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1 Overall quality at a glance (i)

The following experimental techniques were used to determine the structure:
SOLUTION SCATTERING

The reported resolution of this entry is unknown.

Percentile scores (ranging between 0-100) for global validation metrics of the entry are shown in
the following graphic. The table shows the number of entries on which the scores are based.

Metric Percentile Ranks Value

Clashscore jj - 33

Worse Better
0 Percentile relative to all X-ray structures

[ Percentile relative to X-ray structures of similar resolution

Metric Whole archive Similar resolution
(#Entries) (#Entries, resolution range(A))
Clashscore 141614 -

The table below summarises the geometric issues observed across the polymeric chains and their
fit to the electron density. The red, orange, yellow and green segments of the lower bar indicate
the fraction of residues that contain outliers for >=3, 2, 1 and 0 types of geometric quality
criteria respectively. A grey segment represents the fraction of residues that are not modelled.
The numeric value for each fraction is indicated below the corresponding segment, with a dot
representing fractions <=5%

Note EDS was not executed.

Mol | Chain | Length Quality of chain
1 1-A 1931 96%
1 2-A 1931 93% 7%
1 3-A 1931 94% 6%
1 4-A 1931 94% 6%
1 5-A 1931 96%
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2 Entry composition (i)

There is only 1 type of molecule in this entry. The entry contains 9655 atoms, of which 0 are

hydrogens and 0 are deuteriums.

In the tables below, the ZeroOcc column contains the number of atoms modelled with zero occu-
pancy, the AltConf column contains the number of residues with at least one atom in alternate
conformation and the Trace column contains the number of residues modelled with at most 2

atoms.

e Molecule 1 is a protein called Complement receptor type 1.

Mol | Chain | Residues Atoms ZeroOcc | AltConf | Trace
1| 1A 1931 fg;jl 19(?31 0 0 1931
1| 2A 1931 ?ggall 19(?31 0 0 1931
1| 3A 1931 ?g;jl 19031 0 0 1931
1| 4A 1931 fggjl 19031 0 0 1931
1 5-A 1931 ?3;1 19(:;)1 0 0 1931

There is a discrepancy between the modelled and reference sequences:

Chain

Residue

Modelled

Actual

Comment

Reference

A

1835

ILE

THR

conflict

UNP P17927
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3 Residue-property plots (i)

These plots are drawn for all protein, RNA, DNA and oligosaccharide chains in the entry. The first

graphic for a chain summarises the proportions of the various outlier classes displayed in the second
graphic. The second graphic shows the sequence view annotated by issues in geometry. Residues

are color-coded according to the number of geometric quality criteria for which they contain at
least one outlier: green = 0, yellow = 1, orange = 2 and red = 3 or more. Stretches of 2 or more

consecutive residues without any outlier are shown as a green connector. Residues present in the

sample, but not in the model, are shown in grey.

Note EDS was not executed.

e Molecule 1: Complement receptor type 1
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e Molecule 1: Complement receptor type 1

9C6TS

6T6Td
8161d

€161V

TO6TA

S9874

cy8T1
9811

88LTD

8%.L1d
LYLTL

TELTI

6291S
82914

809TA
L0974

0091d
66STD

¢8STd

6%

94%

Chain 3-A:

L2.d

6TLD
8TLL

91,3
STLY
Y1.H
S0LA
70,4
€0.LS

169d
9694

693N
855D

TTS%
07SY

L8VX
98%A

¥8vd
€874

€0€D
olii]

vacy
€9¢s

L¥ed
et

[474¢
Tvev

912s

702N
€023

961X

¥6Td
€6TI

TTTA

284
180

194

€90

RLDWIDE

erpBe

0O
PROTEIN DATA BANK

W


https://www.wwpdb.org/validation/2017/XrayValidationReportHelp#residue_plots

2Q77

Full wwPDB Geometry-Only Validation Report

Page 5

T0TTh
T0C1d
00TTL
66TTD

8LT1D
YITTH
€9TT1T
29TTI
19114
vSTTYd
€GT1S
TST1D

Ly11d
ovI1a

0ETTA

8CTTD
L211d

911TS
S60TN

OTOTL
600TN

9g96d

006D
6681
8681
168D

6984
8988
1981
YI8N
€18D
218V
T181
18.1
9918
S9.L%
¥9.LA
TS.d
9€.L3

2ceLd

00813
TLLTA
€5.Td

8¥.L1d
LYLTL

TELTI
6TLIV
68910

69918
899TH

7591d
€99T.L

0€9Td
L0974
909TS
S09TD

009Td
66STD

867 TH
9.1

v.Liv1a
€LVTID

SEVTA
YEVID

STPTS
745458

20PT1

GSETD
YSETH

8621
8.CTI
19211

LETTT
9€TTH

91218
STCTH
4547\

L

616Td
8161

S161Q
vi61a

998TA

1810

Complement receptor type 1

e Molecule 1

6%

94%

Chain 4-A

TLSD
0450

L¥SI
1€50
0154

S.L¥D
YLVI

0S¥D

LT7L
91%d

T0%4
00¥%d

8LET
9CEN

€0€D
Toed

6620
[4s4]

