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Supplementary Video S3. Binding profile of SmCesA2-PH on the PtdIns(3,4,5)P3/POPC 

membrane in a 500 ns MD simulation. 

 

Supplementary Video S4. Binding profile of SmCesA2-PH on the PtdIns(3,4)P2/POPC 

membrane in a 500 ns MD simulation. 

 

Supplementary Video S5. Binding profile of SmCesA2-PH on the POPC membrane in a 500 

ns MD simulation. 

 

Supplementary Video S6. Binding profile of SmCesA2-PH on the PtdIns/POPC membrane in 

a 500 ns MD simulation. 

 

 

 

Appendix S1 Force field parameters of the head groups of phosphoinositides, 

obtained from CHARMM ParamChem web server 

Ins 
* Toppar stream file generated by 
* CHARMM General Force Field (CGenFF) program version 0.9.7.1 beta 
* For use with CGenFF version 2b8 
* 
 
read rtf card append 
* Topologies generated by 
* CHARMM General Force Field (CGenFF) program version 0.9.7.1 beta 
* 
36 1 
 
! "penalty" is the highest penalty score of the associated parameters. 
! Penalties lower than 10 indicate the analogy is fair; penalties between 10 
! and 50 mean some basic validation is recommended; penalties higher than 
! 50 indicate poor analogy and mandate extensive validation/optimization. 
 
RESI INS                    0.000 ! param penalty=      4.000 ; charge penalty=      0.000 
GROUP                        ! CHARGE      CH_PENALTY 
ATOM O2          OG311    ‐0.655 !        0.000 
ATOM O3          OG311    ‐0.655 !        0.000 
ATOM O4          OG311    ‐0.655 !        0.000 
ATOM O5          OG311    ‐0.655 !        0.000 
ATOM O6          OG311    ‐0.655 !        0.000 
ATOM C11        CG311      0.146 !        0.000 
ATOM C12        CG311      0.146 !        0.000 
ATOM O12        OG311    ‐0.655 !        0.000 
ATOM C13        CG311      0.146 !        0.000 
ATOM C14        CG311      0.146 !        0.000 
ATOM C15        CG311      0.146 !        0.000 
ATOM C16        CG311      0.146 !        0.000 



ATOM H1          HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM H2          HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM H3          HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM H4          HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM H5          HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM H6          HGA1        0.090 !        0.000 
ATOM H7          HGA1        0.090 !        0.000 
ATOM H8          HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM H9          HGA1        0.090 !        0.000 
ATOM H10        HGA1        0.090 !        0.000 
ATOM H11        HGA1        0.090 !        0.000 
ATOM H12        HGA1        0.090 !        0.000 
 
BOND O2      C12   
BOND O3      C13   
BOND O4      C14   
BOND O5      C15   
BOND O6      C16   
BOND C11    C16   
BOND C11    C12   
BOND C11    O12   
BOND C12    C13   
BOND C13    C14   
BOND C14    C15   
BOND C15    C16   
BOND O2      H1     
BOND O3      H2     
BOND O4      H3     
BOND O5      H4     
BOND O6      H5     
BOND C11    H6     
BOND C12    H7     
BOND O12    H8     
BOND C13    H9     
BOND C14    H10   
BOND C15    H11   
BOND C16    H12   
 
END 
 
read param card flex append 
* Parameters generated by analogy by 
* CHARMM General Force Field (CGenFF) program version 0.9.7.1 beta 
* 
 
! Penalties lower than 10 indicate the analogy is fair; penalties between 10 
! and 50 mean some basic validation is recommended; penalties higher than 
! 50 indicate poor analogy and mandate extensive validation/optimization. 
 
BONDS 
 
ANGLES 
 
DIHEDRALS 
CG311    CG311    CG311    CG311            0.5000    4      180.00 ! INS , from CG311 CG311 CG311 CG321, penalty= 0.6 
OG311    CG311    CG311    OG311            0.2000    3          0.00 ! INS , from OG311 CG311 CG321 OG311, penalty= 4 
 
IMPROPERS 
 
END 
RETURN 

 

Ins(1)P (PIP) 
* Toppar stream file generated by 
* CHARMM General Force Field (CGenFF) program version 0.9.7.1 beta 
* For use with CGenFF version 2b8 
* 
 



read rtf card append 
* Topologies generated by 
* CHARMM General Force Field (CGenFF) program version 0.9.7.1 beta 
* 
36 1 
 
! "penalty" is the highest penalty score of the associated parameters. 
! Penalties lower than 10 indicate the analogy is fair; penalties between 10 
! and 50 mean some basic validation is recommended; penalties higher than 
! 50 indicate poor analogy and mandate extensive validation/optimization. 
 
