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Figure S1: Time series of the Cα RMSD from the initial conforma-
tion along the simulations with the A1A2 complex models.

Page 40 of 41



Tsai et al., VWF oxidation 3

0

2000

4000

SA
SA

 [
Å

2 ]

A1A2_1_sim1
A1A2_1_sim2

0

2000

4000

SA
SA

 [
Å

2 ]

A1A2_2_sim1
A1A2_2_sim2

0

2000

4000

SA
SA

 [
Å

2 ]

A1A2_3_sim1
A1A2_3_sim2

0

2000

4000

SA
SA

 [
Å

2 ]

A1A2_4_sim1
A1A2_4_sim2

0

2000

4000

SA
SA

 [
Å

2 ]

A1A2_5_sim1
A1A2_5_sim2

0 10 20 30 40 50
Time [ns]

0

2000

4000

SA
SA

 [
Å

2 ]

A1A2_6_sim1
A1A2_6_sim2

Figure S2: Time series of the SASA buried at the inter-domain
interface along the simulations with the A1A2 complex models.
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