Lyed
eligac

TE€CH
8¢TH
8TCN
L1271
912s

S6TN
v61d

[4qx:s
Y64

€89
284

Ton
094

8€D
LES
9€R

LETTT
STTTA
vicia
€1CTV
T18TTA
08174
6LTTH
LLTTd
vST1d

LyT1d
oVTTd

154244
62114
Le11d
¥601d
T80TA
080TH
6.L0Ta
8.L0Ta
9664
Y66H
€669
6681
8681
168D
9680

8€8N
L€8d

6z.Lh

92LS

TeLa

€048

1,69d
9693

€899

(455

¥.9d

TLSY

86814
9819

L98TN
998TA

6€8TD
8€8Td

8¥.L1d
LYLTL

68910
98911
899TH
€¥91d

0€9Td
6291S

009Td
66STD

T89TD
089Td
6.STH

€ESTY
9LVTI
EVTD

STP1S
125428

9EETN

€EETd
CEETA
TEETS

082TD
6,214
8.211
LLTTH

19211
09ZTA
65210

18211
0S2TY
67CT4d

-

9261S

616Td
81610

Complement receptor type 1

e Molecule 1

96%

Chain 5-A

©
Ire)
IIl.‘= II

¥9.LA

€9.D
TSL0

BELK

169d
9693

€69N

819D
129d

L%9D
9¥oN

09D
€LSI

8EED

9€ED
SEET

EEEN

STEN

88¢H
18td

¥9¢H

9520

52

Lved
eigace

6224

Lz2d

SYTH

¥C1d

8.3
LLT

8D

457458
€TV
68ETA
C9ETd

LEETD
9EETN

€EETd
6.214
8.CTI
LLTTH
6ECTY
8€TTD
LETTT
9€2Th
SETTT
YETIN
§c¢cTd
STCTH
YICTA
€1CTY
S9TTD
Y9TTH
€91T1
E1as

L¥11d
ov11a

YOTIN
€077

L60TD
96013

168D
9680

8¢8I
2280

1181
88.D
980
SLLT

99.8

616Td
8161a

§98Td
9811

8¥.L1d
LYLTL

68910
69918
L99TA
S¥oTY

009Td
66STD

CIVIN

RLDWIDE

0O
PROTEIN DATA BANK

erpBe

W



Page 6 Full wwPDB Geometry-Only Validation Report 2Q77Z

4 Model quality (i)

4.1 Standard geometry (i)

The Z score for a bond length (or angle) is the number of standard deviations the observed value
is removed from the expected value. A bond length (or angle) with |Z| > 5 is considered an
outlier worth inspection. RMSZ is the root-mean-square of all Z scores of the bond lengths (or
angles).

There are no protein, RNA or DNA chains available to summarize Z scores of covalent bonds and
angles.

There are no bond length outliers.
There are no bond angle outliers.
There are no chirality outliers.

There are no planarity outliers.

4.2 Too-close contacts (i)

In the following table, the Non-H and H(model) columns list the number of non-hydrogen atoms
and hydrogen atoms in the chain respectively. The H(added) column lists the number of hydrogen
atoms added and optimized by MolProbity. The Clashes column lists the number of clashes within
the asymmetric unit, whereas Symm-Clashes lists symmetry-related clashes.

Mol | Chain | Non-H | H(model) | H(added) | Clashes | Symm-Clashes
1 1-A 1931 0 0 42 0
1 2-A 1931 0 0 84 0
1 3-A 1931 0 0 72 0
1 4-A 1931 0 0 70 0
1 5-A 1931 0 0 52 0
All All 9655 0 0 320 0

The all-atom clashscore is defined as the number of clashes found per 1000 atoms (including
hydrogen atoms). The all-atom clashscore for this structure is 33.

All (320) close contacts within the same asymmetric unit are listed below, sorted by their clash
magnitude.

Interatomic Clash
Atom-1 Atom-2 distance (A) overlap (A)
1:A:1841:LEU:CA | 1:A:1865:GLU:CA 1.75 1.62
1:A:194:PRO:CA 1:A:217:LEU:CA 1.77 1.62
1:A:1839:GLY:CA | 1:A:1867:ASN:CA 1.77 1.60
1:A:36:TYR:CA 1:A:61:LYS:CA 1.80 1.58

Continued on next page...
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Interatomic Clash
Atom-1 Atom-2 distance (A) overlap (A)

