Appendix A

Table of the 'H, C and "N chemical shifts of the a-spectrin SH3 domain at room
temperature, in solution at pH = 3.5, in solution at pH = 7.5 (in italics) and in the solid-state at

pH = 7.5 (in the grey box).

(continued)
Residue] N HY Cc |cYH* cPBmPBB ¢ AP m”® cdmd®® ¥ m™ com&«s cypmn’
M1 172.0 547 327 308
412 214 2,60
2,56
M1
M1
D2 1233 8.81175.9 54,0 40,5
4,67 2.77
2,69
D2 1762 542 411
4,67 271
D2
E3 1217 8,68 1766 56,0 291 344
438 2,14 237
1,94
E3 |1215 8751769  57.1 209 365
431 204 226
1,96
E3
T4 |1144 8311755 62.2 69,5 215
425 420 122
T4 |1139 8341754 62,3 698 218
4,29 425 121
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(continued)
Residue] N HY C |cYH*® cPmPBP ¢ APl O m®® c¥m®® comss® cypmen’
T4
G5 |1113 8441738 452
3,94
G5 |1111 8381738 454
3,95
G5
K6 |119.8 8,00 176,0 555 333 247 289 419
436 1,78 137 1,65 2,96
168 132
K6 |1203 7981760 559 336 250 2091 4211
437 171 131 131 295
K6 56,0 25.0 297 423
E7 1229 8,63 1743 553 30,7 347
451 199 242
2.30
E7 1229 8651745 55.9 317 369
4,46 195 225
2.20
E7 1745 557 317 366
49 22 2.0
L8 |123.1 8481775 532 452 269 254
23.0
537 170 1,66 0,85
1,34 0,78
L8 1227 8611775 53,3 453 273 25,7
231
5.39 174 171 0,79
1,34
L8 1208 801769 53.0 460 264 237
TG
55 12 12
Vo (1117 9171725 57.6 358 23.8
202
5.19 1,99 1,04
0,82
vo |111,6 91417260 57,9 36,0 24,0

20,3




134 Appendix A

(continued)
Residuel N HY ¢ |c¥H*® cPEPPPP /™ ¥ Bm®® O™ cyr%s cypme
516 1,99 1,04
0,77
Vo [111,1 881725 576 35,9 23,9
20,7
5.4 2,1 12
1,0
L10 |123,1 8971767 52,1 467 273 24,1
26,4
5,11 1,70 1,26 0,85
1,39 0,82
L10 |123,0 8951767 524 468 273 241
26,5
512 169 127 0,83
1,36 0,80
L10 1239 911765  52.8 465 273 24,1
26,5
5.4 16 12 11
1,0
Al [127,0 9,121784] 52,1 19,3
4,59 1,65
All |1269 9121784 523 19,4
4,59 1,66
All [1278 921779 527 19,6
4.8 1,8
L12 [127,5 9,25175,1 55,5 28 268 25,4
21,7
3,89 118 1,37 0,70
0,71 0,64
Li2 |1277 9251751 556 43,1 271 25,7
21,9
3,88 117 0,69
0,70 0,62
L12 [1281 911748 559 43,1 26,6 25,4
21,8
43 1,5 0.9
0,7 0,8
Y13 [1115 7,13173.8) 54,5 42,8 1332 118,1
4,62 3,06 726 6,95
2,09
YI3 |111,7 7131737 545 43,1
4,58 3,05
2,08
Y13 (110,01 7,0173.6] 552 43,5 1307 133,5 1182 1601
47 3.4
1,8
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(continued)
Residuel N HY ¢ |c¥H*® cPEPPPP /™ ¥ ®m%®® o™ cyr%s cypmon
D14 [117,7 8311762 542 413
4,59 2,82
2,59
D14 |117,8 8291763 545 41,6
4,61 2,82
2,57
D14 [117,6 841764 547 41,9
4.8 2,9
Y15 [120,0 8741729 59,4 433 133,7 1773
4,64 3,00 6,62 6,56
2,85
YI5 |1999 8741729 596 435
4,64 3,00
2,98
Y15 (1187 851726 60,3 43,6 1292 1184  159,1
48 3.2
Q16 |126,8 7,54 174,1 53,4 29,1 334 180,5
4,49 1,78 2,28
016 |1267 75317400 53,9 294 338
4,45 178 227
Q16 [127.0 7.6174,0] 54,1 292 337
4.8 19 24
E17 [122,9 7,98 176,1 55,8 20,1 334
4,20 222 2725
1,81 2,09
E17 (1230 7911761 56,1 305 351
423 215 215
1,83
E17 [1228 771756 56,0 30,9 346 185,0
44 20 19
K18 |120,6 8831763 55,0 333 244 285 423
441 1,99 1,66 1,75 3,10
1,50
KI8 (1207 8861763 553 335 244 28,6
4,43 200 1,68 173 310
1,46
K18 |119,5 8,6174,6 548 342 242 29,1
47 1,5 17 31
S19 [115,0 7,67 56,5 64,1
4,83 4,07

