.00 15.00

ATOM 761 C GLY 87 33.471 13.174 26.557 1.00 15.00

ATOM 762 O GLY 87 j 32.590 13.977 26.721 1.00 15.00

ATOM 763 N VAL 88 ; 34.614 13.493 25.977 1.00 15.00

ATOM 765 CA VAL 88 34.930 14.919 25.792 1.00 15.00

ATOM 766 CB VAL 88 36.408 15.016 25.382 1.00 15.00

ATOM 767 CGI VAL 88 36.847 16.472 25.032 1.00 15.00

ATOM 768 CG2 VAL 88 37.255 14.460 26.499 1.00 15.00

atom 769 C VAL 88 34.042 15.598 24.741 1.00 15.00

ATOM 770 O VAL 88 33.375 16.592 24.981 1.00 15.00

ATOM 771 N MET 89 34.062 14.962 23.544 1.00 15.00

ATOM 773 CA MET 89 33.253 15.492 22.449 1.00 15.00

ATOM 774 CB MET 89 33.371 14.591 21.206 1.00 15.00

ATOM 775 CG MET 89 32.644 15.204 20.010 1.00 15.00

ATOM 776 SD MET 89 30.906 14.729 19.896 1.00 15-00

ATOM 777 CE MET 89 30.975 12.896 19.925 1.00 15.00

ATOM 778 C MET 89 31.801 15.663 22.840 1.00 15.00

ATOM 779 o MET 89 31.228 16.697 22.618 1.00 15.00

ATOM 780 M ALA 90 31.241 14.596 23.450 1.00 15.00

ATOM 782 CA ALA 90 29.790 14.623 23.650 1.00 15.00

ATOM 783 CB ALA 90 29.297 13.166 23.883 1.00 15.00

ATOM 784 C ALA 90 29.329 15.557 24.777 1.00 15.00

ATOM 785 O ALA 90 28.267 16.138 24.741 1.00 15.00

ATOM 786 N SER 91 30.203 15.641 25.808 1.00 15.00

ATOM 788 CA SER 91 29.963 16.573 26.906 1.00 15.00

ATOM 789 CB SER 91 31.007 16.345 28.032 1.00 15.00

ATOM 790 OG SER 91 i 30.911 15.051 28.626 1.00 15.00

ATOM 792 C SER 91 30.049 17.985 26.387 1.00 15.00

ATOM 793 O SER 91 ! 29.238 18.833 26.674 1.00 15.00

ATOM 794 N ALA 92 ' 31.023 18.208 25.524 1.00 15.00

ATOM 796 CA ALA 92 31.077 19.580 25.008 1.00 15.00

ATOM 797 CB ALA 92 . 32.396 19.810 24.272 1.00 15.00

ATOM 798 C ALA 92 29.878 19.968 24.088 1.00 15.00

atom 799 O ALA 92 29.246 21.005 24.199 1.00 15.00

ATOM 800 N LEU 93 29.565 19.044 23.200 1.00 15.00

ATOM ' 802 CA LEU 93 28.525 19.283 22.202 1.00 15.00

ATOM 803 CB LEU 93 28.554 18.069 21.214 1.00 15.00

ATOM 804 CG LEU 93 28.335 18.070 19.693 1.00 15.00

ATOM 805 CD1 LEU 93 27.735 16.758 19.237 1.00 15.00

ATOM 806 CD2 LEU 93 27.527 19.228 19.125 1.00 15.00

ATOM 807 C LEU 93 27.188 19.394 22.918 1.00 15.00

ATOM 808 O LEU 93 26.342 20.163 22.553 1.00 15.00

ATOM 809 N SER 94 27.000 18.653 24.018 1.00 15.00
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ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

811 
812 
813
815
816 
817 
819
820 
821
822 
823
824 
825
826 
828 
829
830 
831 
832
833 
834
835 
837
838
839 
840
841 
842
846 
847 
848
850 
851
852 
853
854
855 
856
857 
859
860 
861
862 
863 
865
866 
869 
872
873 
874
876 
877
878 
880
881 
882
884
885 
886 
887
888

CA 
CB 
OG 
C 
0 
N 
CA 
CB 
CG 
SD 
CE 
C 
o 
N 
CA 
CB 
CG 
OD1 
OD2 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD 
CE 
NZ 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD1 
CD2 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD 
NE 
CZ 
NH1 
NH2 
C 
o 
N 
CA 
CB 
OG 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD 
CE

SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
MET 
MET 
MET 
MET 
MET 
MET 
MET 
MET 
ASP 
ASP 
ASP 
ASP 
ASP 
ASP 
ASP 
ASP 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS

94 
94 
94 
94 
94
95 
95 
95
95 
95 
95 
95 
95
96 
96 
96 
96
96 
96 
96 
96 
97
97 
97 
97 
97 
97
97 
97 
97 
98 
98 
98
98 
98 
98 
98 
98
99 
99
99 
99
99 
99 
99 
99
99 
99
99 

100 
100 
100 
100 
100 
100 
101 
1O1 
101 
101 
101 
101

25.731 
25.585 
26.521
25.386 
24.244
26.448 
26.251 
27.478
27.302 
27.948 
28.233
25.831

i 25.246
1 26.040

25.758 
26.867 
26.917
25.857 
28.012
24.448 
24.424
23.345 
22.088
20.891 
20.459 
19.540
20-282 
19.361 
21.901
21.252 
22.561 
22.524
23.170 
23.514 
22-397
24.029 
23.272 
22.831

[· 24.447
' 25.143

26.666 
27.242 
28.765
29.185 
29.149
28.719 
29.585 
24.499
24.482
23.895 
23.105 
22.557
23.652 
21.963 
21.802
21.236 
20.205 
19.569
18.637
17.670
16.650

18.745 
17.692 
17.833 
20.082
20.434 
20.792 
22.113 
22.516
21.534
22.059 
23.813 
23.169 
24.172
22.853 
23.767 
23.558 
24.650
25.103 
25.053 
23.386 
22.487
24.034 
23.512 
23.813
25.219 
25.325 
25.074 
25.358
23.805
23.059 
24.846 
24.970 
26.282
26.630 
26.426 
28.059
23.840 
23.335 
23.483 
22.480
22.428 
23.767 
23.842 
25.059
26.294 
26.592 
27.251 
21.114
20.286 
20.954 
19.721 
19.722
19.434 
19.612 
18.640 
20.707
20.785
22.179 
22.459 
23.676 
23.821

24.761 
25.887’ 
26.984
25.320
25.451
25.675
26.216
26.997
28.098
29.630
29.428
25.210
25.585
23.938
22.812
21.780
20.758
20.381
20.379
22.155
21.348
22.570
22.030
23.004
23.263
24.495
25.794 
26.909
20.533
19.851
20.039
18.571
18.187
16.731
15.721
16.775
17.862
16.856
18.362
17.554
17.797
17.314
17-187
16.491
16.942
18.168
16.131
17.803
16.944
18-991
19.183
20.598
21.517
18.135
17.448 
18.012
16.968
16.944
18.156 
17.938 
19.063

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00-
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
i.oo
1.00
1.00 
1-00.
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1-00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15-00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00 >>

>>
>>

>>
>>

>>
>
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ATOM 889 NX LYS
ATOM 893 C LYS
ATOM 894 O LYS
ATOM 895 N LEU
ATOM 897 CA LEU
ATOM 898 CB LEU
ATOM 899 CG LEU
ATOM 900 CD1 LEU
ATOM 901 CD2 LEU
ATOM 902 C LEU
ATOM 903 O LEU
ATOM 904 N LEU
ATOM 906 CA LEU
ATOM 907 CB LEU
ATOM 908 CG LEU
ATOM 909 CD1 LEU
ATOM 910 CD2 IBU
ATOM 911 C LEU
ATOM 912 O LEU
ATOM 3 U N TRP
ATOM 915 CA TRP
ATOM 916 CB TRP
ATOM 917 CG TRP
ATOM 918 CD2 TRP
ATOM 919 CE2 TRP
ATOM 920 CE3 TRP
ATOM 921 CD1 TRP
ATOM 922 NE1 TRP
ATOM 924 CZ2 TRP
ATOM 925 CZ3 TRP
ATOM 926 CH2 TRP
ATOM 927 C TRP
ATOM 928 O TRP
ATOM 929 N GLN
ATOM 931 CA GLN
ATOM 932 CB GLN
ATOM 933 CG GLN
ATOM 934 CD GLN
ATOM 935 OE1 GLN
ATOM 936 NE2 GLN
ATOM 939 C GLN
ATOM 940 O GLN
ATOM 941 N GLY
ATOM 943 CA GLY
ATOM 944 C GLY
ATOM 945 O GLY
ATOM 946 N ALA
ATOM 948 CA ALA
ATOM 949 CB ALA
ATOM 950 C ALA
ATOM 951 O ALA
ATOM 952 N GLY
ATOM 954 CA GLY
ATOM 955 C GLY
ATOM 956 O GLY
ATOM 957 N IBU
ATOM 959 CA IBU
ATOM 960 CB IBU
ATOM 961 CG LEU
ATOM 962 CD1 LEU
ATOM 963 CD2 LEU

101 17.271 24.023 20.399 1.00 15.00

101 20.722 20.490 15.561 1.00 15.00

101 20.118 19.761 14.776 1.00 15.00

102 21.893 21.071 15.262 1.00 15.00

102 22.442 20-768 13.901 1.00 15.00

102 23.677 21-639 13.636 i.oo 15.00

102 23.405 23-114 13.512 1.00 15.00

102 24.730 23.870 13.278 1.00 15-00

102 22-481 23.245 12.285 1.00 15.00

102 22.794 19.297 13.600 1.00 15.00
102 ; 22.510 18.768 12.546 1.00 15.00

103 23.444 18.636 14.579 1.00 15.00
103 23.698 17.234 14.471 i.oo 15.00

103 24.506 16.777 15.689 1.00 15.00
103 25.385 15.581 15.430 1.00 15.00

103 26.608 16.019 14.750 1.00 15.00
103 26.273 15.118 16.551 1.00 15.00
103 22.422 16.416 14.306 1.00 15.00
103 22.334 15.521 13.514 1.00 15.00
104 21.424 16.756 15.113 1.00 15.00
104 20.173 16.026 15.102 1.00 15.00
104 19.303 16.476 16.273 1.00 15.00
104 19.812 15.914 17.585 1.00 15.00
104 19.555 16.428 18.868 1.00 15.00
104 20.165 15.473 19.825 1.00 15.00
104 18.882 17-560 19.347 1.00 15.00
104 20.557 14.747 17.785 1.00 15.00
104 20.754 14.487 19.103 1.00 15.00
104 20.042 15.701 21.214 1.00 15.00
104 18.799 17.771 20.738 1.00 15.00
104 19.351 16.853 21.661 1.00 15.00
104 • 19.472 16.255 13.785 1.00 15.00
104 19.003 15.317 13.199 1.00 15.00
105 : 19.492 17.488 13.298 1.00 15.00
105 j 19.004 17.659 11.903 1.00 15.00
105 : 19.075 19.098 11.433 1.00 15.00
105 ; 18.115 19.823 12.289 1.00 15.00
105 ■ 17.957 21.257 11.889 1.00 15.00
105 17.105 21.862 12.460 1.00 15.00
105 18.715 21.811 10.954 1.00 15-00
105 19.743 16.871 10.867 1.00 15.00
105 19.154 16.296 9.978 1.00 15.00
106 21.060 16.839 10.998 1.00 15.00
106 21.790 15.987 10.019 1.00. 15.00
106 21.512 14.502 10.104 1.00 15.00
106 21.645 13.753 9.150 1.00 15.00
107 21.028 14.109 11.286 1.00 15.00
107 20.566 12.738 11.451 1.00 15.00
107 20-812 12.262 12.893 1.00 15.00
107 19.094 12.511 11.143 1.00 15.00
107 18.597 11.419 11.295 1.00 15-00
108 18.415 13.582 10.716 1.00 15.00

108 17.010 13.436 10.291 1.00 15.00
108 16.026 13.323 11.434 1.00 15.00

108 14.882 12.950 11.232 1.00 15.00
109 16.512 13.634 12.643 1.00 15.00

109 15.626 13.666 13.800 1.00 15.00
109 16.505 13.515 15.014 1.00 15.00
109 16.870 12.088 15.407 1.00 15.00
109 , 16.179 11.004 14.587 1.00 15.00
109 : 18.329 11.951 15.870 1.00 15.00
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ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

964
965
966
967
968
969
970
971
972
973
975
976
977
978

c 
o 
N 
CD 
CA 
CB 
CG 
C 
O 
» 
CA 
CB 
CGI 
CG2

LEU 
LEU 
PRO 
PRO 
PRO 
PRO 
PRO 
PRO 
PRO 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL

109 
109 
110 
110 
110 
no 
no 
no 
no 
111 
111 
111
111 
in 
111

14.801
15.201
13.625
13.004
12.750
11.468
11.844
13.251
13.527
13.318
13.606
15.100
16.112
15.310
12.666

14.944
15.985
14.823
13.575
15.987
15.367
14.030
17.056
16.834
18.259
19.434
19.851
18.734
20.310
20.576

13.896 
13.379 
14.559
15.075 
14.738 
15.297
15.958 
15.672 
16.848
15 . no 
15.958 
15.773
16.114 
14.321
15.635

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00·

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM . 
ATOM 
ATOM 
ATOM

979
980
981
983
984
985
986
987
988
989
990
991
992
993
994
996
997
998
999

1000
1OO1
1002
1003
1005
1006
1007
1008
1009
1010
1012
1013
1014
1015
1016
1017
1018
1020
1021
1022
1023
1024
1026
1027
1028
1029
1030
1031

C 
o 
N 
CA 
CB 
C 
0 
n 
CD 
CA 
CB 
CG 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD2 
CE2 
CE3 
CD1 
NB1 
CZ2 
CZ3 
CB2 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CGI 
CG2 
C 
o 
N 
CA 
CB 
C 
O
N 
CA 
CB 
CG 
CD1 
CD2 
C

VAL 
VAL 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
PRO 
PRO 
PRO 
PRO 
PRO 
PRO 
PRO 
TRP 
TRP 
TRP 
TRP 
TRP 
TRP 
TRP 
TRP 
TRP 
TRP 
TRP 
TRP 
TRP 
TRP 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
LEU 
LEU 
leu 
leu 

. LEU 
; LEU 
leu

ill
111
112
112
112
112
''in
113
113
113
113
113
113
113
114
114
114
114
114
114
114
114
114
114
114
114
114
114
115
115
115
115
115
115
115
116
116
116
116
116
117
117
117
117
117
117
117

12.263
12.320
11.524
11.579
12.148
13.380
11.287
9.826

11.814
10.538
9.410

12.528
12.169
13.606
14.349
15.080

! 16.458
16.788
18.218
16.038
17.626
18.680
18.836
16.699
18.044
15.231
15.495
15.696
16.775
16.195
15.236
15.387
17.781
17.477
19.020
19.965
21.111
20.568
20.702
20.975
21.385
20.434

: 19.251
18.171
18.697
22.726

20.707
21.397
22.624
23.423 
23.534
23.686
24.176
24.010
25.275 
25.825
24.816
26.316 
26.582
26.867
27.895
27.306
26.918
25.950
26.220 
24.942
27.665
27.281
25.461
24.245 
24.492
28.740 
28.439 
29.832 
30.582
31.892
31.675
32.687 
30.904
30.836 
31.212 
31.705 
30.730
33.029 
33.415 
33.734 
35.140
36.012 
36.634 
35.620 
37.856
35.289

14.502
16.637
16.426
17.739
15.372
15.373
14.560
14.468
13.725
13.037
13.184
14.581
15.713
14.008
14.736
16.014
15.686 
14.773 
14.403
14.168 
15.899
15.127 
13.409
13.178
12.793 
13.832
12.694 
14.401
13.751
13.112 
11.932 
14.135
14.854 
16.036
14.446 
15.464
15.766 
15.091 
13.949
16.135 
15.978 
16.819 
16.084
15.718 
16.816 
16.656

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00.
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00 
15-00
15.00
15.00
15.00 
15-00 
15-00
15-00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00 
15-00 
15-00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00 
15-00
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ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
akm 
atom 
ATOM 
ATOM 
ATOM

1032
1033
1035
1036
1037
1039
1040
1041
1042
1044
1045
1046
1047
1048

O 
N 
CA 
CB 
OG1 
CG2 
C
O 
N
CA 
CB 
CG 
CD 
NE

BEU 
THR 
THR 
THR 
THR 
THR 
THR 
THR 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG

117 
118 
118 
118
118
118
118
118
119 
119 
119 
119
119 
119
1 1 Q

22.787 
23.786

■ 24.890
; 26.277

26.303
2 6.712 
24.737 
23.932 
25.591 
25.553
26.452 
26.676 
27.306
27.601 
28.912

34.884
35.901
36.337
36.409
37.302
35.000
37.675
38.472
37.911
39.243
39.107
40.406
40.297
38.959
38.573

17.803
16.029
16.933
16.310
15.160
15.967
17.586
17.180
18.628
19.238
20.513
21.321
22.741
23.256
23.373

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

.15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM
ATOM 
ATOM 
ATOM
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM
ATOM 
ATOM

1050
1051
1054
1057
1058
1059
1061
1062
1063
1064
1065
1067
1068
1069
1070
1071
1072
1073
1074
1075
1077
1078
1079
1080
1081
1082
1083
1084
1085
1086
1087
1089
1090
1091
1092
1093
1094
1095
1096
1097
1099
1100
1101
1102
1103
1104
1108

CZ 
NH1 
NH2 
C
O 
N 
CA 
CB 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD 
OE1 
OE2 
C
O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD1 
CD2 
CE1 
CE2 
CZ 
C
O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD 
OE1 
OE2 
C 
o 
N 
CA 
CB 
CG 
CD 
CE 
NZ 
C

ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
PHE 
PHE 
PHE 
PHE 
PHE 
PHE 
PHE 
PHE 
PHE 
PHE 
PHE 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS

119
119
119
119
120
120
120
120
120
121
121
121
121
121
121
121
121
121
122
122
122
122
122
122
122
122
122
122
122
123
123
123
123
123
123
123
123
123
124
124
124
124
124
124
124
124

29.334
29.840
25.922
25.311
26.873
27.219
28.305
26.071
25.692

’ 25.458
। 24.277
! 23.623
; 24.429

24.343
23.802 
24.867
23.273
22.671
23.104
21.934
21.600
20.447
19.137
20.705
18.082
19.626
18.305
22.129
21.230
23.366 
23.542 
24.765 
24.538
25.904
26.066
26.855
23.665

; 23.608
; 23.860

23.832
i 24.928

24.970
26.235
27.197
28.597
22.516

37.730
39.091
40.363
41.414
40.090
41.028
40.407
41.375
42.524
40.326
40.542
39.191
38.586
37.109
36.452
36.613
41.374
42.226
41.165
41.913
41.268
41.872
41.787
42.500
42.373
43.096
43.015
43.386
44.210
43.714
45.145
45.264
44.859
44.594
44.540
44.424
45.982
47.195
45.322
46.146
45.667
44.187
43.753
42.835
43.218
46.142

24.318
22.579
18.237
18.181
17.368
16.262
15.338
15.367
15.161
14.872
14.064
13.676
12.544
12.422
13.298
11.413
14.726
14.109
16.069
16.599
17.910
18.661
18.143
19.906
18.874
20.645
20.116
16.739
16.659
16.995
17.239
18.087
19.564
20.123
21.331
19.357
15.977
16.034
14.852
13.667
12.703
12.368
11.588
12.402
12.182
12.988

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15-00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15-00
15-00
15.00
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ATOM
ATOM

1109
1110

O
N

LYS
GLY

124
125
125

22.333
21.594
21.325

46.779
45.287
44.155

11.949
13.521
12.585

1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00

ATOM 1112 CA GLY
GLY

V
125 19.898 43.620 12.402 1.00 15.00

ATOM 1113 C
125 18.927 44.358 12.457 1.00 15.00

ATOM 1114 o krJuX
T OTT 126

126
126
126
126
126
126
126
127
127
127
127
127
127
128
128
128
128
128
128
128

19.814 42.297 12.146 1.00 15.00
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

1115
1117
1118
1119
1120
1121

N 
CA 
CB 
CG 
CD1 
CD2

JmSU 

LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU

18.583
17.368
17.107
18.241
16.255
18.344

41.713
41.855
41.147
40.606
42.016
42.388

11.534
12.529
13.914
14.750
14.838
10.167

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

1122
1123
1124
1126
1127
1128
1130
1131
1132
1134
1135
1136
1137
1138

C 
O 
N 
CA 
CB 
OG 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CG 
OD1 
OD2

LEU 
LEU 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
ASP 
ASP 
ASP 
ASP 
ASP 
ASP

17.982 
18.573 
18.332 
18.859 
18.166
16.838 
16.350

’ 16.072
J 14.774
! 14.934
Í 15.500
: 16.016

15.401 
13.898

43.573
41.620
41.960
40.748
40.492
42.359
43.398
41.494
42.015
43.100
42.722
41.607
43.534
40.867

10.132
9.041
7.603
6.756
5.478
7.302
7.719
6.636
6.226
5.103
3.722
3.565
2.763
5.910

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

1139 
1140
1141
1143
1144
1145
1146
1147
1148
1152
1153
1154
1156
1157 
1158
1159
1160
1161 
1164
1165
1166 
1168 
1169
1170 
1171 
1172
1173 
1174
1175
1177
1178 
1179 
1180