1:A:828:ILE:CA 1:A:851:PHE:CA 1.79 1.58
1:A:1279:PHE:CA | 1:A:1337:GLY:CA 1.76 1.58
1:A:206:1ILE:CA 1:A:274:ASN:CA 1.81 1.57
1:A:1104:ASN:CA | 1:A:1155:VAL:CA 1.82 1.57
1:A:1215:LYS:CA | 1:A:1236:GLN:CA 1.81 1.57
1:A:868:SER:CA 1:A:899:LEU:CA 1.76 1.57
1:A:1105:GLY:CA | 1:A:1175:PHE:CA 1.74 1.56
1:A:1424:ASN:CA | 1:A:1533:GLN:CA 1.83 1.55
1:A:228:GLY:CA 1:A:299:CYS:CA 1.83 1.55
1:A:719:GLN:CA 1:A:812:ALA:CA 1.84 1.54
1:A:837:PRO:CA 1:A:899:LEU:CA 1.83 1.54
1:A:253:SER:CA 1:A:303:GLY:CA 1.83 1.54
1:A:228:GLY:CA 1:A:280:GLU:CA 1.84 1.53
1:A:1153:SER:CA | 1:A:1201:PRO:CA 1.85 1.52
1:A:203:GLU:CA | 1:A:254:ARG:CA 1.81 1.52
1:A:253:SER:CA 1:A:302:GLN:CA 1.82 1.52
1:A:314:VAL:CA 1:A:366:SER:CA 1.87 1.51
1:A:253:SER:CA 1:A:277:PRO:CA 1.89 1.51
1:A:1645:ARG:CA | 1:A:1667:VAL:CA 1.87 1.51
1:A:1392:LYS:CA | 1:A:1438:THR:CA 1.87 1.51
1:A:573:ILE:CA 1:A:630:GLN:CA 1.89 1.50
1:A:1127:PRO:CA | 1:A:1178:GLY:CA 1.91 1.48
1:A:1548:ASN:CA | 1:A:1568:PHE:CA 1.92 1.45
1:A:1246:ASP:CA | 1:A:1332:ASP:CA 1.94 1.43
1:A:715:ALA:CA 1:A:765:LYS:CA 1.96 1.42
1:A:1669:SER:CA | 1:A:1689:GLN:CA 1.99 1.41
1:A:165:GLU:CA 1:A:193:ILE:CA 1.95 1.40
1:A:1226:HIS:CA | 1:A:1277:HIS:CA 1.95 1.40
1:A:1162:ILE:CA | 1:A:1237:LEU:CA 1.99 1.40
1:A:224:ARG:CA 1:A:271:ASP:CA 1.99 1.38
1:A:1214:VAL:CA | 1:A:1236:GLN:CA 2.02 1.37
1:A:58:CYS:CA 1:A:78:LYS:CA 2.04 1.34
1:A:1126:GLN:CA | 1:A:1179:GLN:CA 2.07 1.33
1:A:1814:GLN:CA | 1:A:1914:ASP:CA 2.05 1.32
1:A:288:GLY:CA 1:A:336:GLN:CA 2.07 1.31
1:A:704:ARG:CA | 1:A:727:PRO:CA 2.06 1.31
1:A:229:PHE:CA 1:A:280:GLU:CA 2.07 1.30
1:A:1388:GLY:CA | 1:A:1438:THR:CA 2.10 1.29
1:A:288:GLY:CA 1:A:315:LYS:CA 2.08 1.29
1:A:1164:HIS:CA | 1:A:1236:GLN:CA 2.13 1.27
1:A:264:HIS:CA 1:A:333:VAL:CA 2.13 1.27

Continued on next page...
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Interatomic Clash
Atom-1 Atom-2 distance (A) overlap (A)