3,71
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(continued)
Residuel N HY ¢ |c¥H*® cPEPPPP /™ ¥ Bm®® O™ cyr%s cypme
s19 |114.8 7,60 56,5 64,1
4,86 4,09
3,73
S19 [111,5 7,1173,00 56,7 63,6
45 42
3,5
P20 1339 176,8| 64,6 31,7 276 51,1
4,54 2,46 2,08 3,89
1,96 1,98 3,77
P20 1768 64,6 320 275 51,2
4,56 247 208 3,88
1,95 1,99 3,77
P20 |137,6 1769 652 31,9 273 50,1
4.8 25 22 2,5
1,9
R21 |113,6 7691765  55.8 30,1 274 432
4,59 191 1,66 3,00
1,37 2,87
R21 (1139 7691765 56,0 305 276 433
457 191 1,63 2,96
1,37 2.89
R21 (1122 811766 557 43,0
E22 |1214 7871744 550 335 367
5,48 2,74 2,39
222 2,08
E22 (1214 7841743 551 336 369
5,45 275 235
218 2,05
E22 (1229 7.61745 559 33,7 374 183,7
5.4 STEY
V23 (1132 7391726 59,7 34,8 20,3
21,1
4,54 1,78 0,63
0,62
V23 |111,9 7341727 596 34,9 20,3
21,6
4,50 1,82 0,59
V23 (1120 751718 593 352 19,9
21,5
4.8 2,1 0,8
0,8
T24 (1185 7231745 61,7 708 21,7
5,0 3,97 1,36




Appendix A 137
(continued)
Residuel N HY ¢ |c¥H*® cPEPPPP /™ ¥ ®m%®® o™ cyr%s cypmon
T24 |1175 6891743 622 711 216
5,09 393 1,34
T24 (1167 651742 61,9 718 214
5.4 41 15
M25 [121,9 9531739 54,0 364 31,7
4,93 220 2,73
1,86 2,57
M25 1220 9491739 541 364 319
4,92 222 268
183 257
M25 [1214 931734 54,0 364 318 19,4
5.2 21 3,0
K26 |124,5 8,97175,1 53,4 343 242 285 41,7
4,88 1,70 142 1,69 3,03
K26 |1249 9151750 535 343 245 287 421
4,88 171 141 3,02
K26 |1250 9,01749 53,6 343 244 29,0 42,5
52 19 17 1,9 33
K27 |1223 9,051774 58,4 322 244 294 422
3,4 1,60 1,11 1,64 2,95
1,49
K27 (1223 9081775 585 324 247 297
3,26 158 111 159 2,90
1,51
K27 [1222 921778 586 32,6 244 297 42,0
3,5 17 13 2,1
G28 |1156 8861742 44,6
4,44
3,50
G28 |1158 8891742 447
4,43
3,49
G28 |116,7 881735 450
4,7
3,6
D29 [122,1 8531744 555 413
4,51 2,82
2,51
D29 1226 8541745 557 41,6
4,49 281