C 
O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD 
CB 
NZ 
C 
o 
N 
CA 
CB 
CG 
CD 
OE1 
NE2 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD1 
CD2 
C 
O 
N 
CA 
CB 
C 
O

ASP 
ASP 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
GLN 
GLN 
GLN 
GLN 
GLN 
GLN 
GLN 
GLN 
GLN 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA 
ALA

128
129
129
129
129
129
129
129 '
129
129
130
130
130
130
130
130
130
130
130
131
131
131
131
131
131
131
131
132
132
132
132
132
1 "ϊΆ

12.768
14.567
14.524
14.969 
14.034
14.269
13.627
13.963
15.564
16.700
15.121
15.884
17.105
18.051
19.448
20.003
20.030 
14.912
14.628
14.356
13.120

: 12.755
; 13.871

14.138
! 13.510

11.917
10.927 
11.986 
10.892 
10.849
10.959
9.978 

12.197

40.762
39.972
38.529
37.935
38.441
37.691
36.301
35-849
38.079
37.685
38.210
37.822
38.745
38.003
38.567
39.068
38.471
37.797
36.759
39.007
39.145
40.579
41.461
42.330
42.177
38.598
38.329
38.515
37.824
38.071
36.339 
35.607
35.946

6.372 
5.197 
5.278 
3.967
2.902 
1.628.
1.614 
0.249 
6.257
5.965
7.481
8.639 
8.957 
9.954
9.896

10.871 
8-705 
9.776

10.332 
10-036 
10.765
10.938
11.357 
10.096 
12.677
10.068
10.740
8.700
8.028
6.537
8.255 
8.366
8.370

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00'
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM

1181
1183
1184

N 
CA
CB

GLU
GLU 
GLU

133
133

12.533
13.988

34.552
34.454

8.577
8.072

1.00
1.00

15.00
15.00
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ATOM 1185 CG GBIT 133 14.312

ATOM 1186 CD GLU 133 13.284

ATOM 1187 OE1 GLU 133 13.566

ATOM 1188 OE2 GLU 133 12.202

ATOM 1189 C GLU 133 12.206

ATOM 1190 O GLU 133 11.723

ATOM 1191 N ILE 134 12.363

ATOM 
ATOM

1193
1194

CA
CB

ILE
IDE

134
134

11.903
12.514

ATOM 1195 CG2 ILE 134 11.793

ATOM 1196 CGI ILE 134 14.036

ATOM 1197 CD1 ILE 134 14.761

ATOM 1198 C ILE 134 10.403

ATOM 1199 O ILE 134 9.745

ATOM 1200 N SER 135 9.899

ATOM 1202 CA SER 135 8.453

ATOM 1203 CB SER 135 7.968

ATOM 1204 OG SER 135 7.930

ATOM 1206 C SER 135 . 7.694

ATOM 1207 O SER 135 ' 6-682

ATOM 1208 N ALA 136 : 8.307

ATOM 1210 CA ALA 136 > 7.809

ATOM 1211 CB ALA 136 8.639

ATOM 1212 C ALA 136 7.812

ATOM 1213 O ALA 136 7.443

ATOM 1214 N LEU 137 8.231

ATOM 1216 CA LEU 137 8.282

ATOM 1217 CB LEU 137 9.328

ATOM 1218 CG LEU 137 10.756

ATOM 1219 CD1 LEU 137 11.172

ATOM 1220 CD2 LEU 137 11.757

ATOM 1221 C LEU 137 6.948

ATOM 1222 O LEU 137 6. 712

ATOM 1223 N GLY 138 6.097

ATOM 1225 CA GLY 138 4.944

ATOM 1226 C GLY 138 5.113

ATOM 1227 O GLY 138 6.200

ATOM 1228 N LEU 139 3. 983

ATOM 1230 CA leu 139 4.071

ATOM 1231 CB LEU 139 3.577

ATOM 1232 CG LEU 139 4.504

ATOM 1233 CD1 LEU 139 3.710

ATOM 1234 CD2 LEU 139 5. 635

ATOM 1235 C LEU 139 3.263

ATOM 1236 O LEU 139 : 2.325

ATOM 1237 N PRO 140 3 . 606

ATOM 1238 CD PRO 140 2.653

ATOM 1239 CA PRO 140 4.908

ATOM 1240 CB PRO 140 4.757

ATOM 1241 CG PRO 140 3.535

ATOM 1242 C PRO 140 6.080

ATOM 1243 O PRO 140 6.027

ATOM 1244 N VAL 141 7.172

ATOM 1246 CA VAL 141 8.514

ATOM 1247 CB VAL 141 9.389

ATOM 1248 CGI VAL 141 8.951

ATOM 1249 CG2 VAL 141 9.512

ATOM 1250 C VAL 141 9.233

ATOM 1251 O VAL 141 9.004

ATOM 1252 » ILE 142 10.116

ATOM 1254 CA ILE 142 11.098

34.915
34.603
33.759
35.230
34.149
33.065
35.154
35.008
36.117
36.219
35.922
37.002
35.071
34.573
35.736
35.867
37.078
38.163
34.621
34.328
33.880
32.598
32.145
31.536
30.418
31.894
30.890
31.324
30.776
30.523
31.557
30.881
29.967
31.921
32.446
32.757
32.876
32.880
33.222
34.681
35.741
36.992
36.058
32.232
31.594
32.158
31.788
32.552
32.399
31.491
31.819
30.749
32.508
31.880
32.563
32.196
34.078
32.001
32.950
31.044
31.203

6.617 1.00 15.00
5.4 67 1.00 15.00
4.579 1.00 15.00
5.394 1.00 15.00

10.015 1.00 15.00
10.292 1.00 15.00
10.917 1.00 15.00
12.292 1.00 15.00
13.225 1.00 15.00
14.576 1.00 15.00
13.458 1.00 15.00
14.275 1.00 15.00
12.325 1.00 15.00
13.232 1.00 15.00
11.280 1.00 15.00
11.268 1.00 15.00
10.487 1.00 15.00
11.440 1.00 15.00
10.979 1.00 15.00
11.619 1.00 15.00
10.089 1.00 15.00
9.627 1.00 15.00
8.397 1.00 15.00

10.671 1.00 15.00
10.359 1.00 15.00
11.929 1.00 15.00
12.975 1.00 15.00
14.024 1.00 15.00
13.895 1.00' 15.00
12.472 1.00 15.00
14.736 1.00 15.00
13.692 1.00 15.00
14.429 1.00 15.00
13.449 1.00 15.00
14.251 1.00 15.00
15.730 1.00 15.00
16.274 1.00 15.00
16.423 1.00 15.00
17.817 1.00 15.00
18.024 1.00 15.00
17.360 1.00 15.00
16.951 1.00 15.00
18.333 1.00 15.00
18.608 1.00 15.00
18.107 1.00 15.00
19.906 1-00 15.00
20.939 1.00 15.00
20.456 1.00 15.00
21.959 1.00 15.00
22.124 1.00 15.00
19.957 1.00 15.00
19.347 1.00 15.00
20.278 1.00 15.00
20.199 1.00 15.00
19.136 1.00 15.00
17.735 1.00 15.00
19.370 1.00 15.00
21.518 1.00 15.00
22.251 1.00 15.00
21.777 1.00 15.00
22.837 1.00 15.00
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ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

1255 
1256 
1257
1258 
1259
1260 
1261
1263 
1264
1265 
1266 
1267 
1268 
1269
1271 
1272 
1273 
1274 
1275
1276 
1280
1281 
1282 
1283 
1284 
1285
1286 
1287

CB 
CG2 
CGI 
CD1 
C
O 
N 
CA 
CB 
CGI 
CG2 
C
O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD 
CE 
NZ
C 
O 
N 
CD 
CA 
CB 
CG
C

ILE 
ILE 
ILE 
ILE 
ILE 
ILE 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
PRO 
PRO 
PRO 
PRO 
PRO 
PRO

142
142
142
142
142
142
143
143
143
143
143
143
143
144
144
144
144
144
144
144
144
144
145
145
145
145
145
145
14ζ

11.359 
12.587 
10.153 
10.512 
12.360 
12.804 
12.899 
14.223 
14.163 
15.538

I 13.354 
- 15.051
! 14.680
; 16.169

17.099 
16.667 
16.441 
15.571 
16.036 
15.174 
18.545 
18.906 
19.421 
19.208 
20.815 
21.514 
20.622 
21.151 
20.493

29-890 
29.954 
29.541 
29.266 
31.765 
31.491 
32 - 659 
33.119 
34.634 
35.296 
35.103 
32.580 
32.738 
31.932 
31.510 
30.136 
29.159 
27.985 
26.780 
25.597 
31.446 
31-286 
31.604 
31.892 
31.476 
32.194 
32.103 
30-015 
29.042

23.558 
24.511 
24.382 
25.872
22.279 
21.184
23.096 
22.756 
22.825
22.986 
21.621
23.846 
24.983 
23.500 
24.581
25.108 
23.986 
24.439
23.646 
23.917 
24.158 
22.996
25.154 
26.573 
24.769 
25.964
27.160 
24.356 
24.650

1-00 
1.00 
1-00
1.00
1.00
1.00 
1.00 
1.00
1.00
1.00 
1.00 
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00 
1.00 
1.00
1.00 
1.00 
1.00
1.00
1.00 
1.00 
1.00
1.00 
1.00 
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00 
15-00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00 
15.00
15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

1288
1289
1291
1292
1293
1295
1296
1297
1299
1300
1301
1302
1303
1305
1306
1309
1312
1313
1314
1316
1317
1318
1319
1320
1321
1322
1323
1324
1326
1327
1328
1329
1331

o 
N 
CA 
CB 
OG 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD 
NE 
CZ 
NH1 
NH2 
C 
O
N 
CA 
CB 
CG 
CD 
DEI 
OE2 
C
O 
N 
CA 
C 
O 
N 
CA

PRO 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
ARG 
GUI 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLY 
GLY 
GLY 
GLY 
SER
SER

146
146
146
146
146
146
147
147
147
147
147
147
147
147
147
147
147
148
148
148
148
148
148
148
148
148
149
149
149
149
150
150

22.152 
22-434 
23.157
24.476
23.229 
23.181

. 24.004
i 24.873
! 26.329
; 27.231
J 28.506

28.200 
28.854 
29.617
28.702
24.037 
23.637
23.692 
23.128 
21-604
20.999 
19-546 
19.295
18.700 
23.439 
23-152
23.963 
23-775 
22.309
21.816 
21.609 
20.478

29.893
28.574
28.766
29.293
27.702
26.469
28.426
27.692
28.251
28.229
29.113
30.505
31.580
31.515
32.731
27.868 
28.957
26.698
26.965
26.978
28.190
27.912
26.990
28.623
25.696 
24.738 
25.679
26.711
26.930
28.047
25.785
25.590

23.518 
22.932 
21.560
21.765 
23.855
23.877 
24.629 
25.492
25.549 
24.255
24.398 
24.838
24.393 
23.291 
25.054
26.731
27.198 
27.203
28.493
28.356 
29.014 
29.313
30.159 
28-715
29.135 
28.432 
30-377
31.454
31.835 
31.945 
32.048
32.986

1.00 
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00 
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00 
1.00 
1.00
1. 00 
1.00 
1.00 
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15-00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15-00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
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ATOM 
ATOM 
MOM 
MOM 
MOM 
ATOM 
MOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
atom 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

1332
1333
1335
1336
1337
1339
1340
1341
1343 
1344 
1345 
1347
1348
1349
1350
1351
1352
1353
1355
1356
1357
1358
1360
1361
1362
1363
1364
1365
1366
1367
1369
1370
1371
1373
1374
1375
1377
1378
1379
1380
1381
1382
1386
1387
1388
1390
1391
1392
1393 
1394 
1395
1396
1398
1399
1400 
1401 
1402
1403
1404
1406
1407

CB 
OG 
C 
O 
N 
CA 
CB 
OG 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CGI 
CG2 
C 
O 
N 
CA 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CG 
SD 
CE 
C 
O 
N 
CA 
CB 
OG 
C 

O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD 
CE 
NZ 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CGI 
CG2 
C 
O 
N 
CA 
CB 
CGI 
CG2 
C 
O 
N 
CA 
CB

SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
GLY 
GLY 
GLY 
GLY 
MET 
MET 
MET 
MET 
MET 
MET 
MET 
MET 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
SER 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
LYS 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
VAL 
ALA 
ALA 
ALA

150
150
150
150
151
151
151
151
151
151
152
152
152
152
152
152
152
153
153
153
153
154
154
154
154
154
154
154
154
155
155
155
155
155
155
156
156
156
156
156
156
156
156
156
157
157
157
157
157
157
157
158
158
158
158
158
158
158
159
159
159

20.937 
22.273 
19.166 
18.200 
19.148 

> 17.934
; 16.813

15.687 
18.248 
17.909 
18.828 
18.303 
18.913 
20.223 
17.890 
18.545 
19.160 
17.953 
18.188 
17.073 
17.002 
16.225 
15.179 
14.993 
14.713 
16.145 
15.312 
13.842 
13.386 
13.197 
11.887

> 12.068
’ 13.055

10.965
’ 11.368

9.706 
8.591 
7-402 
6.243 
5.074 
4.004 
2.985 
8.037 
7.600 
8.042 
7.627 
8.839 
8.617 
9.873 
6.323 
6.135 
5.407 
4.033 
2.948 
2.953 
3.100 
3.658 
2.715

i 4.456 
• 4.416

3.928

25.932 
25.408 
26.335 
25.785
27.637 
28.425 
27.682 
28.573
29.754 
29.979 
30.635 
32.005
32.902 
33.695 
33.832 
32.551
31.935 
33.735 
34.415 
34.229
34.945 
33.225 
33.050 
31.585 
30.512 
30.409 
30.530 
33.661 
33.810 
34.005
34.616 
36.097 
36.672 
33.908 
33-562
33.746 
33.429 
32.765 
32.311
31.745 
31.123 
30.341 
34.683
35.608 
34.679 
35.933
36.463 
37.717 
36.834 
35.840
35.045 
36.736 
36.715 
36.696
35.312 
37.835 
37.704 
37.452
38.782 
39.627 
41.008

34.448 
34.688 
32.711 
32.155 
33 -121 
33.096 
33.883 
34.144 
33.765 
34.942 
32.929 
32.806 
33.924 
33.567 
34.533 
31.404 
30.520 
31.213 
29.936 
28.932 
27.946 
29.166 
28.165 
27.777 
28.808 
29.958 
31-583 
28.484 
29.607 
27.376 
27.496 
27.038 
27.895 
26.526 
25.422 
26.938 
25.981 
26.703 
25.767 
26.586 
25.679 
26.411 
25.318 
26.001 
23.976 
23.388 
22.583 
21.766 
23.611 
22.657 
21-761 
23.071 
22.498 
23.590 
24.261 
24.637 
21.395 
20.647 
21.255 
20.033 
20.408

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00 
I. 00 
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00 
1.00.
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15-00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00



ATOM 1408 c ALA 159
ATOM 1409 0 ALA 159
ATOM 1410 N GLU 160
ATOM 1412 CA GLU 160
ATOM 1413 CB GLU 160
ATOM 1414 CG GLU 160
ATOM 1415 CD GLU 160
ATOM 1416 OE1 GLU 160
ATOM 1417 OE2 GLU 160
ATOM 1418 C GLU 160
ATOM 1419 O GLU 160
ATOM 1420 N ASN 161
ATOM 1422 CA ASN 161
ATOM 1423 CB ASN 161
ATOM 1424 CG ASN 161
ATOM 1425 · OD1 ASN 161
ATOM 1426 ND2 ASN 161
ATOM 1429 C ASN 161
ATOM 1430 O ASN 161
ATOM 1431 N ALA 162
ATOM 1433 CA ABA 162
ATOM 1434 CB ALA 162
atom 1435 C ALA 162
ATOM 1436 O ALA 162
ATOM 1437 N LEU 163
ATOM 1439 CA LEU 163
ATOM 1440 CB LEU 163
ATOM 1441 CG LEU 163
ATOM 1442 CD1 LEU 163
ATOM 1443 CD2 LEU 163
ATOM 1444 C LEU 163
ATOM 1445 O LEU 163
ATOM 1446 N GLN 164
ATOM 1448 CA GLN 164
ATOM 1449 CB GLN 164
ATOM 1450 CG GLN 164
ATOM 1451 CD GLN 164
ATOM 1452 0E1 GLN 164
ATOM 1453 NE2 GLN 164
ATOM 1456 C GLN 164
ATOM 1457 O GLN 164
TVTOM 1458 N ASP 165
ATOM 1460 CA ASP 165
ATOM 1461 CB ASP 165
ATOM 1462 CG ASP 165
ATOM 1463 OD1 ASP 165
ATOM 1464 OD2 ASP 165
ATOM 1465 C ASP 165
ATOM 1466 O ASP 165
ATOM 1467 N ALA 166
ATOM 1469 CA ALA 166
ATOM 1470 CB ALA 166
ATOM 1471 C ALA 166
ATOM 1472 O ALA 166
ATOM 1473 N LEU 167
ATOM 1475 CA LEU 167
ATOM 1476 CB LEU 167
ATOM 1477 CG LEU 167
ATOM 1478 CD1 LEU 167
ATOM 1479 CD2 LEU 167
ATOM 1480 C LEU 167

64/90

5.723 39.806 19.316 1.00 15.00
6.778 39.967 19.924 1.00 15.00
5.700 39.878 17.973 1.00 15.00
6.979 40.436 17.446 1.00 15.00
7.006 40.431 15.907 1.00 15.00
6.306 39-239 15.269 1.00 15.00
7.205 37.999 15.178 1.00 15.00
6.657 36.892 15.095 1.00 15.00
8.414 38.140 15.148 1.00 15.00
7.065 41-878 17.902 1.00 15.00
6.053 42.401 18.389 1.00 15.00
8.268 42.489 17.846 1.00 15.00
8.416 43.792 18.541 1.00 15.00
7.396 44.852 18.006 1.00 15.00
6.754 45.695 19.113 1.00 15.00
6.024 45.221 19.977 1.00 15.00
7.079 47.003 19.037 1.00 15.00
8.452 43.690 20.061 1.00 15.00
8.872 44.611 20.751 1.00 15.00
8.066 42.533 20.596 1.00 15.00
8.699 42.282 21.847 1.00 15.00
7.693 41.753 22.845 1.00 15.00
9.917 41.354 21.680 1.00 15.00

10.625 41.011 22.599 1.00 15.00
10.211 40.939 20.455 1.00 15.00
11.407 40.100 20.300 1.00 15.00
11.592 39.713 18.851 1.00 15.00
10.654 38.572 18.533 1.00 15.00
10.361 38.753 17.076 1.00 15.00
11.265 37.161 18.786 1.00 15.00
12.654 40.835 20.602 1.00 15.00
13.548 40.323 21.245 1.00 15.00
12.720 42.079 20.087 1.00 15.00
13.960 42.799 20.357 1.00 15.00
13.731 44.247 19.937 1.00 15.00
14.804 44.784 19.027 1.00 15.00
14.273 44.726 17.644 1.00 15.00
14.171 43.684 16.966 1.00 15.00
13.973 45.969 17.197 1.00. 15.00
14.380 42.786 21.822 1-00 15.00
15.534 42.595 22.172 1-00 15.00
13.377 43.024 22.700 1.00 15.00
13.674 43.007 24.139 1.00 15.00
12.423 43.302 25.014 1.00 15.00
11.973 44.738 25.233 1.00 15.00
10.861 44.851 25.749 1.00 15.00
12.681 45.710 24.972 1.00 15.00
14.209 41.655 24.631 1.00 15.00
15.092 41.567 25.470 1.00 15.00
13.670 40.577 24.033 1.00 15.00
14.192 39.282 24.454 1.00 15.00
13.326 38.059 24.117 1.00 15.00
15.601 39.024 24.041 1.00 15.00
16.324 38.492 24.847 1.00 15.00
15.960 39.484 22.842 1.00 15.00
17.325 39.292 22.367 1.00 15.00
17.592 39.703 20.922 1.00 15.00
17.002 38.889 19.759 1.00 15.00
17.276 37.385 19.926 1.00 15.00
15.552 39.152 19.490 1.00 15.00
18.348 40.041 23.199 1.00 15.00
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ATOM 1481 O LEU 167