1:A:1606:SER:CA | 1:A:1654:PRO:CA 2.14 1.25

1:A:37:SER:CA 1:A:83:GLY:CA 2.12 1.25
1:A:1731:ILE:CA | 1:A:1753:PRO:CA 2.13 1.24
1:A:1154:ARG:CA | 1:A:1201:PRO:CA 2.13 1.23
1:A:1129:PHE:CA | 1:A:1179:GLN:CA 2.16 1.23
1:A:1106:ILE:CA | 1:A:1175:PHE:CA 2.14 1.23
1:A:1414:LYS:CA | 1:A:1434:GLN:CA 2.18 1.22
1:A:252:CYS:CA 1:A:302: GLN:CA 2.17 1.22
1:A:196:LYS:CA 1:A:216:SER:CA 2.18 1.22
1:A:1582:PHE:CA | 1:A:1607:ARG:CA 2.19 1.21
1:A:483:ARG:CA 1:A:559:ASN:CA 2.17 1.21
1:A:94:TYR:CA 1:A:123:ILE:CA 2.19 1.20
1:A:654:ASN:CA 1:A:705:VAL:CA 2.19 1.19
1:A:227:PRO:CA 1:A:281:VAL:CA 2.19 1.18
1:A:1474:GLU:CA | 1:A:1532:ASP:CA 2.21 1.17
1:A:229:PHE:CA 1:A:279:GLN:CA 2.23 1.17
1:A:1389:TYR:CA | 1:A:1414:LYS:CA 2.23 1.17
1:A:1105:GLY:CA | 1:A:1176:SER:CA 2.24 1.16
1:A:1151:SER:CA | 1:A:1200: THR:CA 2.25 1.15
1:A:1557:ASN:CA | 1:A:1654:PRO:CA 2.23 1.15
1:A:326:ASN:CA 1:A:377:GLN:CA 2.23 1.15
1:A:676:GLN:CA 1:A:753:GLY:CA 2.23 1.15
1:A:1225:PRO:CA | 1:A:1278:ILE:CA 2.26 1.14
1:A:1580:PRO:CA | 1:A:1629:SER:CA 2.26 1.13
1:A:714:HIS:CA 1:A:764:VAL:CA 2.26 1.13
1:A:1215:LYS:CA | 1:A:1236:GLN:CA 2.25 1.13
1:A:1163:LEU:CA | 1:A:1238:GLY:CA 2.27 1.13
1:A:1278:ILE:CA | 1:A:1298:ASP:CA 2.27 1.13
1:A:1103:GLU:CA | 1:A:1154:ARG:CA 2.25 1.11
1:A:1215:LYS:CA | 1:A:1236:GLN:CA 2.27 1.11
1:A:993:GLY:CA | 1:A:1078:ASP:CA 2.28 1.11
1:A:280:TYR:CA | 1:A:364:MET:CA 2.27 1.11
1:A:1249:PHE:CA | 1:A:1332:ASP:CA 2.29 1.11
1:A:166:LEU:CA 1:A:193:ILE:CA 2.30 1.10
1:A:1580:PRO:CA | 1:A:1628:PHE:CA 2.31 1.09
1:A:53:GLY:CA 1:A:81:GLN:CA 2.31 1.08
1:A:1581:GLY:CA | 1:A:1630:PRO:CA 2.31 1.08
1:A:388:ASN:CA 1:A:448:1LE:CA 2.32 1.07
1:A:484:PRO:CA 1:A:558:GLY:CA 2.32 1.07
1:A:1643:ASP:CA | 1:A:1686:LEU:CA 2.32 1.06
1:A:736:GLU:CA 1:A:766:SER:CA 2.35 1.04

Continued on next page...
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Interatomic Clash
Atom-1 Atom-2 distance (A) overlap (A)

1:A:1579:GLN:CA | 1:A:1608:VAL:CA 2.37 1.03
1:A:194:PRO:CA | 1:A:241:ALA:CA 2.35 1.03
1:A:1548:ASN:CA | 1:A:1569:SER:CA 2.37 1.02
1:A:1215:LYS:CA | 1:A:1237:LEU:CA 2.38 1.02
1:A:775:LEU:CA 1:A:827:GLN:CA 2.38 1.02
1:A:254:ARG:CA | 1:A:277:PRO:CA 2.39 1.01
1:A:1415:SER:CA | 1:A:1434:GLN:CA 2.39 1.01
1:A:1476:ILE:CA | 1:A:1498:HIS:CA 2.39 1.00
1:A:195:ASN:CA 1:A:217:LEU:CA 2.38 1.00
1:A:1104:ASN:CA | 1:A:1154:ARG:CA 2.39 1.00
1:A:994:HIS:CA 1:A:1078:ASP:CA 2.39 1.00
1:A:450:GLY:CA 1:A:474:1LE:CA 2.40 0.99
1:A:194:PRO:CA 1:A:218:ASN:CA 2.40 0.99
1:A:1216:SER:CA | 1:A:1236:GLN:CA 2.42 0.98

1:A:56:ASP:CA 1:A:77:ILE:CA 2.42 0.98
1:A:1390:PHE:CA | 1:A:1436:GLY:CA 2.41 0.98
1:A:1215:LYS:CA | 1:A:1237:LEU:CA 2.42 0.97
1:A:1475:ILE:CA | 1:A:1534:VAL:CA 2.44 0.95

1:A:61:LYS:CA 1:A:111:VAL:CA 2.45 0.95
1:A:193:ILE:CA 1:A:242:LEU:CA 2.46 0.94
1:A:1127:PRO:CA | 1:A:1178:GLY:CA 2.46 0.94
1:A:347:GLU:CA 1:A:398:VAL:CA 2.45 0.93
1:A:1476:ILE:CA | 1:A:1533:GLN:CA 2.47 0.93
1:A:315:LYS:CA 1:A:336:GLN:CA 0.93 0.93
1:A:229:PHE:CA 1:A:301:PRO:CA 2.47 0.93
1:A:1128:GLY:CA | 1:A:1199:CYS:CA 2.46 0.93

