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Supplementary Information S3
Structure similarity calculation for the Hemoglobin subset comprising 572 residues

Calculated using the Protein structure comparison service Fold at European Bioinformatics Institute (http://www.ebi.ac.uk/msd-srv/ssm), authored by E. Krissinel and K. Henrick

	 ## 
	 Structure 
	 Nres 
	 NSSE 
	 Consensus scores 

	
	
	
	
	 RMSD 
	 Q-score 

	1
	 PDB 1buw:* 
	570
	33
	2.9164
	0.4871

	2
	 PDB 1y4f:* 
	574
	33
	0.4389
	0.9211

	3
	 PDB 1a01:* 
	574
	33
	0.3578
	0.9276

	4
	 PDB 1y4p:* 
	574
	33
	0.4968
	0.9157

	5
	 PDB 1a00:* 
	574
	32
	0.3808
	0.9258

	6
	 PDB 1y46:* 
	574
	33
	0.4334
	0.9215

	7
	 PDB 2hhb:* 
	574
	32
	0.3631
	0.9272

	8
	 PDB 1y4g:* 
	574
	32
	0.5296
	0.9123

	9
	 PDB 1a0u:* 
	574
	34
	0.4116
	0.9234

	10
	 PDB 1a0z:* 
	574
	33
	0.3803
	0.9259

	

	Number of aligned residues
 540
    
Overall RMSD
  1.501
Number of aligned SSEs
 15
Overall Q-score
  0.7129



Cross-structure statistics 
	RMSD

	structure: 
 1 
 2 
 3 
 4 
 5 
 6 
 7 
 8 
 9 
 10 
 1 
 PDB 1buw:A,B,C,D 
 
 3.320 
 3.134 
 3.345 
 3.197 
 3.312 
 3.123 
 3.358 
 3.284 
 3.185 
 2 
 PDB 1y4f:A,C,B,D 
 3.320 
 
 0.478 
 0.136 
 0.428 
 0.158 
 0.513 
 0.187 
 0.262 
 0.462 
 3 
 PDB 1a01:A,B,C,D 
 3.134 
 0.478 
 
 0.547 
 0.383 
 0.460 
 0.191 
 0.590 
 0.437 
 0.358 
 4 
 PDB 1y4p:A,C,B,D 
 3.345 
 0.136 
 0.547 
 
 0.505 
 0.241 
 0.590 
 0.104 
 0.355 
 0.547 
 5 
 PDB 1a00:A,B,C,D 
 3.197 
 0.428 
 0.383 
 0.505 
 
 0.427 
 0.374 
 0.541 
 0.375 
 0.137 
 6 
 PDB 1y46:A,C,B,D 
 3.312 
 0.158 
 0.460 
 0.241 
 0.427 
 
 0.479 
 0.288 
 0.231 
 0.444 
 7 
 PDB 2hhb:A,B,C,D 
 3.123 
 0.513 
 0.191 
 0.590 
 0.374 
 0.479 
 
 0.630 
 0.419 
 0.327 
 8 
 PDB 1y4g:A,C,B,D 
 3.358 
 0.187 
 0.590 
 0.104 
 0.541 
 0.288 
 0.630 
 
 0.391 
 0.582 
 9 
 PDB 1a0u:A,B,C,D 
 3.284 
 0.262 
 0.437 
 0.355 
 0.375 
 0.231 
 0.419 
 0.391 
 
 0.363 
 10 
 PDB 1a0z:A,B,C,D 
 3.185 
 0.462 
 0.358 
 0.547 
 0.137 
 0.444 
 0.327 
 0.582 
 0.363 
 



	Q-score

	structure: 
 1 
 2 
 3 
 4 
 5 
 6 
 7 
 8 
 9 
 10 
 1 
 PDB 1buw:A,B,C,D 
 
 0.401 
 0.426 
 0.397 
 0.417 
 0.402 
 0.428 
 0.396 
 0.405 
 0.419 
 2 
 PDB 1y4f:A,C,B,D 
 0.401 
 
 0.863 
 0.883 
 0.867 
 0.883 
 0.860 
 0.882 
 0.878 
 0.865 
 3 
 PDB 1a01:A,B,C,D 
 0.426 
 0.863 
 
 0.857 
 0.871 
 0.865 
 0.881 
 0.852 
 0.867 
 0.873 
 4 
 PDB 1y4p:A,C,B,D 
 0.397 
 0.883 
 0.857 
 
 0.861 
 0.879 
 0.852 
 0.884 
 0.873 
 0.857 
 5 
 PDB 1a00:A,B,C,D 
 0.417 
 0.867 
 0.871 
 0.861 
 
 0.867 
 0.872 
 0.857 
 0.871 
 0.883 
 6 
 PDB 1y46:A,C,B,D 
 0.402 
 0.883 
 0.865 
 0.879 
 0.867 
 
 0.863 
 0.877 
 0.880 
 0.866 
 7 
 PDB 2hhb:A,B,C,D 
 0.428 
 0.860 
 0.881 
 0.852 
 0.872 
 0.863 
 
 0.848 
 0.868 
 0.875 
 8 
 PDB 1y4g:A,C,B,D 
 0.396 
 0.882 
 0.852 
 0.884 
 0.857 
 0.877 
 0.848 
 
