Table S1. PDB entrieswith near-crystallographic symmetry

Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A A) A) )

1qu9 12 pP222 P23 1 000 00 0.000 000 0.0 000 -- ---

2fiv 2.0 P31 P3121 000 06 0000 000 000 000 -- 4.3
2a8k 15 P31 P3121 000 06 0002 001 000 000 -- 0.9
Ljvl 2.0 P61 P6122 000 03 0.000 001 000 000 -- ---

2b7k 18 P1211 P21212 000 09 0001 001 001 000 -- 2.8
3dg7 2.0 Ci21 1422 002 10 0001 001 001 001 011 57
liwo 31 P41 P41212 000 02 0000 001 000 000 057 --

1bwv 24 P64 P6422 000 11 0001 001 001 000 -- 3.4
3939 2.6 P32 P3221 000 02 0000 001 000 000 043 17
1sma 2.8 P61 P6122 000 64 0007 001 000 000 -- 2.3
3fiv 19 P31 P3121 000 09 0000 001 001 001 -- 4.2
29pz 2.5 P6 P622 000 03 0000 001 000 000 024 34
ljig 15 R3:H F23 000 15 0007 001 001 001 015 15

Ixuv 21 Ci21 P3221
1ru8 2.7 P212121 P41212

000 07 0001 001 001 001 027 --
001 0.7 0000 0.01 001 001 043 --

3ebw 2.8 P41 P41212 000 03 0000 001 001 001 -- ---
3kof 29 P32 P62 000 14 0000 001 001 000 061 --
lqy7 2.0 14122 14132 001 41 0001 001 001 001 -- 4.6
1kil 2.3 P1211 c2221 000 05 0.000 001 000 000 -- ---
2gsh 24 P23 P432 000 05 0000 001 001 001 021 --
2209 2.1 R3:H 123 001 09 0006 001 001 001 018 17
lizy 2.8 P65 P6522 000 07 0000 001 001 001 040 20
2r8a 3.0 P41 P41212 000 09 0000 001 000 000 053 20
2agv 2.4 P41 P41212 000 07 0000 001 001 001 045 ---

Ixdk 29 P3121 P6122
lokb 19 P1211 c2221

000 04 0000 001 001 001 080 20
006 08 0001 001 001 001 023 --

N BARONNNOMNRNONNNNNONNNRNONMNNNNNMNNOMNRNONMNNNMNNNMNNOMNNMNNNAENMNNONNNNNO®DNONNMNNONNODMNMNNBDENNNDNDW
NNMNNMNNNMNNRPRPRPRRPREPRPNRPRONNRPRPRPARRPRPRPENRPRNRPRPRPRRPREPRPRPREPARRENRNLERE

3eyy 2.4 P31 P3121 000 20 0002 001 001 001 037 17
3eg5 2.7 P32 P3221 000 05 0000 001 001 001 025 32
2b7j 2.3 P1211 P21212 000 19 0002 001 001 001 -- ---
1pg3 2.7 P32 P3221 000 07 0000 001 001 001 -- ---
1x90 2.7 R3:H R32:H 000 15 0002 002 001 001 042 36
1z2i 2.2 P31 P3121 000 45 0003 002 001 001 046 44
1g5u 31 P32 P3221 000 06 0000 002 001 001 058 --
2z4r 3.0 Cl21 R32:H 002 23 0002 002 001 001 064 33
1sms 31 P61 P6122 000 15 0003 002 001 001 -- ---
1s3n 2.5 I 41 14122 000 09 0001 002 001 001 044 10
3bp3 16 c2221 P43212 002 10 0000 002 001 001 040 36
2g4c 3.2 P32 P65 000 23 0003 002 002 001 -- 4.7
3eqy 16 P31 P61 000 18 0000 002 002 002 004 13
2pjx 31 P213 P4332 000 04 0000 002 002 002 047 18
3eBd 2.7 P32 P65 000 60 0003 002 002 001 029 --
1bvs 3.0 P31 P6422 000 16 0001 002 001 001 077 28
1p7h 2.6 P1 Cl21 003 14 0002 002 001 001 054 25
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Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

2al5 16 P1211 P21212
3cqf 31 c2221 P43212

=

007 18 0002 002 0.02 002 017 36
000 04 0000 002 002 002 027 25

1r95 2.6 P62 P6222 000 07 0000 002 002 002 017 --

3djb 29 P43 P43212 000 05 0002 002 001 001 063 --

1m22 14 P1211 P212121 000 19 0001 002 002 002 007 35
3g5¢C 24 R3:H R32:H 000 30 0002 002 002 002 -- 3.7
2g4d 2.8 P43 P4322 000 14 0001 002 0.02 001 -- 57
Im21 18 P1211 P212121 000 12 0002 002 002 002 006 86
2a0s 2.2 R3:H R32:H 000 31 0001 002 002 002 014 34

2cs/ 12 Cl21 P3121
2r88 2.6 c2221 P41212

001 45 0002 002 002 002 001 --
003 08 0000 002 002 002 039 18

1hci 2.8 P31 P3121 000 16 0001 002 001 001 078 49
1xal 2.8 P43 P43212 000 14 0001 002 001 001 066 32
lowO 31 P3 P321 000 05 0000 002 001 001 077 32
2wg6 2.5 P1211 P63 003 13 0005 002 002 002 016 28
3e87 2.3 P32 P65 000 41 0002 002 002 001 020 39
2i14 29 P31 P3121 000 08 0002 002 002 001 066 28
3dev 31 P3 P321 000 10 0001 002 002 002 067 --
3bry 3.2 F222 14122 002 10 0000 002 0.02 002 032 24
2zjt 2.8 P212121 P43212 007 07 0000 002 002 002 064 25
2hb6 2.0 P63 P6322 000 18 0002 002 002 002 007 16
luiz 2.5 R3:H P213 002 09 0002 002 001 001 -- ---
3co7 29 P32 P3221 000 04 0000 002 002 002 -- ---
2a0k 18 Ci21 c2221 003 46 0003 002 002 002 008 54
2ghl 2.5 P32 P3221 000 09 0001 002 002 002 034 43
1t6s 19 P62 P6222 000 12 0000 002 002 002 -- 12

wpg 23 P1211 P212121
226 20 P1211 P212121
2fbk 23 PGl P6122
2dfy 16 P3 P312
3gvz 28 P1211 C2221
2p88 24 P1211 C2221

001 08 0000 0.02 002 001 040 ---
001 09 0000 0.02 002 002 016 --
000 09 0002 002 000 000 -- 13
000 17 0001 0.02 002 002 005 --
003 12 0000 0.02 001 001 006 --
000 11 0001 002 001 001 035 55

1mol 18 P43 P4322 000 46 0004 002 002 002 012 14
ludd 2.2 P32 P3221 000 6.2 0006 002 002 002 025 26
1s3l 24 41 14122 000 16 0002 002 002 002 034 --
3evx 2.5 P1 P1211 007 27 0001 002 002 002 040 78
2j50 3.0 P212121 P41212 003 07 0000 002 001 001 067 36
20kf 16 P31 P3121 000 28 0001 002 002 002 004 --
1ro4 2.3 P62 P6222 000 08 0001 002 002 002 017 --
2jaq 2.3 P31 P3121 000 36 0002 002 000 000 019 30
1fow 2.5 P43 P43212 000 21 0001 002 001 001 -- 4.6
2pyn 19 P61 P6122 000 38 0004 003 002 002 010 13
1rSw 29 P41 P41212 000 08 0001 003 0.02 002 -- ---
looh 12 P43 P43212 000 61 0005 003 003 003 004 --

N NONNONNRNONRNONNNMNNNRNOMNNOMNNOMNRNONRNONNNNMNRNOMNNOMNNNNMNNOMNNNMNNNRNMNDIENNNNNOMNNNNNNONNRNONNORNOMNRNONNNNONRNODNDRNDN
PP WRPRRPRRPRPRPRREPNRPNNAMRPRRPRPRPNRPPRPRPRRPRPRPRPRPONDIMNRPRRPRPRPRPENRLRRERRR

Irpm 2.3 P1211 c2221 009 19 0001 003 002 0.02 -- 24
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Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

2pih 21 P1 Cl21 1 007 14 0002 003 002 002 050 --
3b54 31 F23 F4132 000 08 0000 003 003 003 -- ---
Ixfx 3.2 Ci21 P6522 002 07 0000 003 003 003 079 18
3bs0 2.6 P1 P1211 006 13 0007 003 001 001 050 46
lam4 2.7 P1 R3:H 004 12 0002 003 002 002 -- ---
3gim 2.5 Ci21 c2221 002 26 0001 003 003 003 022 55
1hm8 2.5 R3:H R32:H 000 17 0001 003 003 003 033 18
luum 2.3 P3 P63 000 15 0000 003 003 003 024 21
lii4 2.7 P1 P1211 002 39 0004 003 003 002 -- ---
2deu 34 Cl21 1212121 001 40 0002 003 002 002 105 36
3e88 2.5 P32 P65 000 38 0002 003 003 002 026 5.0
2f62 15 Ci21 c2221 003 45 0003 003 003 003 004 22
2766 19 P1 P21212 015 21 0002 003 003 003 009 50
3eaa 2.8 P6 P622 000 16 0001 003 002 002 043 --
3elp 2.4 P42 P42212 000 11 0002 003 003 003 -- 33
2gw3 14 Cl21 1222 001 85 0009 003 003 003 -- 1.7
2wgs 21 P1211 P63 012 15 0000 003 003 003 -- 2.3

3e%h 2.1 P1211 P212121
2euc 2.5 P212121 P41212
3buo 2.6 P1211 P21212
3glv 13 P41 P41212
207u 2.8 Cl21 P3121
3c4n 24 P1211 c2221

005 27 0003 003 003 003 025 39
008 31 0001 0.03 002 002 074 --
006 10 0000 003 002 002 -- 7.1
000 78 0009 003 003 003 005 13
003 10 0003 0.03 003 002 037 72
001 24 0001 003 003 003 027 --

2p7k 3.3 P61 P6122 000 34 0002 003 003 003 037 --
1kml 16 P1211 c2221 000 63 0005 003 003 003 012 ---
1gzx 4.0 14 1422 000 09 0000 003 000 000 -- 3.0
3fmt 3.0 R3:H R32:H 000 08 0001 003 001 000 183 27
3gw7 3.3 P63 P6322 000 05 0001 003 002 002 074 --
2c82 19 P41 P4122 000 12 0002 003 002 002 012 31
2rlu 15 P31 P3121 000 63 0006 003 003 003 -- ---
275i 21 P1211 c2221 004 17 0002 003 003 001 013 35
2096 3.0 Ci21 1212121 002 41 0002 003 003 003 026 38
2v6be 3.2 P41 P4122 000 09 0001 003 003 003 045 87
2gw4 16 Cl21 1222 004 85 0008 003 003 003 -- 53

lgma 2.5 P1211 c2221
IntO 2.7 P1211 c2221
lyOv 3.6 Cl21 P6522

011 22 0002 003 003 003 --- ---
010 10 0001 003 002 002 048 56
005 08 0006 003 003 003 04 ---

N NN NNONNONNRNRNONNNNRNNNONMNNNMNNONNNNNNMNONNNNMNNORNRNOMNNNAENNMNNNMNNNNN®O®NOONDN
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loog 14 P43 P43212 000 66 0006 004 003 003 007 --
1oki 14 P43 P43212 000 62 0005 004 003 003 005 13
3sxl 2.7 P1211 P65 003 19 0000 004 003 003 050 --
2ceu 18 1222 1422 002 20 0000 004 003 003 007 21
3d5s 2.3 P41 P41212 000 22 0001 004 003 003 --- 35
2f1v 2.7 P212121 P41212 007 10 0000 004 003 001 033 27
3it3 15 P41 P41212 000 38 0003 004 004 004 023 ---
1lyg5 2.0 P213 P4132 000 18 0000 004 003 003 --- 1.0
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Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

2rkg 18 P61 P6122 1 000 66 0007 004 004 004 011 13
2w0h 3.0 P41 P41212 000 39 0003 004 003 003 032 51
1pl6 2.0 P62 P6222 000 23 0002 004 004 004 017 --

3gwl 24 P1211 P21212
25y 14 P1211 P212121
Ix1z 14 P1211 c2221

010 32 0001 004 002 002 045 133
003 54 0006 004 004 004 004 45
000 55 0003 004 004 004 009 --

