
 
 

Supplementary Data 1. 

ENDscript is open to external bioinformatics services ‐ Proof of concept: 

It has been demonstrated  that docking  target proteins  against  an  arbitrary  set of proteins  leads  to  a non‐
random  localization of  interaction  interfaces  (23).  In consequence, an approach using arbitrary docking, and 
based  solely  on  physical  properties,  can  successfully  identify  biologically  pertinent  protein  interfaces.  In 
collaboration with Martin & Lavery (23), this approach was used on the crystal structure of Proteus mirabilis 
catalase  as  a  test  case  (PDB  entry  2CAH).  This  latter  structure was  submitted  to  a protein:protein docking 
experiment using the Hex software (24) against a set of 25 small proteins. The resulting docking poses were 
then screened to highlight regions of 2CAH that are preferentially hit by the small proteins. It was shown that 
these  preferred  regions  significantly  overlap with  biological  interfaces  (23).  A modified  PDB  file, with  the 
resulting scores generated per residue according to this procedure, was submitted to ENDscript for effective 
display  (Supplementary  Figure  1,  below).  One  can  notice  that  the  predicted  regions  of  interaction, 
automatically  highlighted  in  the  representation  produced  by  ENDscript,  encompass most  of  the  observed 
intermolecular  interfaces.  The  PyMOL  session  file  corresponding  to  this  demonstrative  illustration  was 
produced within 20 seconds of computation time.  

 

 

Supplementary Figure 1. Example of ENDscript capabilities to portray a structure‐related property imported 
from an external source. 
View of the biological tetrameric assembly of 2CAH. One monomer is presented by a Cartoon representation 
with  the  same color  ramping as  in Figures 1C and 1D. The  three other monomers are  represented by  their 
solvent  accessible  surfaces  (in  salmon,  yellow  and  green).  The  blue  mesh  embodies  the  regions  of 
protein:protein interaction predicted with an arbitrary docking approach. 
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