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Figure S1 DALI analysis of CtPPase (http://ekhidna2.biocenter.helsinki.fi/dali/) (Holm, 2020)

Table S1 Results from PDBeFold P (http://www.ebi.ac.uk/msd-srv/ssm/) analysis of CtPPase (Krissinel &
Henrick, 2004)
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Dali alignment: 6weS

Each neighbour is shown in the pairwise Dali-alignment to 6we5A. Inserted segments relative to the top structure are hidden. You can check the 'Expand gaps' option in the summary page to see the complete sequence of the
matched proteins. Uppercase means structurally equivalent positions with 6we5A. Lowercase means insertions relative to 6we5A. The first part shows the amino acid sequences of the selected neighbours. The second part shows
the secondary structure assignments by DSSP (H/h: helix, E/e: strand, L/I: coil). The most frequent amino acid type is coloured in each column.

[ Show Stacked Sequence Logos ]

: : : : | : : : : 100 : : : : | : :
0001 6we5A KTPLSIAHPWHGPVLTRDDYESLCCYIEITPADSVKFELDKETGILKVDRPQKFSNFCPCLYGLLPKTYCGDLSGEYSGQQSNRENIKGDGDPLDICVLTEKNITQGNILLOARPIGGIRILDSEEADDKIIAVLEDDLVYGNIEDISECPGTVLDMIQHYFLTYKATPESLIQAK
0002 3q4wA
0003 5ucqC
0004 3g5vB
0005 3r5vC
0006 6mt2B
0007 51s0B
0008 3g31C
0009 5ty5B
0010 4lugA
0011 3i98F
0012 3r6eA
0013 é6mtlA
0014 3r6eC
0015 ludeA
0016 2au8A
0017 lobwB
0018 1i6tA
0019 2au7a
0020 2auuA
0021 lobwA
0022 5c5vA
0023 2prda
0024 2aubA
0025 1linoA
0026 5wrtB
0027 1mjzA
0028 4um4C
0029 2auda
0030 6mt2D
0031 SwrtA
0032 1mjwA
0033 Scuya
0034 6nlcA
0035 5h4fA
0036 5teaD
0037 6nlcE
0038 1mjwB
0039 6k27C
0040 ludeB
0041 3eiyA
0042 31d3a DIGSGSNAPEEVNVVIEVSDSHPVKYEFDEKNGALWVDRFLPTAMYYPCNYGFIPNTIA-
0043 3d53D —-FIKKIKAKANN-NEINVIIEIPNSGPIKYEFDKESGALFVDRFMQTTMSYPCNYGFIPDTLSN
0044 5cuvB TGKELQVSPWHDIPLYVR--NRYNFICEIPKWTRAKFEIATGENPIKQDRFYKH-GDXXWNYGALPQTWESTD~

0045 4z70C —-AMQFDVTIEIPKGQRNKYEVDHETGRVRLDRYLYTPMAYPTDYGF IEDTLG-~
0046 3emjA ~IKAKANN-NEINVIIEIPMSGPIKYEFDKESGALFVDRFMQTTMSYPCNYGFIPDTLSN.