Irir 29 P32 P3221 000 37 0003 004 003 002 -- 114
2i0j 29 P1211 c2221 002 35 0002 004 004 004 070 55
2qqr 18 1213 14132 000 26 0001 004 004 004 007 26
3gu3 2.3 P32 P3221 000 14 0000 004 004 004 023 ---
3fvb 18 F23 F432 000 40 0002 004 004 004 007 17
3icf 2.3 P32 P3221 000 26 0001 004 004 004 023 20
3flr 2.5 R3:H R32:H 000 &7 0008 004 003 003 -- 0.8
3dbj 29 P3 P6322 000 37 0002 004 003 003 --- 6.4
2909 2.1 P32 P62 000 39 0002 004 004 004 010 ---
2908 24 P32 P62 000 47 0003 004 004 004 019 ---
3ile 29 P31 P3121 000 15 0001 004 001 001 074 --
3exa 2.3 P1 P1211 002 34 0003 004 004 004 033 --—-
2rlv 17 P31 P3121 000 86 0009 004 004 004 -- ---
3bix 18 P32 P6522 000 44 0004 004 004 004 022 37
1zct 2.6 P64 P6422 000 11 0000 004 004 004 045 10

1kiu 3.0 ci121 P41212
3cae 30 P1211 c2221
3qup 15 P43 P43212
2r55 25 P65 P6522
267 16 Ccl21 c2221
2al4 17 P1211 P21212
3c6q 2.3 P1211 P212121
3dmo 16 P1211 c2221

002 24 0001 004 003 001 055 6.0
006 15 0002 004 004 002 --- 4.3
000 27 0003 004 004 004 007 20
000 09 0000 004 004 004 032 20
001 40 0004 004 004 004 005 47
003 20 0003 004 002 001 009 54
010 30 0.003 004 0.04 003 -- 7.7
001 46 0003 004 004 004 008 39

2pyb 2.6 R3:H F23 012 17 0000 004 003 003 099 46
3ef2 18 P3 P6322 000 41 0003 004 004 004 006 --
3ig2 17 P32 P3221 000 45 0003 004 004 004 006 --
2erg 31 P62 P6222 000 12 0003 004 001 001 061 --
2774 17 P1211 c2221 001 47 0003 004 004 004 011 40
loof 15 P43 P43212 000 63 0007 004 004 004 008 --

Ixfy 3.3 Ci21 P6522
3ccd 1.0 P1211 P21212
2p3d 2.8 P61 P6122
2772 15 P1211 c2221
1lhwi 15 P1211 c2221
3918 16 P41 P41212
Ixfu 34 Ci21 P6522
lyo3 17 Cl21 R32:H
1fgx 31 P61 P6122
2zxi 2.3 P1211 P21212

008 09 0002 004 004 003 064 37
005 92 0011 0.04 004 004 002 33
000 19 0001 004 004 004 033 45
001 61 0004 004 004 004 004 25
006 55 0004 004 004 004 -- 25
000 40 0005 004 004 004 --- 1.0
008 10 0002 0.04 003 003 069 30
001 56 0004 004 004 004 006 17
000 25 0001 004 002 002 -- 7.4
000 50 0003 004 004 004 041 33

NN WORNNNMNNNONNNNAEDNNNMNNNNMNNNNMNDIENAENNMNNNNNRNNDAENNMNNMNNNMNNNNNNNONNODNDRNDN
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1pt5 2.0 P62 P6222 2 1 000 51 0003 004 004 004 006 19
3k&d 19 P31 P3121 2 2 000 37 0003 004 004 004 022 ---

2qs2 18 c2221 P41212 2 1 003 51 0003 004 004 004 007 23
2ixx 2.5 P321 P6322 2 1 000 28 0001 004 004 004 013 40
Liil 2.3 P1 P1211 2 4 001 59 0004 004 004 004 --- ---

3fod 14 P1211 P212121 2 4 001 56 0009 004 004 003 007 52
1w9s 16 P1 Cl21 2 1 001 46 0004 004 004 004 005 17
1u8g 2.2 P61 P6122 2 1 000 19 0001 004 004 004 --- 2.3
191 19 P1 Ci21 2 2 018 84 0016 004 004 004 --- 4.6
2q5c 15 P1 Cl21 2 1 003 48 0004 005 004 004 005 55
2jel 2.7 P63 P6322 2 2 000 78 0012 005 005 004 030 46
1tc5 19 P2221 P4322 2 2 001 51 0002 005 005 004 013 46
2p3b 21 P61 P6122 2 1 000 51 0004 005 004 004 014 33
2cu6 2.0 123 1432 2 1 000 59 0004 005 005 005 014 09
1b5e 16 Ci21 1222 2 1 027 36 0001 005 004 004 --- 85
1zl 2.0 P1 P1211 2 4 014 54 0005 005 004 004 011 39
298s 15 P1211 P212121 2 1 003 51 0003 005 005 005 003 26
2jc2 2.5 P65 P6522 2 2 000 25 0001 005 005 004 029 24
2p3c 2.8 P61 P6122 2 1 000 32 0002 005 004 004 020 45
2p3a 18 P61 P6122 2 1 000 35 0003 005 005 005 011 18
2i9% 2.8 P1211 c2221 2 4 010 12 0001 005 005 005 028 41
2g0a 24 P32 P62 2 1 000 47 0003 005 005 005 -- ---

3gne 12 P1211 c2221 2 1 001 57 0005 005 005 005 --- ---

2906 2.2 P32 P62 2 1 000 49 0003 005 005 005 014 ---

3c61 18 P32 P3221 2 2 000 49 0005 005 005 005 007 --

3enr 19 P61 P6122 2 1 000 114 0022 005 005 005 012 --

3g1x 16 P41 P41212 2 1 000 70 0008 005 005 005 010 15
2r7i 3.0 P43 P43212 2 2 000 27 0001 005 005 005 038 33
Zaqp 13 Ci21 1222 2 1 008 60 0003 005 005 005 --- 3.2
2d16 17 P3 P63 2 2 000 63 0003 005 005 005 024 20
2771 16 P1211 c2221 2 1 002 53 0004 005 005 005 004 29
lev2 2.2 P1 P1211 2 4 002 86 0010 005 005 005 -- ---

1KIf 2.8 Ci21 P41212 4 4 002 18 0001 005 003 001 051 32
lucf 19 P31 P3121 2 1 000 55 0005 005 005 005 018 36
2vhz 2.0 P213 P4332 2 1 000 29 0001 005 005 005 010 29
1b49 2.3 Ci21 1222 2 1 003 35 0001 005 005 005 -- 57
3ezq 2.7 P61 P6122 2 8 000 41 0005 005 005 002 027 08
29r7 2.3 Ci21 P321 3 2 009 38 0003 005 005 005 015 48
3h7n 3.0 P1 P21212 4 1 007 10 0002 005 005 005 -- 4.4
3it0 17 P41 P41212 2 1 000 43 0003 005 005 005 033 --

2inv 18 Ci21 R32:H 3 1 000 53 0007 005 005 005 --- 24
1hv4 2.8 P1 Ci21 2 4 016 25 0001 005 005 003 055 6.9
2aen 16 P1 P1211 2 4 003 51 0004 005 005 005 006 3.7
1c03 2.3 P1 1222 4 1 031 24 0003 005 005 005 --- 4.9
1hm9 18 R3:H R32:H 2 1 000 33 0004 005 005 005 023 30
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1r52 29 P1 1222 4 1 004 42 0002 005 005 005 027 35
2f2t 17 Ci21 c2221 005 62 0005 005 005 005 006 4.6
wws 22 P1 c2221 014 42 0004 005 005 005 046 44
1b5d 2.2 Cl21 1222 004 45 0002 005 005 005 -- 8.6
2c57 31 P31 P6422 000 15 0001 005 005 005 034 44
1wot 16 P1 Ci21 004 48 0003 005 005 005 006 25
3hi8 3.2 Cl21 123 006 10 0002 005 001 001 -- ---

lukp 21 P1 P212121 023 38 0003 005 005 005 025 92
1s3m 2.5 I 41 14122 000 17 0001 005 005 005 040 21
Ixqgb 29 P21212 P42212 022 47 0002 005 005 005 049 38
2p23 18 P3 P63 000 88 0008 005 005 005 --- 16
letl 09 P65 P6522 000 56 0010 005 005 005 --- ---

3foe 4.0 P32 P62 000 51 0003 005 005 005 068 4.0
3fix 2.3 P1 P1211 010 30 0002 005 005 005 023 47
2bnk 29 P61 P6122 000 12 0000 006 004 004 023 20
lov8 19 P65 P6522 000 41 0003 006 0.06 005 009 27
3hvd 3.2 P1 14 017 52 0004 006 005 005 322 86
3he8 19 P3221 P6222 000 50 0003 006 006 006 007 --

1jd4 2.7 14 1422 000 35 0003 006 0.06 006 -- ---

2uwb 2.0 P6 P622 000 41 0004 006 006 006 008 24
2inu 18 Ci21 R32:H 002 56 0007 006 006 006 -- 2.7
3cdf 15 P1211 P61 045 91 0003 006 0.06 006 -- 8.8

lgus 18 Ci21 R32:H
3kb1 29 P1211 P21212
2776 17 P1211 c2221
2vnk 19 P1211 P21212

030 55 0006 006 006 006 009 3.0
009 17 0002 006 005 005 050 ---

001 53 0003 006 006 006 010 24
003 47 0002 006 006 006 -- 3.8

3901 2.5 P61 P6122 000 24 0001 006 006 006 018 18
1lzwz 19 P31 P3121 000 79 0007 006 006 006 009 14
3el7 18 P1 Ci21 000 88 0008 006 006 006 -- 20
3cv2 14 P1211 P212121 006 66 0006 006 005 005 005 37
2yzj 17 P1 R3:H 003 59 0006 006 0.06 006 021 --

2vax 2.6 P1211 P212121
1vhj 2.2 P1211 c2221
3czy 15 P1211 P21212
2wak 15 P3221 P6222

003 37 0001 006 006 005 024 3.0
006 55 0004 006 006 0.06 -- 3.7
000 66 0005 006 006 006 006 27
000 49 0002 006 006 006 004 --

1smq 31 P1 Ci21 008 45 0007 006 006 004 --- ---
ludad 17 P3 P63 000 61 0004 006 006 006 010 23
2dc4 17 P32 P3221 000 82 0010 006 006 006 018 19

007 13 0000 006 006 006 -- ---
008 66 0004 006 006 006 009 27

1qun 2.8 Cl21 P41212
3bj6 2.0 P212121 P41212

N NONNNNMNRNNBENNMNNNMNNMNNMNNMNNORNNNNNNNMNNONNNNO®WWRNRNONNAENMNNMNNMNNRNNNMNNNNDOONMDNDADN
P RPNNRPRERPAMRPRRPNRPRPROWORRPRPRPRPNRPRPNNRPRPRPEPNNRPEPENNRRPRPRRPRREPRERROWRRR

3b6x 2.0 P43 P43212 000 73 0010 006 006 006 011 10
2iwg 24 P61 P6122 000 13 0002 006 006 006 020 32
1yfl 31 P1211 P43 002 22 0000 0.06 006 006 036 --
3itl 17 P41 P41212 000 39 0003 006 006 006 025 --
2w2a 14 P43 P43212 000 6.2 0007 006 006 006 004 --



Rsymop Coord. Rymop
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3it2 18 P41 P41212 1 000 40 0004 006 0.06 006 038 --
3d5r 21 P41 P41212 000 28 0001 006 006 006 -- 4.3
2w2b 14 P43 P43212 000 51 0003 006 006 006 004 --
2vhv 2.8 P213 P4332 000 42 0002 006 006 006 025 3.0
2773 18 P1211 c2221 000 51 0004 006 006 006 013 28
3gly 14 P41 P41212 000 50 0005 006 006 006 023 13
2907 2.3 P32 P62 000 54 0004 006 0.06 006 018 ---
2ppl 2.2 P222 P422 001 16 0000 006 006 006 029 56
1xai 2.3 P43 P43212 000 34 0003 006 006 006 056 19

3hee 2.0 P3221 P6222
3fdq 18 P1211 c2221

000 40 0002 006 0.06 006 009 --
003 18 0001 006 000 000 -- 50

3989 15 P61 P6122 000 61 0007 006 006 006 023 33
3clv 15 P32 P3221 000 80 0010 006 0.06 006 005 35
2f64 16 Ci21 c2221 001 68 0005 006 006 006 004 4.0
2v5r 3.0 Ci21 1222 006 23 0001 006 006 006 -- 6.2
2ddd 16 Cl21 1222 000 59 0003 006 0.06 006 -- ---
2c91 2.3 P1 Ci21 002 54 0004 006 006 006 014 6.8
1f5v 17 P1 Ci21 037 38 0002 006 006 006 -- 50
1bga 21 P1211 c2221 007 43 0002 006 0.06 006 -- ---
3988 19 P61 P6122 000 63 0008 006 006 006 021 21
lvhw 15 P1211 c2221 003 57 0005 0.07 007 006 -- 3.0
2g7r 2.7 Cl21 1222 000 27 0001 007 006 006 028 51
2095 2.0 Ci21 1212121 000 55 0003 007 006 006 010 22
2bdu 2.4 P32 P62 000 41 0002 0.07 007 007 015 --
2ddr 14 P1 Cl21 003 90 0019 007 006 006 020 33