1:A:61:LYS:CA 1:A:81:GLN:CA 0.93 0.92
1:A:765:LYS:CA 1:A:787:LEU:CA 2.46 0.92
1:A:1102:VAL:CA | 1:A:1202:GLN:CA 2.48 0.92
1:A:1163:LEU:CA | 1:A:1237:LEU:CA 2.48 0.92
1:A:290:ASP:CA 1:A:364:MET:CA 2.47 0.92
1:A:1354:HIS:CA | 1:A:1402:LEU:CA 2.48 0.91
1:A:956:ASP:CA | 1:A:1010: THR:CA 2.48 0.91
1:A:1161:GLU:CA | 1:A:1261:LEU:CA 2.48 0.91
1:A:1866:VAL:CA | 1:A:1915:ASP:CA 0.91 0.91
1:A:1154:ARG:CA | 1:A:1177:PRO:CA 2.49 0.91
1:A:1250:ARG:CA | 1:A:1333:PRO:CA 2.49 0.90
1:A:703:SER:CA 1:A:751:PRO:CA 0.91 0.90
1:A:1668:LYS:CA | 1:A:1719:ALA:CA 2.50 0.90
1:A:675:CYS:CA 1:A:753:GLY:CA 2.50 0.90
1:A:417:THR:CA 1:A:474:1LE:CA 2.51 0.89

Continued on next page...
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Interatomic Clash
Atom-1 Atom-2 distance (A) overlap (A)
1:A:229:PHE:CA | 1:A:254:ARG:CA 2.51 0.89
1:A:1415:SER:CA | 1:A:1434:GLN:CA 2.51 0.88
1:A:1126:GLN:CA | 1:A:1178:GLY:CA 2.52 0.87
1:A:1731:ILE:CA | 1:A:1788:GLY:CA 2.52 0.87
1:A:1165:GLY:CA | 1:A:1236:GLN:CA 2.52 0.87
1:A:1164:HIS:CA | 1:A:1236:GLN:CA 2.53 0.87
1:A:1104:ASN:CA | 1:A:1176:SER:CA 2.52 0.87
1:A:1414:LYS:CA | 1:A:1434:GLN:CA 2.53 0.87
1:A:228:GLY:CA 1:A:281:VAL:CA 2.52 0.86
1:A:1390:PHE:CA | 1:A:1458:LEU:CA 2.52 0.86
1:A:1215:LYS:CA | 1:A:1259:CYS:CA 2.53 0.86
1:A:574:PRO:CA 1:A:632:GLY:CA 2.54 0.85
1:A:195:ASN:CA 1:A:217:LEU:CA 2.55 0.85
1:A:1107:LEU:CA | 1:A:1173:ASP:CA 2.55 0.84
1:A:867:-THR:CA 1:A:899:LEU:CA 2.54 0.84
1:A:114:ASP:CA 1:A:177:ASN:CA 0.84 0.84
1:A:1414:LYS:CA | 1:A:1435:PHE:CA 0.83 0.82
1:A:993:GLY:CA | 1:A:1081:VAL:CA 2.57 0.82
1:A:1163:LEU:CA | 1:A:1236:GLN:CA 2.58 0.81
1:A:287:PRO:CA 1:A:338:GLY:CA 2.57 0.81
1:A:1250:ARG:CA | 1:A:1332:ASP:CA 2.58 0.81
1:A:313:GLU:CA | 1:A:363:GLY:CA 2.59 0.80
1:A:194:PRO:CA 1:A:217:LEU:CA 2.59 0.80
1:A:1841:LEU:CA | 1:A:1865:GLU:CA 0.80 0.80
1:A:766:SER:CA 1:A:786:GLN:CA 2.59 0.79
1:A:313:GLU:CA 1:A:334:ASN:CA 2.61 0.79
1:A:678:GLY:CA 1:A:753:GLY:CA 2.61 0.79
1:A:1389:TYR:CA | 1:A:1413:ARG:CA 2.60 0.79
1:A:1668:LYS:CA | 1:A:1689:GLN:CA 2.61 0.78
1:A:896:CYS:CA 1:A:897:GLY:CA 2.63 0.77
1:A:60:ARG:CA 1:A:82:PHE:CA 2.64 0.76
1:A:1876:GLY:CA | 1:A:1926:SER:CA 2.65 0.75
1:A:1164:HIS:CA | 1:A:1235:LEU:CA 2.64 0.75
1:A:1413:ARG:CA | 1:A:1435:PHE:CA 2.65 0.75
1:A:204:ASN:CA 1:A:302: GLN:CA 0.75 0.74
1:A:1606:SER:CA | 1:A:1653: THR:CA 2.65 0.74
1:A:775:LEU:CA 1:A:828:ILE:CA 2.66 0.74
1:A:116:GLU:CA | 1:A:180:GLN:CA 2.66 0.73
1:A:993:GLY:CA | 1:A:1080:GLN:CA 2.65 0.73
1:A:1842:LEU:CA | 1:A:1913:ALA:CA 2.66 0.73
1:A:60:ARG:CA 1:A:83:GLY:CA 2.67 0.73