RESI PIP                  ‐2.000 ! param penalty=      4.600 ; charge penalty=      2.132 
GROUP                        ! CHARGE      CH_PENALTY 
ATOM C11        CG311      0.146 !        2.087 
ATOM C12        CG311      0.146 !        0.000 
ATOM C13        CG311      0.146 !        2.087 
ATOM C14        CG311      0.150 !        2.132 
ATOM C15        CG311    ‐0.098 !        1.313 
ATOM C16        CG311      0.150 !        2.132 
ATOM O5          OG303    ‐0.399 !        1.313 
ATOM P5          PG2          1.099 !        0.106 
ATOM OP4        OG2P1    ‐0.900 !        0.000 
ATOM OP5        OG2P1    ‐0.900 !        0.000 
ATOM OP6        OG2P1    ‐0.900 !        0.000 
ATOM O4          OG311    ‐0.655 !        0.300 
ATOM O6          OG311    ‐0.655 !        0.300 
ATOM O3          OG311    ‐0.655 !        0.000 
ATOM O12        OG311    ‐0.655 !        0.000 
ATOM O2          OG311    ‐0.655 !        0.000 
ATOM H1          HGA1        0.090 !        0.000 
ATOM H2          HGA1        0.090 !        0.000 
ATOM H3          HGA1        0.090 !        0.000 
ATOM H4          HGA1        0.090 !        0.300 
ATOM H5          HGA1        0.090 !        0.000 
ATOM H6          HGA1        0.090 !        0.300 
ATOM H7          HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM H8          HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM H9          HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM H10        HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM H11        HGP1        0.419 !        0.000 
 
BOND C11    C16   
BOND C11    O12   
BOND C11    C12   
BOND C12    O2     
BOND C12    C13   
BOND C13    C14   
BOND C13    O3     
BOND C14    O4     
BOND C14    C15   
BOND C15    O5     
BOND C15    C16   
BOND C16    O6     
BOND O5      P5     
BOND P5      OP4   
BOND P5      OP6   
BOND P5      OP5   
BOND C11    H1     
BOND C12    H2     
BOND C13    H3     
BOND C14    H4     
BOND C15    H5     
BOND C16    H6     
BOND O4      H7     
BOND O6      H8     
BOND O3      H9     
BOND O12    H10   
BOND O2      H11   
 
END 
 
read param card flex append 



* Parameters generated by analogy by 
* CHARMM General Force Field (CGenFF) program version 0.9.7.1 beta 
* 
 
! Penalties lower than 10 indicate the analogy is fair; penalties between 10 
! and 50 mean some basic validation is recommended; penalties higher than 
! 50 indicate poor analogy and mandate extensive validation/optimization. 
 
BONDS 
 
ANGLES 
CG311    CG311    OG303      115.00        109.70 ! PIP , from CG331 CG311 OG303, penalty= 1.5 
 
DIHEDRALS 
CG311    CG311    CG311    CG311            0.5000    4      180.00 ! PIP , from CG311 CG311 CG311 CG321, penalty= 0.6 
CG311    CG311    CG311    OG303            0.2000    3      180.00 ! PIP , from CG321 CG311 CG321 OG303, penalty= 4.6 
OG303    CG311    CG311    OG311            0.2000    3          0.00 ! PIP , from OG311 CG311 CG321 OG303, penalty= 4 
OG303    CG311    CG311    HGA1              0.1950    3          0.00 ! PIP , from HGA1 CG311 CG321 OG303, penalty= 4 
OG311    CG311    CG311    OG311            0.2000    3          0.00 ! PIP , from OG311 CG311 CG321 OG311, penalty= 4 
CG311    CG311    OG303    PG2                0.4000    1      180.00 ! PIP , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 1.5 
CG311    CG311    OG303    PG2                0.3000    2          0.00 ! PIP , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 1.5 
CG311    CG311    OG303    PG2                0.1000    3          0.00 ! PIP , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 1.5 
 
IMPROPERS 
 
END 
RETURN 

 

Ins(3,4)P2 (PIP2) 
* Toppar stream file generated by 
* CHARMM General Force Field (CGenFF) program version 0.9.7.1 beta 
* For use with CGenFF version 2b8 
* 
 
read rtf card append 
* Topologies generated by 
* CHARMM General Force Field (CGenFF) program version 0.9.7.1 beta 
* 
36 1 
 
! "penalty" is the highest penalty score of the associated parameters. 
! Penalties lower than 10 indicate the analogy is fair; penalties between 10 
! and 50 mean some basic validation is recommended; penalties higher than 
! 50 indicate poor analogy and mandate extensive validation/optimization. 
 
