Additional file 3
Example of an output of AGGRESCAN

Output Example
(7] Sequence Name: sh3 sh3nd7a Average over all sequences
Bl LAl LD LAY
o waes [P [ (A [
e a3v Sequence Aversge (a3vSA): -0.126 -0.105 -0.115
(7] Mumber of Hot Spots GuHS): 3 4 3.500
(2] Nomnalized wHS for 100 residues (RHS): 4.839 6.452 5.645
(2] Area of the profile Above Threshold (AAT): 11.068 11.250 11,158
(7] Total Hot Spot Area (THSA): 9.183 10.247 9715
(7] Total Area (TA): -6.674 -5.408 -6.041
(7] AAT per resichie (AATI): 0.179 0.181 0.180
(7] THSA per residhne (THS Ar): 0.148 0.165 0.157
© ommalined adv Sequence Sum for 100 residues (NadwSS): -13.9 -11.9 -12.900
#OAA v HSA NHSA uvAHS ¥ AA v HSA NHSA wvaHS Sorted by Nadvas
1 m-0.824 0.000 0.000 0.000 1 m-0.824 0.000 0.000 0.000
2 d-0:82400000000 0000 2 d-0.82400000000 0000 sh3nd47a -11.90
3 e -0.606 0.000 0000 0.000 3 e -0.606 0.000 0.000 0000
4 09750000 0.000 0.000 4 09750000 0.000 0.000 sh3 -13.90
5 g-0.8%0 00000000 0000 5 g-0.8%00.000 0000 0000
6 k-0.331 00000000 0000 6 k-0.331 0.000 0000 0000
7 e 0019 4298 0537 0517 7 e 00194298 0537 0517
8 1 0402 4298 0.537 0517 8 1040242980537 0517
9 v 0581 4298 0537 0517 9 v 0581 4298 0537 0517
10 1 1.140 4298 0.537 0517 10 1 1.140 4298 0.537 0517
11 a 1.0954298 0537 0517 11 a 1.0954298 0537 0517
12 1 0.409 4298 0.537 0517 12 1 0409 4298 0.537 0517
13y 0365 4298 0.537 0517 13y 0365 4298 0.537 0517
14 d 0.126 4298 0.537 0517 14 d 0126 4298 0.537 0517
15 y-0.4320.0000.000 0.000 15 y-0.432 0000 0.000 0.000
16 g -0.850 0.000 0.000 0.000 16 g -0.850 0.000 0.000 0.000
17 e -0.542 0.000 0.000 0.000 17 e -0.542 0000 0.000 0.000
18 &k -0.840 0.000 0.000 0.000 18 k-0.840 0.000 0.000 0.000
19 5-0.242 0.000 0.000 0.000 19 s-0.842 0,000 0.000 0.000
20 p-0.8420.0000.000 0.000 20 p-0.842 0.000 0.000 0.000
21 r-0.337 0.000 0.000 0.000 21 r-0.337 00000000 0.000
22 -03100.000 0000 0000 22 ¢-03100.000 0.000 0000
23 v -0.061 0.000 0.000 0.000 23 v-0061 00000000 0000
24 t 0.0000.137 0.000 0.049 24 t 0.0000.137 0.000 0.049
25 m 0097 0.137 0000 0049 25 m 0097 0.137 0.000 0049
26 k-0.329 0.000 0000 0000 26 k-0.329 0.000 0000 0000
27 k-0.665 00000000 0000 27 k-066500000000 0000
28 g-0.432 0.0000.000 0.000 28 g-0.432 00000000 0.000
29 d-0.0200.000 0000 0000 29 d-0020 00000000 0000
30 1 013428700478 0458 30 1 013428700478 0458
31 1 0517 2870 0478 0458 31 1 0517 2870 0478 0458
32 t 1.161 2870 0478 0458 32 t 1161 2870 0478 0458
33 1 053628700478 0458 33 1 053628700478 0458
34 1 0201 2870 0478 0458 34 10201 2870 0478 0458
35 n 0201 2870 0478 0458 35 n 0201 2870 0478 0458
36 s-0.3350.0000000 0000 36 s-0.3350.0000000 0000
37 t-0.798 0.000 0.000 0.000 37 t-0.798 0.000 0.000 0.000
38 n-05040.0000000 0.000 38 n-090400000000 0.000
39 k-0.638 0.000 0.000 0000 39 k-0638 00000000 0000
40 ¢ -0.399 0.000 0.000 0.000 40 d-0.399 0.000 0.000 0.000
41 w-0.3250.000 0000 0.000 41 w-0.3250.000 0000 0.000
42 w 018008820000 0274 42 w 018010640213 0193
43 k 026508820000 0274 43 k 026510640213 0193
44 w 0376 0882 0000 0274 44 v 037610640213 0193
45 ¢ -0.091 0.000 0.000 0.000 45 e 016210640213 0.193
46 v -0.2720.000 0.000 0000 46 w-0019 10640213 0193
47 N -0.839 0.000 0.000 0.000 47 4 -0.586 0.000 0.000 0.000
48 d-0.803 0.000 0.000 0.000 48 ¢ -0.550 0.000 0.000 0.000
49 y-1.2290.000 0000 0000 49 ¢ -0976 0.000 0.000 0.000
50 g-0.618 0.000 0.000 0.000 50 g-0.618 0.000 0.000 0.000
51 g 0068 08367 0000 0.269 51 g 0068 0367 0.000 0.269
52 f 0250 0.867 0000 0.269 52 f 0250 0867 0.000 0269
53 v 0489 0.867 0000 0.269 53 v 0489 0867 0.000 0269
54 p 0.588 0.000 0.000 0.000 54 p 0.588 0.000 0.000 0.000
55 a 046920140403 0383 55 a 046920140403 0383
56 a 046920140403 0383 56 a 046920140403 0383
57 y 035020140403 0383 57 y 035020140403 0383
58 w 017120140403 0383 58 w 017120140403 0383
59 k 045420140403 0383 59 k 045420140403 0383
60 k-0.1450.000 0.000 0.000 60 k-0.1450.000 0.000 0.000
61 1-0681 0.000 0000 0.000 61 1-0.681 0.000 0000 0.000

62 d-0681 00000000 0000 62 d-0681 00000000 0.000
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