 0.870 
 0.853 
 9 
 PDB 1a0u:A,B,C,D 
 0.405 
 0.878 
 0.867 
 0.873 
 0.871 
 0.880 
 0.868 
 0.870 
 
 0.872 
 10 
 PDB 1a0z:A,B,C,D 
 0.419 
 0.865 
 0.873 
 0.857 
 0.883 
 0.866 
 0.875 
 0.853 
 0.872 
 



	Sequence Identity

	structure: 
 1 
 2 
 3 
 4 
 5 
 6 
 7 
 8 
 9 
 10 
 1 
 PDB 1buw:A,B,C,D 
 
 0.772 
 0.772 
 0.772 
 0.772 
 0.772 
 0.778 
 0.772 
 0.776 
 0.776 
 2 
 PDB 1y4f:A,C,B,D 
 0.772 
 
 1.000 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 0.994 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 3 
 PDB 1a01:A,B,C,D 
 0.772 
 1.000 
 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 0.994 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 4 
 PDB 1y4p:A,C,B,D 
 0.772 
 0.996 
 0.996 
 
 0.996 
 0.996 
 0.994 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 5 
 PDB 1a00:A,B,C,D 
 0.772 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 
 1.000 
 0.994 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 6 
 PDB 1y46:A,C,B,D 
 0.772 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 1.000 
 
 0.994 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 7 
 PDB 2hhb:A,B,C,D 
 0.778 
 0.994 
 0.994 
 0.994 
 0.994 
 0.994 
 
 0.994 
 0.998 
 0.998 
 8 
 PDB 1y4g:A,C,B,D 
 0.772 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 0.994 
 
 0.996 
 0.996 
 9 
 PDB 1a0u:A,B,C,D 
 0.776 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 0.998 
 0.996 
 
 1.000 
 10 
 PDB 1a0z:A,B,C,D 
 0.776 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 0.996 
 0.998 
 0.996 
 1.000 
 



	 
Rotation-translation matrices of best superposition

	 

	 PDB 1buw:A,B,C,D 
	    
	 -0.732 
  0.526 
 -0.433 
 -0.620 
 -0.778 
  0.103 
 -0.283 
  0.344 
  0.895 

	×
	X
Y
Z

	 + 
	  41.872 
  89.542 
 -38.059 


	 

	 PDB 1y4f:A,C,B,D 
	    
	  1.000 
 -0.000 
 -0.000 
  0.000 
  1.000 
  0.003 
  0.000 
 -0.003 
  1.000 

	×
	X
Y
Z

	 + 
	   0.052 
   0.010 
   0.164 


	 

	 PDB 1a01:A,B,C,D 
	    
	 -0.084 
 -0.904 
  0.420 
  0.493 
 -0.404 
 -0.771 
  0.866 
  0.143 
  0.480 

	×
	X
Y
Z

	 + 
	  16.446 
  57.198 
 -45.393 


	 

	 PDB 1y4p:A,C,B,D 
	    
	  1.000 
 -0.001 
  0.000 
  0.001 
  1.000 
  0.005 
 -0.000 
 -0.005 
  1.000 

	×
	X
Y
Z

	 + 
	   0.013 
   0.033 
   0.264 


	 

	 PDB 1a00:A,B,C,D 
	    
	 -0.928 
 -0.310 
 -0.207 
 -0.144 
  0.810 
 -0.568 
  0.343 
 -0.497 
 -0.797 

	×
	X
Y
Z

	 + 
	 112.487 
   4.738 
 -20.824 


	 

	 PDB 1y46:A,C,B,D 
	    
	  1.000 
  0.002 
  0.000 
 -0.002 
  1.000 
  0.003 
 -0.000 
 -0.003 
  1.000 

	×
	X
Y
Z

	 + 
	  -0.093 
  -0.009 
   0.141 


	 

	 PDB 2hhb:A,B,C,D 
	    
	  0.037 
 -0.940 
  0.338 
  0.595 
 -0.251 
 -0.763 
  0.803 
  0.229 
  0.550 

	×
	X
Y
Z

	 + 
	  19.946 
  26.082 
 -15.346 


	 

	 PDB 1y4g:A,C,B,D 
	    
	  1.000 
 -0.001 
  0.001 
  0.001 
  1.000 
  0.006 
 -0.001 
 -0.006 
  1.000 

	×
	X
Y
Z

	 + 
	   0.086 
   0.021 
   0.313 


	 

	 PDB 1a0u:A,B,C,D 
	    
	  1.000 
 -0.000 
 -0.000 
  0.000 
  1.000 
 -0.000 
  0.000 
  0.000 
  1.000 

	×
	X
Y
Z

	 + 
	   0.002 
  -0.002 
  -0.003 


	 

	 PDB 1a0z:A,B,C,D 
	    
	 -0.928 
 -0.310 
 -0.208 
 -0.142 
  0.809 
 -0.570 
  0.345 
 -0.499 
 -0.795 

	×
	X
Y
Z

	 + 
	 112.259 
   4.595 
 -20.858 



 
3D Structural alignment 
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