2vav 2.5 P1211 P212121
lybt 2.3 P121 P21212

003 40 0002 007 006 005 021 44
000 50 0002 0.07 007 006 039 25

3dca 34 R3:H 1213 016 80 0010 007 005 005 --- 59
398 17 c2221 P6122 001 45 0002 0.07 007 007 006 --

3fg7 2.0 P31 P61 000 20 0000 007 006 006 012 23
2d3e 2.6 P1 Cl21 020 69 0010 007 006 004 060 27

3cff 18 C2221 P4122
wex 20 P1211 C2221
2009y 20 P1 14

003 57 0003 0.07 007 007 009 30
018 58 0006 0.07 006 006 047 6.0
011 27 0005 0.07 007 006 028 42

NNMNNMNNRPRDAMNRPRPREPNONRPRRPRORPRRPRRUIORPRRPRENRPRRPRREPRPORREPRERN

1jt7 17 Ci21 c2221 000 45 0004 0.07 007 007 -- 2.6
3e00 18 P1211 c2221 017 45 0004 007 007 007 006 55
ljtc 17 Cl21 c2221 002 52 0005 007 o0.07 007 -- 39

N ODNDNDNDNDNDNNDNDNBEDNDNNNOBRERDNDNDNDNDNNDNDNNDNDNDNNDNDNDNDNNDNDNDNDNNDNDNDNDNNDNDMNNDNDNDDNODDN

3h0l 2.3 P1 P1211 12 009 49 0004 007 007 005 026 48
2w4l 2.4 P1211 P21212 1 025 26 0001 007 007 007 022 36
2ddc 16 Cl21 1222 1 001 70 0.006 007 0.07 007 -- ---
3bdw 2.5 P1211 P21212 2 028 33 0001 007 006 005 028 --
2h11 19 P42 P42212 1 000 47 0004 007 007 007 019 --
1rOm 13 P4 P4212 2 000 75 0.007 007 0.07 007 002 22
1790 19 P1 P3121 2 004 44 0005 0.07 007 007 015 --
3d0e 2.0 P32 P65 1 000 65 0004 007 007 007 014 39

S7



Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

loe8 16 P1211 c2221
3cn9 21 P21212 P4212
Ixfz 3.2 Ci21 P6522
2e6y 16 P1211 c2221
2bkx 14 P1211 P212121
2zad 16 P4 P4212
2gf0 19 P1211 P212121
5pgm 21 P1211 P21212

=

006 70 0005 007 0.07 007 010 34
004 40 0002 0.07 007 007 024 32
017 16 0004 007 006 006 073 41
001 61 0004 007 0.07 007 010 17
006 81 0006 007 004 004 003 52
000 73 0008 007 007 007 005 58
002 71 0008 007 0.07 007 009 57
015 28 0002 0.07 007 003 -- 3.9

Ixfw 34 Ci21 P6522
3hjb 15 P1211 P212121
2gb1 2.6 P31 P64
3bpl 15 P1 Ci21
2o0n5 19 P1211 P21212

022 20 0005 008 006 006 070 4.6
021 62 0004 0.08 007 006 003 54
000 22 0000 0.08 006 006 027 29
006 66 0006 008 008 008 005 26
002 74 0007 0.08 008 0.08 007 --

2

2 1

6 2

2 1

2 1

2 2

2 2

2 4
3foq 21 P1 P1211 2 1 011 33 0003 0.07 007 007 031 --
2idf 2.2 P61 P6122 2 1 000 27 0003 007 o0.07 007 -- ---
lazd 3.0 P212121 P43212 2 2 029 32 0001 0.07 007 007 -- ---
3fzz 2.5 P61 P6122 2 1 000 26 0002 007 007 007 023 19
2ac’ 17 P63 P6322 2 1 000 72 0006 007 0.07 007 005 30
1mq8 3.3 P1 Ci21 2 2 008 22 0001 007 007 007 09 7.7
lww4 23 P1 c2221 4 1 028 50 0004 007 007 007 052 69
1mOb 2.5 P61 P6122 2 1 000 26 0001 007 0.07 007 025 33
3guw 3.2 P1 P1211 2 2 028 23 0002 008 007 007 076 --
209iz 17 P1211 P21212 2 1 018 57 0004 008 007 007 -- 24
Ixpm 16 P1211 P21212 2 2 008 46 0003 008 0.06 006 -- 4.7
1hqq 17 P1211 c2221 2 4 000 49 0002 008 007 007 012 6.6
1knz 2.5 P1 P1211 2 4 001 72 0006 008 007 007 -- ---
Im2x 15 R3:H 123 4 1 002 63 0003 008 0.07 007 008 7.8
2pzv 12 P1 c2221 4 1 002 71 0008 008 008 008 004 35
3hk2 2.8 P212121 P43212 2 1 016 32 0001 008 007 007 036 --
lynf 19 P1 Cl21 2 3 026 83 0009 008 008 008 035 6.7
2jdj 2.0 P3212 P6222 2 1 000 58 0005 008 008 008 011 09
lgwc 2.2 c2221 P6122 3 1 000 64 0004 008 007 007 018 --
1tw7 13 P41 P41212 2 1 000 46 0004 008 0.08 008 -- 16
1ob5 31 Ci21 R32:H 3 1 023 12 0002 008 006 006 060 3.6
2r1t 17 P31 P3121 2 1 000 78 0009 008 008 008 -- ---
3fgx 29 P43 P43212 2 1 000 41 0005 008 004 004 039 49
3bfo 11 P1 P1211 2 2 002 72 0007 008 008 008 003 35
2ag5 18 P1 Ci21 2 2 009 72 0007 008 008 008 009 53
2ox| 18 c2221 P4322 2 1 002 55 0003 008 0.08 008 010 --
Ljlv 18 P43 P43212 2 3 000 60 0004 008 008 008 015 36
lom9 2.5 P3121 P6422 2 2 000 80 0009 008 008 007 023 --
3fj5 16 P65 P6522 2 1 000 42 0003 008 0.08 008 006 1.9
3b7a 19 P43 P43212 2 1 000 83 0011 008 008 008 011 3.0
1zbl 2.2 P1 Ci21 2 1 013 40 0002 008 008 008 042 38
2cz8 15 P3 P63 2 4 000 65 0004 008 0.08 008 008 29

6 2

2 2

2 1

2 2

2 4



Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

2rho 19 P1 Cl21 2 016 61 0005 008 0.08 008 014 ---
1scO 17 Ci21 F222 1 002 69 0005 008 008 008 014 --
3hOm 2.8 P1 P1211 12 011 42 0003 008 008 007 041 83
2gd0 17 Cl21 1222 001 40 0002 008 0.08 007 011 29
ljel 18 P1211 c2221 000 90 0008 008 008 008 -- ---
Inf7 2.7 14 1422 000 55 0005 008 008 008 048 91

loe7 18 P1211 c2221
3hjo 19 Ci21 c2221

008 81 0008 008 008 008 011 11
007 65 0005 008 008 008 009 --

2004 21 R3:H R32:H 000 49 0004 008 008 008 012 --
Irby 21 P31 P3121 000 40 0003 008 008 007 011 71
2z5C 29 P21212 P4212 018 15 0.000 008 004 004 028 39
3b6a 31 P1 P212121 046 31 0003 008 008 008 -- 7.6
3eik 19 R3:H R32:H 000 71 0008 008 0.08 008 031 --
lwpu 15 R3:H R32:H 000 55 0003 008 008 008 012 12
2wmy 2.2 P1211 P21212 001 57 0004 008 008 008 077 37
Zere 3.0 P62 P6222 000 13 0001 008 0.01 001 067 --
1pl8 19 P62 P6222 000 37 0003 008 007 006 024 --
1rOe 2.2 P212121 P43212 004 49 0003 008 008 008 013 --
1t14 19 P43 P43212 000 68 0009 008 0.08 008 -- ---
lizi 21 P61 P6122 000 55 0006 008 008 008 016 --

1zro0 23 C2221 P4122
2axp 25 C121  F222
32 22 P65 P6522
3gyk 18 P1211 C2221
ljds 18 P1211 C2221
1héd 21 P1211 P21212
fmp 32 P1211 P212121

018 18 0000 0.08 006 006 013 35
015 32 0002 0.08 008 008 059 --
000 56 0006 008 008 008 019 --
004 65 0004 009 008 008 007 24
039 103 0012 0.09 008 0.08 --
000 60 0004 009 009 008 028 48
014 22 0001 0.09 008 008 037 53

3cs2 2.0 P1 P1211 006 56 0005 009 009 008 011 48
3c3d 2.5 P32 P65 000 35 0002 009 009 009 034 --
2wlv 15 P32 P3221 000 90 0008 009 009 009 004 12
1s7v 2.2 Cl21 1222 005 54 0003 009 008 008 019 4.2
2gyh 2.6 P212121 P41212 004 35 0001 009 009 009 039 21
1ffp 2.6 P1 Ci21 017 36 0001 009 009 009 052 90
1te2 18 P1211 c2221 000 83 0.007 009 009 009 -- 31
204q 2.0 P1 P1211 006 54 0005 009 009 009 011 48
2plr 2.5 P1211 c2221 000 61 0004 009 009 009 052 37
2dds 18 P1 Cl21 005 67 0006 009 009 009 017 22
2clb 24 1213 14132 000 41 0002 009 009 009 019 19
3g8a 2.1 P61 P6122 000 62 0007 009 009 009 029 34
3ehr 2.0 P1 Cl21 0.08 104 0.012 009 0.09 009 011 34
2f4p 19 P65 P6522 000 61 0007 009 009 009 010 --

Ixtv 34 C121  P6522
2pdu 19 P1211 C2221
2idy 34 P31 P64

2975 23 P31l P3121

022 20 0001 0.09 007 007 069 5.0
001 50 0004 009 009 009 011 48
000 31 0001 009 009 009 088 109
000 57 0006 0.09 009 009 047 30

N NN ODNDNDNDNNDNDNDNDNDNDNDNDNDNNDNDNDNDNNDNNNDNDNDNNNDNDNNNDNDNNNNBEDNNDNNMNNDNNDNDNNNDNDDNODDN

NP NNNRPWBRANNMNNRPWONWEPNNMNNOWONEPRPPPPRPPNEPRAMARPEPNWONMNMAMRPRPRPRPRERPWN



Rsymop Coord. Rymop

PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )
1zgs 25 P1211 c2221 1 005 32 0001 009 0.0 009 -- 1.8
1f1g 14 P1 R32:H 024 84 0.006 009 0.07 0.07 -- 9.5
2ayb 32 P61 P6122 000 26 0001 009 009 009 040 ---

loar 2.2 P212121 P41212 003 78 0005 009 008 002 015 22
2pbf 2.0 P32 P3221 000 65 0008 009 009 009 017 21
2f3m 2.7 P1 cil21 007 44 0003 0.09 0.09 008 038 57
3cfh 1.8 c2221 P4122 002 60 0004 009 009 009 009 33
ljla 2.2 P31 P3121 000 36 0002 009 009 009 040 26
3ekt 2.0 P61 P6122 000 58 0004 009 009 009 013 --

le6c 1.8 P1211 c2221 004 36 0003 009 009 009 -- ---

2vh9 2.1 P31 P3121 000 53 0004 009 009 0.09 010 46
2ddt 18 P1 cil21 006 6.2 0003 0.09 0.08 008 009 51
3es8 2.2 P1 14 014 34 0002 009 005 004 052 85
Iww6 2.2 P1 CcC2221 017 45 0.004 009 008 0.08 043 35
luko 21 P1 P212121 014 73 0005 0.09 009 009 025 139
laaq 25 P61 P6122 000 39 0003 009 0.0 009 -- ---

1pl7 2.2 P62 P6222 000 38 0.002 009 007 007 026 --

2063 2.2 P61 P6122 000 38 0003 009 009 009 020 15
2gf7 2.2 R32:H 14132 001 86 0008 009 009 009 -- 3.6
3cxg 2.0 P23 P4232 000 74 0.007 009 009 009 012 --

2a9w 16 R3:H 1213 003 66 0006 009 009 009 023 36

006 65 0006 009 0.07 007 012 58
010 59 0004 009 009 009 011 33

3gve 12 P1211 P21212
3eut 2.0 P1211 P212121

N WNNRNONNRNONNNMNNNMNNNRNONNMNNMNNNMNNONNNMNNNNOMNNNAENDNNNNMNNNDEDDAENNMNNNMNNMNNNNMNNNNON
P RPRPPRPRPRWORPRRPRNNRPRPRPRPNRNRPRPRPRPRPNRPPRPRPREPNRPRPRPNRPRPRPRNREPN®WRDNRR

