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'PRO38-329:CL3525-10790' 2.60 0.42 1.52 2.72 3.18

'GLU35-303:CL3525-10790' 2.45 0.31 1.58 2.49 3.04

'GLU35-303:CL3526-10791' 2.45 0.19 1.84 2.47 2.83

'CL3525-10790:CL3526-10791' 2.36 0.57 0.69 2.46 3.25

'GLU7-30:CL3525-10790' 2.35 0.30 1.57 2.34 3.01

'ASP8-39:CL3525-10790' 2.28 0.47 1.02 2.31 3.20

'GLU7-30:CL3526-10791' 1.83 0.28 0.95 1.83 2.62

��

'PRO38-329:CL3526-10791' 1.69 0.27 1.09 1.70 2.73

'ASP8-39:CL3526-10791' 1.64 0.23 0.90 1.68 2.15

'GLU7-30:PRO38-329' 1.45 0.10 1.21 1.44 1.78

'GLU7-30:GLU35-303' 1.13 0.12 0.83 1.11 1.52

'GLU35-303:PRO38-329' 1.13 0.14 0.75 1.15 1.41

'ASP8-39:GLU35-303' 0.96 0.14 0.65 0.96 1.28

'ASP8-39:PRO38-329' 0.96 0.07 0.68 0.96 1.14

'GLU7-30:ASP8-39' 0.53 0.10 0.35 0.52 0.82



.�����
&���� ���
��
��

��
B�������(�	��;�,������
F



���
�������&� ���

��.�/�3.��



$��������

������	 
���


�����
	�.�
3.��

H+���������������� ������2�13�	�

B
�������
�����
�	�"	�# 1A

B
������ �"��# 1

B
������ ����������
	�������E
	��" �# 4B
������ ����������
	�������E
	��" �# 4

>��(������������������������� 43A@A

B������������������� ����
	�"�# +3

�= 4A

�9 13

� �
��
2�4A2��

>�����������������

G������
��� :�����@3�4

C���������� � ��
�	



$��������

"'������������'������
���	�%
• (���#
�������)���	�
• *�
�+���	��	���'����������	����	������������!�, -.���
• /0��1��
������	��, -..���
• /0� , -2���• /0� , -2���
"'������
���	���������%
• 34"��	�����	��5�����#�6��������7� �	��
��#��
#	���'��

�489����5�:  8.�2���5�"8;..�<5�: B8.�9���!
• =0�������'	������#���
����	��������	������ ���	���	��9� -�

��
• 46>�� 4/(����'	�

��



*������
���

�




�!��/��0�/!*/0�

1.4

1.6

1.8

2

2.2

di
st

an
ce

/[
nm

]

��

0 0.5 1 1.5 2 2.5

x 10
4

0.2

0.4

0.6

0.8

1

1.2

1.4

time/[ps]

di
st

an
ce

/[
nm

]

�
���	���(�����	����
�	���	��������������������� ����
	/�(����+ ��I J-�����	/���II�

J�A�	�

12�A�	�



�!��/��0�/!*/0�

1.5

2

2.5

di
st

an
ce

/R
M

S
D

/[
nm

]

��

0 0.5 1 1.5 2 2.5

x 10
4

0

0.5

1

time/[ps]

di
st

an
ce

/R
M

S
D

/[
nm

]

��� ��
��	������
���	���(�����	�������IJ��	��������������������� �� ��
	��	��
;�,��������� ����
	



�!��/��0�/!*/0�


�������
	�����������������������������
��������������������������� �!"

������������!������
��#$� ��"

������������!������
��##� ��"

4 2+2�3A JJ5A %�&&&

1 2�3A+2�J '�$($ 2

3 2�J+2�5A 6A4 2

@ 2�5A+4�4 @1I 2@ 2�5A+4�4 @1I 2

A 4�4+4�3A 363 2

J 4�3A+4�J @63 2

I 4�J+4�5A 31A 2

5 4�5A+1�4 @2 2

6 1�4+1�@ 2 2

42 K1�@ 2 2

��



�!��/��0�/!*/0�

��

C����������
	��
�	�	��(���������II�"�������2�3 	�#�



�!��/��0�/!*/0�

��

C����(�F ��� ������II�



�!��/��0�/!*/0�

��

C����������
	��
�	�	��(���������IJ�"�������2�3 	�#�

4�1�	�

J�A�	�



�!��/��0�/!*/0�

�

�

�

�

���
���

��	

����	



��

�

�




�

������������ �����������
���

���������
�
���

����
������

��

����
����
�

��

����

���

� ���������
�
���

������������ ������������ �����������
����

���
���

��	

;��
��	����
������������IJ�	����������
	����
��/��
���	���(�����	���I J��	������
�����
����������	�2�3A�	��



�!��/��0�/!*/0�


�������
	����������������������
����������������������

������������ �!"