Continued on next page...
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Interatomic Clash
Atom-1 Atom-2 distance (A) overlap (A)
1:A:656:ILE:CA 1:A:751:PRO:CA 2.66 0.73
1:A:1901:TYR:CA | 1:A:1926:SER:CA 2.68 0.72
1:A:487:TYR:CA | 1:A:510:ARG:CA 2.68 0.72
1:A:314:VAL:CA 1:A:339:ALA:CA 2.68 0.71
1:A:838:ASN:CA 1:A:898:ILE:CA 0.71 0.71
1:A:1128:GLY:CA | 1:A:1178:GLY:CA 2.69 0.70
1:A:1094:PRO:CA | 1:A:1141:ALA:CA 2.69 0.70
1:A:193:ILE:CA 1:A:241:ALA:CA 2.71 0.69
1:A:446:CYS:CA 1:A:447:GLY:CA 2.71 0.69
1:A:1918:ASP:CA | 1:A:1919:PRO:CA 2.71 0.69
1:A:1213:ALA:CA | 1:A:1234:ASN:CA 2.71 0.68
1:A:1607:ARG:CA | 1:A:1629:SER:CA 2.70 0.68
1:A:732:PHE:CA | 1:A:814:MET:CA 2.72 0.68
1:A:956:ASP:CA | 1:A:1009:ASN:CA 2.71 0.68
1:A:547:ILE:CA 1:A:572:ARG:CA 2.71 0.68
1:A:1214:VAL:CA | 1:A:1261:LEU:CA 2.72 0.68
1:A:1918:ASP:CA | 1:A:1919:PRO:CA 2.71 0.68
1:A:1918:ASP:CA | 1:A:1919:PRO:CA 2.71 0.68
1:A:547:ILE:CA 1:A:572:ARG:CA 2.72 0.68
1:A:38:GLY:CA 1:A:83:GLY:CA 2.72 0.67
1:A:1918:ASP:CA | 1:A:1919:PRO:CA 2.71 0.67
1:A:677:PRO:CA | 1:A:752:GLN:CA 2.72 0.67
1:A:205:GLY:CA 1:A:275:PHE:CA 2.73 0.67
1:A:867:THR:CA 1:A:900:GLY:CA 2.73 0.67
1:A:1918:ASP:CA | 1:A:1919:PRO:CA 2.71 0.67
1:A:315:LYS:CA 1:A:336:GLN:CA 2.73 0.67
1:A:860:ASP:CA 1:A:898:ILE:CA 2.73 0.67
1:A:1163:LEU:CA | 1:A:1239:ALA:CA 2.73 0.67
1:A:1278:ILE:CA | 1:A:1336:ASN:CA 2.74 0.66
1:A:195:ASN:CA 1:A:216:SER:CA 2.73 0.66
1:A:1548:ASN:CA | 1:A:1569:SER:CA 2.73 0.66
1:A:934:PRO:CA | 1:A:1009:ASN:CA 0.65 0.65
1:A:896:CYS:CA 1:A:897:GLY:CA 2.75 0.65
1:A:228:GLY:CA 1:A:301:PRO:CA 2.75 0.65
1:A:1392:LYS:CA | 1:A:1437:SER:CA 2.75 0.65
1:A:705:VAL:CA 1:A:727:PRO:CA 2.76 0.63
1:A:1163:LEU:CA | 1:A:1214:VAL:CA 2.77 0.63
1:A:696:GLU:CA | 1:A:697:PRO:CA 2.77 0.63
1:A:314:VAL:CA 1:A:336:GLN:CA 2.76 0.63
1:A:1146:GLU:CA | 1:A:1147:PRO:CA 2.77 0.63
1:A:1599:GLY:CA | 1:A:1600:PRO:CA 2.77 0.63

Continued on next page...
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Interatomic Clash
Atom-1 Atom-2 distance (A) overlap (A)

1:A:696:GLU:CA | 1:A:697:PRO:CA 2.77 0.63
1:A:1146:GLU:CA | 1:A:1147:PRO:CA 2.77 0.63
1:A:1599:GLY:CA | 1:A:1600:PRO:CA 2.77 0.63
1:A:1146:GLU:CA | 1:A:1147:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:1146:GLU:CA | 1:A:1147:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:960:ARG:CA 1:A:982:VAL:CA 2.77 0.62
1:A:1413:ARG:CA | 1:A:1436:GLY:CA 2.77 0.62
1:A:246:GLU:CA | 1:A:247:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:696:GLU:CA 1:A:697:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:231:MET:CA | 1:A:303:GLY:CA 2.77 0.62
1:A:696:GLU:CA | 1:A:697:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:246:GLU:CA | 1:A:247:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:1605:CYS:CA | 1:A:1654:PRO:CA 2.76 0.62
1:A:1599:GLY:CA | 1:A:1600:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:246:GLU:CA | 1:A:247:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:1581:GLY:CA | 1:A:1629:SER:CA 2.77 0.62
1:A:1599:GLY:CA | 1:A:1600:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:1146:GLU:CA | 1:A:1147:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:1599:GLY:CA | 1:A:1600:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:246:GLU:CA | 1:A:247:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:696:GLU:CA | 1:A:697:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:1226:HIS:CA | 1:A:1331:SER:CA 2.77 0.62
1:A:1225:PRO:CA | 1:A:1333:PRO:CA 2.77 0.62
1:A:486:TYR:CA | 1:A:510:ARG:CA 2.78 0.61