2fyx 19 P32 P3221 000 45 0005 009 009 009 007 --
29uj 3.0 P32 P3221 000 77 0008 009 006 006 094 --
1uOq 16 P3221 P6522 0.00 102 0.009 009 009 009 -- ---
3g1s 14 P41 P41212 000 73 0008 009 009 009 013 13
ly6o 2.0 P1211 c2221 003 67 0006 009 009 009 024 35
2dsa 21 R3:H R32:H 000 39 0004 009 009 009 014 19
3imd 2.0 P212121 P43212 001 90 0007 009 009 009 -- ---
2gdf 24 P32 P3221 000 28 0001 010 0.07 006 --- ---
2h6l 2.0 P1 R3:H 007 64 0007 010 009 009 022 --
2vj4 2.5 P222 P4222 002 29 0001 010 009 009 -- 3.3
3cse 16 P41 P41212 000 78 0011 010 010 010 0.07 --
1b8z 16 P43 P43212 000 83 0013 010 009 009 -- 15
1v40 19 P1 P1211 002 71 0007 010 010 010 021 33
lles 19 P1211 c2221 001 70 0.007 010 010 010 --- 74
2p6h 2.0 P3 P321 000 51 0003 010 009 009 025 09
2jk6 3.0 P41 P41212 000 37 0002 010 010 010 026 31
1do1 2.0 P1211 P63 000 42 0002 010 010 010 --- 4.8
2bii 17 c2221 P41212 017 58 0003 010 008 008 006 84
2099 19 14 1422 000 70 0007 010 010 010 018 1.7
3dwm 2.7 Cl21 1222 010 51 0005 010 010 010 026 4.6
lidp 14 P1211 P63 003 66 0004 010 010 010 -- ---
2e0m 17 I 41 14122 000 69 0007 010 010 010 006 16

S10



Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

2vvr 21 Cl21 P3221 2 011 62 0005 010 010 010 013 90
lros 2.0 R3:H R32:H 000 94 0010 010 010 010 -- 4.9
1ffn 2.7 P1 Ci21 004 38 0002 010 010 010 064 105
2p6e 2.0 R3:H R32:H 000 59 0004 010 010 010 015 12
2p91 2.0 P212121 P43212 009 97 0008 010 008 0.08 -- 3.6
3fof 4.0 P32 P62 000 54 0003 010 010 010 060 --

2a8y 15 P1 Cl21 004 58 0004 010 010 010 012 46
2fkp 2.0 P4 P4212 000 75 0008 010 010 010 011 37
2pym 19 P61 P6122 000 57 0007 010 010 010 014 12
lgut 15 Cl21 R32:H 001 95 0007 010 010 010 006 6.1
2fdd 16 P41 P41212 000 84 0009 010 010 010 -- 12
1xaj 2.4 P43 P43212 000 40 0004 010 010 010 053 32

2r89 34 c2221 P41212
2pdr 17 P1211 P212121

006 16 0000 010 010 010 040 33
006 77 0009 010 010 010 --- 6.2

2ywv 18 P1 Ci21 002 81 0010 010 010 010 015 25
1t8b 3.2 P32 P3221 000 31 0008 010 0.09 009 053 24
3clc 2.8 P65 P6522 000 23 0002 010 007 006 025 37
3hm3 2.0 P213 P4332 000 58 0005 010 010 010 011 06
1u8t 15 P1 Cl21 010 88 0009 010 010 010 --- 31
1ffo 2.7 P1 Ci21 009 34 0002 010 010 010 052 102
1ri8 2.0 P61 P6122 000 41 0005 010 010 010 040 11
3k2c 19 P1 P1211 002 54 0003 010 010 010 010 ---

Infb 29 14 1422 000 57 0006 011 008 008 053 7.0

2vw5 19 Ci21 c2221
3cfa 18 c2221 P4122

002 96 0009 011 010 010 008 55
005 77 0006 011 010 010 0.08 3.8

2ctz 2.6 41 14122 000 42 0003 011 011 011 012 ---
Ixah 2.2 P43 P43212 000 63 0010 011 010 010 039 19
3hgm 17 P1 Cl21 044 103 0010 011 0.09 009 0.07 --
2hz5 21 P61 P6122 000 103 0022 011 011 011 009 12
279z 2.2 P41 P4122 000 30 0003 011 011 011 028 16

000 71 0005 011 011 011 024 14
000 29 0001 011 011 010 -- 14
004 23 0000 011 002 002 -- 6.3
002 58 0003 011 011 011 -- ---

002 116 0016 011 010 010 009 20
000 45 0004 011 011 011 018 45
012 64 0006 011 011 011 014 ---

004 67 0005 011 010 010 0.07 16

202x 2.3 Cl21 P3221
2hms 2.7 P3112 P6422
1t1f 2.8 P1211 P65
1bqd 21 P1211 c2221
2f35 19 c2221 P41212
1zsv 2.3 P43 P43212
1ju9 2.0 P1211 c2221
29s3 18 c2221 P41212

NN DNDNDNDNDNDDNMNDNDNDNNDNODNODNDNDDNDNDDNDNDNDNDDNDNDDNDDNDNDNDNDNDDNDNDNDNDNDDNDNDNDDNODNMNDNNDNDNDNDDNDDNDNDDNDDNDW
N WNRFPMMNONRPFPPEPNRPPPNPPRPPNPPRPANPNRPWWONDNPRPRPNPEPRPRPPEPNENONDNMDNDIEREROWLEPRE

1tt9 34 P4 P4212 000 81 0008 011 007 002 076 --
3cch 2.6 P1211 c2221 000 26 0001 011 011 011 027 29
2fkz 2.0 R3:H R32:H 000 92 0012 011 011 011 024 50
3hbw 19 P1211 c2221 002 71 0007 011 011 011 --- 16
2cv9 2.5 P41 P41212 000 &3 0004 011 011 011 035 ---
3kqf 18 P1211 c2221 005 98 0010 011 010 010 006 --
1z6t 2.2 P1 P1211 006 68 0009 011 011 011 --- ---

S11



Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

2e0l 16 I 41 14122 1 000 73 0008 011 011 011 006 11
2754 24 P61 P6122 000 57 0006 011 011 011 022 27
2hp4 21 P64 P6422 000 43 0004 011 011 011 012 53

2wer 16 pP2221 P4322
2vat 24 P1211 P212121

004 46 0002 011 011 011 009 28
023 56 0003 011 011 007 014 29

3ehk 3.2 P41 P4122 000 34 0002 011 011 009 043 ---
2pfd 34 P4 P4212 000 43 0004 011 o0.07 002 046 119
2c9d 2.8 P1 Ci21 0.12 108 0.018 011 010 0.08 041 124

2p38 18 Ci21 F222
1g2x 2.0 P1211 P21212

001 73 0006 011 011 011 009 17
000 64 0006 011 011 011 037 24

2jat 2.6 P31 P3121 000 70 0006 011 011 011 031 16
legw 15 P1 P1211 001 49 0004 011 006 006 016 5.0
3gou 18 P61 P6122 000 90 0014 011 011 011 012 10
3fdw 16 P4 P4212 000 68 0007 011 011 011 025 35
lylo 2.2 I 41 F4132 007 53 0004 011 011 011 012 44
2qdi 2.0 P43 P43212 000 81 0011 011 011 011 016 24

laib 2.8 P1211 c2221
3k44 2.1 P121 P21212

017 52 0003 011 010 010 -- ---
001 33 0003 011 011 011 --- ---

1bay 2.0 14 1422 000 64 0006 011 011 011 -- 6.3
2hrq 2.7 P1211 P212121 001 52 0004 011 011 011 038 --
2fle 19 P61 P6122 000 69 0009 011 011 011 --- 17
lzsr 21 P61 P6122 000 65 0009 011 011 011 -- 1.9
2b6m 2.7 P32 P62 000 39 0002 011 011 011 -- 21
2c2b 2.6 Ci21 P3121 003 54 0004 011 011 011 027 49
2zgy 19 P41 P4122 000 35 0003 011 011 011 020 16
3kb4 24 Ci21 1222 016 30 0002 011 011 011 027 --
3bcy 2.5 P31 P64 000 32 0001 011 009 009 -- ---
3ekp 21 P61 P6122 000 &5 0005 011 011 011 016 --
3ds5 24 P1 41 006 52 0003 012 011 011 019 23

3fho 2.8 Ci21 c2221
2isk 21 P1211 P212121

004 67 0004 012 011 011 035 --
001 84 0009 012 012 012 -- 7.7

3ely 3.8 P43 P43212 000 17 0002 012 012 011 071 --
4vhb 18 P1211 c2221 015 82 0009 012 011 011 --- ---
2z4b 2.3 P61 P6122 000 61 0009 012 012 012 037 3.0
3fwx 2.0 c2221 P41212 014 84 0009 012 011 011 012 55
19c0 17 P1 1222 024 110 0012 012 012 012 009 34
1z1k 31 Cl21 1212121 012 85 0010 012 0.07 007 039 51

Inlx 2.8 P212121 P43212
lvcl 2.0 P1211 c2221

025 48 0003 012 012 009 047 54
000 79 0010 012 012 012 020 17

BN NN NMNNONNMNNNNMNBENNNNRNONNNMNNNNNDIENNMNNONNORNNRNONNNMNNNRNNMNNNMNNNNONNRNOMNNMNNNMNNONNNNNONNODNDNDN
P NP NRPRORPRNRPRPRPRPEPAMMPREPNRPRNRPEPNRPRPRPORPRNRPRPREPRPRPRNRPRPRLRIONWOORRR

3gua 31 P41 P41212 000 43 0002 012 012 012 039 --
2zw2 16 P212121 P41212 001 102 0009 012 012 012 018 ---
3i4j 17 P1211 c2221 002 64 0004 012 012 012 021 22
3bfv 18 P1 Cl21 005 88 0008 012 012 012 008 4.8
2w30 19 P3 P312 000 55 0004 012 012 012 010 26
3f7f 2.6 P1 P21212 025 27 0002 012 010 010 -- ---

S12



Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

3c37 17 P1 Cl21
2nt0 18 P1211 c2221
3g7v 19 P1211 c2221

=

006 68 0005 012 012 012 009 15
028 67 0005 012 012 012 008 5.0
002 65 0005 012 012 012 007 56

Im4v 19 P63 P6322 000 81 0009 012 012 012 019 37
3eno 3.0 P65 P6522 000 40 0006 012 012 011 -- 45
3cv6 21 P32 P3221 000 61 0005 012 012 012 014 32
Inzk 19 Cl21 c2221 002 58 0005 012 012 012 --- 22
2bni 15 P31 P3121 000 100 0026 012 012 012 -- 24
2rkf 18 P61 P6122 000 86 0014 012 012 012 011 15
1r8h 19 P61 P6122 000 &6 0006 012 012 012 012 13
3ivt 2.7 P62 P6222 000 54 0005 012 012 012 016 --

2zdc 2.0 P1 R3:H 007 86 0007 012 012 012 032 6.7
2qfr 24 I 41 14122 000 &8 0005 012 012 012 --- 53
2wot 3.0 P1211 P43 004 54 0003 012 012 012 017 38
2qak 2.2 P61 P6122 000 74 0012 012 012 012 --- 21
2zwm 2.0 P31 P3121 000 37 0003 012 012 012 012 18
3gk0 2.3 P1 Ci21 005 76 0008 012 012 012 017 76

1xpj 23 P1211 P21212
3gcf 23 C121 R32:H
3fdw 22 P1211 P21212

020 85 0011 012 012 012 019 24
000 59 0007 012 012 012 -- ---
001 43 0003 012 012 012 016 25

3d4g 2.3 P1 P21212 018 39 0004 013 012 012 020 64
201p 19 P1211 P212121 003 66 0007 013 012 012 021 ---
lsul 2.2 P31 P3121 000 67 0007 013 013 012 -- 2.8
3926 29 P3212 P6522 000 39 0003 013 013 013 036 25
20t2 2.0 P32 P65 000 129 0017 013 012 012 015 ---

004 79 0006 013 013 012 040 41
002 85 0009 013 013 013 012 39
035 86 0008 013 012 011 006 ---

2pkr 24 P1211 P21212
2vfx 2.0 Ci21 c2221
3jze 18 P1211 P212121

2rab 15 P1211 P21212 002 90 0012 013 013 013 -- 2.3
1t9k 2.6 P3121 P6122 000 36 0002 013 013 013 052 --