ATOM 1482 N ARG 168
ATOM 1484 CA ARG 168

ATOM 1485 CB ARG 168
ATOM 1486 CG ARG 168
ATOM 1487 CD ARG 168
ATOM 1488 NE ARG 168
ATOM 1490 cz ARG 168

ATOM 1491 NH1 ARG 168

ATOM 1494 NH2 ARG 168
ATOM 1497 C ARG 168
ATOM 1498 O ARG 168
ATOM 1499 N LEU 169
ATOM 1501 CA LEU 169
ATOM 1502 CB LEU 169
ATOM 1503 CG LEU 169
ATOM 1504 CD1 LEU 169
ATOM 1505 CD2 LEU 169
ATOM 1506 C LEU 169
ATOM 1507 O LEU 169
ATOM 1508 N ALA 170
ATOM 1510 CA ALA 170
ATOM 1511 CB ALA 170
ATOM 1512 C ALA 170
ATOM 1513 O ALA 170
ATOM 1514 N PHE 171
ATOM 1516 CA PHE 171
ATOM 1517 CB PHE 171
ATOM 1518 CG PHE 171
ATOM 1519 CD1 PHE 171
ATOM 1520 CD2 PHE 171
ATOM 1521 CE1 PHE 171
ATOM 1522 CE2 PHE 171
ATOM 1523 CZ PHE 171
ATOM 1524 C PHE 171
TYCOM 1525 O PHE 171
ATOM 1526 N GLN 172
ATOM 1528 CA GLN 172
ATOM 1529 CB GLN 172
ATOM 1530 CG GLN 172
ATOM 1531 CD GLN 172
ATOM 1532 OE1 GLN 172
ATOM 1533 NE2 GLN 172
ATOM 1536 C GLN 172
ATOM 1537 O GLN 172
ATOM 1538 N HIS 173
ATOM 1540 CA HIS 173
ATOM 1541 CB HIS 173
ATOM 1542 CG HIS 173
ATOM 1543 ND1 HIS 173
ATOM 1545 CD2 HIS 173
ATOM 1546 NE2 HIS 173
ATOM 1547 CE1 HIS 173
ATOM 1548 C HIS 173
ATOM 1549 O HIS 173
ATOM 1550 N ASP 174
ATOM 1552 CA ASP 174
ATOM 1553 CB ASP 174
ATOM 1554 CG ASP 174
ATOM 1555 OD1 ASP 174
ATOM 1556 OD2 ASP 174

19.339 39.425 23.537 1.00 15.00

18.091 41.324 23.541 1.00 15.00
19.023 42.011 24.441 1.00 15.00
18.635 43.521 24.670 1.00 15.00
17.124 43.893 24.588 1.00 15.00
16.645 45.403 24.583 1.00 15.00
16.869 46.221 23.361 1.00 15.00
15.895 46.617 22.526 1.00. 15.00
16.189 47.323 21.431 1.00 15.00

14.602 46.335 22.706 1.00 15.00
19.241 41.232 25.718 1.00 15.00
20.335 41.167 26.247 1.00 15.00
18.214 40.559 26.202 1.00 15.00
18.442 39.961 27.494 1.00 15.00
17.186 40.268 28.335 1.00 15.00
15.924 39.420 28.576 1.00 15.00
16.148 38.222 29.517 1.00 15.00
14.947 40.369 29.291 1.00 15.00
19.033 38.572 27.420 1.00 15.00
19.741 38.096 28.285 1.00 15.00
18.833 37.947 26.277 1.00 15.00
19.562 36.693 26.144 1.00 15.00
18.885 35.827 25.076 1.00 15.00
21.023 36.905 25.859 1.00 15.00
21.891 36.042 26.043 1.00 15.00
21.277 38.124 25.363 1.00 15.00
22.634 38.331 24.841 1.00 15.00
22.652 39.247 23.599 1.00 15.00
22.512 38.563 22.259 1.00 15.00
23.403 37.534 21.831 1.00 15.00
21.463 38.984 21.428 1.00 15.00
23.183 36.942 20.546 1.00 15.00
21.285 38.396 20.173 1.00 15.00
22.124 37.379 19.730 1.00 15.00
23.443 39.061 25.893 1.00 15.00
24.221 39.993 25.639 1.00 15.00
23.198 38.633 27.136 1.00 15.00
24.175 39.022 28.174 1.00 15.00
23.562 40.158 29.023 1.00 15.00
22.574 41.166 28.350 1.00 15.00
22.414 42.501 29.113 1.00 15.00
23.347 43.171 29.580 1.00 15.00
21.141 42.933 29.173 1.00 15.00
24.482 37.750 28.986 1.00 15-00
24.785 37.708 30.183 1.00 15.00
24.382 36.606 28.232 1.00 15.00
24.542 35.231 28.804 1.00 15.00
23.206 34.556 29.248 1.00 15.00
22.609 35.144 30.507 1.00 15-00
21.552 35.977 30.518 1.00 15.00
23.152 35.030 31.790 1.00 15.00
22.437 35.832 32.594 1.00 15.00
21.442 36.410 31.827 1.00 15.00
24.989 34.272 27.746 1.00 15.00
25.055 33.046 27.912 1.00 15.00
25.269 34.884 26.596 1.00 15.00
25.682 34.168 25.430 1.00 15.00
24.655 33.142 25.012 1.00 15.00
25.237 31.733 25.053 1.00 15.00
25.627 31.145 24.023 1.00 15.00
25.302 31.189 26.157 1.00 15.00
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ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

1557
1558
1559
1561
1562
1563
1564

C 
O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD

ASP 
ASP 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU

174
174
175
175
175
175
175 
T7 c

25.874
25.157
26.893
27.236
28.523
29.713
30.395
31.456

35-122
36.070
34.705
35.072
34.307
35.029
35.677
36.314

24.330
24.015
23.689
22.357
22.290
22.923
21.744
21.905

1.00
1.00
1.00
i.oo'
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 1565 0E1 GLU X /O
29.901 35.479 20.622 1.00 15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
AM

1566
1567
1568
1569
1571
1572
1573
1574

0E2 
C 
0
N 
CA 
CB 
CG 
CD

GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU

X /□ 
175 
175 
176
176
176 
176 
176 
1 *7 C

26.261 
25-999 
25.755
24.858 
25.552 
24.871
25.012
25.955

34.737
35.507
33.504
33.043
31.824
31.030
31.709
32.475

21.230 
20.310
21.317
20.288
19.758
18.676
17.359
17.157

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 1575 OE1 GLU LfO 
nc 24.152 31.499 16.510 1.00 15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

1576
1577
1578
1579

0E2
C 
0 
N

GLU 
GLU 
GLU 
VAL

J. / o 
176 
176 
177 
1 *7*7

23.519
i 23.462
Ϊ 22.433
. 21.117

32.773
32.399
32.996
32.834

20.935
22.088
20.179
20.813

1.00
1.00
1-00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 
ATOM
ATOM

1581
1582
1583

CA 
CB 
CGI

VAL 
VAL
VAL

1//
177
177 
1 *7*1

20.586
19.057
21.273

34.213
34.392
34.702

21.205
21.269
22.488

1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

1584
1585
1586
1587
1589

CG2
C 
O
N
CA

VAL 
VAL 
VAL 
LEU 
LEU

1// 
177
177 
178 
178
1 7Q

20.123
20.066
19.327
18.293
18.100

32.235
32.623
31.305
30-721
29.276

19.817
18.655
20.346
19.511
19.936

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00’

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 
ATOM

1590
1591

CB
CG

LEU 
LEU

l/D 
178
178
178
178
178
179 
179 
179 
1 7Π

19.326
19. 024

28.416
27.044

19.845
20.414

1.00
1.00

15.00
15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

1592
1593
1594
1595
1596
1598
1599

CD1 
CD2 
C 
0 
N 
CA 
CB

LEU 
LEU 
LEU 
LEU 
ILE 
ILE 
ILE

19.593
16.927
16.513
16.210
14.773
14.492
13.018

28.274 
31.380 
31.819
31.382 
31.678 
32.897
33.319

18.363
19.693
20.740
18.605
18.735
17.843
17.833

1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 1600 CG2 ILE 1 /y 
11Ö 15.351 34.082 18.339 1.00 15.00

ATOM 1601 CGI ILE i/y
15.221 35.256 17.378 1.00 15.00

ATOM 
ATOM

1602
1603

CD1 
C

TLE 
ILE

179
179
1 70

14.053
14.261

30.461
30.121

18.167
17.013

1.00
1.00

15.00
15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM

1604
1605
1607
1608
1609 
1610 
1611

O 
N 
CA 
CB 
CG 
CD 
OE1

TLE 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU 
GLU

1 /y 
180
180 
180
180 
180
180 
180
180 
180 
181

13.214
12.577

i 12.846
Í 14-205

13.962
13.079
14.655

29.817 
28.682 
27.311 
26.922
25.866 
25.066 
25.842

18.969
18.295
18.963
19.410 
20-426
20.274
21.400

1.00
1.00 
1.00 
1.00 
1-00
1.00 
1.00

15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00
15.00

ATOM 1612 OB2 GLU
11.069 28.762 18.346 1.00 15.00

ATOM 
ATOM 
ATOM

1613
1614
1615

C 
O 
N

GLU 
GLU 
LYS

10.517
10.407
8.966

29.444
27.976
27.852

19.178
17.480
17.656

1.00
1.00
1.00

15.00
15.00
15.00

ATOM 1617 CA LYS 181 
181
181
1 O1

8.488 26.862 16.649 1.00 15.00
ATOM 1618 CB LYS

6.969 26.639 16.710 1.00 15.00
ATOM 1619 CG LYS

6.574 25.315 16.045 1.00 15.00
ATOM 1620 CD LYS 101

181 5.164 24.878 16.554 1.00 15.00
ATOM 1621 CE LYS

4.187 25.516 15.676 1.00 15.00
ATOM 
ATOM 
ATOM

1622
1626
1627

NZ
C 
o

LYS 
LYS 
LYS

181
181
181

8.604
9.156

27.413
26.505

19.094
19.668

1.00
1.00

15.00
15.00



ATOM
ATOM

1628 N TRP
TRP

182
1821630 CA

ATOM 1631 CB TRP 182

ATOM 1632 CG TRP 182

ATOM 1633 CD2 TRP 182

ATOM 1634 CE2 TRP 182

ATOM 1635 CE3 TRP 182

ATOM 1636 CD1 TRP 182

ATOM 1637 NE1 TRP 182

ATOM 1639 CZ2 TRP 182

ATOM 1640 CZ3 TRP 182

ATOM 1641 CH2 TRP 182

mom 1642 C TRP 182

ATOM 1643 O TRP 182

ATOM 1644 N LEU 183

ATOM 1646 CA LEU 183

ATOM 1647 CB LEU 183

ATOM 1648 CG LEU 183

ATOM 1649 CD1 LEU 183

ATOM 1650 CD2 LEU 183

ATOM 1651 C LEU 183

ATOM 1652 O LEU 183

ATOM 1653 N SER 184

ATOM 1655 CA SER 184

ATOM 1656 CB SER 184

ATOM 1657 OG SER 184
ATOM 1659 C SER 184

ATOM 1660 O SER 184

ATOM 1661 N GLY 185

ATOM 1663 CA GLY 185

ATOM 1664 C GLY 185

ATOM 1665 O GLY 185

ATOM 1666 N PRO 186

ATOM 1667 CD PRO 186

ATOM 1668 CA PRO 186

ATOM 1669 CB PRO 186

ATOM 1670 CG PRO 186

ATOM 1671 C PRO 186

ATOM 1672 O PRO 186

ATOM 1673 N GLU 187
ATOM 1675 CA GLU 187

ATOM 1676 CB GLU 187

ATOM 1677 CG GLU 187

ATOM 1678 CB GLU 187

ATOM 1679 OE1 GLU 187

ATOM 1680 OE2 GLU 187

ATOM 1681 C GLU 187
ATOM 1682 O GLU 187

ATOM 1683 N PHE 188

ATOM 1685 CA PHE 188

ATOM 1686 CB PHE 188

ATOM 1687 CG PHE 188

ATOM 1688 CDI PHE 188

ATOM 1689 CD2 PHE 188

ATOM 1690 CE1 PHE 188

ATOM 1691 CE2 PHE 188
ATOM 1692 CZ PHE 188

ATOM 1693 C PHE 188

ATOM 1694 O PHE 188

ATOM 1695 N THR 189

ATOM 1697 CA THR 189
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7.674 28.120 19.694 1.00 15.00
7.113 27.607 20.919 1.00 15.00
6.220 28.749 21.470 1.00 15.00
5.513 28.375 22.761 1.00 15.00
6.080 28.349 24.023 1.00 15.00
5.026 27.897 24.961 1.00 15.00
7.362 28.618 24.510 1.00 15.00

4.196
3.915

27.933
27.634

22.933
24.235

1.00 15.00
1.00 15.00

5.344 27.732 26.327 1.00 15.00
7.630 28.412 25.895 1.00 15.00

6.651
6.369

27.994
26.289

26.789
20.701

1.00 15.00
1.00 15.00

5.534 26.164 19.828 1.00 15.00
6.761 25.281 21.480 1.00 15.00
6.020 24.029 21.434 1.00 15.00
7.016 22.878 21.519 1.00 15.00
8.168 22.938 20.531 1.00 15.00
9.146 21.813 20.897 1.00 15.00
7.698 22.927 19.057 1.00 15.00
5-020 23.997 22.577 1.00 15.00
5.294 24.515 23.648 1.00 15.00
3.867
2.811

23.392
23.408

22.348
23.383

1.00 15.00
1.00 15.00

1.435 23.011 22.858 1.00.15.00

1.398 23.331 21.466 1.00 15.00
2.961 22.454 24.513 1.00 15.00
2.228
3.899

22.537
21.490

25.497
24.329

1.00 15.00
1.00 15.00

4.103 20.466 25.359 1.00 15.00
3.080 19.390 25.625 1.00 15.00
2.204 19.158 24.809 1.00 15.00
3.289 18.666 26.745 1.00 15.00
2.432 17.612 27.254 1.00 15.00
4.353 18.963 27.711 1.00 15.00
3.871 18.323 29.029 1.00 15.00
3.140 17.100 28.498 1.00 15.00
5.720 18.432 27.297 1.00 15.00
5.931 17-805 26.254 1.00 15.00
6.616 18.797 28.194 1.00 15.00
7.947 18.278 28.189 1.00 15.00
8.916 19.138 29.070 1.00 15.00

10.334 18.625 28.723 1.00 15.00
11.509 19.310 29.396 1.00 15.00
11.380 20.473 29.737 1.00 15.00
12.576 18.679 29.555 1.00 15.00
7.944 16.865 28.733 1.00 15.00
7.234 16.582 29.658 1.00 15.00
8.768 16.020 28.130 1.00 15.00
9.086 14.698 28.639 1.00 15.00
8-630 13.672 27.599 1.00 15.00
7.119 13.618 27.480 1.00 15.00
6.412 14.610 26.781 1.00 15.00
6.436 12.595 28.162 1.00 15.00
5.003 14-599 26.778 1.00 15.00
5.031 12.556 28.187 1.00 15.00
4.324 13.585 27.484 1.00 15.00

10.599 14.673 28.790 1.00 15.00

11.309 15.316 28.032 1.00 15.00

11.047 13.974 29.819 1.00 15.00
12.462 13-648 29.885 1.00 15.00
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a.. t V

LEU

ATOM 1698 CB THR 189 13.182 14.464 30.954 1.00’ 15.00
ATOM 1699 OGI. THR 189 14.604 14.466 30.645 1.00 15.00
ATOM 1701 CG2 THR 189 12.857 13.992 32.375 1.00 15.00
MOM 1702 C THR 189 12.626 12.154 30.119 1.00 15.00
ATOM 1703 O THR 189 11.871 11.525 30.827 1.00 15.00
ATOM 1704 N VAL 190 13.675 11.652 29.478 1.00 15.00
ATOM 1706 CA VAL· 190 14.003 10.224 29.410 1.00 15.00
ATOM 1707 CB VAL· 190 13.854 9.682 27.974 1.00 15.00
ATOM 1708 CGI VAL· 190 14.067 8.176 27.902 1.00 15.00
ATOM 1709 CG2 VAL 190 12.504 10.089 27.380 1.00 15.00
ATOM 1710 C VAI, 190 । 15.439 10.019 29.784 1.00 15.00
ATOM 1711 O VAL 190 1 16.331 10.464 29.101 1.00 15.00
ATOM 1712 N ALA 191 ' 15.617 9.280 30.860 1.00 15.00
ATOM 1714 CA ALA 191 16.923 8.956 31.349 1.00 15.00
ATOM 1715 CB ALA 191 16.825 8.747 32.896 1.00 15.00
ATOM 1716 C ALA 191 17.442 7.712 30.669 1.00 15.00
ATOM 1717 O ALA 191 16.697 6.783 30.415 1.00 15.00
ATOM 1718 N ILE 192 18.731 7.781 30.392 1.00 15.00
ATOM 1720 CA ILE 192 19.496 6.673 29.820 1.00 15.00
ATOM 1721 CB ILE 192 20.144 7. 095 28.463 1.00. 15.00
ATOM 1722 CG2 ILE 192 21.004 5.976 27.837 1.00 15.00
ATOM 1723 CGI ILE 192 18.953 7.388 27.507 1.00 15.00
ATOM 1724 CD1 ILE 192 19.179 7.725 26.025 1.00 15.00
ATOM 1725 C ILE 192 20.576 6.221 30.839 1.00 15.00
ATOM 1726 O ILE 192 21.237 7.045 31.422 1.00 15.00
ATOM 1727 H LEU 193 20.714 4.906 30.995 i.oo :15.00
ATOM 1729 CA LEU 193 21.710 4.303 31.860 i.oo :15.00

20.977
21.895
22.955

15.00
15.00
15.00

A 
A 
A 
A
A33.088

34.086
34.711

3.786
3.072
3.969

ATOM 
ATOM 
ATOM

1730
1731
1732

1.00
1.00
1.00

CB 
CG 
CD1

193
193
193

ATOM 1733 CD2 LEU 193 21.056 2.466 35.195 1.00 15.00 A
ATOM 1734 C LEU 193 22.350 3.153 31.074 1.00 15.00 A
ATOM 1735 O LEU 193 21.754 2.121 30.875 1.00 15.00 A
ATOM 1736 N GLY 194 23.535 3.418 30.539 1.00 15.00 A
ATOM 1738 CA GLY 194 24.106 2.449 29.612 1.00 15.00 A
ATOM 1739 C GLY 194 23.334 2.461 28.294 1.00 15.00 A
ATOM 1740 O GLY 194 I 23.177 3.496 27.685 1.00 15.00 A
ATOM 1741 N GLU 195 1 22.823 1.292 27.940 1.00 15.00 A
ATOM 1743 CA GLU 195 i 21.888 1.195 26.799 1.00 15.00 A
ATCM 1744 CB GLU 195 I 22.188 -0.057 25.923 1.00 15.00 A
ATOM 1745 CG GLU 195 23.485 -0.100 25.149 1.00 15.00 A
ATOM 1746 CD GLU 195 23.732 -1.561 24.776 1.00 15.00 A
ATOM 1747 OE1 GLU 195 22.793 -2.308 24.429 1.00 15.00 A
ATOM 1748 OE2 GLU 195 24.890 -1.973 24.906 1.00 15.00 A
ATOM 1749 C GLU 195 20.453 1.090 27.254 1.00 15.00 A
ATOM 1750 O GLU 195 19.525 1.010 26.476 1.00 15.00 A
ATOM 1751 N GLU 196 20.256 1.105 28 .561 1.00 15.00 A
ATOM 1753 CA GLU 196 18.887 1.021 29.056 1.00 15.00 A
ATOM 1754 CB GLU 196 18.897 0.563 30.539 1.00 15.00 A
ATOM 1755 CG GLU 196 17.464 0.326 31.056 1.00 15.00 A
ATOM 1756 CD GLU 196 17.443 -0.391 32.432 1.00 15.00 A
ATOM 1757 OE1 GLU 196 16.351 -0.748 32.898 1.00 15.00 A
ATOM 1758 OE2 GLU 196 18.501 -0.620 33.014 1.00 15.00 A
ATOM 1759 C GLU 196 18.179 2.358 28.961 1.00 15.00 A
ATOM 1760 O GLU 196 18.660 3.387 29.422 1.00 15.00 A
ATCM 1761 N ILE 197 17.009 2.303 28.353 1.00 15.00 A
ATOM 1763 CA ILE 197 16.242 3.546 28.295 1.00 15.00 A
ATOM 1764 CB ILE 197 15.587 3.677 26.883 1.00 15.00 A
ATOM 1765 CG2 ILE 197 14.874 4.997 26.745 1.00 15.00 A
ATCM 1766 CGI ILE 197 16.590 3.500 25.721 i.oo 15.00 A
ATOM 1767 CD1 ILE 197 17.695 4.549 25.843 1.00 15.00 A
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ATOM 1768 c ΠΕ 197 15.170 3.450 29.388 1.00 15.00
ATOM 1769 o TIE 197 14.317 2.605 29.301 1.00 15.00
ATOM 1770 N LEU 198 15.282 4.278 30.425 1.00 15.00
ATOM 1772 CA LEU 198 14.437 4.156 31.619 1.00 15.00
ATOM 1773 CB LEU 198 15.127 4.893 32.782 1.00 15.00
ATOM 1774 CG LEU 198 16.585 4.521 33.084 1.00 15.00
ATOM 1775 CD1 LEU 198 17.125 5.269 34.343 1.00 15.00
ATOM 1776 CD2 LEU 198 16.756 3.018 33.194 1.00 15.00
ATOM 1777 C LEU 198 1 13.061 4.830 31.369 1.00 15.00
ATOM 1778 O LEU 198 12.948 5.658 30.483 1.00 15.00
ATOM 1779 N PRO 199 12.074 4.494 32.191 1.00 15.00
ATOM 1780 CD PRO 199 12.163 3.594 33.323 1.00 15.00
ATOM 1781 CA PRO 199 10.724 5.082 32.062 1.00 15.00
ATOM 1782 CB PRO 199 10.043 4.646 33.346 1.00 15.00
ATOM 1783 CG PRO 199 10.694 3.322 33.689 1.00 15.00
ATOM 1784 C PRO 199 10.649 6.598 31.919 1.00 15.00
ATOM 1785 O PRO 199 11.305 7.326 32.645 1.00 15.00
ATOM 1786 N SER 200 9.873 7.063 30.924 1.00 15.00
ATOM 1788 CA SER 200 9.936 8.530 30.786 1.00 15.00
ATOM 1789 CB SER 200 9.349 8.987 29.443 1.00 15.00
ATOM 1790 OG SER 200 8.034 8.495 29.363 1.00 15.00
ATOM 1792 C SER 200 9.231 9.252 31.907 1.00 15.00
ATOM 1793 O SER 200 8.401 8.707 32.612 1.00 15.00
TVTOM 1794 N TLE 201 9.583 10.510 32.069 1.00 15.00
ATOM 1796 CA ILE 201 8.847 11.378 32.976 1.00 15.00
ATOM 1797 CB TLE 201 9.814 11.868 34.027 1.00 15.00
ATOM 1798 CG2 ILE 201 9.291 13.025 34.877 1.00 15.00
ATOM 1799 CGI ILE 201 10.285 10.722 34.897 1.00 15.00
ATOM 1800 CD1 ILE 201 11.554 11.051 35.694 1.00 15.00
ATOM 1801 C ILE 201 8.278 12.554 32.182 1.00 15.00
ATOM 1802 O ILE 201 8.930 13.186 31.384 1.00 15.00
ATOM 1803 N ARG 202 I 7.005 12.766 32.448 1.00 15.00
ATOM 1805 CA ARG 202 i 6.308 13.969 32.000 1.00 15.00
ATOM 1806 CB ARG 202 4.823 13.659 31.813 1.00 15.00
ATOM 1807 CG ARG 202 : 4.092 14.902 31.343 1.00 15.00
ATOM 1808 CD ARG 202 2.619 14.636 31.062 1.00 15.00
ATOM 1809 NE ARG 202' 2.066 13.915 32.188 1.00 15.00
ATOM 1811 CZ ARG 202 0.817 13.611 32.126 1.00 15.00
ATOM 1812 NH1 ARG 202 -0.046 14.318 31.325 1.00 15.00
ATOM 1815 NH2 ARG 202 0.471 12.542 32.816 1.00 15.00
ATOM 1818 C ARG 202 6.485 15.087 32.982 1.00 15.00
ATOM 1819 O ARG 202 6.311 14.880 34.169 1.00’15.00
ATOM 1820 N ILE 203 6.639 15.689 32.968 1.00 15.00
ATOM 1822 CA ILE 203 6.717 16.777 33.953 1.00 15.00
ATOM 1823 CB ILE 203 8.101 17.497 33.877 1.00 15-00
ATOM 1824 CG2 IDE 203 8.398 18.246 35.187 1.00 15.00
ATOM 1825 CGI ILE 203 9.189 16.498 33.447 1.00 15.00
ATOM 1826 CD1 ILE 203 9-483 15.373 34.454 1.00 15.00
ATOM 1827 C ILE 203 5.574 17.764 33.721 1.00 15.00
ATOM 1828 O ILE 203 5.179 18.079 32.592 1.00 15.00
ATOM 1829 N GLN 204 5.070 18.243 34.833 1.00 15.00
ATOM 1831 CA GLN 204 3.968 19.217 34.827 1.00 15.00
ATOM 1832 CB GLN 204 2.591 18.615 35.006 1.00 15.00
ATOM 1833 CG GLN 204 1.511 19.438 34.300 1.00 15.00
ATOM 1834 CD GLN 204 1.549 19.221 32.810 1.00 15.00
ATOM 1835 OE1 GLN 204 2.169 18.291 32.256 1.00 15.00
mom 1836 NE2 GLN 204 0.842 20.103 32.112 1.00 15.00
ATOM 1839 C GLN 204 4.297 20.310 35.846 1.00 15.00
ATOM 1840 o GLN 204 3.940 20.211 37.026 1.00 15.00
ATOM 1841 N PRO 205 4.992 21.305 35.316 1.00 15.00
ATOM 1842 CD PRO 205 5.437 21.439 33.918 1.00 15.00