1:A:37:SER:CA 1:A:82:PHE:CA 2.77 0.61
1:A:227:PRO:CA 1:A:256:CYS:CA 0.61 0.61
1:A:1549:LYS:CA | 1:A:1569:SER:CA 2.78 0.61
1:A:246:GLU:CA | 1:A:247:PRO:CA 2.77 0.61
1:A:1838:PRO:CA | 1:A:1867:ASN:CA 2.79 0.61
1:A:1875:ASN:CA | 1:A:1926:SER:CA 2.78 0.60
1:A:487:TYR:CA 1:A:511:LYS:CA 2.79 0.60
1:A:1547:THR:CA | 1:A:1569:SER:CA 2.79 0.60
1:A:827:GLN:CA 1:A:852:GLY:CA 2.78 0.60
1:A:1127:PRO:CA | 1:A:1180:GLU:CA 2.80 0.59
1:A:1390:PHE:CA | 1:A:1435:PHE:CA 2.80 0.59
1:A:510:ARG:CA | 1:A:531:GLN:CA 2.80 0.59
1:A:764:VAL:CA 1:A:811:LEU:CA 2.82 0.58
1:A:1165:GLY:CA | 1:A:1214:VAL:CA 2.82 0.58
1:A:1390:PHE:CA | 1:A:1413:ARG:CA 2.81 0.58
1:A:94:TYR:CA 1:A:122:ARG:CA 2.82 0.57
1:A:900:GLY:CA 1:A:924:1LE:CA 2.83 0.57

Continued on next page...
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Interatomic Clash
Atom-1 Atom-2 distance (A) overlap (A)

1:A:61:LYS:CA 1:A:82:PHE:CA 2.83 0.56
1:A:1354:HIS:CA | 1:A:1355:CYS:CA 2.83 0.56
1:A:1213:ALA:CA | 1:A:1260:VAL:CA 2.83 0.56
1:A:1103:GLU:CA | 1:A:1155:VAL:CA 2.84 0.56
1:A:253:SER:CA 1:A:276:SER:CA 2.84 0.55
1:A:739:TYR:CA 1:A:788:GLY:CA 2.84 0.55
1:A:869:PHE:CA 1:A:897:GLY:CA 2.84 0.55
1:A:1607:ARG:CA | 1:A:1630:PRO:CA 2.84 0.55
1:A:1095:ASN:CA | 1:A:1116:SER:CA 0.54 0.54
1:A:1278:ILE:CA | 1:A:1336:ASN:CA 2.86 0.54
1:A:313:GLU:CA 1:A:362:ALA:CA 2.86 0.54
1:A:646:LYS:CA 1:A:647:CYS:CA 2.85 0.54
1:A:995:ARG:CA | 1:A:1079:ASP:CA 2.86 0.54
1:A:716:GLU:CA 1:A:811:LEU:CA 2.86 0.54
1:A:1839:GLY:CA | 1:A:1866:VAL:CA 2.86 0.54
1:A:378:ILE:CA 1:A:401:PHE:CA 2.86 0.53
1:A:1582:PHE:CA | 1:A:1629:SER:CA 2.87 0.53
1:A:93:GLY:CA 1:A:124:PRO:CA 2.87 0.53
1:A:1277:HIS:CA | 1:A:1336:ASN:CA 2.86 0.53
1:A:1127:PRO:CA | 1:A:1181:VAL:CA 2.87 0.53
1:A:1473:CYS:CA | 1:A:1474:GLU:CA 2.87 0.52
1:A:1104:ASN:CA | 1:A:1154:ARG:CA 2.87 0.52
1:A:683:GLY:CA 1:A:721:ASP:CA 2.88 0.52
1:A:703:SER:CA 1:A:729:GLN:CA 2.87 0.51
1:A:1251:LEU:CA | 1:A:1333:PRO:CA 2.88 0.51
1:A:1122:GLU:CA | 1:A:1172:GLN:CA 2.89 0.51
1:A:315:LYS:CA 1:A:335:LEU:CA 2.89 0.51
1:A:936:TYR:CA | 1:A:1008:GLY:CA 2.89 0.50
1:A:1362:PRO:CA | 1:A:1462:ASN:CA 2.89 0.50
1:A:1279:PHE:CA | 1:A:1280:CYS:CA 2.89 0.50
1:A:120:CYS:CA 1:A:121:ASP:CA 2.90 0.50
1:A:1772:PHE:CA | 1:A:1800:GLU:CA 2.89 0.50
1:A:570:CYS:CA 1:A:571:GLN:CA 2.89 0.50
1:A:1277:HIS:CA | 1:A:1336:ASN:CA 2.89 0.49
1:A:1249:PHE:CA | 1:A:1331:SER:CA 2.91 0.48
1:A:1898:GLU:CA | 1:A:1926:SER:CA 2.90 0.48
1:A:869:PHE:CA 1:A:898:ILE:CA 2.90 0.48
1:A:1130:VAL:CA | 1:A:1200: THR:CA 2.91 0.48
1:A:416:GLY:CA 1:A:475:GLY:CA 2.92 0.48
1:A:715:ALA:CA 1:A:787:LEU:CA 2.92 0.48
1:A:1579:GLN:CA | 1:A:1629:SER:CA 2.92 0.48
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Interatomic Clash
Atom-1 Atom-2 distance (A) overlap (A)