1cot 3.3 P1211 c2221 029 74 0005 013 011 008 -- 149
2030 17 P1211 P212121 0.08 104 0014 013 012 012 009 29
1t5r 2.0 P43 P43212 000 65 0008 013 013 013 034 19
3ddm 2.6 P212121 P43212 002 38 0002 013 013 013 059 36
1jti 2.3 P1 Ci21 016 54 0006 013 013 013 035 ---

2gce 19 Ci21 c2221
lybu 24 P121 P21212

007 55 0006 013 013 013 013 3.0
000 44 0003 013 013 013 047 26

N W N DNDNDNDNDNNDNDNNDNDNNDNDNDNNNDNDNDNDNNDNNDNNNBEDNWODNDNNNNDNNODNNDNDNDNDNNDNDNDNNDNDDNODDN
NFPPFRPFPFPPPPNNMNPEPNRARPONMDNMNNOONPEENEPNRPONMPPRPPPPPWORPNNRPEPOWEREDNNDN

lizq 2.2 P61 P6122 000 41 0005 013 012 012 034 23
3iru 2.3 P321 P6322 000 70 0007 013 013 013 016 --
207m 2.0 P43 P4322 000 &7 0006 013 013 013 010 --
2i0g 2.5 P61 P6122 000 52 0008 013 013 013 043 19
3bex 2.4 P32 P3221 000 62 0006 013 013 013 -- ---
1pt8 2.2 P62 P6222 000 50 0004 013 013 013 010 47
3ced 21 1422 1432 020 64 0004 013 006 006 008 --
2efr 18 P1 P1211 009 102 0018 013 013 013 029 38

S13



Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

Inpm 21 P1 Cl21 1 009 41 0005 013 0.02 002 -- ---
2pms 29 P32 P65 000 48 0003 013 013 013 027 47
2f10 2.7 R3:H R32:H 000 70 0008 013 013 013 044 ---

3hvu 2.0 P1211 P21212
2awh 2.0 P1211 P21212

003 63 0006 013 013 013 012 45
004 88 0012 013 013 013 013 53

1vg8 17 P1 Ci21 004 94 0014 013 013 013 017 34
Ixpl 2.0 P1211 P21212 003 &5 0004 013 013 013 --- 4.7
2hgm 24 P42 P42212 000 77 0008 013 013 013 027 35
2dyk 2.0 P1 Ci21 007 104 0012 013 013 013 019 47
3979 2.0 P1211 c2221 007 110 0017 014 013 013 014 34
2fbl 19 P3221 P6522 0.00 108 0011 014 013 013 011 19
3b86 2.0 P43 P43212 000 80 0014 014 013 013 --- 2.7
398k 2.0 1222 1422 000 74 0007 014 013 013 017 ---
2nnw 2.7 P3112 P6122 000 27 0001 014 013 013 -- 41
2pjl 2.3 R3:H R32:H 000 72 0008 014 014 014 020 17
2099z 2.0 P1 Cl21 006 76 0007 014 014 014 -- 3.0
3cf2 3.5 P3 P622 000 21 0001 014 000 000 115 ---
2r8e 14 P1 14 011 69 0007 014 014 013 003 35
29u9 14 P1 Cl21 009 122 0029 014 013 013 --- ---
3esi 2.5 P41 P41212 000 30 0002 014 014 014 036 --
1rbq 2.1 P31 P3121 000 51 0005 014 013 011 011 103
Ixs2 2.3 P4 P4212 000 69 0007 014 014 014 016 --
2w9s 18 P121 P62 000 54 0003 014 013 013 008 55
2nnn 2.4 P31 P3121 000 64 0007 014 014 014 020 --
1gzm 2.6 P31 P64 000 38 0002 014 014 014 046 41
luzi 19 14 1422 000 62 0007 014 014 014 010 21
3eq 2.1 P41 P41212 000 76 0012 014 014 014 014 18
1j48 18 P31 P3121 000 79 0009 014 014 014 -- ---
3bx8 2.0 P1 Ci21 003 75 0006 014 014 014 --- 3.6
2ntt 16 P1211 P212121 002 71 0006 014 014 014 005 35
lpro 18 P61 P6122 000 87 0019 014 014 014 -- ---

2fb5 20 C121  R32:H
onsx 21  P1211  C2221
3cpg 19 P43 P43212
imzn 19 P1 c121

1zg5 23 P1211 P21212
of8f 21 P1211 C2221

004 74 0008 014 014 014 009 31
003 63 0006 014 014 014 013 46
000 72 0011 014 014 014 013 14
002 72 0007 014 014 013 -- ---

000 57 0007 014 014 014 040 26
009 114 0014 014 014 014 017 32

NN BEBNRNOMNRNONNMNNONRNOMNNMNNOMNRNNRNONNMNNOMNNNMNNONNNNONNNNMNNNNNMNDDEDAENNOMNNNMNNNNMNNNMNNNMNNNNNNONMNNODNDRNDN
P NNNRPRRPRPRPRPNAMRPRNRPRPRPAIMNRPRPRPRPUONMNNNNNRENRPRPENRREPRPARENNENDAN

2wik 21 P23 P432 000 58 0004 014 014 014 014 51
2960 2.0 P3 P321 000 72 0006 015 014 014 017 --
2cg4 24 P4 P422 000 50 0006 015 014 014 020 4.7
2qtu 2.5 P61 P6122 000 57 0011 015 014 014 05 19
2hjd 2.1 P43 P43212 000 69 0008 015 014 014 023 0.7
2q9q 2.0 P1 c2221 004 90 0011 015 014 014 018 ---
2fpz 2.0 P31 P3121 000 83 0010 015 015 014 024 40
Zaqu 2.0 P61 P6122 000 96 0016 015 015 015 028 3.0
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Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

276y 2.0 P1211 c2221
3fht 2.2 P1211 P212121

N

005 77 0006 015 015 015 022 ---
002 114 0017 015 015 015 014 52

1v9e 19 P61 P6122 000 89 0014 015 015 015 034 25
2ntd 2.5 P1211 c2221 031 70 0007 015 015 015 036 4.2
3ebk 19 P41 P41212 000 48 0006 015 015 015 -- ---
3oxi 18 P1211 c2221 005 66 0006 015 015 015 010 33
1u4j 2.2 R3:H R32:H 000 &5 0004 015 015 015 019 ---
1bwb 18 P61 P6122 000 106 0027 015 015 015 --- ---
lwyy 2.2 R3:H R32:H 000 52 0002 015 015 015 027 42
1sed 21 P1 R3:H 044 68 0004 015 013 013 019 58
3eek 2.0 P41 P41212 000 80 0013 015 015 015 015 28
2az5 2.1 R3:H R32:H 000 99 0010 015 015 015 015 47
3dto 3.3 P1211 P212121 001 29 0001 015 015 015 087 ---
2rdb 24 P43 P43212 000 66 0010 015 015 015 025 35
1y9k 2.4 P32 P3221 000 98 0018 015 015 015 016 14
1hmoO 2.3 R3:H R32:H 000 38 0002 015 015 015 --- 4.7
Ixss 16 Ci21 1222 009 64 0004 015 015 015 -- ---
3cue 3.7 P1211 P41212 028 23 0002 015 010 006 -- 6.1

000 104 0012 015 015 015 013 13
023 64 0005 015 014 014 015 113

lylq 2.0 P3221 P6522
2jhv 21 Cl21 R32:H

lwmg 1.6 R3:H R32:H 000 103 0013 015 015 015 022 11
Imws 21 P64 P6422 000 62 0009 016 015 015 --- 12
20e2 29 P212121 P41212 003 63 0004 016 015 015 040 15
2idr 19 P61 P6122 000 74 0011 016 015 015 --- 15

1g2x 2.5 Cl21 R32:H
2gsl 18 c2221 P41212

002 76 0008 016 015 015 036 4.0
000 75 0006 016 016 016 008 21

290j 2.5 P4 P4212 000 73 0007 016 016 016 015 48
2znz 24 P121 C222 012 83 0008 016 015 015 --- 4.9
3ec3 19 P31 P3121 000 86 0012 016 015 015 010 10

lyak 2.5 c2221 P41212
2ntl 2.3 P1211 c2221

002 53 0004 016 015 015 042 26
019 68 0005 016 016 016 016 51

1jxo 2.3 P1 P1211 004 95 0011 016 016 016 028 27
2ise 2.2 P1211 P21212 000 74 0009 016 016 016 037 --
1i0c 2.0 P31 P3121 000 104 0020 016 015 015 021 44
2v8v 29 P1 Ci21 051 63 0005 016 016 016 032 87
1zg1 2.3 P1211 P21212 007 55 0006 016 016 015 044 18
1sgu 19 P61 P6122 000 109 0022 016 016 016 020 25

000 93 0010 016 016 015 --
008 93 0011 016 016 016 031 49

ljdv 2.0 P1211 c2221
2nud 2.3 P1211 P21212

N NONNONNRNONRNONNNNONRNOMNNONMNNOMNRNONRNONNNNOMNRNOMNNOMNNNNMNNONNMNNONNONNDENNNNRNOMNNNNNNOMNNORNNMNRNONNNNNONRNODNDRNDRN
NNMNNNOWRNOWRNNRPRRPRPNNRPANRPRPRPRPREPRPNRPRORPRRPNRPNNRPRPRPREPREPNRERDNLERLR

2rab 2.5 P41 P41212 000 73 0009 016 016 016 018 3.0
2alf 21 P1 Ci21 014 96 0010 016 016 016 014 84
3gr0 2.3 P31 P3121 000 121 0027 016 016 016 017 16
3eyk 14 P1211 P21212 002 90 0010 016 016 016 004 19
1hdu 18 P1 P1211 000 81 0008 016 011 0.07 -- ---
lhee 18 P1 P1211 000 81 0008 016 011 007 -- ---
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Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

llyq 15 P41 P41212 2 1 000 103 0014 016 016 016 010 39
3bb8 24 P32 P3221 1 000 59 0006 016 016 016 -- ---
1r0d 19 Ci21 F222 4 004 89 0010 016 016 016 033 ---
3dby 21 R3:H R32:H 10 000 65 0006 016 016 016 014 ---
1ddn 3.0 P41 P41212 000 56 0005 016 016 016 -- ---
3gmw 21 P1 Ci21 018 70 0006 016 016 016 012 49
1l 2.2 P1 P1211 015 103 0014 016 016 016 --- 51
2c10 2.5 P43 P43212 000 52 0004 016 016 016 017 74
2b7z 2.2 P61 P6122 000 109 0024 016 016 016 -- 31
190z 2.2 R3:H R32:H 000 70 0006 016 016 016 023 ---
1dc3 2.5 41 14122 000 64 0008 017 017 017 -- 11
3hhl 2.6 R3:H 1213 011 67 0006 017 016 016 012 32
2hen 2.6 P1211 P212121 018 70 0.007 017 016 016 041 39
1zkd 21 P61 P6122 000 70 0008 017 017 017 018 --
2c80 2.3 P32 P3221 000 86 0011 017 017 017 018 32

20t 2.0 c2221 P41212
3dad 14 P1211 P21212

008 74 0006 017 015 015 010 3.0
002 92 0011 017 017 017 004 19

N NONNNNOMNNORNRNMNNNNONNNNNONRNONNOMNNNNMNRNOOMNNNNMNNOMNNNNMNNOMNNNENNMNNMNNMNNMNRNDNNNDN
P NNPRPANRPOWOWRRPNRNRPRPREPNUUONRPRRNRPRPRPENONN

2djw 2.4 P32 P3221 000 61 0006 017 017 016 023 13
2bgj 21 P1211 P21212 008 66 0008 017 017 017 -- 53
1zpk 17 P61 P6122 000 85 0013 017 016 016 -- 1.0
3cap 29 R3:H R32:H 000 46 0006 017 017 017 -- 3.0
3ed 19 P41 P41212 000 88 0015 017 017 017 012 31
2cl] 2.6 P1211 c2221 003 105 0014 017 008 008 030 41
3hum 2.3 P212121 P41212 006 61 0004 017 017 017 017 --

151 2.2 P1 P1211 009 92 0013 017 017 017 -- ---

1zIf 2.3 P61 P6122 000 82 0015 017 017 017 -- 17
lwrq 2.2 R3:H R32:H 000 104 0014 017 017 017 022 26
1lwbse 3.0 P1 P31 036 48 0003 017 017 016 --- 74
3h8b 18 Ci21 c2221 005 71 0007 017 010 009 --- ---

2b60 2.2 P61 P6122 000 111 0022 017 017 017 -- 4.8
3f55 2.8 P41 P41212 000 66 0008 017 017 017 -- ---