I
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ATOM 1843 CA PRO 205 5.422 22.465 36.12S 1.00 15.00
ATOM 1844 CB PRO 205 • 6.420 23.197 35.282 1.00 15.00
ATOM 1845 CG PRO 205 6.410 22.589 33.928 1.00 15.00
ATOM 1846 C PRO 205 : 4.170 23.233 36.490 1.00 15.00
ATOM 1847 0 PRO 205 3.193 23.149 35.734 1.00 15.00
ATOM 1848 N SER 206 4.200 23.924 37.615 1.00 15.00
ATOM 1850 CA SER 206 3.009 24.687 38.049 1.00 15.00
ATOM 1851 CB SER 206 2.854 24.700 39.564 1.00 15.00
ATOM 1852 OG SER 206 3.861 25.524 40.149 1.00 15.00
ATOM 1854 C SER 206 3.108 26.118 37.539 1.00 15.00
ATOM 1855 O SER 206 2.485 26.979 38.196 1.00 15.00
ATOM 1856 N GLY 207 3.838 26.315 36.460 1.00 15.00
ATOM 1858 CA GLY 207 4.035 27.631 35.866 1.00 15.00
ATOM 1859 C GLY 207 4.066 27.611 34.349 1.00 15.00
ATOM 1860 O GLY 207 3.423 26.781 33.685 1.00 15.00
ATOM 1861 N THR 208 4.842 28.553 33.813 1.00 15.00
ATOM 1863 CA THR 208 4.989 28.740 32.368 1.00 15.00
ATOM 1864 CB THR 208 5.437 30.221 32.004 1.00 15.00
ATOM 1865 OGI THR 208 4.917 31.089 33.067 1.00 15.00
ATOM 1867 CG2 THR 208 4.974 30.613 30.607 1.00 15.00
ATOM 1868 C THR 208 5.902 27.755 31.649 1.00 15.00
ATOM 1869 O THR 208 5.551 27.302 30.530 1.00 15.00
ATOM 1870 N PHE 209 7.045 27.494 32.258 1.00 15.00
ATOM 1872 CA PHE 209 8.019 26.538 31.660 1.00 15.00
ATOM 1873 CB PHE 209 8.968 27.147 30.675 1.00 15.00
ATOM 1874 CG PHE 209 9.999 28.126 31.152 1.00 15.00
ATOM 1875 CD1 PHE 209 9.646 29.457 31.417 1.00 15.00
ATOM 1876 CD2 PHE 209 Ϊ 11.338 27.738 31.296 1.00 15.00
ATOM 1877 CE1 PHE 209 10.581 30.364 31.846 1.00 15.00
ATOM 1878 CE2 PHE 209 1 12.301 28.665 31.727 1.00 15.00
ATOM 1879 CZ PHE 209 11.915 29.976 32.006 1.00 15.00
ATOM 1880 PHE 209 8.674 25.861 32.869 1.00 15.00
ATOM 1881 O PHE 209 8.423 26.348 33.979 1.00 15.00
ATOM 1882 N TYR 210 9.413 24.822 32.603 1.00 15.00
ATOM 1884 CA TYR 210 10.088 24.090 33.737 1.00 15.00
ATOM 1885 CB TYR 210 10.292 22.661 33.281 1.00 15.00
ATOM 1886 CG TYR 210 10.687 21.620 34.286 1.0015.00
ATOM 1887 CD1 TYR 210 10.234 21.576 35.600 1.00 15.00
ATOM 1888 CE1 TYR 210 10.657 20.578 36.488 1.00 15.00
ATOM 1889 CD2 TYR 210 11.599 20.643 33.870 1.00 15.00
ATOM 1890 CE2 TYR 210 12.040 19.647 34.722 1.00 15.00
ATOM 1891 CZ TYR 210 11.563 19.623 36.028 1.00 15.00
ATOM 1892 OH TYR 210 12.045 18.599 36.800 1.00 15.00
ATOM 1894 C TYR 210 11.326 24.917 34.070 1.00 15.00
ATOM 1895 O TYR 210 12.418 24.712 33.528 1.00 15.00
ATOM 1896 N ASP 211 11.116 25.891 34.950 1.00 15.00
ATOM 1898 CA ASP 211 12.151 26.845 35.343 1.00 15.00
ATOM 1899 CB ASP 211 11.561 28.266 35.460 1.00 15.00
ATOM 1900 CG ASP 211 10.403 28.282 36.433 1.00 15.00
ATOM 1901 OD1 ASP 211 10.216 27.231 37.073 1.00 15.00
ATOM 1902 OD2 ASP 211 9.670 29.269 36.582 1.00 15.00
ATOM 1903 C ASP 211 12.903 26.431 36.600 1.00 15.00
ATOM 1904 o ASP 211 12.439 25.630 37.423 1.00 15.00
ATOM 1905 N TYR 212 14.080 26.993 36.721 1.00 15.00
ATOM 1907 CA TYR 212 14.972 26.736 37.833 1.00 15.00
ATOM 1908 CB TYR 212 15.897 27.990 37.988 1.00 15.00
ATOM 1909 CG TYR 212 16.992 27.620 38.971 1.00 15.00
ATOM 1910 CD1 TYR 212 16.764 27.768 40.332 1.00 15.00
ATOM 1911 CE1 TYR 212 17.740 27.382 41.248 1.00 15.00
ATOM 1912 CD2 TYR 212 18.200 27.079 38.517 1.00 15.00
ATOM 1913 CE2 TYR 212 19.179 26.710 39.428 1.00 15.00
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ATOM 1914 CZ TYR 212 18.938 26.861 40.787 1.00 15.00 A
ATOM 1915 OH TYR 212 19.861 26.523 41.727 1.00 15.00 A
ATOM 1917 C TYR 212 14.245 26.482 39.147 1.00 15.00 A
ATOM 1918 O TYR 212 14.630 25.610 39.958 1.00 15.00 A
ATOM 1919 N GLU 213 13.213 27.270 39.385 1.00 15.00 A
ATOM 1921 CA GLU 213 12.401 27.205 40.602 1.0015.00 A
ATOM 1922 CB GLU 213 11.606 28.465 40.929 1.00 15.00 A
ATOM 1923 CG GLU 213 10.932 28.500 42.301 1.00 15.00 A
ATOM 1924 CD GLU 213 10.135 29.731I 42.585 1.00 15.00 A
ATOM 1925 OE1 GLU 213 10.242 30.826 42.015 1.00 15.00 A
ATOM 1926 OE2 GLU 213 9.304 29.53S> 43.505 1.00 15.00 A
ATOM 1927 C GLU 213 11.419 26.040 40.594 1.00 15.00 A
ATOM 1928 O GLU 213 11.103 25.479। 41.658 1.00 15.00 A
ATOM 1929 N ALA 214 10.931 25.721 39.431 1.00 15.00 A
ATOM 1931 CA ALA 214 9.990 24.620 39.241 1.00 15.00 A
ATOM 1932 CB ALA 214 9.392 24.655 37.860 1.00 15.00 A
ATOM 1933 C ALA 214 10.835 23.350 39.447 1.00 15.00 A
ATOM 1934 O ALA 214 10.410 22.408 40.130 1.00 15.00 A
ATOM 1935 N LYS 215 12.016 23.406 38.839 1.00 15.00 A
ATOM 1937 CA LYS 215 ’ 12.959 22.299 38.857 1.00 15.00 A
ATOM 1938 CB LYS 215 14.191 22.491 37.966 1.00 15.00 A
ATOM 1939 CG LYS 215 Í 13.875 22.588 36.500 1.00 15.00 A
ATOM 1940 CD LYS 215 | 15.014 22.303 35.554 1.00 15.00 A
ATOM 1941 CE LYS 215 i 14.541 22.245 34.106 1.00 15.00 A
ATOM 1942 NZ LYS 215 ; 15.675 22.341 33.158 1.00 15.00 A
ATOM 1946 C LYS 215 13.419 21.868 40.233 :1.00 15.00 A
ATOM 1947 O LYS 215 13.371 20.650 40.454 1.00 15.00 A
ATOM 1948 W TYR 216 13.865 22.800 41.048 1.00 15.00 A
ATOM 1950 CA TYR 216 14.394 22.547 42.369 :I. 00 15.00 A
ATOM 1951 CB TYR 216 15.885 23.027 42.503 1.00 15.00 A
ATOM 1952 CG TYR 216 16.737 22.674 41.312 1.00 15.00 A
ATOM 1953 CD1 TYR 216 17.227 21.389 41.126 1L. 00 15.00 A
ATOM 1954 CE1 TYR 216 18.012 21.072 40.023 J .00 15.00 A
ATOM 1955 CD2 TYR 216 17.037 23.625 40.346 3..00 15.00 A
ATOM 1956 CE2 TYR 216 17.805 23.326 39.229 1 .00 15.00 A
ATOM 1957 CZ TYR 216 18.300 22.047 39.067 1 .00 15.00 A
ATOM 1958 OH TYR 216 19.047 21.755 37.963 1 .00 15.00 A
ATOM 1960 C TYR 216 13.705 23.138 43.572 1 .00 15.00 A
ATOM 1961 0 TYR 216 13.900 22.513 44.646 1 .00 15.00 A
ATOM 1962 N LEU 217 13.038 24.260 43.518 1 .00 15.00 A
ATOM 1964 CA LEU 217 12.434 24.810 44.744 1 .00 15.00 A
ATOM 1965 CB LEU 217 13.271 26.002 45.191 1 .00 15.00 A
ATOM 1966 CG LEU 217 14.769 25.983 45.063 1 .00 15.00 A
ATOM 1967 CD1 LEU 217 15.187 26.361 43.647 1 .00 15.00 A
ATOM 1968 CD2 LEU 217 15.321 27.033 46.039 1 .00 15.00 A
ATOM 1969 C LEU 217 10.963 25.118 44.596 1 .00 15.00 A
ATOM 1970 O LEU 217 10.563 26.302 44.677 1 .00 15.00 A
ATOM 1971 N SER 218 j 10.180 24.089 44.397 1 .00 15.00 A
ATOM 1973 CA SER 218 8.708 24.177 44.231 1,.00 15.00 A
ATOM 1974 CB SER 218 8.361 24.809 42.914 1..00 15.00 A
ATOM 1975 OG SER 218 6.969 24.848 42.663 1..00 15.00 A
ATOM 1977 C SER 218 ; 8.213 22.734 44.368 1..00 15.00 A
ATOM 1978 O SER 218 8.770 21.865 43.678 1. 00 15.00 A
ATOM 1979 W ASP 219 7.255 22.533 45.252 1. 00 15.00 A
ATOM 1981 CA ASP 219 6.698 21.186 45.499 1. 00 15.00 A
ATOM 1982 CB ASP 219 6.679 20.853 46.980 1. 00 15.00 A
ATOM 1983 CG ASP 219 7.811 21.309 47.859 1. 00 15.00 A
ATOM 1984 OD1 ASP 219 8.842 20.594 47.995 1. 00 15.00 A
ATOM 1985 OD2 ASP 219 7.717 22.390 48.491 1. 00 15.00 A
ATOM 1986 C ASP 219 5.351 21.009 44.785 1. 00 15.00 A
ATOM 1987 O ASP 219 4.563 20.091 45.095 1. 00 15.00 A
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ATOM 1988 N GLU 220 5.090 21.863 43.812 1.00 15.00 A
ATOM 1990 CA GLU 220 ■ 3.897 21.854 42.999 1.00 15.00 A
ATOM 1991 CB GLU 220 3.287 23.198 42.695 1.00 15.00 A
ATOM 1992 CG GLU 220 4.089 24.498 42.728 1.00 15.00 A
ATOM 1993 CD GLU 220 3.158 25.692 42.697 1.00 15.00 A
ATOM 1994 OE1 GLU 220 1.958 25.508 42.512 1.00 15.00 A
ATOM 1995 OE2 GLU 220 3.717 26.790 42.864 1.00 15.00 A
ATOM 1996 C GLU 220 4.121 21.175 41.653 1.00 15.00 A
ATOM 1997 O GLU 220 3.120 20.589 41.150 1.00 15.00 A
ATOM 1998 N THR 221 5.327 21.281 41.117 1.00 15.00 A
ATOM 2000 CA THR 221 5.439 20.631 39.814 1.00 15.00 A
ATOM 2001 CB THR 221 6.857 20.856 39.288 1.00 15.00 A
ATOM 2002 OGjI THR 221 7.295 19.674 38.615 1.00 15.00 A
ATOM 2004 CG2 THR 221 7.810 21.144 40.453 1.00 15.00 A
ATOM 2005 C THR 221 5.149 19.131 39.913 1.00 15.00 A
ATOM 2006 O THR 221 5.659 18.425 40.774 1.00 15.00 A
ATOM 2007 N GLN 222 4.269 18.654 39.011 1.00 15.00 A
ATOM 2009 CA GLN 222 3.842 17.259 39.086 1.00 15.00 A
ATOM 2010 CB GLN 222 2.394 17.174 38.599 1.00 15,00 A
ATOM 2011 CG GLN 222 j 1.404 17.756 39.608 1.001 15.00 A
ATOM 2012 CD GLN 222 0.428 16.683 40.028 1.00i 15.00 A
ATOM 2013 OE1. GLN 222 -0.659 16.528 39.495 1.001 15.00 A
ATOM 2014 NE2 GLN 222 0.883 15.893 41.021 1.00 15.00 A
ATOM 2017 C GLN 222 4.725 16.334 38.245 1.00 15.00 A
ATOM 2018 O GLN 222 4.906 16.511 37.047 1.00 15.00 A
ATOM 2019 N TYR 223 5.315 15.334 38.928 1.00 15.00 A
ATOM 2021 CA TYR 223 6.093 14.334 38.207 1.00 15.00 A
ATOM 2022 CB TYR 223 7.291 13.942 39.073 1.00 15.00 A
ATOM 2023 CG TYR 223 8.130 15.140 39.338 1.00 15.00 A
ATOM 2024 CD1 TYR 223 8.988 15.615 38.352 1.00 15.00 A
ATOM 2025 CE1 TYR 223 9. 699 16.788 38.554 1.00 15.00 A
ATOM 2026 CD2 TYR 223 8.000 15.841 40.538 1.00 ,15.00 A
ATOM 2027 CE2 TYR 223 8.715 17.012 40.741 1.00 15.00 A
ATOM 2028 CZ TYR 223 9.553 17.490 39.751 1.00 15.00 A
ATOM 2029 OH TYR 223 10.185 18.709 39.902 1.00 15.00 A
ATOM 2031 C TYR 223 5.247 13.099 37.902 1.00 15.00 A
ATOM 2032 O TYR 223 4.679 12.465 38.781 1.00 15.00 A
ATOM 2033 N PHE 224 5.701 13.395 36.743 1.00 15.00 A
ATOM 2035 CA PHE 224 4.816 12.259 36.460 1.00 15.00 A
ATOM 2036 CB PHE 224 3.746 12.688 35.439 1.00 15.00 A
ATOM 2037 CG PHE 224 2.784 13.686 36.044 1.00 15.00 A
ATOM 2038 CD1 PHE 224 2.755 15.018 35.628 1.00 15.00 A
ATOM 2039 CD2 PHE 224 ! 1.898 13.217 37.038 1.00 15.00 A
ATOM 2040 CE1 PHE 224 J 1.796 15.901 36.183 1.00 15.00 A
ATOM 2041 CE2 PHE 224 0.949 14.091 37.599 1.00 15.00 A
ATOM 2042 CZ PHE 224 0.897 15.423 37-175 1.00 15.00 A
ATOM 2043 C PHE 224 5.492 11.062 35-829 1.00 15.00 A
ATOM 2044 O PHE 224 5.807 11.132 34.630 1.00 15.00 A
ATOM 2045 N CYS 225 5.658 9.971 36.649 1.00 15.00 A
ATOM 2047 CA CYS 225 6.283 8.742 36.163 1.00 15.00 A
ATOM 2048 CB CYS 225 7.722 8.755 36.704 1.00 15.00 A
ATOM 2049 SG CYS 225 8.739 7.520 35.905 1.00 15.00 A
ATOM 2050 C CYS 225 5.574 7.491 36.690 1.00 15.00 A
ATOM 2051 O CYS 225 5.679 7.258 37.887 1.00 15.00 A
ATOM 2052 N PRO 226 4.908 6.673 35.866 1.00 15.00 A
ATOM 2053 CD PRO 226 4.278 5.463 36.371 1.00 15.00 A
ATOM 2054 CA PRO 226 4.903 5.674 34.398 1.00 15.00 A
ATOM 2055 CB PRO 226 4.171 5.361 34.078 1.00 15.00 A
ATOM 2056 CG PRO 226 4.566 4.493 35.260 1.00 15.00 A
ATOM 2057 C PRO 226 4.244 7.859 33.767 1.00 15.00 A
ATOM 2058 O PRO 226 3.465 8.522 34.419 1.00 15.00 A
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ATOM 2059 N ALA 227 4.625 8.13"? 32.482 1.00 15.00
ATOM 2061 CiI ALA 227 4.231 9.470 31.978 1.00 15.00
ATOM 2062 CE& ALA 227 5.256 10.029 31.009 1.00 15.00
ATOM 2063 C ALA 227 2.838 9.603 31.354 1.00 15.00
ATOM 2064 O ALA 227 2.328 10.660 30.956; i.oo 15.00
ATOM 2065 N GLY 228 2.216 8.463 31.284 1.00 15.00
ATOM 2067 CA. GLY 228 0.880 8.449 30.699 1.00 15.00
ATOM 2068 C GLY 228 0.736 8.369 29.160 1.00 15.00
ATOM 2069 O GLY 228 -0.340 8.609 28.628 1.00 15.00
ATOM 2070 N LEU 229 1.804 7.995 28.399 1.00 15.00
ATOM 2072 CA. LEU 229 1.534 7.847 26.980 1.00 15.00
ATOM 2073 CB LEU 229 • 2.852 8.126 26.313 1.00 15.00
ATOM 2074 CG LEU 229 ! 3.517 9.469 26.657 1.00 15.00
ATOM 2075 CD1 LEU 229 5.045 9.323 26.470 1.00 15.00
ATOM 2076 CD2 LEU 229 2.900 10.519 25.721 1.00 15.00
ATOM 2077 C LEU 229 1.037 6.451 26.590 1.00 15.00
ATOM 2078 O LEU 229 1.280 5.553 27.373 1.00 15.00
ATOM . 2079 N ’ GLU 230 0.404 6.292 25.384 1.00 15.00
ATOM 2081 CA GLU 230 -0.078 5.077 24.647 1.00 15.00
ATOM 2082 CB GLU 230 -0.480 5.444 23.169 1.00 15.00
ATOM 2083 CG GLU 230 -1.748 4.797 22.513 1.00 15.00
ATOM 2084 CD GLU 230 -2.031 5.063 21.023- 1.00 15.00
ATOM 2085 OE1 GLU 230 -2.585 4.129 20.396 1.00 15.00
ATOM 2086 OEÍÍ GLU 230 -1.775 6.167 20.493 1.00 15.00
ATOM 2087 C GLU 230 0.557 3.650 24.552 1.00 15.00
ATOM 2088 O GLU 230 0.113 2.820 23.738 1.00 15.00
ATOM 2089 N ALA 231 1.592 3.307 25.318 1.00 15.00
ATOM 2091 CA ALA 231 2.640 2.381 24.803 1.00 15.00
ATOM 2092 CB ALA 231 2.176 0.918 24.865 1.00 15.00
ATOM 2093 C ALA 231 3.387 2.605 23.475 1.00 15-00
ATOM 2094 O ATA 231 4.615 2.511 23.420 1.00 15.00
ATOM 2095 N SER 232 2.641 2.852 22.377 1.00 15.00
ATOM 2097 CA SER 232 3.253 3.079 21.087 1.00 15.00
ATOM 2098 CB SER 232 2.168 3.044 19.975 1.00 15.00
ATOM 2099 OG SER 232 1.427 4.309 19.963 1.00 15.00
ATOM 2101 C SER 232 4.029 4.413 20.941 1.00 15.00
ATOM 2102 O SER 232 4.968 4.481 20.167 1.00 15.00
ATOM 2103 N GLN 233 i 3.521 5.445 21.637 1.00 15.00
ATOM 2105 CA GLN 233 : 4.244 6.617 22.125 1.00 15.00
ATOM 2106 CB GLN 233 : 3.265 7.819 22.319 1.00 15.00
ATOM 2107 CG GLN 233 j 2.423 8.305 21.073 1.00 15.00
ATOM 2108 CD GLN 233 > 3.105 9.383 20.175 1.00 15.00
ATOM 2109 OKI GLN 233 3.483 9.197 19.014 1.00 15.00
ATOM 2110 NB2 GLN 233 3.206 :10.588 20.718 1.00 15.00
ATOM 2113 C GLN 233 4.973 6.194 23.421 1.00 15.00
ATOM 2114 O GLN 233 4.582 6.189 24.567 1.00 15.00
ATOM 2115 N GLU 234 6.133 5.750 23.218 1.00 15.00
ATOM 2117 CA GLU 234 6.876 5.264 24.387 1.0015.00
ATOM 2118 CB GLU 234 6.312 4.198 25.392 1.00 15.00
ATOM 2119 CG GLU 234 6.062 4.673 26.794 1.00 15.00
ATOM 2120 CD GLU 234 7.198 5.414 27.483 1.00 15.00
ATOM 2121 OE1 GLU 234 7.038 6. 653 27.662 1.00 15.00
ATOM 2122 OE2 GLU 234 8.190 4.788 27.947 1.00 15.00
ATOM 2123 C GLU 234 7.835 4.516 23.665 1.00 15.00
ATOM 2124 O GLU 234 8.984 4.882 23.594 1.00 15.00
ATOM 2125 N ALA 235 7.273 3.503 22.981 1.00 15.00
ATOM 2127 CA ALA 235 8.085 2.926 21-931 1.00.15.00
ATOM 2128 CB ALA 235 7.415 1.751 21.262 1.00 15.00
ATOM 2129 C ALA 235 8.616 3.935 20.940 1.00 15.00
ATOM 2130 O ALA 235 9.809 3.938 20.710 1.00 15.00
ATOM 2131 N ASN 236 7.775' 4.836 20.432 1.00 15.00
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ATOM 2133 CA ASN 236 8.336 5.913: 19.613 1.00 15.00
ATOM 2134 CB ASN 236 7.266 6.723 18.855 1.00 15.00
ATOM 2135 CG ASN 23 6 6.832 5.971 17.595 1.00 15.00
ATOM 2136 OD1 ASN 236 7.231 6.205 16.456 1.00 15.00
ATOM 2137 ND2 ASN 236 6.053 4.945 17.876 1.00 15.00
ATOM 2140 C ASN 236 9.259 6.881 20.352 1.00.15.00
ATOM 2141 O ASN 236 : 10.251 7.290 19.794 1.00 15.00
ATOM 2142 N LEU 237 8.939 7.261 21.570 1.00 15.00
ATOM 2144 CA LEU 237 9.828 8.181 22.322 1.00 15.00
ATOM 2145 CB LEU 237 9.064 8.525 23.622 1.00 15.00
ATOM 2146 CG LEU 237 : 9.852 9.414 24.618 1.00 15.00
ATOM 2147 CD1 LEU 237 Ϊ0.424 10.653 23.950 1.00 15.00
ATOM 2148 cd;’ LEU 237 8.926 9.883 25.745 1.00 15.00
ATOM 2149 C LEU 237 11.203 7.566 22.618 1.00 15.00
ATOM 2150 O LEU 237 12.283 8.119 22.423 1.00 15.00
ATOM 2151 N GLN 238 11.118 6.344 23.104 1.00 15.00
ATOM 2153 CA GLN 238 12.350 5.643 23.472 1.0015.00
ATOM 2154 CB GLN 238 12.017 4.330 24.156 1.00 15.00
ATOM 2155 CG GLN 238 11.396 4.681 25.485 1.00 15.00
ATOM 2156 CD GLN 238 11.011 3.398 26.117 1.00 15.00
ATOM 2157 OBI GLN 238 11.760 2.750 26.821 1.00 15.00
ATOM 2158 NE2 GLN 238 9.778 3.042 25.786 1.00I 15.00
ATOM 2161 C GLN 238 13.245 5.389 22.309 1.00I 15.00
ATOM 2162 O GLN 238 14.438 5.603 22.419 1.00' 15.00
ATOM 2163 N ALA 239 12.608 5.006 21.163 1.00* 15.00
ATOM 2165 CA ALA 239 13.322 5.060 19.877 1.00 15.00
ATOM 2166 CB ALA 239 12.451 4.786 18.646 1.00 15.00
ATOM 2167 C ALA 239 14.019 6.357 19.558 1.00 15.00
ATOM 2168 O ALA 239 15.208 6.402 19.252 1.00 15.00
ATOM 2169 N LEU 240 13.210 7.409 19.635 1.00 15.00
ATOM 2171 CA LEU 240 13.747 8.768 19.373 1.00 15.00
ATOM 2172 CB LEU 240 : 12.617 9.787 19.600 1.00 15.00
ATOM 2173 CG LEU 240 . 13.047 11.263 19.405 1.00 15.00
ATOM 2174 CD1 LEU 240 13.729 11.419 18.059 1.00 15.00
ATOM 2175 CD2 LEU 240 ' ! 11.852 12.218 19.523 1.00 15.00
ATOM 2176 C LEU 240 14.969 9.178 20.201 1.00 15.00
ATOM 2177 0 LEU 240 ; 15.955 9.713 19.721 1.00 15.00
ATOM 2178 N VAL 241 14.822 8.916 21.497 1.00 15.00
ATOM 2180 CA VAL 241 15.817 9.270 22.497 1.00 15.00
ATOM 2181 CB VAL 241 15.195 9.117 23.898 1.00 15.00
ATOM 2182 CGI VAL 241 16.222 9.251 25.037 i.oo 15.00
ATOM 2183 CG2 VAL 241 14.142 10.248 24.125 1.00 15-00
ATOM 2184 C VAL 241 17.100 8.472 22.380 1.00. 15.00
ATOM 2185 o VAL 241 18.207 8.995 22.418 1.00 15.,00
ATOM 2186 N LEU 242 16.924 7.197 22.159 1.00 15.00
ATOM 2188 CA LEU 242 18.088 6.388 21.805 1.00 15.00
ATOM 2189 CB LEU 242 17.739 4.934 21.523 1.00 15.00
ATOM 2190 CG LEU 242 18.961 4.053 21.355 1.00 15-00
ATOM 2191 CD1 LEU 242 19.880 4.229 22.573 1.00 15.00
ATOM 2192 CD2 LEU 242 18.597 2.584 21.092 1.00 15.00
ATOM 2193 C LEU 242 18.861 6.937 20.652 1.00 15.00
ATOM 2194 O LEU 242 20.046 7.133 20.769 1.00 15.00
ATOM 2195 N LYS 243 18.171 7.231 19.571 1.00 15.00
ATOM 2197 CA LYS 243 18.943 7.827 18.466 1.00 15.00
ATOM 2198 CB LYS 243 18.205 8.039 17.157 1.00 15.00
ATOM 2199 CG LYS 243 17.863 6.869 16.248 1.00 15.00
ATOM 2200 CD LYS 243 16.724 6.100 16.891 1.00 15.00
ATOM 2201 CE LYS 243 16.800 4.581 16.720 1.00 15.00
ATOM 2202 NZ LYS 243 16.233 3.889 17.894 1.00 15.00
ATOM 2206 C LYS 243 : 19.519 9.214 18.706 1.00 15.00
ATOM 2207 O LYS 243 ; 20.631 9.513 18.288 1.00 15.00
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MOM 2208 N ALA 244 18.770 10.026 19.406 1.00 15.00
ATOM 2210 CA ALA 244 ■ 19.359 11.310 19.745 1.00 15.00
ATOM 2211 CB ALA 244 ' 18.343 12.140 20.504 1.00 15.00
ATOM 2212 C ALA 244 20.622 11.185 20.623 1.00 15.00
ATOM 2213 o ALA 244 ( 21.608 11.885 20.434 1.00 15.00
ATOM 2214 N TRP 245 ; 20.559 10.228 21.548 1.00 15.00
ATOM 2216 CA TRP 245 21-713 10.068 22.433 1.00 15.00
ATOM 2217 CB TRP 245 21.411 9.027 23.496 1.00 15.00
ATOM 2218 CG TRP 245 21.982 9.499 24.792 1.00 15.00
ATOM 2219 CD2 TRP 245 22.800 8.794 25.630 1.00 15.00
ATOM 2220 CE2 TRP 245 22.966 9.641 26.852 1.00 15.00
ATOM 2221 CE3. TRP 245 23.428 7.570 25.491 1.0015.00
ATOM 2222 CD1. TRP 245 21.720 10.702 25.472 1.00 15.00
ATOM 2223 MEI TRP 245 22.293 10.788 26.696 1.00 15.00
ATOM 2225 CZ2 TRP 245 23.817 9.194 27.866 1.00 15.00
ATOM 2226 CZ3 TRP 245 24.250 7.174 26.512 1.00 15.00
ATOM 2227 CH2 TRP 245 24.444 7.958 27.681 1.00 15.00
ATOM 2228 C TRP 245 22.996 9.608 21.750 1.00 15.00
ATOM 2229 O TRP 245 24.075 10.149 21.897 1.00 15.00
ATOM 2230 N THR 246 22.774 8.584 20.939 1.00 15.00
ATOM 2232 CA THR 246 23.786 7.962 20.097 1.00 15.00
ATOM 2233 CB THR 246 23.108 6.741 19.444 1.00 15.00
ATOM 2234 OGI THR 246 22.833 5.826 20.493 1.00 15.00
ATOM 2236 CG2 THR 246 23.921 6.002 18.381 1.00 15.00
ATOM 2237 C THR 246 24.426 8.908 19.074 1.00 15.00
ATOM 2238 o THR 246 25.623 8.935 18.889 1.00 15.00
ATOM 2239 N THR 247 23.575 9.689 18.433 1.00 15.00
ATOM 2241 CA THR 247 ■ 23.945 10.588 17.361 1.00 15.00
ATOM 2242 CB THR 247 ’ 22.670 11.299 16.923 1.00 15.00
ATOM 2243 OGI THR 247 21.969 10.417 16.070 1.00 15.00
ATOM 2245 CG2 THR 247 22.925 12.654 16.306 1.00 15.00
ATOM 2246 C THR 247 24.931 11.581 17.897 1.00 15.00
ATOM 2247 O THR 247 25.943 11.851 17.299 1.00 15.00
ATOM 2248 N LEU 248 24.631 12.057 19.092 1.00 15.00
ATOM 2250 CA LEU 248 25.509 12.973 19.822 1.00 15.00
ATOM 2251 CB LEU 248 24.676 13.545 20.980 1.00 15.00
ATOM 2252 CG LEU 248 24.741 15.013 21.040 1.00 15.00
ATOM 2253 CD1 LEU 248 24.183 15.617 19.748 1.00.15:00
ATOM 2254 CD2 LEU 248 24.084 15.494 22.319 1.00 15.00
ATOM 2255 C LEU 248 26.770 12.378 20.395 1.00 15.00
ATOM 2256 O LEU 248 27.769 13.010 20.625 1.00 15.00
ATOM 2257 N GLY 249 26.690 11.073 20.592 1.00 15-00
ATOM 2259 CA GLY 249 27.846 10.326 21.049 1.00 15.00
ATOM 2260 C GLY 249 27.967 10.248 22.533 1.00 15.00
ATOM 2261 O GLY 249 28.998 9.861 23.046 1.00 15.00
ATOM 2262 N CYS 250 26.871 10.612 23.212 1.00 15.00
ATOM 2264 CA CYS 250 26.807 10.471 24.671 1.00 15.00
ATOM 2265 CB CYS 250 25.435 10.924 25.126 1.00 15.00
ATOM 2266 SG CYS 250 25.190 12.672 24.757 1.00 15.00
ATOM 2267 C CYS 250 27.019 9.045 25.129 1.00 15.00
ATOM 2268 O CYS 250 26.807 8.118 24.391 1.00 15.00
ATOM 2269 N LYS 251 27.502 8.918 26.366 1.00 15.00
ATOM 2271 CA LYS 251 27.840 7.630 26.975 1.00 15.00
ATOM 2272 CB LYS 251 ; 29.333 7.252 26.797 1.00 15.00
ATOM 2273 CG LYS 251 29.783 7.540 25.391 1.00 15.00
ATOM 2274 CD LYS 251 31.251 8.027 25.304 1.00 15.00
ATOM 2275 CE LYS 251 31.507 9.340 24.510 1.00 15.00
ATOM 2276 NZ LYS 251 30.788 10.453 24.987 1.00 15.00
ATOM 2280 C LYS 251 27.573 7.697 28.455 1.00 15.00
ATOM 2281 O LYS 251 27.533 8.748 29.111 1.00 15.00
ATOM 2282 N GLY 252 27.462 6.485 28.950 1.00 15.00
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ATOM 2284 CA GLY 252 27.333 6.256 30.388 1.00 15.00 A
ATOM 2285 C GLY 252 25.913 6.425 30.940 1.00 15.00 A
ATOM 228<5 0 GLY 252 25.217 5.482 31.293 1.00 15.00 A
ATOM 2287 N TRP 253 25.523 7.697 31.021 1.00 15.00 A
ATOM 2289 CA TRP 253 24.210 7.975 31.609 1.00 15.00 A
ATOM 2290 CB TRP 253 24.100 7.682 33.150 1.00 15.00 A
ATOM • 229J. CG TRP 253 24.836 8.714 33.988 1.00-15.00 A
ATOM 2292 CD2 TRP 253 24.310 9.642 34.911 1.00 15.00 A
ATOM 22931 CE2 TRP 253 25.463 10.436 35.401 1.00 15.00 A
ATOM 2294 CE3 TRP 253 23.033 9.922 35.399 1.00 15.00 A
ATOM 2295 cm TRP 253 26.226 8.959 33.979 1.00 15.00 A
ATOM 2296- NE1 TRP 253 26.584 9.971 34.802 1.00 15.00 A
ATOM 2298 CZ2 TRP 253 25.271 11.429 36.371 1.00 15.00 A
ATOM 2299 CZ3 TRP 253 22.881 10.918 36.387 1.00 15.00 A
ATOM 2300 CH2 TRP 253 23.968 11.659 36.848 1.00 15.00 A
ATOM 2301 C TRP 253 23.914 9.437 31.377 1.00 15.00 A
ATOM 2302 O TRP 253 24.825 10.254 31.330 1.00 15.00 A
ATOM 2303 N GLY 254 22.623 9.710 31.301 1.00 15.00 A
ATOM 2305 CA GLY 254 22.194 11.103 31.114 1.00 15.00 A
ATOM 2306 C GLY 254 20.697 11.200 30.895 1.00 15.00 A
ATOM 2307 O GLY 254 20.013 10.222 31.120 1.00 15.00 A
ATOM 2308 N ARG 255 ’ 20.209 12.387 30.432 1.00 15.00 A
ATOM 2310 CA ARG 255 i 18.849 12.528 29.946 1.00 15.00 A
ATOM 2311 CB ARG 255 18.032 13.471 30.841 1.00 15.00 A
ATOM 2312 CG ARG 255 ! 17.912 12.896 32.254 1.00 15.00 A
ATOM 2313 CD ARG 255 . 16.659 13.390 32.951 1.00 15.00 A
ATOM 2314 NE ARG 255 ! 16.516 14.838 32.710 1.00 15.00 A
ATOM 2316 CZ ARG 255 16.947 15.717 33.564 1.00 15.00 A
ATOM 2317 NH1 ARG 255 17.574 15.347 34.684 1.00 15.00 A
ATOM 2320 NH2 ARG 255 16.793 16.982 33.257 1.00 15.00 A
ATOM 2323 C ARG 255 18.754 13.160 28.547 1.00 15.00 A
ATOM 2324 0 ARG 255 19.628 13.916 28.219 1.00 15.00 A
ATOM 2325 N ILE 256 17.682 12.809 27.801 1.00 15.00 A
ATOM 2327 CA ILE 256 17.259 13.596 26.662 1.00 15.00 A
ATOM 2328 CB IDE 256 17.113 12.693 25.467 1.00 15.00 A
ATOM 2329 CG2 ILE 256 16.540 13.431 24.244 1.00 15.00 A
ATOM 2330 CGI ILE 256 18.409 11.976 25.088 1.00 15.00 A
ATOM 2331 CD1 ILE 256 19.420 12.911 24.533 1.00 15.00 A
ATOM 2332 C ILE 256 15.939 14.247 26.991 1.00 15.00 A
ATOM 2333 O ILE 256 15.021 13.575 27.434 1.00 15.00 A
ATOM 2334 N ASP 257 15.903 15.587 26.769 1.00 15.00 A
ATOM 2336 CA ASP 257 14.634 16.312 26.951 1.00 15.00 A
ATOM 2337 CB ASP 257 14.929 17.721 27.420 1.00 15.00 A
ATOM 2338 CG ASP 257 15.504 17-750 28.800 1.00 15.00 A