: : : : | : : : : 100 : : : : : :
0001 6we5A  LLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLLLEHHHHHHHHHALLLLLEELLLLLEEEEELLLLLLLLL LLEELL LLLLLLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLLLHHHHHLLL
0002 3q4wA LLHHHHLLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELL LLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLHH.
0003 5ucqC LLHHHHLLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL———————mm e e LLLLLLEEEELL-LLLLLLL LEELL LLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHALLLL - ———————
0004 3g5vB LLHHHHLLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL- ~LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELL LLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLHH
0005 3r5vC LLHHHHLLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL- -LLLLLLEEEELL-LLLLLLL LEELL LLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLHH.
0006 6mt2B  ---LLLLLHHHHLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL====mmmmmmmmmmmm e LLLLLLEEEEELLLLL-LLLL EEELLEELL LLLLHHHLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLHH
0007 51s0B LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL LLLLLLEEEEELLLLL-LLLL EEELLEELL LLLLLLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLHH.
0008 3g31C LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL=-====m==————mmmmm LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELL LLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLHH= === ===~
0009 5ty5B LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL LLLLLLEEEELL-LLLLLLL LEELL LLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLLL
0010 4lugA LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL === mmmmmmmmmmm e = LLLLLLEEEEELLLLL-LLLL EEELLEELL LLLLLLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLHH -~ - === ——
0011 3i98F LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELL LLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLHH.
0012 3r6eA LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL———————m e e LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELL LLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLHH - ———————
0013 6mtlA  ---LLLLLLLLLLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLLL LLLLLEEEEELLL-LLLLLL EEELLEELL LLLLLLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLHH:
0014 3ré6eC ---LLHHHHLLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL——————mmm e LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELL LLHHELLLLLHHHLLHHHHHEHHHHHHEL LA - ———————
0015 ludeA -—-LLLLLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL- ~LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELLEEEEEELLLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLHH
0016 2au8a -LHHH-LLLLLLLLLL LLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL~- ~LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELL
0017 lobwB  ————--- LHHH-LLLLLLLLLL LLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL====mmmmmmmmmmmm LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELL
0018 1i6tA LHHH-LLLLLLLLLL LLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELL
0019 2au7A  ------- LHHH-LLLLLLLLLL LLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL-===-==m—mm—mm e LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELI
0020 2auuA LHHH-LLLLLLLLLL LLLLEEEEELLLLLLEEEEEELLLLLLLLLEEEELLLLLL LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LLEELL LLLLLLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLLL
0021 lobwA  ————--- LHHH-LLLLLLLLLL LLLLEEEEELLLLLLEEEEEELLLLLLLLLEEEELLLLLL === === === = LLLLLLEEEELL-LLLLLLL LLEELL LLLLLLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLLL — - = —— = L
0022 5¢5vA  LLLEEEELHHHHLLLLLL--LL LLLLLLEEELLLLLLEEELLLLLL-LLLLLEEEELLLLLLLLL-LLLLL- LLLLLLLLLEEEELLLL-LLLLLL EEELLEELL LLLLLLLLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHLLHH L
0023 2prdA  ———--- LLHHH-LLLLLLLLL LLLL LLL LLLLLLLLLEEEELLLLLLL - ——————— —--LLLLLEEEEELL-LLLLLLL LL LLHHHLLLLLHHHLLHHHHHEHHHHHHHLLHHHHH -~ ——
0024 2au6A LHHH-LLLLLLLLLL LLLLEEEEELLLLLLEEEEEELLLLLLLLLEEEELLLLLL LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELL LLLLLLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLLL 1
0025 1inoA -LLLL-LLLLLLLLLL LLLLEEEEELLLLLLEEEEEELLLLLLLLLEEEELLLLLL — ~LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELL LLHHELLLLLLLLLLHHHHHEHHHHHHHLLLL
0026 5wrtB  -LLLLLLLLLLLLLLLLLL-LL LLEEELEEELLLLLLEEELLEEE--EEELLEEEELLLLLLLLL--LLLLHHHLL--LEELLLLLEEEELLLLLL-LLLL LI LLLLHHHLLLHHHHLLLHHHHHHHHHHHLLHH
0027 1mjzA LHHH-LLLLLLLLLL LLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELL LLLLLLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLLL L
0028 4um4C  ————--- LHHH-LLLEEELLL LLLLEEEEELLLLLLEEEEEELLLLLLLLLEEEEELLLLL - == === === mmm e = LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LLLLLLL
0029 2au9a LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELI
0030 6mt2D LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL===m=mmmmmmmmmm e LLLLLLEEEEELL-LLLLLLL LLLLLLLLL LLLLLLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHEH
0031 5wrtA  -LLLLEELLLLLLLLLLLL-LL LLEEELEEELLLLLLEEELLEEE--EEELLEEEELLLLLLLL LEELLLLLEEEELLLLLL-LLLL LL LL-LLHHLLLHEHHLLLHHHHHHHHHHALLEH
0032 ImjwA  ————-—- LHHH-LLLLLLLLLL LLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL- ~LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL L LLLLLLLLLLLLLLLHHHHHHHHHHHHHLLLL
0033 5cuyA  LLLEEEELHHHHLLLLLL--LL LLLLLLLEEELLLLLLEEELLLLLL-LLLLLEEEELLLLLLLLL-~LLLL~--~-LLLEELLLLLEEEELLLL-LLLLLL LLL LLLLHHHLLLHHHHHLLHHHHHHHHHHHLLHHHLL-
0034 6nlcA - LLLLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEEELLLLLL ~-LLLLEEEEELLLLLL-LLLL LEELLEEEEEELLLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLLL
0035 5h4fA LLLL-LLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LL LLLLLLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLLL
0036 SteaD ~LHHHHLLLEE-LLL LLLL LLL LLHHHLLLLEEEELLLLLL- -LLLLLLEEEELLL-LLLLLLL LLEELL LLLLLLLLLLHHHLLHHHHHEHHHHHHHLLLLL —
0037 6nlcE ----LLLLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEEELLLLLL ~LLLLEEEEELLLLLL-LLLL hi LLLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLLL
0038 1mjwB LHHH-LLLLLLLLLL LLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL
0039 6k27C  ——======- HHHLLLLLLLLLL LLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL-====—=m—m——mm e LLLLLLEEEELLL-LLLLLLL
0040 ludeB LLLLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLLLL LLLLEEEELL-LLLLLLL
0041 3eiyA LLLLEEEEEELLLL LLLLLLLLEEEEELLLLL- ~LLLLLEEEEELLLLLL-LLLL hi LLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLLL
0042 31d3a LLLLLLLLLLL LLLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLL LLLLLLEEEELL-LLLLLLLL LEELLEEEEEELLLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLLL L
0043 3d53D  ———--—m- LHHHLLLLLLL-LL LLLLEEEEELLLLLL LLLLLLLLEEEELLLLLLL- ~---LLLLLEEEELLL-LLLLLLL hi LLHHHLLLLLHHHLLHHHHEHHHHHHHHLLLL - — -~ L
0044 5cuvB  LLLEEELLLLLLLLLLLL--LL LLLLLLEEELLLLLLEEELLLLLL-LLLLLEEEELLLLLLLLL- ~LLEELLLLLLEEEELLLL-LLLLLL LI LLLLHHHLLLHHHHHLLHHHHHHHHHHHLLHHH L
0045 4270C  ———————mmmmmmmmmme LLL LLLLEEEEELLLLLLEEEEEELLLLLLLLLEEEEELLLLL~ ~LLLLLLEEEELL-LLLLLLL LEELL LLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLLL - - —— === L
0046 3emjA LLLLLLL-LL LLLLEEEEELLLLLLEEEEEELLLLLLLLLEEEELLLLLLL -LLLLLEEEELLL-LLLLLLL I LLHHHLLLLLHHHLLHHHHHHHHHHHHHLLLL 1
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(src3) 14 Apr 2014 result file.
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3tr4:D
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4z70:C
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6ki7:D
4z71:C
3emj:B
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