1:A:994:HIS:CA 1:A:1078:ASP:CA 2.92 0.48
1:A:1747:THR:CA | 1:A:1748:PRO:CA 2.93 0.47
1:A:1747:THR:CA | 1:A:1748:PRO:CA 2.93 0.47
1:A:570:CYS:CA 1:A:571:GLN:CA 2.93 0.47
1:A:326:ASN:CA 1:A:400:PRO:CA 2.93 0.47
1:A:896:CYS:CA 1:A:897:GLY:CA 2.92 0.46
1:A:1747:-THR:CA | 1:A:1748:PRO:CA 2.93 0.46
1:A:1747:-THR:CA | 1:A:1748:PRO:CA 2.93 0.46
1:A:1747:THR:CA | 1:A:1748:PRO:CA 2.93 0.46
1:A:1354:HIS:CA | 1:A:1355:CYS:CA 2.93 0.46
1:A:205:GLY:CA 1:A:276:SER:CA 2.94 0.46
1:A:204:ASN:CA 1:A:253:SER:CA 2.94 0.45
1:A:53:GLY:CA 1:A:82:PHE:CA 2.94 0.45
1:A:1214:VAL:CA | 1:A:1235:LEU:CA 2.93 0.45
1:A:703:SER:CA 1:A:726:SER:CA 2.94 0.45
1:A:718: THR:CA 1:A:813:GLY:CA 2.95 0.45
1:A:765:LYS:CA 1:A:787:LEU:CA 2.95 0.44
1:A:1276:GLU:CA | 1:A:1335:GLY:CA 2.96 0.43
1:A:713:LEU:CA 1:A:811:LEU:CA 2.96 0.43

1:A:61:LYS:CA 1:A:110: THR:CA 2.96 0.43
1:A:165:GLU:CA 1:A:192:1LE:CA 2.97 0.43
1:A:1152:CYS:CA | 1:A:1202:GLN:CA 2.97 0.42
1:A:1580:PRO:CA | 1:A:1629:SER:CA 2.97 0.42
1:A:417:THR:CA 1:A:450:GLY:CA 2.97 0.42
1:A:646:LYS:CA 1:A:693:ASN:CA 2.98 0.42
1:A:1669:SER:CA | 1:A:1689:GLN:CA 2.98 0.41
1:A:387:PRO:CA 1:A:449:LEU:CA 2.98 0.41
1:A:1096:LYS:CA | 1:A:1097:CYS:CA 2.99 0.41
1:A:124:PRO:CA 1:A:145:HIS:CA 2.99 0.40

There are no symmetry-related clashes.

4.3 Torsion angles (i)

4.3.1 Protein backbone (3)

There are no protein backbone outliers to report in this entry.

4.3.2 Protein sidechains (@)

There are no protein residues with a non-rotameric sidechain to report in this entry.

WO RLDWIDE
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4.3.3 RNA (O

There are no RNA molecules in this entry.

4.4 Non-standard residues in protein, DNA, RNA chains (i)

There are no non-standard protein/DNA/RNA residues in this entry.

4.5 Carbohydrates (i)

There are no monosaccharides in this entry.

4.6 Ligand geometry (i)

There are no ligands in this entry.

4.7 Other polymers (i)

There are no such residues in this entry.

4.8 Polymer linkage issues (i)

There are no chain breaks in this entry.


https://www.wwpdb.org/validation/2017/XrayValidationReportHelp#rna
https://www.wwpdb.org/validation/2017/XrayValidationReportHelp#nonstandard_residues_and_ligands
https://www.wwpdb.org/validation/2017/XrayValidationReportHelp#nonstandard_residues_and_ligands
https://www.wwpdb.org/validation/2017/XrayValidationReportHelp#nonstandard_residues_and_ligands
https://www.wwpdb.org/validation/2017/XrayValidationReportHelp#nonstandard_residues_and_ligands
https://www.wwpdb.org/validation/2017/XrayValidationReportHelp#polymer_linkage
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