ATOM 2339 OD1 ASP 257 15.398 16.738 29.514 1.00 15.00 A
ATOM 2340 OD2 ASP 257 16.078 18.800 29.148 1.00 15.00 A
ATOM 2341 C ASP 257 13.851 16.476 25.648 1.00 15.00 A
ATOM 2342 O ASP 257 14.469 16.724 24.622 1.00 15.00 A
ATOM 2343 N VAL 258 12.497 16.331 25.722 1.00 15.00 A
ATOM 2345 CA VAL 258 . 11.762 16.479 24.450 1.00 15.00 A
ATOM 2346 CB VAL 258 11.446 15.142 23.696 1.00 15.00 A
ATOM 2347 CGI VAL 258 ; 12.605 14.131 23.524 1.00 15.00 A
ATOM 2348 CG2 VAL 258 > 10.260 14.448 24.368 1.00 15.00 A
ATOM 2349 C VAL 258 10.479 17.199 24.770 1.00 15.00 A
ATOM 2350 O VAL 258 10.063 17.240 25.913 1.00 15.00 A
ATOM 2351 N MET 259 9.881 17.726 23.724 1.00 15.00 A
ATOM 2353 CA MET 259 8.513 18.165 23.928 1.00 15.00 A
ATOM 2354 CB MET 259 8.407 19.701 23.884 1.00 15.00 A
ATOM 2355 CG MET 259 9.098 20.320 25.090 1.00 15.00 A
ATOM 2356 .SD MET 259 8.877 22.095 25.207 1.00 15.00 A
ATOM 2357 iCE MET 259 7.405 22.024 26.140 1.00 15.00 A
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ATOM 2358 C MET 259 7.609 17.640 22.855 1.00 15.00 A
ATOM 2359 O MET 259 7.968 17.537 21.695 1.00.15.00 A
ATOM 23 6CI N LEU 260 6.384 17.35'7 23.307 1.00 15.00 A
ATOM 2362 C?L LEU 260 5.293 17.201 22.335 1.00 15.00 A
ATOM 2363 CB BEU 260 4.058: 16.598 23.072 1.00 15.00 A
ATOM 2364 CG; LEU 260 3.396 15.322Ϊ 22.544 1.00 15.00 A
ATOM 2365 CD1 LEU 260 4.322 14.412 21.806 1.00 15.00 A
ATOM 2366 CD2 LEU 260 2.635 14.63É; 23.712 1.00 15.00 A
ATOM 2367 C LEU 260 4.870 18.526; 21.774 1.00 15.00 A
ATOM 2368 O LEU 260 4.940 19.504 22.465 1.00 15.00 A
ATOM 2369 N ASP 261 4.357 18.562 20.533 1.00 15.00 A
ATOM 2371 CA ASP 261 3.725 19.817 20.146 1.00 15.00 A
ATOM 2372 CB ASP 261 4.594 20.462 19.059 1.00 15.00 A
ATOM 2373 CG ASP 261 4.088 21.813 18.605 1.00 15.00 A
ATOM 2374 OD1 ASP 261 3.539 22.608 19.361 1.00 15.00 A
ATOM 2375 OD2 ASP 261 : 4.263 22.102 17.445 1.00 15.00 A
ATOM 2376 C ASP 261 2.287 19.505 19.770 1.00 15.00 A
ATOM 2377 O ASP 261 1.897 18.353 19.884 1.00 15.00 A
ATOM 2378 N SER 262 ! 1.542 20.532 19.336 1.00 15.00 A
ATOM 2380 CA SER 262 ! 0.114 20.317 19.151 1.00 15-00 A
ATOM 2381 CB SER 262 -0.696 21.632 19.209 1.00 15.00 A
ATOM 2382 OG SER 262 -0.257 22.801 18.480 1.00 15.00 A
ATOM 2384 C SER 262 -0.304 19.321 18.072 1.00 15.00 A
ATOM 2385 O SER 262 -1.374 18.710 18.102 1.00 15.00 A
ATOM 2386 N ASP 263 0.650 19.064 17.161 1.00 15.00 A
ATOM 2388 CA ASP 263 0.505 17.947 16.227 1.00 15.00 A
ATOM 2389 CB ASP 263 1.480 18.213 15.081 1.00 15.00 A
ATOM 2390 CG ASP 263 2.983 18.152 15.413 1.00,15.00 A
ATOM 2391 OD1 ASP 263 3.766 18.127 14.455 1.00 15.00 A
ATOM 2392 OD2 ASP 263 3.369 18.136 16.590 1.00 15.00 A
ATOM 2393 C ASP 263 0.641 16.519 16.783 1.00 15.00 A
ATOM 2394 O ASP 263 0.452 15.483 16.144 1.00 15.00 A
ATOM 2395 N GLY 264 0.976 16.453 18.049 1.00 15.00 A
ATOM 2397 CA GLY 264 1.060 15.083 18.502 1.00 15.00 A
ATOM 2398 C GLY 264 2.396 14.403 18.361 1.00 15.00 A
ATOM 2399 O GLY 264 2.451 13.253 18.707 1.00 15.00 A
ATOM 2400 N GLN 265 3.404 15.142 17.813 1.00 15.00 A
ATOM 2402 CA GLN 265 4.772 14.710 17.510 1.00 15.00 A
ATOM 2403 CB GLN 265 5.227 15.417 16.238 1.00 15.00 A
ATOM 2404 CG GLN 265 5.929 14.373 15.374 1.00 15.00 A
ATOM 2405 CD GLN 265 7.258 14.818 14.766 1.00 15.00 A
ATOM 2406 OE1 GLN 265 7.398 15.646 13.813 1.00 15.00 A
ATOM 2407 NE2 GLN 265 ■ 8.231 13.983 15.276 1.00 15.00 A
ATOM 2410 C GLN 265 5.742 15.158 18.582 1.00 15.00 A
ATOM 2411 O GLN 265 ; 5.503 16.186 19.202 1.00 15.00 A
ATOM 2412 N PHE 266 : 6.830 14.395 18.769 1.00 15.00 A
ATOM 2414 CA PHE 266 i 7.909 14.815 19.725 1.00 15.00 A
ATOM 2415 CB PHE 266 8.600 13.576 20.343 1.00 15.00 A
ATC»I 2416 CG PHE 266 7.740 12.846 21.354 1.00 15.00 A
ATOM 2417 CD1 PHE 266 7.516 13.461 22.610 1.00 15.00 A
ATOM 2418 CD2 PHE 266 7.149 11.587 21.042 1.00 15.00 A
ATOM 2419 CE1 PHE 266 6.702 12.807 23.551 1.00 15.00 A
ATOM 2420 CE2 PHE 266 6.340 10.953 21.978 1.00 15.00 A
ATOM 2421 CZ PHE 266 6.107 11.566 23.225 1.00 15.00 A
MOM 2422 C PHE 266 8.997 15.591 18.999 1.00 15.00 A
TVTOM 2423 o PHE 266 9.306 15.278 17.861 1.00 15.00 A
ATOM 2424 N TYR 267 9.579 16.563 19.690 1.00 15.00 A
ATOM 2426 CA TYR 267 10.670 17.365 19.159 1.00 15.00 A
ATOM 2427 CB TYR 267 10.190 18.784 18.828 1.00 15.00 A
ATOM 2428 CG TYR 267 9.145 18.768 17.693 1.00 15.00 A
ATOM 2429 CD1 TYR 267 9.603 18.856 16.369 1.00 15.00 A
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ATOM 2430 CE1 TYR 267 8.710 18.685 15.30C1 1.00 15.00 A
ATOM 2431 CD2 TYR 267 7.794 18.533: 17.947 1.00 15.00 A
ATOM 2432 CE2 TYR 267 6.885 18.345 16.885 1.00 15.00 A
ATOM 2433 CZ TYR 267 7.361 18.425 15.558 1.00 15.00 A
ATOM 2434 OH TYR 267 6.474 18.243 14.499 1.00 15.00 A
ATOM 2436 C TYR 267 11.769 17.386 20.191 1.00 15.00 A
ATOM 2437 O TYR 267 11.533 17.611 21.369 1.00 15.00 A
ATOM 2438 N LEU 268 12.990 17.145 19.710 1.00 15.00 A
ATOM 2440 CA LEU 268 14.154 17.171 20.622 1.00 15.00 A
ATOM 2441 CB LEU 268 15.342 16.678 19.796 1.00 15.00 A
ATOM 2442 CG LEU 268 15.234 15.185 19.536 1.00 15.00 A
ATOM 2443 CD1 LEU 268 16.307 14.747 18.569 1.00 15.00 A
ATOM 2444 CD2 LEU 268 , 15.329 14.349 20.818 1.00 15.00 A
ATOM 2445 C LEU 268 ' 14.487 18.558 21.182 1.00 15.00 A
ATOM 2446 O LEU 268 14.603 19.524 20.451 1.00 15.00 A
ATOM 2447 N LEU 269 14.694 18.601 22.510 1.00 15.00 A
ATOM 2449 CA LEU 269 , 15.218 19.858 23.054 1.00 15.00 A
ATOM 2450 CB LEU 269 14.528 20.185 24.383 1.00 15.00 A
ATOM 2451 CG LEU 269 13.015 20.406 24.274 1.00 15.00 A
ATOM 2452 CD1 LEU 269 12.467 21.012 25.591 1.00 15.00 A
ATOM 2453 CD2 LEU 269 12.729 21.419 23.192 1.00 15.00 A
ATCM 2454 C LEU 269 16.720 19.962 23.273 1.00 15.00 A
ATOM 2455 O LEU 269 17.398 20.817 22.716 1.00 15.00 A
ATOM 2456 N GLU 270 17.211 19.041 24.102 1.00 15.00 A
ATCM 2458 CA GLU 270 18.656 18.980 24.350 1.00 15.00 A
ATCM 2459 CB GLU 270 19.057 20.169 25.237 1.00 15.00 A
ATOM 2460 CG GLU 270 18.364 20.077 26.606 1.00 15.00 A
ATOM 2461 CD GLU 270 17.239 21.064 26.772 1.00 15.00 A
ATCM 2462 OE1 GLU 270 17.224 22.166 26.207 1.00 15.00 A
ATOM 2463 OE2 GLU 270 16.389 20.733 27.609 1.00 15.00 A
ATCM 2464 C GLU 270 19.042 17.685 25.063 1.00 15.00 A
ATOM 2465 O GLU 270 18.221 16.906 25.499 1.00 15.00 A
ATOM 2466 N ALA 271 20.337 17.518 25.251 1.00 15.00 A
ATOM 2468 CA ALA 271 20.758 16.379 26.053 1.00 15.00 A
ATOM 2469 CB ALA 271 21.742 15.559 25.203 1.00 15.00 A
ATOM 2470 C ALA 271 21.415 16.941 27.301 1.00 15.00 A
ATOM 2471 O ALA 271 22.000 18.016 27.263 1.00 15.00 A
ATOM 2472 N ASN 272 : 21.241 16.224 28.399 1.00 15.00 A
ATCM 2474 CA ASN 272 21.824 16.640 29.669 1.00 15.00 A
ATCM 2475 CB ASN 272 |[ 20.671 16.789 30.659 1.00 15.00 A
ATCM 2476 CG ASN 272 I 21.074 17.160 32.099 1.00 15.00 A
ATCM 2477 OD1 ASN 272 ; 20.227 17.565 32.903 1.00 15.00 A
ATOM 2478 ND2 ASN 272 : 22.357 17.026 32.428 1.00 15.00 A
ATCM 2481 C ASN 272 22.769 15.528 30.065 1.00 15.00 A
ATCM 2482 O ASN 272 22.375 14.382 30.248 1.00 15.00 A
ATCM 2483 N THR 273 24.040 15.930 30.162 1.00 15.00 A
ATCM 2485 CA THR 273 25.070 14.919 30.428 1.00 15.00 A
ATCM 2486 CB THR 273 26.301 15.126 29.533 1.00 15.00 A
ATCM 2487 OGI THR 273 26.922 16.388 29.773 1.00 15.00 A
ATOM 2489 CG2 THR 273 25.982 14.958 28.036 1.00 15.00 A
ATOM 2490 C THR 273 25.554 14.864 31.848 1.00 15.00 A
ATCM 2491 O THR 273 26.459 14.098 32.196 1.00 15.00 A
ATCM 2492 N SER 274 24.956 15.717 32.674 1.00 15.00 A
ATOM 2494 CA SER 274 25.226 15.659 34.141 1.00 15.00 A
ATCM 2495 CB SER 274 26.372 16.632 34.532 1.00 15.00 A
ATCM 2496 OG SER 274 27.007 16.254 35.755 1.00 15.00 A
ATCM 2498 C SER 274 23.985 15.988 34.982 1.00 15.00 A
ATOM 2499 O SER 274 23.899 17.034 35.586 1.00 15.00 A
ATCM 2500 N PRO 275 23.034 15.074 34.988 1.00 15.00 A
ATOM 2501 CD PRO 275 23.007 13.807 34.276 1.00 15.00 A
ATOM 2502 CA PRO 275 21.776 15.354 35.721 1.00 15.00 A
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ATOM 2503 CB PRO 275 20.920 14.194 35.290i 1.00 15.00
ATOM 2504 CG PRO 275 21.500 13.652 33.969i 1.00 15.00
ATOM 2505 C PRO 275 21.964 15.394 37.237 1.00 15.00
ATOM 2506 0 PRO 275 22.957 14.950 37.792 1.00 15.00
ATOM 2507 N GLY 276 20.940 15.976 37.903 1.00 15.00
ATOM 2509 CA GLY 276 21.068 16.052 39.365 1.00 15.00
ATOM 2510 C GLY 276 20.804 14.686 39.975 1.00 15.00
ATOM 2511 O GLY 276 20.125 13.862 39.413 1.00 15.00
ATOM 2512 N MET 277 i 21.364 14.464 41.125 1.00 15.00
ATOM 2514 CA MET 277 . 21.237 13.133 41.736 1.00 15.00
ATOM 2515 CB MET 277 I 22.543 12.359 41.558 1.00 15.00
ATOM 2516 CG MET 277 i 22.826 11.931 40.123 1.00 15.00
ATOM 2517 SD MET 277 21.623 10.709 39.598 1.00 15.00
ATOM 251Θ CE MET 277 22.486 9.202 40.102 1.00 15.00
ATOM 2519 C MET 277 20.966 13.281 43.218 1.00 15.00
ATOM 2520 o MET 277 21.522 12.560 44,048 1.00 15.00
ATOM 2521 N THR 278 20.094 14.239 43.476 1.00 15.00
ATOM 2523 CA THR 278 19.350 14.318 44.721 1.00 15.00
ATOM 2524 CB THR 278 18.981 15.766 45.059 1.0015.00
ATOM 2525 OG]. THR 278 17.756 16.194 44.426 1.00 15.00
ATOM 2527 CG2: THR 278 20.138 16.678 44.623 1.00 15.00
ATOM 2528 C THR 278 18.129 13.394 44.756 1.00 15.00
ATOM 2529 O THR 278 17. 668 12.759 43.814 1.00 15.00
ATOM 2530 N SER 279 17.579 13.434 45.952 1.00 15.00
ATOM 2532 CA SER 279 16.427 12.609 46.214 1.00 15.00
ATOM 2533 CB SER 279 16.313 12.701 47.748 1.00 15.00
ATOM 2534 OG SER 279 17.596 12.167 48.243 1.00 15.00
ATOM 2536 C SER 279 15.163 12.943 45.443 1.00 15.00
ATOM 2537 O SER 279 14.196 12.206 45.403 1.00 15.00
ATOM 2530 N HIS 280 15.176 14.117 44.860 1.00 15.00
ATOM 2540 CA HIS 280 13.963 14.402 44.155 1.00 15.00
ATOM 2541 CB HIS 280 13.462 15.704 44.680 1.00 15.00
ATOM 2542 CG HIS 280 ; 12.322 15.384 45.555 1.00 15.00
ATOM 2543 ND1 HIS 280 12.308 15.690 46.883 1.00 15.00
ATOM 2545 CD2 HIS 280 ., 11.080 14.891 45.143 1.00 15.00
ATOM 2546 NE2 HIS 280 ■ 10.288 14.938 46.237 1.00 15.00
ATOM 2547 CE1 HIS 280 | ΐ 11.024 15.429 47.300 1.00 15.00
ATOM 2548 C HIS 280 1 14.191 14.540 42.712 1.00 15.00
ATOM 2549 O HIS 280 i 13.320 14.997 41.981 1.00 15.00
ATOM 2550 N SER 281 15.417 14.199 42.339 1.00 15.00
ATOM 2552 CA SER 281 15.820 14.364 40.944 1.00 15.00
ATOM 2553 CB SER 281 17.334 14.299 40.787 1.00 15.00
ATOM 2554 OG SER 281 18.010 15.236 41.603 1.00 15.00
ATOM 2556 C SER 281 15.222 13.315 40.044 1.00 15.00
ATOM 2557 O SER 281 14.824 12.223 40.430 1.00 15.00
ATOM 2558 N LEU 282 15.187 13.715 38.775 1.00 15.00
ATOM 2560 CA LEU 282 14.582 12.963 37.682 1.00 15.00
ATOM 2561 CB LEU 282 14.610 13.778 36.375 1.00 15.00
ATOM 2562 CG LEU 282 13.753 15.052 36.294 1.00 15.00
ATOM 2563 CD1 LEU 282 12.313 14.818 36.734 1.00 15.00
ATOM 2564 CD2 LEU 282 14.344 16.196 37.120 1.00 15.00
ATOM 2565 C LEU 282 15.210 11.629 37.364 1.00 15.00
ATOM 2566 O LEU 282 14.507 10.660 37.219 1.00 15.00
ATOM 2567 N VAL 283 16.563 11.614 37.243 1.00 15.00
ATOM 2569 CA VAL 283 17.055 10.243 36.999 1.00 15.00
ATOM 2570 CB VAL 283 18.550 10.206 36.585 1.00 15.00
MOM 2571 CGI VAL 283 19.073 8.785 36.371 1.00 15.00
ATOM 2572 CG2 VAL 283 18.754 11.030 35.336 1.00 15.00
ATOM 2573 C VAL 283 16.747 9.249 38.154 1.00 15.00
ATOM 2574 O VAL 283 16.263 8.172 37.874 1.00 15.00
ATOM 2575 N PRO 284 16.991 9.618 39.436 1.00 15.00
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ATOM 2576 CD PRO 284 17.784 10.705 40.000 1.00 15.00 A
ATOM 2577 CA PRO 284 16.545 8.692 40.478 1.00 15.00 A
ATOM 2578 CB PRO 284 ’ 16.841 9.400 41.802 1.00 15.00 A
ATOM 2579 CG PRO 284 ' 18.107 10.197 41.415 1.00 15.00 A
ATOM 2580 C PRO 284 : ■ 15.115 8.240 40.379 1.00 15.00 A
ATOM 2581 O PRO 284 14.825 7.087 40.557 1.00 15.00 A
ATOM 2582 N MET 285 14.218 9.173 40.047 1.00 15.00 A
ATOM 2584 CA MET 285 12.801 8.789 39.927 1.00 15.00 A
ATOM 2585 CB MET 285 11.997 10.043 39.679 1.00 15.00 A
ATOM 2586 CG MET 285 10.505 9.811 39.428 1.00 15.00 A
ATOM 2587 SD MET 285 9.697 11.357 38.974 1.00 15.00 A
ATOM 2588 CE MET 285 9.616 11.982 40.668 1.00 15.00 A
ATOM 2589 C MET 285 12.527 7.736 38.842 1.00 15.00 A
ATOM 2590 O MET 285 11.756 6.803 38.986 1.0015.00 A
ATOM 2591 N ALA 286 13.263 7.933 37.733 1.00 15.00 A
ATOM 2593 CA ALA 286 13.147 7.010 36.616 1.00 15.00 A
ATOM 2594 CB ALA 286 13.836 7.601 35.379 1.00 15.00 A
ATOM 2595 C ALA 286 13.748 5.680 37.014 1.00 15.00 A
ATOM 2596 O ALA 286 13.160 4.655 36.822 1.00 15.00 A
ATOM 2597 N ALA 287 14.911 5.748 37.637 1.00 15.00 A
ATOM 2599 CA ALA 287 15.586 4.513 38.046 1.00 15.00 A
ATOM 2600 CB ALA 287 16.953 4.884 38.642 1.00 15.00 A
ATOM 2601 C ALA 287 14.790 3.658 39.021 1.00 15.00 A
ATOM 2602 O ALA 287 14.696 2.432 38.933 1.00 15.00 A
ATOM 2603 N ARG 288 14.154 4.394 39.933 1.00 15.00 A
ATOM 2605 CA ARG 288 13.257 3.763 40.914 1.00 15.00 A
ATOM 2606 CB ARG 288 12.578 4.806 41.808 1.00 15.00 A
ATOM 2607 CG ARG 288 13.449 5.341 42.997 1.00 15.00 A
MOM 2608 CD ARG 288 Í 12.863 6.623 43.697 1.00 15.00 A
ATOM 2609 NE ARG 288 Í 11.474 6.441 44.130 1.00 15.00 A
ATOM 2611 CZ ARG 288 ; 10.941 7.065 45.188 1.00 15.00 A
ATOM 2612 NH1 ARG 288 11.460 8-190 45.700 1.00 15.00 A
ATOM 2615 NH2 ARG 288 : 9.901 6.509 45.826 1.00 15.00 A
ATOM 2618 C ARG 288 12.140 2.974 40.281 1.00 15-00 A
ATOM 2619 O ARG 288 12.000 1.770 40.469 1.00 15.00 A
ATOM 2620 N GLN 289 11.383 3.738 39.472 1.00 15.00 A
ATOM 2622 CA GLN 289 10.343 3.155 38.601 1.00 15.00 A
ATOM 2623 CB GLN 289 9.681 4.251 37.752 1.00 15.00 A
ATOM 2624 CG GLN 289 8.474 3.841 36.885 1.00 15.00 A
ATOM 2625 CD GLN 289 7.251 3.441 37.689 1.00.15.00 A
ATOM 2626 OE1 GLN 289 6.421 2.632 37.282 1.00 15.00 A
ATOM 2627 NE2 GLN 289 7.108 4.070 38.810 1.00 15.00 A
ATOM 2630 C GLN 289 10.797 1.981 37.765 1.00 15.00 A
ATOM 2631 O GLN 289 10.036 1.058 37.531 1.00 15.00 A
ATOM 2632 N ALA 290 12.057 2.005 37.353 1.00 15.00 A
ATOM 2634 CA ALA 290 12.603 0.833 36.607 1.00 15.00 A
ATOM 2635 CB ALA 290 13.883 1.178 35.847 1.00 15.00 A
ATOM 2636 C ALA 290 12.975 --0.361 37.466 1.00 15.00 A
ATOM 2637 O ALA 290 13.459 --1.365 36.967 1.00 15.00 A
ATOM 2638 N GLY 291 12.795 --0.196 38.788 1.00 15.00 A
ATOM 2640 CA GLY 291 13.192 --1.311 39.651 1.00 15.00 A
ATOM 2641 C GLY 291 14.641 --1.408 40.131 1.00 15.00 A
ATOM 2642 O GLY 291 15.165 --2.498 40.272 1.00 15.00 A
ATOM 2643 N MET 292 15.291 --0.262 40.357 1.00 15.00 A
ATOM 2645 CA MET 292 : 16.600 --0.255 41.059 1.00 15.00 A
ATOM 2646 CB MET 292 17.850 - 0.096 40.166 1.0015.00 A
ATOM 2647 CG MET 292 ; 17.935 1.116 39.233 1.00 15.00 A
ATOM 2648 SD MET 292 ; 19.309 1.091 37.965 1.00 15.00 A
ATOM 2649 CE MET 292 18.465 0.354 36.603 1.00 15.00 A
ATOM 2650 C MET 292 ‘ 16.707 0.847 42.076 1.00 15.00 A
ATOM 2651 O MET 292 16.202 1.934 41.905 1.00 15.00 A
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ATOM 2652 N SER 293 17.457 0.502 43.114 1.00 15.00
ATOM 2654 CA SER 293 17.684 1.504 44.133 1.00 15.00
ATOM 2655 CB SER 293 18.285 0.864 45.373 1.00 15.00
ATOM 2656 OG SER 293 19.590 0.378 45.118 1.00 15.00
ATOM 2658 C SER 293 18.634 2-607 43.666 1.00 15.00
ATOM 2659 O SER 293 19.331 2.521 42.670 1.00 15.00
ATOM 2660 N PHE 294 18.639 3.629 44.494 1.00 15.00
ATOM 2662: CA PHE 294 19.586 4.705 44.257 1-00 15.00
ATOM 2663 CB PHE 294 19.372 5.786 45.302 1.00 15.00
ATOM 2664 CG PHE 294 20.231 6.950 44.906 1.00 15.00
ATOM 2665 CD1 PHE 294 21.431 7.16·;r 45.618 1.00 15.00
ATOM 2666 CD2 PHE 294 19.824 7.836 43.873 1.00 15.00
ATOM 2667 CE1 PHE 294 22.284 8.261 45.289 1.00 15.00
ATOM 2668 CB2 PHE 294 20.654 8.935■ 43.567 1.00 15.00
ATOM 2669 CZ PHE 294 21.865 9.144 44.268 1.00 15.00
ATOM 2670 C PHE 294 21.027 4.235 44.246 1.00 15.00
ATOM 2671 O PHE 294 21.812 4.530 43.368 1.00 15.00
ATOM 2672 N SER 295 21.348 3.471 45.276 1.00 15.00
ATOM 2674 CA SER 295 22.677 2.885 45.361 1.00 15.00
ATOM 2675 CB SER 295 22.616 2.051 46.641 1.00 15.00
ATOM 2676 OG SER 295 Í 23.869 1.504 46.890 1.00 15.00
ATOM 2678 C SER 295 ' 23.063 2.051 44.086 1.00 15.00
ATOM 2679 O SER 295 24.132 2.195 43.508 1.00 15.00
ATOM 2680 N GLN 296 22.100 1.232 43.652 1.00 15.00
ATOM 2682 CA GLN 296 ' 22.377 0.455 42.434 :1.00 15.00
ATOM 2683 CB GLN 296 21.370 -0.650 42.135 1.00 15.00
ATOM 2684 CG GLN 296 22.222 -1.623 41.297 I1.00 15.00
ATOM 2685 CD GLN 296 23.167 -2.376 42.272 L.00 15.00
ATOM 2686 OE1 GLN 296 23.647 -2.058 43.410 1.00 15.00
ATOM 2687 NE2 GLN 296 23.208 -3.588 41.744 J1.00 15.00
ATOM 2690 C GLN 296 22.614 1.286 41.175 J..00 15.00
ATOM 2691 O GLN 296 23.549 1.045 40.434 1 .00 15.00
ATOM 2692 N LEU 297 21.821 2.342 41.083 1 .00 15.00
ATOM 2694 CA LEU 297 22.027 3.350 40.045 1 .00 15.00
ATOM 2695 CB LEU 297 21.005 4.475 40.262 1 .00 15.00ATOM 2696 CG LEU 297 21.178 5.673 39.325 1 -0O 15.00
ATOM 2697 CD1 LEU 297 20.910 5.290 37.852 1 .00 15.00
ATOM 2698 CD2 LEU 297 20.151 6.697 39.771 1 .00 15.00
ATOM 2699 C LEU 297 23.453 3.923 39.978 1 .00 15.00
ATOM 2700 O LEU 297 24.076 3.874 38.930 1 .00 15.00
ATOM 2701 N VAL 298 23.917 4.436 41.140 1 .00 15.00
ATOM 2703 CA VAL 298 25.238 5.040 41.106 1 .00 15.00
Aim 2704 CB VAL 298 25.491 5.970 42.337 1 .00 15.00
ATOM 2705 CGI VAL 298 24.512 7.144 42.197 1 .00 15.00
ATOM 2706 CG2 VAL 298 25.198 5.330 43.676 1 .00 15.00
ATOM 2707 C VAL 298 26.353 4.033 40.919 1..00 15.00
ATOM 2708 O VAL 298 ί 27.329 4.318 40.263 1..00 15.00
ATOM 2709 N VAL 299 >’ 26.165 2.844 41.509 1..00 15.00
ATOM 2711 CA VAL 299 27.093 1.762 41.247 1..00 15.00
ATOM 2712 CB VAL 299 26.673 0.571 42.100 1..00 15.00
ATOM 2713 CGI VAL 299 27.360 --0.694 41.650 1..00 15.00
ATOM 2714 CG2 VAL 299 26.835 0.905 43.584 1. 00 15.00
ATOM 2715 C VAL 299 27.146 1.385 39.758 1. 00 15.00
ATOM 2716 O VAL 299 28.204 1.197 39.203 1. 00 15-00
ATOM 2717 N ARG 300 25.982 1.326 39.116 1. 00 15.00
ATOM 2719 CA ARG 300 25.963 1.066 37.647 1. 00 15.00
ATOM 2720 CB ARG 300 24.510 0.921 37.181 1. 00 15-00
ATOM 2721 CG ARG 300 24.310 0.620 35.691 1. 00 15.00
ATOM 2722 CD ARG 300 25.040 -0.642 35.177 1. 00 15.00
ATOM 2723 :NE ARG 300 24.655 -0.982 33.800 1. 00 15.00
ATOM 2725 iCZ ARG 300 25.445 -1. 685 32.915 1. 00 15.00
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ATOM 2726 NH1 ARG 300 26.708 -2.126; 33.170> 1.00 15.00
ATOM 2729 NH2 ARG 300 24.993 -1.901 31.694 1.00 15.00
ATOM 2732 C ARG 300 26. 650 2.146: 36.808 1.00 15.00
ATOM 2733 O ARG 300 27.493 1.894 35.943 1.00 15.00
ATOM 2734 N ILE 301 26.248 3.376 37.135 1.00 15.00
ATOM 2736 CA ILE 301 26.961 4.508 36.508 1.00 15.00
ATOM 2737 CB ILE 301 26.437 5.829 37.106 1.00 15.00
ATOM 2738 CG2 ILE 301 27.346 7.039 36.860 1.00 15.00
ATOM 2739 CGI ILE 301 24.998 6.121 36.636 1.00 15.00
ATOM 2740 CD1 ILE 301 24.377 7.216 37.467 1.00 15.00
ATOM 2741 C ILE 301 28.495 4.416 36.600 1.00 15.00
ATOM 2742 O ILE 301 29.193 4.599 35.610 1.00 15.00
ATOM 2743 N LEU 302 28.966 4.064 37.784 1.00 15.00
ATOM 2745 CA LEU 302 30.407 3.890 38.020 1.00 15.00
ATOM 2746 CB LEU 302 30.674 3.712 39.501 1.00 15.00
ATOM 2747 CG LEU 302 j 32.176 3.548 39.864 1.00 15.00
ATOM 2748 CD1 LEU 302 i 33.062 4.753 39.496 1.00 15.00
ATOM 2749 CD2 LEU 302 Í 32.223 3.282 41.383 1.00 15.00
ATOM 2750 C LEU 302 s 31.055 2.747 37.262 1.00 15.00
ATOM 2751 O LEU 302 ‘ 32.150 2.835 36.709 1.00 15.00
ATOM 2752 N GLU 303 30.257 1.665 37.221 1.00 15.00
ATOM 2754 CA GLU 303 30.608 0.497 36.416 1.00 15.00
ATOM 2755 CB GLU 303 29.514 -0.616 36.528 1.00 15.00
ATOM 2756 CG GLU 303 29.937 -1.876 35.744 1.00 15.00
ATOM 2757 CD GLU 303 28.812 -2.934 35.594 1.00 15.00
ATOM 2758 OE1 GLU 303 27.620 -2.594 35.701 1.00 15.00
ATOM 2759 OE2 GLU 303 29.127 -4.075 35.285 1.00 15.00
ATOM 2760 C GLU 303 30.830 0.845 34.953 1.00 15.00
ATOM 2761 O GLU 303 31.751 0.373 34.306 1.00 15.00
ATOM 2762 N LEU 304 29.945 1.708 34.480 1.00 15.00
ATOM 2764 CA LEU 304 29.976 2.047 33.051 1.00 15.00
ATOM 2765 CB LEU 304 28.727 2.818 32.674 1.00 15.00
ATOM 2766 CG LEU 304 27.500 1.931 32.447 1.00 15.00
ATOM 5 2767 CD1 LEU 304 26.265 2.803 32.449 1.00 15.00
ATOM 2768 CD2 LEU 304 27.633 1.106 31.145 1.00 15.00
ATOM 2769 C LEU 304 31.157 2.934 32.672 1.00 15.00
ATOM 2770 O LEU 304 31.424 3.149 31.500 1.00 15.00
ATOM 2771 N ALA 305 31.831 3.450 33.701 1.00 15.00
ATOM 2773 CA ALA 305 33.007 4.264 33.353 1.00 15.00
ATOM 2774 CB ALA 305 33.688 4.917 34.531 1.00 15.00
ATOM 2775 C ALA 305 34.085 3.426 32.731 1.00 15.00
ATOM 2776 O ALA 305 ■ 34.182 2.231 32.913 1.00 15.00
ATOM 2777 N ASP 306 ! 34.892 4.139 31.994 1.00 15.00
ATOM s 2779 CA ASP 306 ’ 35.198 3.573 30.699 1.00 15.00
ATOM 2780 CB ASP 306 1 34.571 4.439 29.641 1.00 15.00
ATOM 2781 CG ASP 306 ; 34.851 5.934 29.847 1.00 15.00
ATOM 2782 OD1 ASP 306 ! 33.907 6.618 29.504 1.00 15.00
ATOM 2783 OD2 ASP 306 35.912 6.389 30.402 1.00 15.00
ATOM 2784 C ASP 306 36.648 3.293 30.314 1.00 15.00
ATOM 2785 OCTI ASP 306 37.582 3.631 31.053 1.00 15.00
ATOM 2786 OCT2 ASP 306 36.824 2.704 29.225 1.00 15.00
ATOM 5573 PG PNP 800 19.257 23.402 29.595 1.00 15.00
ATOM 5574 O1G PNP 800 20.835 23.214 29.763 1.00 15.00
ATOM 5575 O2G PNP 800 18.877 22.338 28.530 1.00 15.00
ATOM 5576 O3G PNP 800 18.871 24.793 29.327 1.00 15.00
ATOM 5577 PB PNP 800 16.762 23.381 30.326 1.00 15.00
ATOM 5578 O1B PNP 800 16.089 22.063 30.421 1.00 15.00
ATOM 5579 O2B PNP 800 16.190 24.326 31.407 1.00 15.00
ATOM 5580 N PNP 800 18.294 23.018 30.821 1.00 15.00
ATOM 5581 Pl PNP 800 16.068 25.041 27.784 1.00 15.00
ATOM 5582 O1 PNP 800 16.688 26.458 28.116 1.00 15.00
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ATOM 5593 02 PNP 800 16.199 24.810 26.349 1.00 15.00 C
ATOM 5584 03 PNP 800 16.703 23.886 28.722 1.00 15.00 c
ATOM 5585 04 PNP 800 14.576 25.203 28.159 1.00 15.00 c
ATOM 5586 Cl PNP 800 14.194 25.686 29.475 1.00 15.00 c
ATOM 5587 C3 PNP 800 12.758 25.252 29.592 1.00 15.00 c
ATOM 5588 05 PNP 800 11.954 26.013 28.686 1.00 15.00 c
ATOM 5589 C7 PNP 800 12.645 23.836 29.008 1.00 15.00 c
ATOM 5590 06 PNP 800 13.037 22.867 29.959 1.00,15.00 c
ATOM 5591 C9 PNP 800 11.185 23.780 28.565 1.00 15.00 c
ATOM 5592 07 PNP 800 10.301 23.772 29.671 1.00 15.00 c
ATOM 5593 CIO PNP 800 11.113 25.139 27.946 1.00 15.00 c
ATOM 5594 N2 PNP 800 11.258 25.284 26.529 1.00 15.00 c
ATOM 5595 CH PNP 800 12.489 25.304 25.911 1.00 15.00 c
ATOM 5596 N4 PNP 800 12.279 25.434 24.583 1.00 15.00 c
ATOM 5597 C12 PNP 800 10.925 25.508 24.379 1.00 15.00 c
ATOM 5598 C13 PNP 800 10.104 25.685 23.287 1.00 15.00 c
ATOM 5599 N5 PNP 800 10.642 25.799 22.096 1.00 15.00 c
ATOM 5600 N8 PNP 800 8.788 25.740 23.482 1.00 15.00 c
ATOM 5601 Cl 4 PNP 800 8.209 25.619 24.680 1.00 15.00 c
ATOM 5602 N10 PNP 800 8.895 25.452 25.826 1.00 15.00 c
ATOM 5603 C15 PNP 800 10.260 25.395 25.649 1.00 15.00 c
END
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FIG. 10