1sof 2.6 R3:H R32:H 000 85 0011 017 017 017 043 45
2i5c 18 Ci21 P3121 003 90 0011 017 016 016 005 16
3bju 2.3 P32 P3221 000 100 0.013 017 017 017 017 6.9
Irit 29 P32 P3221 000 45 0003 017 017 017 -- 108
ltjc 2.3 P32 P3221 000 65 0008 017 017 017 015 19
3h0r 3.0 P1 P1211 12 012 51 0004 017 017 016 055 6.2
290 2.2 P4 P4212 2 000 72 0007 017 017 017 011 35
2064 2.5 P61 P6122 1 000 67 0011 017 017 017 026 18
2ijz 3.0 P1 F23 12 1 020 73 0005 017 017 017 035 ---

3htm 2.5 P1 C222 4 1 071 76 0010 017 017 017 -- ---

269 3.0 Ci21 1422 4 1 031 46 0003 017 014 014 034 73
1tyh 2.5 P41 P41212 2 2 000 &2 0007 018 018 017 --- ---

3h07 2.0 P1211 P21212 2 1 013 129 0023 018 014 014 015 47
2ply 2.4 P1211 c2221 2 2 004 76 0008 018 018 017 018 18

S16



Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

1rOc 24 R3:H R32:H 2 000 52 0003 018 018 018 042 44
1913 14 P212121 P43212 2 067 131 0020 018 016 014 015 --
1gx4 18 P1211 c2221 1 001 92 0008 018 018 018 --- ---
3chl 2.3 P121 P21212 6 008 45 0004 018 018 018 017 29
3ffq 24 14 1422 1 0.00 108 0019 018 018 018 024 17
lahe 2.3 P1211 c2221 1 003 80 0011 018 018 018 --- ---
3eol 31 P212121 P43212 6 024 34 0001 018 018 005 --- 9.9
2efs 2.0 P1 P1211 2 033 90 0017 018 018 018 021 27
2rmce 16 P1211 P21212 2 000 75 0010 018 018 018 --- ---
lynb 18 Cl21 R32:H 1 003 85 0011 018 018 018 025 16
lanx 19 P1 R3:H 1 012 76 0009 018 018 018 --- ---
2gax 18 c2221 P43212 1 003 96 0011 018 018 018 012 42
2gdd 24 P31 P3121 2 000 76 0009 018 018 018 040 39
2r9z 21 P41 P41212 1 000 85 0012 018 018 018 012 28
2c/n 2.1 P1 Ci21 6 044 147 0029 018 018 016 012 51
1bOw 18 c2221 P6122 1 000 105 0.016 018 018 018 --- 55
Irlu 2.0 P31 P3121 2 000 74 0010 018 018 018 014 --
200v 17 P1211 c2221 3 006 45 0002 018 018 018 006 --
1jch 3.0 P1211 c2221 2 005 30 0001 018 0.02 002 05 55
3exg 3.0 P1 P1211 16 005 53 0004 018 018 018 035 7.1
3b4m 2.8 P31 P3121 000 84 0013 018 018 018 038 ---
2ghc 2.8 P61 P6122 000 65 0009 018 017 017 032 39
2gko 24 P31 P6122 000 73 0008 019 018 018 023 --
3dfv 31 Ci21 1222 001 139 0022 019 014 014 --- 2.7
2gci 16 Cl21 c2221 007 74 0014 019 015 015 008 44
3eem 21 P41 P41212 000 84 0016 019 018 018 014 29
lyup 2.1 P1 P1211 000 122 0023 019 019 018 024 34

3h89 2.5 Cl21 c2221
3oxf 24 P1211 c2221
lahx 2.0 P1211 c2221

009 121 0.018 019 018 016 --- ---
001 73 0006 019 019 019 018 7.2
010 93 0013 019 019 019 --- ---

1t6g 18 P32 P3221 000 52 0003 019 019 019 007 14
2vi5 2.3 P1 Ci21 031 101 0010 019 017 016 027 129
3c3e 3.0 P32 P65 000 40 0003 019 018 018 063 91
Lixy 2.5 P1211 P212121 030 95 0012 019 018 018 --- 8.7
2fs9 2.3 P31 P3121 000 82 0009 019 019 019 041 40
2qcq 2.2 R3:H R32:H 000 76 0012 019 019 019 019 29

3gxm 2.2 P1211 c2221
2t34 17 c2221 P41212
1keo 2.2 14 1422
2fs8 2.5 P31 P3121
1vg9 2.5 P1211 P21212
Ixdl 3.0 P21212 P42212
larg 2.2 P1211 c2221
3ede 2.6 P43 P43212
1hxb 2.3 P61 P6122

003 85 0009 019 019 019 020 82
015 124 0019 019 016 016 0.07 39
000 74 0009 019 019 019 058 44
000 77 0009 019 019 019 049 38
013 63 0005 019 019 019 036 --

001 77 0007 019 019 019 094 39
003 93 0013 019 019 019 -- ---

000 66 0010 019 019 019 028 26
000 91 0021 019 019 019 --- 20

NN DNDNDNDNDNDNNDNDNDNDNNDNDNDNNDNDNDNDNNDNNNNNBAENDNDNNDNNNODNNDNNDNDNOWODNDNDNNDNDNNDNNDNDNDDNODDN

P PP ADMNRPRNREPNRPRNUIONRPNOAMRNRRERN
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Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

2202 2.0 P212121 P41212
2zok 21 P1211 P21212
2706 24 P32 P3221
2jev 2.3 P43 P4322
200e 16 P1211 c2221
lahy 2.3 P1211 c2221
3k8e 2.5 Cl21 c2221
lahf 2.3 P1211 c2221
2clc 2.3 P1211 P21212

=

000 60 0003 019 019 019 023 16
001 81 0008 019 019 019 012 31
000 61 0008 019 019 019 014 ---
000 63 0010 020 019 019 021 16
014 54 0003 020 020 019 005 --
009 88 0011 020 020 020 --- ---
003 105 0013 020 020 020 019 ---
006 84 0011 020 020 020 --- ---
013 111 0015 020 020 020 060 --

2045 2.0 P64 P6422 000 37 0003 020 020 020 031 ---
2qfj 21 P31 P3121 000 162 0049 020 017 017 041 ---
lvgz 3.0 P31 P3112 000 99 0017 020 020 020 --- 11
3h2v 29 P1 P1211 023 76 0008 020 020 019 040 85
Ixdm 3.0 P21212 P42212 002 63 0004 020 020 020 115 44
3dhr 2.0 P1 Ci21 011 127 0020 020 020 020 015 100
2fxr 2.5 P31 P3121 000 82 0011 020 020 020 --- 38
1a94 2.0 P1121 P212121 000 125 0030 020 019 019 --- ---
1dmy 2.5 P1 Ci21 009 88 0015 020 020 020 --- ---
2fww 2.2 P31 P3121 000 88 0012 020 020 020 --- 35
3eb4 2.5 P61 P6122 000 43 0004 020 016 016 042 ---

3hl2 2.8 P3112 P6122
loaz 2.8 P212121 P41212

000 52 0004 020 020 020 040 ---
008 47 0002 020 017 007 026 7.3

2gbo 2.2 P62 P6222 000 40 0007 020 020 020 012 --
3bg4 2.7 14 1422 000 46 0006 021 020 020 085 36
lyfo 2.3 P1211 c2221 009 217 0112 021 016 016 -- 216
2gmq 18 1212121 14122 019 105 0012 021 020 020 0.08 --
3ngl 2.3 P212121 P43212 047 83 0007 021 017 017 -- 124

1je8 21 P1211 P21212 000 69 0008 021 020 020 027 25

lyax 24 Ci21 1222 006 83 0010 021 021 020 023 20
2gqd 2.3 P65 P6522 000 79 0014 021 021 021 024 28
2j2p 2.8 P32 P3221 000 85 0010 021 021 020 030 85

3gh8 2.6 P1211 P212121
3dex 2.7 P1211 c2221

008 77 0010 021 021 021 027 --
005 86 0009 021 021 020 052 ---

3ebn 24 P1 1222 008 103 0020 021 021 021 --- 35
1mes 19 P61 P6122 000 121 0034 021 021 021 --- ---
lvgv 2.6 P43 P43212 000 63 0011 021 021 021 --- 0.9
3dh2 2.3 Cl21 1222 004 127 0019 021 021 020 021 41
1bd3 19 P1211 c2221 001 81 0013 021 021 021 -- ---
1h9m 16 R3:H R32:H 000 88 0010 021 021 021 --- 1.0
laxa 2.0 P61 P6122 000 79 0025 021 021 021 -- ---
Ixsz 14 P31 P3121 000 65 0004 021 021 021 014 --
1f28 19 P1211 P21212 024 64 0005 021 008 008 021 --
1la64 2.0 P43 P43212 000 108 0026 022 021 021 --- ---
Ixpy 2.3 P4 P4212 000 78 0008 022 021 021 014 --

N NONNONNRNOMNRNONNNMNNONRNOMNNOMNNNAERNNNNNRNNNOMNNNNMNNONNNNNRNOMNNONNNNNRNOMNNNNNRNNRNONNNNNNOMNNMNNNNMNNOMNNNNNONRNODNDNDN
P NP NRPRRPRPNNRPRPRPIMDMNORNNRPRPPORONRPNRERNNDEAMRPEPEPNRENRORRO®

2r8b 2.6 P212121 P41212 017 72 0008 022 021 021 025 35

S18



Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

lgzu 29 R3:H R32:H 2 000 49 0005 022 021 021 077 29
2zbu 21 R3:H R32:H 000 75 0007 022 022 022 024 26
2rde 21 1222 1422 001 71 0005 022 022 022 014 36
20fj 2.3 P1211 P21212 008 125 0022 022 022 021 025 54
2b5u 2.3 P1211 c2221 002 62 0006 022 022 022 -- 2.8
3gax 2.5 P41 P41212 000 76 0014 022 001 001 -- 16
3gxd 2.5 P1211 c2221 001 67 0007 022 022 022 023 46
2zn9 24 P41 P4122 000 74 0012 022 022 022 025 10
la6p 21 P43 P43212 000 87 0018 022 021 021 -- 2.6
1t3u 2.5 P41 P41212 000 104 0020 022 022 022 041 ---

1ry9 18 P1211 P212121
2v65 2.4 C222 P42212
lupu 2.5 P1211 c2221

077 105 0012 022 021 020 009 92
000 123 0020 022 022 022 028 117
003 85 0014 022 022 022 -- ---

3b85 24 P3 P6 000 79 0009 022 022 022 018 --
3ily 2.2 P43 P43212 000 89 0023 022 022 022 020 19
20pz 3.0 1213 14132 000 40 0003 022 022 021 -- ---
2pa2 2.5 P3121 P6122 000 72 0008 022 017 017 052 --
3co5 2.4 P32 P3221 000 96 0016 022 022 022 020 08
Irpi 19 P41 P41212 000 91 0017 022 022 022 -- ---
1tku 17 P1 Ci21 011 86 0007 022 022 022 -- 2.3
luvh 2.8 R32:H F432 003 57 0005 022 022 022 --- 29
Ixiq 31 P1211 c2221 000 93 0013 022 022 022 048 50
3e6i 2.2 P43 P43212 000 102 0022 022 022 022 019 19
2o0lk 2.1 P1211 P212121 015 114 0016 022 022 020 -- 118
2ghb 24 P32 P3221 000 126 0024 023 021 021 --- 50
2r4j 20 1222 1422 011 94 0009 023 022 022 015 --
Im9x 17 P1 P1211 011 120 0016 023 023 020 009 119
2zcz 18 P4 P4212 000 95 0010 023 023 023 009 48

3hrr 19 P212121 P43212
1diz 2.5 P3121 P6122

003 78 0006 023 023 023 009 --
000 91 0010 023 023 023 043 ---

2cdq 29 I 41 14122 000 50 0004 023 023 023 025 34
2zh0 2.5 P3 P63 000 93 0011 023 023 022 055 31
1dc4 2.5 I 41 14122 000 67 0010 023 023 023 --- 2.6
linq 3.3 P61 P6122 000 18 0001 023 022 018 09 52
2hc0 13 P43 P43212 000 159 0034 023 023 023 -- 3.8
3hlu 2.6 P212121 P43212 018 61 0008 023 023 023 031 45
3i58 2.7 P65 P6522 000 41 0005 023 023 023 026 ---

3ecy 19 P41 P4122 000 58 0008 023 023 023 011 26
1hpv 19 P61 P6122 000 96 0027 023 023 023 --- ---

2iqq 2.7 Cl21 1212121 018 45 0005 023 023 023 021 ---

3ex0 13 P1211 c2221 034 126 0017 023 011 011 003 131
3evi 2.7 P31 P3121 000 59 0007 024 023 023 032 94
lasm 24 P1211 c2221 014 90 0014 024 023 023 -- 8.7
2039 29 P3 P321 000 62 0005 024 024 023 --- 4.4