RESI PIP2                ‐3.000 ! param penalty=      6.500 ; charge penalty=      2.986 
GROUP                        ! CHARGE      CH_PENALTY 
ATOM C11        CG311      0.146 !        2.087 
ATOM C12        CG311      0.150 !        2.984 
ATOM C13        CG311    ‐0.094 !        2.470 
ATOM C14        CG311      0.003 !        2.514 
ATOM C15        CG311      0.150 !        2.986 
ATOM C16        CG311      0.146 !        2.087 
ATOM O3          OG303    ‐0.399 !        1.278 
ATOM P3          PG2          1.099 !        0.106 
ATOM O33        OG2P1    ‐0.900 !        0.000 
ATOM O32        OG2P1    ‐0.900 !        0.000 
ATOM O31        OG2P1    ‐0.900 !        0.000 
ATOM O2          OG311    ‐0.655 !        0.300 
ATOM O4          OG303    ‐0.621 !        1.401 
ATOM P4          PG1          1.499 !        0.526 
ATOM O42        OG311    ‐0.670 !        0.268 
ATOM O41        OG2P1    ‐0.823 !        0.030 
ATOM O43        OG2P1    ‐0.823 !        0.030 
ATOM O12        OG311    ‐0.655 !        0.000 
ATOM O5          OG311    ‐0.655 !        0.300 
ATOM O6          OG311    ‐0.655 !        0.000 
ATOM H11        HGA1        0.090 !        0.000 



ATOM H12        HGA1        0.090 !        0.300 
ATOM H13        HGA1        0.090 !        0.300 
ATOM H14        HGA1        0.090 !        0.304 
ATOM H15        HGA1        0.090 !        0.300 
ATOM H16        HGA1        0.090 !        0.000 
ATOM HO2        HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM HO42      HGP1        0.341 !        0.000 
ATOM HO12      HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM HO5        HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM HO6        HGP1        0.419 !        0.000 
 
BOND C11    C12   
BOND C11    C16   
BOND C11    O12   
BOND C11    H11   
BOND C12    C13   
BOND C12    O2     
BOND C12    H12   
BOND C13    C14   
BOND C13    O3     
BOND C13    H13   
BOND C14    C15   
BOND C14    O4     
BOND C14    H14   
BOND C15    C16   
BOND C15    O5     
BOND C15    H15   
BOND C16    O6     
BOND C16    H16   
BOND O3      P3     
BOND P3      O33   
BOND P3      O32   
BOND P3      O31   
BOND O2      HO2   
BOND O4      P4     
BOND P4      O42   
BOND P4      O41   
BOND P4      O43   
BOND O42    HO42 
BOND O12    HO12 
BOND O5      HO5   
BOND O6      HO6   
 
END 
 
read param card flex append 
* Parameters generated by analogy by 
* CHARMM General Force Field (CGenFF) program version 0.9.7.1 beta 
* 
 
! Penalties lower than 10 indicate the analogy is fair; penalties between 10 
! and 50 mean some basic validation is recommended; penalties higher than 
! 50 indicate poor analogy and mandate extensive validation/optimization. 
 