Kód: a-ATP-vel; i-foszfinát; m-első Mg-vel; n második Mg-vei
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00_Ρ.ΕΟΕΙ_00ΕΒ --------------------------------------------------------EVDV—TQ1KSMGF---------------------------------------------------------------------------
01A_CHLPH_DDL· ------------------------------------------ LWRTGKDFPHIIEETQGDSPLSSBIASAIAK-------------------------------- -------------------- 
01Β_ΟΗΕΤΚ_ΟΟ1 -------------------------------------------LWESVSSIET—AEDSGKSVFDFF.IAQRI.EK----------------------------- -----------------------  
02_YERPES_DDL --------------------------------------------------------DFPV—TQLXEQGF---------------------------------------------------------------------------  
03_HAEIN_DDL· --------------------------------------------------------EYNV—ANLKKDGF---------------------------------------------------------------------------- 
04_HAEDUC_DDL· --------------------------------------------------------DIAI—EKLKEKGI---------------------------------------------------------------------------
05~PSEDDAE_DDL· ----------------------------------- ------------------- EDEL·— QRLVEEKI—-----------------------------------------------------------------— 
06_PSEUPUT_DDL --------------------------------------------------------DDLL—AR1QSEKI---------------------------------------------------------------------------  
07_XrLFAS_DDL· --------------------------------------------------------PAIA—QAEVERRF---------------------------------- —------------ '------------------------ 
OB_BORPER DDL· --------------------------------------------------------ERSE—ADIAAAGF---------------------------------------------------------------------------  
O9_THIFER2DDL· ------------------------- ------------------------------AILQ—QQMAESGA---------------------------------------------------------------------------
1O_NEISMNA_DDL· ----------------------------------- .------------------- BTPL·—SE1KAQGF------------ --------------------------------------------------- :----------  
11_HEISMNB_DDL· ----------------------------------- ’------------------- ETPi—SELKAQGF---------------------------------------------------------------------------  
12_NEISGON_DDL ----------------------------------- '------------------- ETPL·—SELKERGF---------------------------------------------------------------------------  
13_BUCAP_DDL· ----------------------------------- --------------------DFPI—MQLKKQGF---------------------------------------------------------------------------  
34_BACHAL_DDL· ------------------------------------1------------------- PDQV—RDLVDLDV—----------------------------------—--------------------------------  
15_GEOSUL__DDL· ------------------------------------’------------------- RDLP—QVEVREHI---------------------------------------------------------------------------
16_RICPR_DDL· ----------------------------------- --------------------DIAV— KLQEINP------------------------------------------------------------------------------ 
17 ZIMOB.DDL· --------------------------------------------------------DIAF—KEREAKP-----------------------------------------------------------------------------  
la”AQUIABO_DDL· --------- - ---------------------------------------------ELEC— -- ----------------------------------------------- - --------■-------- '-----------------------  
19_THBMA_DDL· ------------------------------------------------------- DFLK—KVDQ1KSF----------------------- '---------------------------------------------------  
2O_CEOSDIF_DDL· --------------------------------------------------------XKDI—FTKIPEDI---------------------------------------------------------------------------  
21_ENTFCM_VAHA '/WKMCEKPCAEWEN»tCYSAVt.SPDKXMHG—U.VKKNH------BIEIHHV---------------------------------------------------------
22 ENTFCMVAMB VWKICKKPCTEWEAD-SEPAIFSPDRKTHG—1EVMKER----- SIBTRRI---------------------------------------------------------  
23_ENTFCM_VAHD VWKMCEKPCEEWEQYAGDPVVFSPDRSTHG—LLIQKDK----- GIEIQPV--------------------------------------------------------  
24_STRPTOI DDL· Α»Χ1θηεΡβΛΖ»ΕΟ6Ι>ΓΗΡννΐ3ΡΟ5ΙΛ'Η6—ELVEEQC------GCSTIRL·--------------------------------------------------------- 
25_AMICOR_DDL· 3ΒΜΕΟ>ΟΡΛΒΙ»»ΕΗβΙ>νΚΡΆνΕ5ΡΙ»ι6νΗ6—ILVEDEG------X YET IM.--------------------------------------------------------
26 KNTGM._VANC EWYWYQGNEANVRHD-------- TWEEDHKNCHQ—LTFSSQGFILGXKRIV?—------------ ■.------ --------------------------------
27 ENTHR_DDL ------------ -- ------------------------------QWVKGPLLT—EKPTSKEDLHLTWDPSGKVTDGFTG—RVTNPGEIKEEG--------
29 BNTFCM_DDL· ---------------------------------------------ΟΗνΚΕΡΕΕΤ—ΕΚΡΛΒΧ0ν1ΗΕ5»>ηΡ560ΤΕΕβΡΤε—KVTNPGETKEF.G--------  
29~EHTFCS~DDLF ---------------------------------------------QWVKGPLLS—ΕΚΡ0»ΚΕνΕΗΜ1«Λ0ΤΡΕΕΤ6ΕΕ2Θ—KR1SPSEHEEB--------  
30~STRPN_DDE ------------- -------------------------------DSIKTQEFS—HAPGQEDRE-HT—N------ETIDWD------ KKVAPSAIYEEG--------
31 STRPYDDL· ---------------------------------------------QFXierQQFS—EKPSESERD-HF—»------ÉTIÉIT------ QKIKPSDITBEG--------
32 5ΤΛ2ΗΟΟΕ_ΟβΕ ------------------------- ·-------------------DWRKQNNIT—ΛΒΙΚεΤΟΒΙΗΑΚΝε-------------ΕΛΕΕΙ—EQEIKESSSGOP--------- 
33—STAPHMRSA_DDL· ------- ■------------------------------------ DWRKQHNIT—-TEIKSTDEEHLKHG------------ ΕΛΕΕΙ SQEEKSSSSGQP---------
34-BACSU_DDL·- -------------------------------------------- EWVRGAIU.T—ΕΡνΒΝνΚΜΜ1ΓΚ!ε65ΛΡΒΡΑΛΕ»Ο—EMEÍOEASQQHE--------- 
3S”0ACSTER DDL· -------------------------------------------- QWIKGEQET—εΡΙΖΕΙΚζΙΕΟΓΤΕΛΑΤΛΕΙΡνΒΕΝα—VPAADSAACGNZE------  
36"DEIRAD_DDE ---------------------------------------------RWEP-PTET—QKM>ETCVSSQe---------------- GDEML—HR--------AAAAEG--------  
37~SYHEC_DDL ---------------------------- --------------- -VWES-PDVS—QOVIDQGVEHGO---------------- QPVTA—GQRWQÍT PETAR---------
3B ECOLI_DDIA ---------------------------------------------QWHVSDASH—YI,LNADDPWIIALRPSATSIAQVEG—KHEHQEIDAQHG—QP
39 SXLTÍ DOLA -------------------------------------------- QHHVNDAEH—HQHADDPAHIMJU’SAISIAQVPG—KBQBQEINAQHG—QP 
4O~MYCTUB DDL· -------------------- -------------—------ SWVLTDANP—ΒΛΕΤΙΤΝΗΕΕΡΰνΚΒΟΒΒΤΚΕΛΕΡΛΒΡΑΒβεΟΕνΒΙΡΡβΑβΕν 
41—ΗΤατυΒ^ΠΠΕ-ΟΕΙΝ ---------------------------------------------SWV1.TDXHP—ηΑΕΤΙΤΝΒΕΕΡ0νΚ5Ο5εΤΕΙΛΕΡΑΒΕΚηεθ0Ι.ν5Ι·ΡΡβΑεΕν 
42”HYCAV DDL· ---------------------------------------------SWVLTDGDP—ΛΑΕΑΙ5ΟΗΟΙ'Ρ8''Ι5Α®5ΤΕΙΑ1'ΡΛΙ>ρ6Ιι360Ι"ν3ΙΡΡ6Α3Εν 
43-HTCSMG DDL· -------------- -------------------------------SWVLTDGRP—ΕΤΙΛΙΤΏ6ΐα*ΡΛνΤΒΑΒσΤΒΙΛΕΡΑΑΕΗΒ3ΘΟΙΕΛΙ6»<3ΕβΕΧ
44-Ι,ΕεΡΜυ2ΒβΙ· ----------------------------------- :-------- RFHRHDYN------DEEACSD-KEEWTEKS------ TPLEG-----------------EEINGR------L· 
45_LRDCMES_DDL· ---------------------------------------------FFLOTESSK—KI!A1EDEQPIVDAFMKT—VDTSD------ PIARIHAI.KSA--------- 
46 BORBURG DDL· GVW—-------------------------- ---------YELDSVSOP—ΓΚΡΙΝΤΟΥΕΡίνΕΕΙΕΘ---------------------------- FGIFSNHKH--------- 
4 7_TREPA_M>L· ------------------------------------:--------VWYAQPACA—LEQLCTGIYAMIOEDEla(RX^WGGGTAGAEVIM»Ii’C------
4B_VIBCHO_DDL· ------------- -- ------------------- j--------EGWFSBQGA—LVILDTOSATLHSD—------K—----------------------------AST?--------- 
49_HEI.PYR_DDL· S------------------------ ---------:—ΚΥΕΑ0ΙΚΒΚΚΕΡΡΜΕΤΗΗ6ΕΕΚΗ3Π.Θ--------------------------------------------------------AK