N NONNONNRNOPNRNONNNNONRNONNONMNNOMNRNONRNONNNMNNONRNOMNNOMNNNNMNNOMNNNMNNNRNOMNNNENNMNNNMNNNNNRNONMNNNNNRNOMNNMNNNMNNOMNNNNNMNRNODNDRNDRN
NNRPRPRRPRRPRPRPRRPRRPPAEARPRORPRRPRPOAMRPRRPNRORPRRPRRPREPRPNRPREPNRPNNRPRENRLRNNEREN

2cln 2.0 P1211 c2221 003 11.7 0015 024 018 018 018 6.4
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Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

los2 2.2 P31 P3121 3 000 75 0010 024 024 024 015 18
2qar 24 P32 P62 000 50 0003 024 024 024 021 23
lodx 2.0 P61 P6122 000 114 0036 024 024 024 --- 3.4
2ggh 2.2 P4 P4212 000 84 0009 024 024 024 013 33
1zsf 2.0 P61 P6122 000 122 0037 024 024 024 --- 22

3hrq 18 P212121 P43212
lkvo 2.0 P1211 c2221
3fla 18 P1211 P212121
2cl8 2.8 P3221 P6222

001 90 0007 024 024 024 --- ---
005 128 0024 024 024 023 --- ---
055 100 0.012 024 017 017 009 --
000 62 0007 024 024 024 023 29

2h8n 2.6 Cl21 14122 008 43 0003 024 022 022 -- ---
3d1f 2.0 P32 P3221 000 97 0015 024 024 023 006 16
2gbx 2.3 P32 P3221 000 86 0015 024 024 024 021 16
2j0y 24 P32 P3221 000 84 0009 024 024 023 020 37
2c9b 2.8 P1 Ci21 036 11.8 0.018 024 024 024 042 138
1xao 2.1 P61 P6122 000 82 0021 024 024 024 024 15
1gbs 18 P61 P6122 000 138 0051 024 024 024 --- ---
2tod 2.0 P1211 P212121 058 71 0007 025 021 018 --- ---
3gje 2.3 P43 P4322 000 80 0010 025 024 024 021 13
1tmO 2.8 Cl21 1222 001 84 0008 025 025 025 053 ---
1kx1 2.8 P1211 c2221 001 81 0013 025 025 024 060 32
2blg 2.1 P1 Ci21 014 84 0011 025 023 023 016 --
1dmx 2.5 P1 Cl21 009 122 0026 025 024 024 --- ---
3dul 18 Ci21 1222 001 130 0020 025 025 025 -- ---
1a8g 2.5 P61 P6122 000 98 0033 025 024 024 044 49
2r45 2.3 1222 1422 008 81 0007 025 025 025 018 ---

002 68 0007 025 021 016 -- 3.2
001 111 0017 025 025 025 016 23
000 131 004 025 024 024 --- ---
000 116 0040 025 024 024 --- ---
002 91 0012 025 025 025 072 45
004 79 0008 025 025 025 019 ---

2pdt 2.2 P1211 P21212
2c8u 2.0 P1211 c2221
Imer 19 P61 P6122
1gnn 2.3 P61 P6122
2r4n 3.2 P1211 P212121
3i0n 2.3 P1211 c2221

N NONNONNRNONRNONNNNONRNONNONNOMNRNONRNONNNNONRNOMNNOMNNNNMNNOMNNNNNRNOMNNONNNMNNNNMNNNMNNNNMNRNOMNNNMNNMNNOMNNNAENMNNMNNNNNMNNDNNDNDN
NRPRPRPRPRNRPRPRRORPRRPRMORRPRRPRPRPRNRPRPRPEPN®ORLPNNRPRRPO®BNNRREWRERENDNIPRP®

2j0h 29 P32 P3221 000 73 0008 025 025 025 034 44
2yrs 2.3 P1211 P212121 005 89 0010 025 025 025 017 55
Imet 19 P61 P6122 000 128 0040 025 025 025 --- ---
lasn 2.5 P1211 c2221 016 86 0012 026 025 025 -- 4.0
3fa3 2.6 P32 P62 000 94 0013 026 025 025 028 83
1jk6 24 P32 P3221 000 81 0015 026 025 025 --- ---
lbwa 19 P61 P6122 000 126 0041 026 024 024 --- ---
1hos 2.3 P61 P6122 000 130 0063 026 025 025 --- ---
lupf 2.3 P1211 c2221 000 94 0022 026 026 025 --- ---
2d1n 24 P32 P3221 000 47 0003 026 025 025 052 29
2uwc 2.3 P6 P622 000 52 0005 026 026 026 010 39
3ecn 21 P1211 c2221 001 63 0007 026 026 026 --- 2.7
2r46 21 1222 1422 006 85 0007 026 026 026 012 22
20kr 2.0 P31 P3121 000 94 0011 026 025 025 029 ---

S20



Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

1bd4 2.2 P1211 c2221
1939 12 P1211 P21212

N

018 87 0019 026 026 025 --- ---
004 81 0008 026 025 025 020 23

3e20 35 P43 P43212 000 28 0003 026 026 025 034 23
3d21 2.2 P61 P6122 000 66 0017 026 025 025 020 09
2frv 2.5 P1 P65 023 107 0011 026 006 005 027 --

2fjm 21 P212121 P41212
1tvx 18 P1211 c2221
laia 2.2 P1211 c2221
2ibx 2.8 Ci21 R32:H

013 64 0005 026 026 026 011 3.0
004 98 0012 026 026 026 -- 5.8
000 94 0015 026 026 026 ---

015 6.7 0007 026 026 026 032 52

Tumj 16 P3 P63 000 116 0014 026 026 026 014 16
1tdo 19 P3 P63 000 46 0002 026 026 026 035 23
2j3u 2.2 P32 P3221 000 95 0014 027 026 025 017 39
1pl5 2.5 P65 P6522 000 51 0006 027 025 025 --- 1.8

3c3f 2.0 P1211 P4212
2c7u 2.4 P1211 P21212

087 145 0033 027 020 020 017 121
001 94 0013 027 027 026 033 36

2goy 2.7 P1 c2221 016 83 0009 027 014 013 058 ---
1hbv 2.3 P61 P6122 000 116 0048 027 026 026 --- 51
1gbt 2.1 P61 P6122 000 145 0057 027 026 026 -- ---

2v51 24 P1211 P21212
larh 2.3 P1211 c2221
2bpe 2.3 P3221 P6222
1lpwo 2.6 Cl21 1212121
Jjxe 3.0 P213 P4132
lahg 2.5 P1211 c2221
1fi8 2.2 P1211 c2221

006 70 0009 027 027 026 019 43
000 111 0016 027 027 027 -- ---
000 74 0008 027 027 027 012 18
005 85 0011 027 027 027 044 39
000 49 0005 027 027 027 028 --
001 117 0021 027 026 026 -- ---
011 69 0007 027 022 021 050 ---

1f5t 3.0 P41 P41212 000 60 0008 027 026 026 076 58
3cfk 2.6 P1 P1211 012 62 0004 027 026 020 026 93
3guo 2.2 P43 P43212 000 63 0007 027 014 014 021 34
2qnf 3.0 P31 P3121 000 34 0004 027 026 026 080 32
2hvb 2.5 P31 P3121 000 86 0012 027 027 027 043 32
1p70 2.3 I 41 14122 000 94 0013 027 027 027 030 12
2a07 19 P1211 c2221 011 83 0009 027 027 027 -- 22
2ved 2.4 Ci21 1222 000 89 0013 028 028 028 026 26
1gnm 2.3 P61 P6122 000 117 0.048 028 027 027 -- ---

2fde 2.7 P61 P6122 0.00 102 0030 028 027 027 -- 22
3fz3 2.4 P41 P4122 000 80 0011 028 028 028 017 --

lhvr 18 P61 P6122 000 108 0032 028 027 027 -- ---

2jhh 17 P3 P321 000 80 0008 028 028 028 008 18

177 2.4 P1211 P212121
2jiz 2.3 P1211 P212121
3ffu 2.8 P212121 P43212

047 110 0016 028 024 018 034 ---
019 79 0008 028 016 009 014 127
001 82 0010 028 028 028 031 --

N NONNONNRNONRNONNNMNNONRNONNONMNNOMNRNONRNONNNNNRNOMNNOMNNNNMNNOMNNNMNNNRNOMNNOMNNNMNNNNOMNNMNNNAENDBINNNMNNMNN®NONNNONNDRNDN
P RPRPRPRPRNNRPRPRORPRRPRRPOWONRPRPRONWOWRPRRPNRPRPNRPRPNORPRPRONRPRNENRNEANDN

lari 23 P1211 C2221 039 147 0052 028 028 028 -~ -
3ths 27  P6lL P6122 000 76 0010 028 028 028 018 1.2
vhb 1.8 P1211 C2221 036 99 0013 028 019 019 -~ -
2zgu 24 P32 P3221 000 107 0029 028 028 028 047 19
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Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

2p34 21 P32 P3221 2 2 000 88 0012 028 028 028 014 23
2wli 2.6 Ci21 c2221 2 1 011 111 0.017 029 028 028 031 58
2bb3 2.3 c2221 P41212 2 1 015 115 0018 029 029 029 028 22
1bv7 2.0 P61 P6122 2 1 000 139 0053 029 028 028 --- ---
3e6g 2.8 P41 P41212 2 2 000 69 0010 029 029 029 032 17
2j0g 29 P32 P3221 2 3 000 81 0010 029 027 027 032 57
2hle 2.2 I 41 14122 2 1 000 114 0016 029 029 029 014 39
29 3.2 P1 P1211 2 12 013 51 0004 029 029 027 074 --
2nxq 24 P63 P6322 2 1 000 63 0012 029 028 028 --- 18
1c6x 2.5 P212121 P43212 2 1 000 118 0020 029 029 029 --- ---
2pmc 2.7 P1 P1211 2 3 032 135 0024 029 029 028 041 24
1zoq 2.4 P61 P6122 2 2 000 46 0005 030 029 029 --- 2.8
1htf 2.2 P61 P6122 2 1 000 115 0034 030 029 029 --- ---
2cl1 29 P43 P43212 2 2 000 76 0012 030 014 011 --- 4.3
3ivu 2.7 P62 P6222 2 1 000 56 0006 030 030 030 018 --
3ex5 18 P1211 c2221 2 1 026 124 0019 030 012 012 --- ---
1gno 2.3 P61 P6122 2 1 000 115 0049 030 030 030 -- ---
3dn9 2.3 P1 R3:H 3 2 055 102 0015 030 016 009 024 195
lad 2.6 P1211 c2221 2 1 007 86 0015 030 030 030 -- 8.2
laic 24 P1211 c2221 2 1 002 114 0020 030 030 030 -- ---
3buk 2.6 R3:H R32:H 2 2 000 77 0010 030 030 030 -- 2.8
29c¢j 2.5 P1211 P212121 2 2 023 133 0025 030 030 030 032 53
20kv 2.0 P31 P3121 2 2 000 95 0016 030 030 029 012 10
2igy 2.6 P3212 P6522 2 1 000 56 0006 030 030 030 015 30
Im9y 19 P1 P1211 2 4 026 143 0023 030 030 026 011 174
3ipj 12 P1211 P212121 2 1 007 196 0047 030 030 030 -- ---
Imeu 19 P61 P6122 2 1 000 135 0051 031 029 029 --- ---
Ixgh 18 P1211 P21212 2 2 004 96 0162 031 030 030 011 35
3bp9 2.6 P1 Ci21 2 12 006 104 0017 031 031 030 028 40
2eis 2.1 P213 P4332 2 1 000 100 0018 031 031 031 021 10
2094 3.0 Cl21 14122 4 1 023 48 0004 031 030 030 -- ---
lws7 19 P61 P6122 2 2 000 74 0010 031 031 030 010 15
3dtj 4.0 P1 I 41 4 1 028 84 0008 031 011 011 - 176
1bv9 2.0 P61 P6122 2 1 000 132 004 031 031 031 -- ---
2fgk 2.7 P1211 c2221 2 2 007 71 0006 031 031 031 033 102
3vhb 2.1 P1211 c2221 2 1 008 88 0015 031 030 030 -- ---
1ql4 15 P212121 P43212 2 2 110 225 0079 031 029 023 024 ---
loax 2.7 P212121 P41212 2 3 007 74 0005 031 030 010 025 39
losi 3.0 P1211 P21212 2 2 070 116 0025 031 020 018 --- 9.5
1jss 2.2 P31 P3121 2 1 000 101 0016 031 031 031 031 ---
1r19 3.5 P1 Ci21 2 2 066 136 0031 031 031 031 069 6.1
3i5u 2.6 P65 P6522 2 1 000 40 0004 031 031 031 062 --
2099 24 P4 P4212 2 2 000 88 0012 032 031 031 015 44
los4 2.2 P1 R3:H 3 4 095 149 0023 032 031 029 044 140
2iww 2.7 P212121 P43212 2 1 062 62 0004 032 031 031 025 ---
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Rsymop Coord. Rymop
PDB Resolution Published Candidate No.of Chains & (lcdc) Argm Arasy Archain Error  (Jobs)
Code (A) Symmetry Symmetry Cosets /asu  (°) (%) o@ @A) A) A A) )

2vev 18 P1 P1211 2 8 039 140 0026 032 030 018 012 123
loay 2.7 P212121 P41212 2 3 002 130 0016 032 030 024 015 47
1los9 19 P31 P3121 2 3 000 80 0007 032 032 032 010 29
1qgbr 18 P61 P6122 2 1 000 160 0068 032 032 032 -- ---

1sh9 2.5 P61 P6122 2 1 000 122 0035 032 032 032 045 31
Imui 2.8 P61 P6122 2 1 000 108 0032 032 032 032 -- 6.2
ltge 2.7 P1 Cl21 2 3 004 69 0006 032 032 027 082 20
1gsl 15 P1 P1211 2 2 004 124 0017 032 032 032 -- ---

2ef6 21 P32 P3221 2 2 000 93 0013 032 032 032 014 32
3bdv 2.5 P1 P1211 2 4 067 94 0011 032 029 026 020 9.0
3cjh 2.6 P1 Ci21 2 6 036 108 0011 032 031 029 034 91
2p2k 2.0 P32 P3221 2 2 000 90 0013 032 032 032 012 26
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Table S2. Automated structure solution of 13 JCSG structures in all possible subgroups.