)���������������������
��#$� �! � *�"

)���������������������
��##� �! � *�"

4 2+2�3A 2�2J56L42�� M2�24JAL42�� 2�444IL42�� M2�2IA@L42��

1 2�3A+2�J 2�4J15L42�� M2�23A5L42�� +

+ K2�J 4�4I2AL42�� M2�134@L42�� ++ K2�J 4�4I2AL42�� M2�134@L42�� +

�	

�
����
�	 �����
�
�	� ������  ����
	
2�255@L42��� �� � D��M 2�25A@L42��� �� � D�



	��������������#��
�
&�

• ;!���9�	��
�� 
�*����!���������
�


��

9����� ���:;<�=�,�B����
�� )=9�4A 
	�������
��� /DD����(�E�	��(�(
������E�����D�����D�����	��D����
	D�� F+
�����
���D���(��	�N ����
	D
	��F�����



	��������������#��
�
&�

7� ��
"����

���1C��
(����+,,��!���
���!�������,���?������ )

:� 3����#���� I/.�.� ������
@�3����"�������
�
	�%������
��! ��(C-�:CJ��@�3����"�������
�
	�%������
��! ��(C-�:CJ��

$����+,,	�����������
������,��
:�A�, )
5� ;!�
�
�9��!
�����D��A� ���D���

6� 8�*������
�������	��D�*�����
��D����

�




	��������������#��
�
&�

�� ���
����	
�����	���	��
����
� �		
����	��
� �		
���	
� ��	�����	
� ��	����		
���	� ��	����		
���	

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

%� &�'$������	����"�	!! �	�

����
 ��	��
�����

(� )�"���
������	
����	��"
�	���	��
����

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

��



	��������������#��
�
&�

*+� ,����#���	
�
��������-��	��. �����
**� ,���������	-
����	��. ����� �	��. ������	 / 
��	

�$���	
�0�������"�	�'�1����	���'��	�	�'��#
*2� 3�������	
�����	��"
�	���	��
����	�	���'��
*4�  �������	�
�
����	��	����
�����'��	*4�  �������	�
�
����	��	����
�����'��	

�������"
� ������#���	��"'�����5	��
��
*6� �
������
������	������	

��
7����7�
�����
� �
*8�  �������	�
�
����	��	����
�����'��	����"
�

��������	��"'�����5	��
��

��



	��������������#��
�
&�

76� -��
���������*���������� $�����
�� ��
�
�
"	

7B� �������#��������� ���������#����

����������������
�
�>
� �������	
��
�� �������	
��
�

7K�����9�	
�%
���������� �������#���������
7L� ����!
���
�%
�����*��

��



	��������������#��
�
&�

��



	��������������#��
�
&�

7M� N���	
��������� ����	 "�
�
"	
���
!���!
���
�%
�����*���O ���#���F�
������	
�
�
����
��������������
������������
���
�
����� �+���
�-CC�� ���� ���������	
��� ������ �+���
�-CC�� ���� ���������	
��� �

$ ��9�
��*�����
$ ����
7����

��



	��������������#��
�
&�

��



	��������������#��
�
&�

7M� -��
�������������
���	

:P� -��
����%�� �
:7� ����!
���
�%
�����*��
::� ���
	�
�%
��������%�� ��(C�)+��4.����C.::� ���
	�
�%
��������%�� ��(C�)+��4.����C.

$ �"������������������%���!��
�%�
7M� C��$��!��
�%
 �-�O �����������
	���
E��
	�

����������!
:P� 2�!��
�%
��-

��



�$*��������
���

�	



�$*��������
���

��



�����
������
&�'�

�




����'�1����������
�2�� 

��

 ���!�
9����� ���:;<�=�,�B����
�� 9������� 
	�C������
��� /DD����(�E�	��(�(
������E�����D�����D�����	��D����
	D�� F+�����
���D��������D
	��F�����



�3*2�� 

��

 ���!�
9����� ���:;<�=�,�B����
�� 9������� 
	�C������
��� /DD����(�E�	��(�(
������E�����D�����D�����	��D����
	D�� F+�����
���D��������D
	��F�����



�	��

��

 ���!�

9
	���� 0���	�������:;<�=�,�',0;��=>'=9�?���
�	 @�A�@