Knnt7on7i VWKLC22PCΆEWE»DDCRPAVQWVKTD2L·T221L·L·KETGFL·HL·BVT2SS6TEIΛL·EGDPKRIGζ)L·2S22EGAGEV
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18_AQUIAEO_DDL 
19_THEMA_DDL· 
20JCXOSDIP DDL· 
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11 II I
--QKVFIALHGR—GGEDGTLQGMLELMGLPYTGSGVMASALSMDKLRSKLLWQGAGjLPVAP-WVAL-TRAEF  
-VDCLFPVLHGP—FGEDGTIQGFFRILGKFYAGPSLSLAATAMDKLLTKRIASAVGVPVVl^YQPLNLCFT/KR 
-VDWLPILHGP—YGEDGAMCGFLETIGKFYTGPAIAESAIAMNKVFTKRFMSDLGIPVVPYLPLTLAGWKQ 
-- DKVFIALHGR—GGEDGTLQGVLEFLQLPYTGSGVMASALTMDKLRTKLVWQALGLPISP-YVAE-NRQQF 
---NRAFNILHGR—GGEDGTM<2Gr,LEQIGr,PYTGCGVMASAI>TMDKMRTKMLHKAFGLPVAD-MKW-TRETE 
---QRVÍFNIMGG—IGENGVLOGALE<3fGIPYTGCGVMASAITLDKFRTKLLWNAVGLPTAI>-MVVV-QRG— 
--- DRAFIILHGR—GGEDGSMQGI>LECAGIPYTGSGVLASAL·AMDKLRTKRVWLSLGLPTPD-YΛ-------- VLAS 
--- DRAFIILHGR—GGEDGSMQGLLECLGIPYTGSGILASALAMDKLRTKQVBQSLGIPTPR-HA-------- VLAS 
--- 0ΚνΕΝνΐΗ0ΗΝ6€εΕΙΧ3νν0σΕΜ0ΑΡσνργτε30νΕΘ6ΆΥ3Μ0ΚνΚΤΚ0νΗ1ΆΑσΕΡΤΡΗ-ΥΛ5Υ-3ναΆΤ 
---ERVFIALHGR—YGEDGTLQGALELLGIPYTGSGPLASSLSMDKIMTKRVWLQHGLPTPA-FB---------VLGG 
--- QIAFNVCHGA—VGBDGLLQACLETLIHPYTGSCVLASAXAMDKWRCKQLWRAAGLPVTD-GILL-HRG— 
--- QTAFNILHGT— YGEDGAVQGALELL·GIPTTGSGVAΛSAI<^^DKYRCKL·1WQAL·GLPV-P-EEΛV-L·HDM· 
----QTAFNILHGT—YGEDGAVQGΛLELL·GIPYTGSGVAΛSAIGMDKΪRCKL·Iííζ2ALGL·PV-P-B^AV-L·HDDT 
----QTAFNILHGT—Y6EDGAVQGALEM>GIPYTGSGVAASAIQ4DKYRCKLIWOALGLPV-P-EFAV-LTODT 
---- DSAYIAXHGT—GGEDGSIQGILEYLNIPYTGSGIMSSAISLDKBRTKLLHKSLSLRVLP-DIYL-QKXDI 
---- DLVFIGLHGR— I^EDGKVQALLDLLNIPYVGTGVQGSALAMDKAKAKLFFEKAGIRVA— EEW-LHSFT 
---- DVAFICLHSI—Υ6ΕΙ«Τν00ΕΙ>Ε1>Ι6ΙΡΥΤ63σνΐΛ5ΑΙΛΜΝΚΓνΆΚΕνΕΑΛΚ01ΤΙΑΡ-ΥΗνν-ΚΚσΕΤ 
---- DIVFNCLHGT— YGEDGCLPGLLNIMRIPYTHSGLLSSALAFDKIHFRSCVLKNHINIAD-SIVV-SKSD- 
---- DVVFNAXHGT—EGEDGSIQGLMDL«AIRYTHSGBTASAIAri>KK.TjaaLTPBNIEHPO-GC3.V-ERES- 
---- DKVFIALHGR—YGED6TVQGLLBILDIPYTGSDTIASAVSIDKDFTKRIVKSLGINTPDWETrr-SRGr>- 
-----DVVFNVLHGT—ΕίβΒΟβΊΧΟΑΙΕΟΠΧίΙΙΐΥτεΞΒΆΕεΒΜΙΟΓηΚίντΥηΡ'ΕΚ-ΘΤνΕΙΡη----- FV— BIKE- 
-----DFAILALHGK—E^BDGCIQSILETMDIPYSGCGPLCSGMCMDKNITKKMLRDSHLPTAPWVLVK-SVDEI 
-----DVAFSALHGK—SGEDGSI{2GLFELSGIPFVGCDIQSSAICMr>KSLTYIVAKNAGIATPAFWVI»-------------  
----- DVAFPVLHGK—CGEDGAIQGLFELSGIPYVGCDIQSSAACMDKSLAYILTKHAGIAVPEFOttE-------------  
----- DWFPHIHGK— FGBDGSIQGLLBLSGIPYVGCDIQSSVICWKALAYTVVKHAGITVPGERILO-------------  
----- DWLPVLHGK—LGEDGAMQGLLELSGIPYViGCDIQSSAVCMDKSLAYAVVRNAGIATPNFBTVA-------------  
----- DWLPVLHGK—FGEDGAJ^GLLBISGIPYVGCDLPSSVMCIDKSLTYSWRGAGIATPTFHrVT-------------  
----- ηνΒΓΡνΐΗβΚ--ΪΘΒΐκϊ:ΐ00ΕΙΕΙΜΗΕΡΎνΌ€ΗνΆΑ3ΛΙΧΜΝΚΙΠ.ΙΗ0ΙΛΙ>ΤΜ0ΙΑ9ΆΡΤΙΙΧ5Κ-----------  
----- TTVFPVLHGP—N^DGTIQGFLBTLHLPYVGAGVLTSACAMDXIMTKYILQAAGVFOVPYVFVI-XNQWIC 
------AIVFPVLHGP—NGBDGTIQGFLETLWiPYVGAGVLTSACAMDKIMTKYILQAAGVPQVFYVPVI^KNtiWK 
------AIVFPVLHGP—NGEDGTIQGFMETIHMPYVGAGVLASVNAMDJCIMTKYLLQTVGIPOVPFVPVL-RSDWK 
------ AWFPVLHGP—MGEDGSVQGFLEVLiCMPYVGCNILSSSLAMDKITTKRVLESAGIAQVPYVArV-E------ G 
------ AWFPVLHGP—MGEDGSIQGFLEVLRHPYIGTNVMSSSIAHDKirTKRVLESIGIEQVAYTVn-P------ G 
---- YDAVFPLLHGP—NGEDGTHaGLFEVLDVPXVGNGVLSAASSMDKLVMKQLFEHRGLPCZLPYISET-RSEYE 
---- YDAVFPLLHGP—ΝσΕΟ6ΤΙ06£ΓΕνΐΙ>ν?Υν6ΝσνΕΞΑΑ55ΜΟΚΊ>νΜΚ0ΕΓΕΗΚ6ΙΡ0ΕΡΥΙ3ΓΙ.-Η5ΕΥΕ 
—AIDWFPLLHGP—MGEDGTIQGMLELLMIPYVGNGVLASSAaiDKVVMraiLFAQVGIAQAKYAAFL-KKDWT 
—TIDVIFPLLHGP—Ν6ΒΟ6Τν00ΙΑΒΙΧΝΙΡΥνσΝσνΐλΛ5ΑνθίΙ>ΚνΜΜΚΝΑΡΑ0ΑσΐΒζίΑΚΥΙΑντ-ΚΧ0»0 
---- ynAVFPLIHGP—ΜΘΕΙΧ5ΤΙ0συ.ΤΙΛ6ΙΡΕνσ3σνΐ>63Αν5ΜΟΚνΜΤΚ0νΜ>5ΑεΐΡονΛΗΚΙΛν-ΒΗΒΝζΙ 
---- MEVWFPI1HGP---- NGEDGTVQGLESLMQVPYVGSGVLGSCVGMWaAMKMVFERAGLFQVNXMGVE-RGBIW  
LPTVDVIFPIVHGT—ΑσΒΒβ8ΙΟίΜΙΚνΛ1Π.ΡΡνσ5θνΐΛ5ΑΑ€Μηΐα>νΤΚΚΕ1ΗηΛΕΕΝ1ΑΡΡΐη,Τ-----------  
LPTVDVIFPIVHGT—lA^SDGSIŰGMLRVJ^ttVeSim^íÜ^DKDmXlaj^aAGIMIAPFITLT-----------  
BBSVDWFPVLHGP—YGEDGTIQGLLELAGVPYVGAGVLASAVGMDKEÍTKKKIAADGLPVGAYAVL-------------  
LESVDWFPVLHGP—YGEDGTIQGLLBLΛCTPYVGAGVLΛSΛVGMI>KEl·TKKL·LΛADGL·PVGΆYAVL-------------- 
IASVDWEEVLHGP—YGEDGTIQGLLELAGVPYVGAGVFASAAGMDKEFTKKLFAAEGLPIGDYAVL-------------- 
LAAVDWFPVLHGP—YGEDGTHJGLLELAGVPYVGSGVLASAAGMDKEYTKKLLAAEGLPIGDQWL--------------  
AVDAKIVFPVVHGP—LYEDGCLζ^GL·L·ELAGVAYVGCI>VL·SSAIΘ^t>KI»^^RRIΛCINGLKSΛRYKL·LS-W H 
-GDFDIFFPWHGN—Ε6ΕΟ6ΤΒθσΕΡΚΕΒΙΜΡΥνεΛΡΕΗ6ΗΑν5ΕΟΚΛΑΤΚΕΠΕΤνΝ6ΙΒΝΤΧΥΐννη-ΡΕ3— 
-LEIDWFFWHGR—TGEDGAH2GVLKVMX>XPCVGAGIIGSAISSNKYFCKLLLKSFDIPLVPFIGFR-(SIDY- 
—VTDWFPVLHGS—Υ6ΕΟ6ΤνθαΔΕΕΜΕ<^γν6ΟβνεΛ5ΑΙΛΜΙ»ΐνΚΆΧίΠ,Β2ΛΛσΒΡνΕΡΡνΡΡΚ-ΚΙ>ΑΙ»Κ 
------IDFWPCIHGF—PGKTGDICJSMLHLAGIPYLCCGPEASANSFNKITSKLWYDALDIPNTPYLFLT-QNTP- 
IIBLFLVIHLVHGG—β6ΕΟ6ΚΙΛ3ΕΕΕΡΏΙΙΑΓΙΟΡΚΙΕΛ3νΕ5ΥΗΚΥΙΤΚΕΥΑΚΒΙ»σνκΤΙΟ1ΐνΕ1Ν------------