Refinement statistics presented in this Table suggest that the crystallographic R-factor is not especially

sensitive to choice of symmetry, when the structure is refined in a subgroup of the published space
group. Thirteen structures (randomly chosen cases representing 10 of the 13 Bravais types that have

proper subgroups) were solved in all possible subgroup settings. Raw diffraction images from the JCSG
were integrated and merged using symmetry constraints from the subgroup of interest, with resolution
limits being determined separately for each subgroup during the data merging step. Free R flags were
chosen randomly for each setting. Structures were not included in this Table if statistical tests (Padilla &

Yeates, 2003; Zwart et al., 2005) revealed the possibility of merohedral twinning. Subgroups with the

same space group symbol and unit cell are not duplicate structure determinations, rather they represent

different orientations of the symmetry axis with respect to the published cell. C, completeness of the
dataset in the particular setting described, out to the indicated outer resolution limit.

PBD structure 1vr9:

Space Group
C 121 (published)

P1
cl21*
c1l21
c1l21
1222

* Setting equivalent to that published. The structure can be solved in a higher-symmetry space

Resolution (A) C(%) R-work R-free a(A) bA) c@A) a® BO)
1.70 80 0247 0270 228 53 44 90 100
2.01 62 0245 0274 44 53 117 77 80
1.85 82 0252 0278 227 53 44 90 101
1.92 88 0267 0299 68 224 44 90 130
2.01 9 0274 0318 230 44 53 90 103
1.92 99 0276 0310 44 53 223 90 90

group (12 2 2) than that published (C 12 1), albeit with a higher R-factor and an unfavorable Arsy, of 0.58 A.

PBD structure 1vrm:

Space Group
P21212; (pubhshed)

P1
P12;1
P12;1
P12;1
P2:2:2;

Resolution (A) C(%) R-work R-free a(A) bA) c@A) a® BO)
1.58 96 0.157  0.191 58 77 87 90 90
2.52 65 0212 0262 58 78 87 90 90
2.00 97 0.225 0252 78 58 87 90 90
1.82 86 0195 0220 58 87 78 90 90
1.82 99 0187 0212 58 78 87 90 90
1.75 100 0.201 0227 58 78 87 90 90
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PBD structure 1ztv:
Space Group

P 212,12, (published)
P1

P12;1

P12;1

P12;1

P212:2;

PBD structure 1vky:

Space Group
1222 (published)

P1

c1l21
c121

Cc121
1222

PBD structure 1z9f:

Space Group
F 222 (published)

P1

Cc121
Cc121
Cc121
F222

PBD structure 3b77:

Space Group
P 4 (published)

P1
P121
P4

Resolution (A) C(%) R-work R-free a(Ad) bA) cA) o B
3.10 100 0.193 0.224 92 92 119 90 90
3.50 53 0.160 0.242 92 92 120 90 90
3.43 71 0.185 0.245 92 120 92 90 90
3.23 88 0.178 0.237 92 92 120 90 90
3.23 93 0.172 0.242 92 92 120 90 90
3.06 100 0.186 0.244 92 92 120 90 90
Resolution (A) C(%) R-work R-free a(Ad) bA) cA) a® BEO
2.00 100 0.181 0.210 119 123 131 90 90
3.50 32 0.136 0.225 107 108 108 105 113
3.50 42 0.146 0.246 176 123 119 90 132
2.59 58 0.188 0.248 180 119 123 90 133
2.85 52 0.173 0.259 171 131 119 90 134
2.49 62 0.202 0.257 119 123 131 90 90
Resolution (A) C(%) R-work R-free a(A) bA) c@A) a®) BC)
2.30 68 0.231 0.300 77 83 86 90 90
2.90 62 0.216 0.302 56 57 58 117 117
2.57 84 0.263 0.323 76 83 58 90 131
2.57 97 0.265 0.323 76 86 56 90 132
2.57 86 0.240 0.328 83 76 60 90 134
2.49 100 0.273 0.322 76 83 86 90 90
Resolution (A) C(%) R-work R-free a(A) bA) cA) o BO)
2.42 100 0.216 0.254 151 151 76 90 90
3.50 57 0.159 0.225 76 151 151 90 90
3.03 95 0.212 0.255 151 77 151 90 90
2.83 100 0.204 0.243 151 151 76 90 90
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PBD structure 1vrd:

Space Group
14 (published)

P1
c121
I4

PBD structure 1vjf:

Space Group
P 432, 2 (published)

P1
P12;1
C121
P12;1
P12;1
P2,2,2
C121
C222
P43
P432,2

PBD structure 1vr8:

Space Group
P 3,21 (published)

P1
c121
c1l21
c1l21
P 3,
P321

Resolution (A) C(%) R-work R-free a(A) bA) cA) o) B
2.18 94 0219 0258 120 120 144 90 90
3.05 59 0209 0247 112 112 112 99 115
2.62 87 0219 0258 170 144 120 90 135
2.48 96 0217 0246 120 120 144 90 90

Resolution (A) C(%) R-work R-free a(Ad) bA) cA) a® BEO)
1.62 99 0.146 0167 51 51 121 90 90
1.85 70 0171 0221 51 51 121 90 90
1.74 99 0175 0206 51 51 121 90 90
1.79 75 0173 0213 72 72121 90 90
1.69 98 0178 0202 51 51 121 90 90
1.74 79 0172 02001 51 121 51 90 90
1.65 99 0178 0215 81 51 121 90 90
1.74 79 0171 0229 72 72121 90 90
1.69 81 0178 0207 72 72121 90 90
1.65 99 0176 0207 51 51 121 90 90
1.65 100 0183 0219 51 51 121 90 90

Resolution (A) C(%) R-work R-free a(d) bA) c@A) o BEO
1.75 93 0150 0182 58 58 8 90 90
2.17 78 0202 0238 58 58 8 90 90
2.04 89 0197 0248 101 58 8 90 90
2.04 96 0208 0246 101 58 8 90 90
2.04 99 0202 0256 101 58 8 90 90
1.94 100 0200 0237 58 58 8 90 90
1.99 100 0204 0245 58 58 8 90 90
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PBD structure 2r6v:

Space Group
P 612 2 (published)

P1

c121
c1l21
P12;1
c121
Cc222
c121
c1l21
c1l21
C222
Cc222
P 3

P312
P321
P 6,

P6,22

PBD structure 1vlg:

Space Group
R 3 2:H (published)

P1
C121
C121
C121
R3:H
R32:H

Resolution (A) C(%) R-work R-free a(A) bA) c@) a® BO)
1.25 85 0.128 0.154 46 46 268 90 90
2.03 58 0.192 0.221 46 46 268 90 90
1.61 82 0.201 0.221 46 80 268 90 90
1.71 72 0.193 0.209 80 46 268 90 120
1.84 90 0.197 0.236 46 268 46 90 90
1.61 56 0.194 0.226 46 80 268 90 90
1.71 91 0.201 0.241 46 80 268 90 90
1.61 71 0.194 0.230 80 46 268 90 90
1.61 82 0.203 0.239 46 80 268 90 90
1.61 83 0.197 0.227 80 46 269 90 90
1.61 84 0.194 0.216 46 80 268 90 90
1.53 70 0.199 0.228 46 80 268 90 90
1.53 86 0.195 0.225 46 46 268 90 90
1.61 90 0.200 0.227 46 46 268 90 90
1.46 83 0.201 0.239 46 46 268 90 90
1.53 87 0.198 0.218 46 46 268 90 90
1.53 88 0.208 0.242 46 46 268 90 90

Resolution (A) C (%) R-work R-free a(Ad) bA) c(A) a® BEO)
2.00 100 0.180 0.218 176 176 ~ 355 90 90
2.62 61 0.196 0.248 156 156 156 69 69
2.29 80 0.205 0.237 258 176 156 90 116
2.29 79 0.202 0.252 258 176 156 90 116
2.21 98 0.203 0.246 258 176 156 90 116
2.08 100 0.205 0.222 176 176 ~ 355 90 90
2.14 100 0.204 0.219 176 176 355 90 90
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PBD structure 1vimd:

Space Group
12 3 (published)

P1
c121
c121
R3:H
c121
1222
R3:H
R3:H
R3:H
123

S28

Resolution (A) C(%) R-work R-free a(A) bA) c@A) a® BO)
2.06 98 0.170 0.219 130 130 130 90 90
3.50 35 0.142 0.260 113 113 113 109 110
3.50 49 0.154 0.214 184 131 130 90 135
3.50 44 0.143 0.243 184 130 130 90 135
2.59 86 0.184 0.258 185 185 113 90 90
3.50 50 0.162 0.230 184 131 130 90 135
3.03 61 0.188 0.239 130 130 131 90 90
2.59 92 0.199 0.248 184 184 113 90 90
2.59 85 0.199 0.255 184 184 113 90 90
2.59 86 0.196 0.254 184 184 113 90 90
2.33 100 0.194 0.239 130 130 130 90 90

90
109
90
90
120
90
90
120
120
120
90



PBD structure 1vlv:

Space Group
F 43 2 (published)

P1
c1l21
c121
c1l21
c121
c121
F222
1222
I4
1422
c121
c1l21
c1l21
c121
1222
1222
I4
1422
I4
1422
R32:H
R3:H
R32:H
R3:H
R32:H
R3:H
R32:H
R3:H
F23
F432

Resolution (A) C(%) R-work R-free a(A) bA) c@A) a® BO)
2.25 99 0.190 0.215 210 210 210 90 90
2.75 98 N/A*

2.75 100 0.193 0.300 258 149 149 90 125
2.75 99 0.181 0.267 258 149 149 90 125
2.75 100 0.177 0.274 210 210 149 90 135
2.75 100 0.191 0.261 210 210 149 90 135
2.75 100 0.184 0.287 210 210 149 90 135
2.60 100 0.190 0.236 210 210 211 90 90
2.67 100 0.196 0.263 149 149 211 90 90
2.53 100 0.188 0.285 149 149 211 90 90
2.60 100 0.196 0.252 149 149 211 90 90
2.75 100 0.190 0.260 258 149 149 90 125
2.75 100 0.184 0.241 258 149 149 90 125
2.75 100 0.182 0.233 258 149 149 90 125
2.75 100 0.188 0.258 258 149 149 90 125
2.67 100 0.181 0.238 149 149 210 90 90
2.60 100 0.192 0.241 149 149 211 90 90
2.53 100 0.184 0.254 149 149 210 90 90
2.67 100 0.192 0.256 149 150 210 90 90
2.53 100 0.184 0.222 149 149 211 90 90
2.60 100 0.190 0.265 149 149 211 90 90
2.53 100 0.190 0.251 149 150 365 90 90
2.67 100 0.189 0.283 149 149 365 90 90
2.53 100 0.197 0.252 149 149 365 90 90
2.67 100 0.191 0.250 149 149 365 90 90
2.53 100 0.186 0.237 149 149 365 90 90
2.67 100 0.176 0.265 149 149 365 90 90
2.53 100 0.193 0.253 149 149 365 90 90
2.67 100 0.194 0.260 149 149 365 90 90
2.53 100 0.192 0.250 211 211 211 90 90
2.53 100 0.196 0.265 211 211 211 90 90

* Refinement not performed.

S29

90

90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
90
120
120
120
120
120
120
120
120
90
90