BONDS 
 
ANGLES 
CG311    CG311    OG303      115.00        109.70 ! PIP2 , from CG331 CG311 OG303, penalty= 1.5 
CG311    OG303    PG1            20.00        120.00      35.00      2.33000 ! PIP2 , from CG321 OG303 PG1, penalty= 0.6 
 
DIHEDRALS 
CG311    CG311    CG311    CG311            0.5000    4      180.00 ! PIP2 , from CG311 CG311 CG311 CG321, penalty= 0.6 
CG311    CG311    CG311    OG303            0.2000    3      180.00 ! PIP2 , from CG321 CG311 CG321 OG303, penalty= 4.6 
OG303    CG311    CG311    OG303            0.2000    3          0.00 ! PIP2 , from OG302 CG311 CG321 OG303, penalty= 6.5 
OG303    CG311    CG311    OG311            0.2000    3          0.00 ! PIP2 , from OG311 CG311 CG321 OG303, penalty= 4 
OG303    CG311    CG311    HGA1              0.1950    3          0.00 ! PIP2 , from HGA1 CG311 CG321 OG303, penalty= 4 
OG311    CG311    CG311    OG311            0.2000    3          0.00 ! PIP2 , from OG311 CG311 CG321 OG311, penalty= 4 
CG311    CG311    OG303    PG1                0.4000    1      180.00 ! PIP2 , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 2.5 
CG311    CG311    OG303    PG1                0.3000    2          0.00 ! PIP2 , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 2.5 
CG311    CG311    OG303    PG1                0.1000    3          0.00 ! PIP2 , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 2.5 
CG311    CG311    OG303    PG2                0.4000    1      180.00 ! PIP2 , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 1.5 
CG311    CG311    OG303    PG2                0.3000    2          0.00 ! PIP2 , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 1.5 



CG311    CG311    OG303    PG2                0.1000    3          0.00 ! PIP2 , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 1.5 
HGA1      CG311    OG303    PG1                0.0000    3          0.00 ! PIP2 , from HGA1 CG311 OG303 PG2, penalty= 1 
CG311    OG303    PG1        OG2P1            0.1000    3          0.00 ! PIP2 , from CG321 OG303 PG1 OG2P1, penalty= 0.6 
CG311    OG303    PG1        OG311            0.9500    2          0.00 ! PIP2 , from CG321 OG303 PG1 OG311, penalty= 0.6 
CG311    OG303    PG1        OG311            0.5000    3          0.00 ! PIP2 , from CG321 OG303 PG1 OG311, penalty= 0.6 
 
IMPROPERS 
 
END 
RETURN 

 

Ins(3,4,5)P3 (PIP3) 
* Toppar stream file generated by 
* CHARMM General Force Field (CGenFF) program version 0.9.7.1 beta 
* For use with CGenFF version 2b8 
* 
 
read rtf card append 
* Topologies generated by 
* CHARMM General Force Field (CGenFF) program version 0.9.7.1 beta 
* 
36 1 
 
! "penalty" is the highest penalty score of the associated parameters. 
! Penalties lower than 10 indicate the analogy is fair; penalties between 10 
! and 50 mean some basic validation is recommended; penalties higher than 
! 50 indicate poor analogy and mandate extensive validation/optimization. 
 
RESI PIP3                ‐5.000 ! param penalty=      6.500 ; charge penalty=      3.268 
GROUP                        ! CHARGE      CH_PENALTY 
ATOM P3          PG1          1.499 !        0.526 
ATOM O31        OG2P1    ‐0.823 !        0.030 
ATOM O32        OG2P1    ‐0.823 !        0.030 
ATOM O3          OG303    ‐0.621 !        1.401 
ATOM C13        CG311      0.003 !        3.268 
ATOM C12        CG311      0.150 !        2.986 
ATOM C11        CG311      0.146 !        2.952 
ATOM C16        CG311      0.150 !        2.984 
ATOM C15        CG311    ‐0.094 !        3.232 
ATOM C14        CG311    ‐0.090 !        3.235 
ATOM O2          OG311    ‐0.655 !        0.300 
ATOM O12        OG311    ‐0.655 !        0.000 
ATOM O6          OG311    ‐0.655 !        0.300 
ATOM O5          OG303    ‐0.399 !        1.278 
ATOM P5          PG2          1.099 !        0.106 
ATOM O51        OG2P1    ‐0.900 !        0.000 
ATOM O53        OG2P1    ‐0.900 !        0.000 
ATOM O52        OG2P1    ‐0.900 !        0.000 
ATOM O4          OG303    ‐0.399 !        1.242 
ATOM P4          PG2          1.099 !        0.106 
ATOM O41        OG2P1    ‐0.900 !        0.000 
ATOM O43        OG2P1    ‐0.900 !        0.000 
ATOM O42        OG2P1    ‐0.900 !        0.000 
ATOM O33        OG311    ‐0.670 !        0.268 
ATOM H13        HGA1        0.090 !        0.304 
ATOM H12        HGA1        0.090 !        0.300 
ATOM H11        HGA1        0.090 !        0.000 
ATOM H16        HGA1        0.090 !        0.300 
ATOM H15        HGA1        0.090 !        0.300 
ATOM H14        HGA1        0.090 !        0.424 
ATOM HO2        HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM HO12      HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM HO6        HGP1        0.419 !        0.000 
ATOM HO33      HGP1        0.341 !        0.000 
 