Ι32νΐ>ννΓΡνυίβΡΝ6ΥεΕ0βΤΙζίεΐ1ΕΑΧ6ΙΡΥνε56νΕΛ5ΛΑΛΜΟΚ2ηΤΚ2ΙΙ0ΑΑεΑΡνΑΡΥννΑνΐΚΡ0»Τ
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10_NEISMNA_DDL 
21_NBISMNB_DDL 
12_NEISGON_DDL 
13_BUCAP_DDL 
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15_GEOSUL_DVL 
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17_ZYMOB_DDL 
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19_THEMA_DDL 
20_GLOSDIF_DDL 
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27_ENTHR_DDL 
29_ENTFCM-DDL 
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I t Mtn I nn
EKGLSDKQL—AEISALG------LPVIVKPSREGSSVGMSKWA--------ENALQDALRLAFQHDEEVLIEK57LS—G
--------NPELCIQNLIETFS------- FPMIVKTAHLGSSlGIFLVRD---------- KEELQEKISEAFLYDTDVFVEES-RLGS 
--------EQDKWLAHIVEA.FS--------FPIFVKSSHLGSSlGVFEVHN----------VIELRDAINEAEMRDNDVEVEEN-RLGC 
BTLSPEELV—ACVAKLG----- LPLIVKPSHEGSSVGMSKVDH---------- ASELQKALVEAFQHDSDVLIEKWLS—G
----- SELDPQ—AWAKLG--------LPLMVKPSLEGSSVGLTKVKA--------- VEELKSAVEYALKFDNTILIEEWLA—G 
— -QAIDIN—QIIAKLS------- LPVFVKPSSEGSSVGVFKVKT---------- KEELLPAITAALEFDTIVLVEEFLT—G
——EDDCR—EAAQRLG--------FPLI VKPAHEGSSIGMAKVGG-------- LDELIAAWREAARYDSQVLVEQ57IS—G
------- ESDCL^-QASTElte------- FPLIVKPAHEGSSlGMAKVNS-----------TQELVAAW2DAAKYDSQVLVEQWIH— G 
-------AVEVR—QAVEMtó-------FPVIIKPAKEGSSVGVSRVFA---------- LEHLEEAVALAARYEGELLMEQLEE—G 
------- STE1R— LVPDRIÍG------- LPLLLKPPHEGSTVGITKVAG---------- YSDHKAAYELAARFDAEVLAEQFIT—G 
----------SMTP—DLGARFG------- NPLYIKPNHGGSSLGVSKVGG---------- PAELDA7VLQCAEAIEDEVLCEGAVZ—G 
------------ DFD- -AVEEKLG---------LPMFVKPAAEGSSVGWKVKG--------KGRLKSVYEELKHFQGEIIAERFIG— G 
------------ DFD—AVBEKL’G------- LPMFVKPAAEGSSVGWKVKG----------KGRLKSVYEELKHLQGBUAERFIG—G 
------------ DFD—AVEEKLG--------LPMFVKPAAEGSSVGWKVKE----------KGRLKSVYEELKMLQGEIIAERFIG—G 
S----- KYTYS—YILKKILKL-KFPWIKPNNAGSSIGITIVNH--------- PDLLIDSINIAENYSNNIIIEKFLK—G
--------------YD—AKAFNFTG— TYPWVKPNQEGSTIGLTVAET---------EEELLQGIEEAFRHDDIILIEEFIA—G 
-------------- VD—PVAEGFG-------- YPWVKPSQEGSSVGVSIVKS---------PEELPSALELAFRYDDDELVERFIK—G 
------------—HI—NTDPMK----------RPYVIKPLKQGSSIGVEVIFE------- EDDFNFTDYDFPYG—EDIIIEQYIQ—G 
---------- —LY—TKDPLP----------RPYVLKPVNEGSSVGVAIIDESFNDGQPIRKDQIDPWKNFXTLLAEPFIK—G 
---------------VL—NTEWNK----------FPAWKPVREGSSVGLKIVES----------LEELKEYALDLLKKTERVMVEEFVE—G 
---------------FM--KTSPLG---------- YPCWKPRREGSSIGVFVCES--------- DEEPQHALKEDLPRYGSVTVQKIIP—G 
D------------y------ DEIDNIG-------- YPVFIKPNSGGSSVATFFIHS——KDEVEEAVRKGLEVDEFVMIEKYIP—G
---------- KDDR— PVAAT FT------- YP VFVKPARSGSSFGVKKVNS----------ADELDYAIESARQYDSKILIEQAVS—G 
----------KGDK—PEARTLT------- YPVFVKPARSGSSFGVTKVNS---------- TEELNAATEAAGQYDGKILIEQAIS—G 
---------- EGDR— KETEDFV------- YPVFVKPARSGSSPGWKVCK--------- AEELQAAIEEARJCYI>SKII»IEEAVT-“G 
---------- ADET—VDAARFT------- YPVFVKPARSGSSFGVTKVSR--------- EEEMSSAVBTARQYDSKVLIEEAVP—G 
---------- PDND—VDPDALN--------YPVFVKPARSGSSPGVSKVSS----------KEELPAAIAEARQYDAKIKIEEAVI—G 
-------- YENDP—ATIDRFIQDHGFPIFIKPNEAGSSKGITKVTD------ KTALQSALTTAEAYGSTVLIQKAIA—G 
OiPKKI FDQ------CEGSLBY----------PMFVKPANMGSSVGISKABN-----REELQNAIAIAYQYDSRAXVEQG-- IEA
ENPKKVFDQ------ CEGSLLY------PMFVKPANMGSSVGITKAEN·----------REKLQNALATAYQYDSRAIVEQG—IEA
GNPKEVFEK------ CEGSLIY------PVTVXPANMGSSVGISKVEN----------^REELQEALEEAFRYDARAIVEQG—IEA
DDVTAKIAE-------VEEKLAY------PVFTKPS/Ö4GSSVGISKSEN---------- QEELRQALKLAFRYDSRVLVEQG—VNA
QDLEACLVE-------TLARLTF------PIEVKPANMGSSVGISKAQT---------- KVEERKAlQlALTYDSHVLIECiG—WA
KYEHNILKL-------VNDKLNY------PVFVKPANLGSSVGISKCNN----------EAELKEGIKEAFQFDRKLVTEQG—VNA
KYEHNILKL-------VNDKLNY------PVFVKPANLGSSIGISXCSN----------EVELKEGIKEAFQFDRKLVIEQG—VNA
RSPKESCEE-------VEQELGY------PCFVKPANDGSSVGISKGRN--------- REELQKAFELAFQYDRKVWEEG—ING
KSGETVYDR------- IERELGY------PCFVKPANAGSSVGISKCKQ--------- RGDLKAAFIEAFKYDRKIIIEEA—IVG
QTPDAVRAR--------- AAELGY------PLFVXPANLGSSVGISKVGS----------PEELDAALTLAFGLDRRVH»EAMTPHKP
SNPCVFPALCEKTEAQVGY-----------PCFVKPANLGSSVGIAKVRN-----RSELEAALDNAASYDRRIIVEAG-ATDI
-RANRHNISFAEVESKLGL---------- PLFV’KPANQGSSVGVSXVTS-----^EEQYAIAVDIAFEHWVIVEQG—IXG
-RTNRHAFSFAEVESRLGL----------- PLFVKPANQGSSVGVSKVAN-----EAQYQQAVAIAFEFDHKWVEQG—I KG
-RPPRSTLHRQECE-RUGI»-----------PVEVKPARGGSSIGVSRVSS-----TH)QI>PAAVARARRHDPKVIVEAA—ISG
-RPPRSTLHRQECE-RiJg L------ PVFVKPARGGSSIGVSRVSS-------- WDQLPAAVARARRHDPKVrVEAA— ISG
-RPSQSTKSLQDRE-RCGL-------PVFVKPARGGSSIGVSRVSS-------- WDELDAAVAAARDHDPKVIVEAA—IAG
-REGVETLCtLEORE-RTGL-------PVFVKPARG6SSIGVSRVTA-------- WDELPAAVAIARRHDPKVIVEAA-- VIG
ANASERQQFCHEVASEFGW------ PLFVKPCSLGSSVGIHKANN-------- Mr®LNAAVADALRYDEEH»VEEF—IVG
--------ANNWSWDKIVAEIX5N------- 1VFVKAANQGSSVGISRVTN-------- AEEYTEALSDS FQYDYKVLIEEAVNG-A 
—FI»DKEBIKRNVKBVLGY-------PVIVKPAVLGSSIGINVAYS-------- E^IESFIKEAI»KYI>I.TIVIEKFIE—A
------MWQEFVAQIxETRLGY----- PLFVKPAQAGSSVGASAVQT-------- RAPLXPAIEAAFQWDEWLVERY—VRA 
-------- SSIDKAKQAFGHSG----------STFVKAARQGSSVGCYKVTT-------- EDQIAPAIEAAFGFSEQVLVEQA— VKP 
------------ EKNiU^NAUa^FN—FPPIIKPNNAGSSWVNVVKE------ΕΚΕΙ.νΎΛΪ»ΓΧ3ΑΕΒΥ5ΚΕνΚΙΕΡΡΙΟΟ-ν
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