BOND P3      O31   
BOND P3      O32   
BOND P3      O3     



BOND P3      O33   
BOND O3      C13   
BOND C13    C12   
BOND C13    C14   
BOND C13    H13   
BOND C12    C11   
BOND C12    O2     
BOND C12    H12   
BOND C11    C16   
BOND C11    O12   
BOND C11    H11   
BOND C16    C15   
BOND C16    O6     
BOND C16    H16   
BOND C15    C14   
BOND C15    O5     
BOND C15    H15   
BOND C14    O4     
BOND C14    H14   
BOND O2      HO2   
BOND O12    HO12 
BOND O6      HO6   
BOND O5      P5     
BOND P5      O51   
BOND P5      O53   
BOND P5      O52   
BOND O4      P4     
BOND P4      O41   
BOND P4      O43   
BOND P4      O42   
BOND O33    HO33 
 
END 
 
read param card flex append 
* Parameters generated by analogy by 
* CHARMM General Force Field (CGenFF) program version 0.9.7.1 beta 
* 
 
! Penalties lower than 10 indicate the analogy is fair; penalties between 10 
! and 50 mean some basic validation is recommended; penalties higher than 
! 50 indicate poor analogy and mandate extensive validation/optimization. 
 
BONDS 
 
ANGLES 
CG311    CG311    OG303      115.00        109.70 ! PIP3 , from CG331 CG311 OG303, penalty= 1.5 
CG311    OG303    PG1            20.00        120.00      35.00      2.33000 ! PIP3 , from CG321 OG303 PG1, penalty= 0.6 
 
DIHEDRALS 
CG311    CG311    CG311    CG311            0.5000    4      180.00 ! PIP3 , from CG311 CG311 CG311 CG321, penalty= 0.6 
CG311    CG311    CG311    OG303            0.2000    3      180.00 ! PIP3 , from CG321 CG311 CG321 OG303, penalty= 4.6 
OG303    CG311    CG311    OG303            0.2000    3          0.00 ! PIP3 , from OG302 CG311 CG321 OG303, penalty= 6.5 
OG303    CG311    CG311    OG311            0.2000    3          0.00 ! PIP3 , from OG311 CG311 CG321 OG303, penalty= 4 
OG303    CG311    CG311    HGA1              0.1950    3          0.00 ! PIP3 , from HGA1 CG311 CG321 OG303, penalty= 4 
OG311    CG311    CG311    OG311            0.2000    3          0.00 ! PIP3 , from OG311 CG311 CG321 OG311, penalty= 4 
CG311    CG311    OG303    PG1                0.4000    1      180.00 ! PIP3 , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 2.5 
CG311    CG311    OG303    PG1                0.3000    2          0.00 ! PIP3 , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 2.5 
CG311    CG311    OG303    PG1                0.1000    3          0.00 ! PIP3 , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 2.5 
CG311    CG311    OG303    PG2                0.4000    1      180.00 ! PIP3 , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 1.5 
CG311    CG311    OG303    PG2                0.3000    2          0.00 ! PIP3 , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 1.5 
CG311    CG311    OG303    PG2                0.1000    3          0.00 ! PIP3 , from CG331 CG311 OG303 PG2, penalty= 1.5 
HGA1      CG311    OG303    PG1                0.0000    3          0.00 ! PIP3 , from HGA1 CG311 OG303 PG2, penalty= 1 
CG311    OG303    PG1        OG2P1            0.1000    3          0.00 ! PIP3 , from CG321 OG303 PG1 OG2P1, penalty= 0.6 
CG311    OG303    PG1        OG311            0.9500    2          0.00 ! PIP3 , from CG321 OG303 PG1 OG311, penalty= 0.6 
CG311    OG303    PG1        OG311            0.5000    3          0.00 ! PIP3 , from CG321 OG303 PG1 OG311, penalty= 0.6 
 
IMPROPERS 
 
END 
RETURN 