2,49
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(continued)
Residuel N HY ¢ |c¥H*® cPEPPPP /™ ¥ Bm®® O™ cyr%s cypme
D29 [1222 84 175,1 55,3 422 1793
4,90 2,90
130 (1202 8091763 59,9 379 277 186 12,3
5,01 178 1,69 091 0,88
1,14
130 |1202 8061763 59,9 383 279 189 12,5
5,02 177 172 091 0,88
115
130 [120,0 871766 582 358 266 180 11,2
53 25 1,7 09 12
L31 [1272 9331757 534 436 282 27,3
4,98 1,60 1,59 0,89
1,41
L31 |127.3 9331757 536 439 283 27,4
4,99 1,58 0,87
1,45
L31 [1287 951765 53,1 26 279 27,4
26,6
53 1,6 1,6
1,1
T32 [117,1 8471739 63,0 69,5 22,1
4,59 407 1,14
732 |117,5 8431738 631 694 226
4,56 410 113
T32 (1191 821735 63,0 69,6 22,9
4.8 45 14
L33 [1289 9071747 54,5 428 268 23,7
25,3
436 1,81 1,16 0,70
1,13 0,39
L33 |1290 9091748 546 430 271 23,7
256
4,36 179 1,14 0,68
111 0,40
L33 [1304 891744 549 430 26,7 23,9
25,5
47 19 14 0,9
1,1 0,4
L34 [1260 9051777 54,7 428 269 22,0
25,7
451 139 143 0,74




Appendix A 139
(continued)
Residuel N HY ¢ |c¥H*® cPEPPPP /™ ¥ ®m%®® o™ cyr%s cypmon
1,13 0,70
L34 |1264 9071776 550 27 275
26,1
451 1,41 0,69
112
L34 [1258 891774 550 429 268 22,1
25,8
4,9 13 15 0,9
N35 (1138 7,62174,6 542 41,0 1763
472 2,79
2,64
N35 |113,9 7,59 54,3 41,0
4,70 2,73
2,68
N35 (1139 7,41745 543 40,5 175,6
5,0 2,9
S36 [123,7 9,18173.5 56,5 61,7
3,91 2,85
2,04
$36 (1237 9131736 563 62,0
3,86 2,82
2,02
S36 [125,1 921735 57,0 62,0
4.4 3.4
2.4
T37 (1150 8171755 65,1 692 21,9
3,97 425 132
737 |1148 8191754 653 694 22,1
3,96 421 131
T37 (1128 811759 650 70,7 224
44 45 16
N38 (1223 8681747 532 40,5 1782
4,88 3,68
2,90
N38 |1225 8681747 533 40,5
4,85 3,70
2,90
N38 (1260 9,1174,7 542 41,7 1785
5,0 41
3,1
K39 [120,8 8501764 58,1 325 241 288 42,1
425 1,83 1,44 1,69 3,02

1,78
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(continued)
Residuel N HY ¢ |c¥H*® cPEPPPP /™ ¥ Bm®® O™ cyr%s cypme
K39 1208 8501764 582 326 244 293 425
4,24 179 1,42 174 3,07
K39 |121,6 861763 585 329 239 297 418
D40 (1144 8,19177,1 55,3 43,1
4,54 2,64
2,27
D40 (1147 8201772 554 43,7
4,54 2,62
2,25
D40 |1155 8,0177,1 55,8 443 1797
4.8 2,5
W4l 1225 8,191743 558 32,0 127,5 1191 1145 125,5
120,8
5,06 2,95 7,03 7,03 7,32 7,18
2,79 6,56
W4l |122,7 8191743 56,0 323
5,09 2,93
2,81
W4l [123,0 841742 56,1 32,6 128,5 1390 1147 125,8
128,5 1189 1208
52 2.8
W42 1246 9361743 53,7 31,4 1252 120,5 1145 1242
120,6
5,53 2,98 749 7,03 748 7,15
2,79 6,66
W42 1248 9361742 53,9 31,6
5,49 2,95
2,80
W42 1240 901742 53,9 31,6 1122 1260 1393 1147 124,
1293 1209 1202
5,8
K43 |124,1 8891754 55,0 343 257 29,0
438 1,52 1,00 133 2,62
1,15 029 2,53
K43 (1241 8861755 552 345 260 293
437 152 099 1,30
L17 025
K43 1238 891753 552 347 262 29,5

4.6 13 1,1 17 29
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(continued)
Residuel N HY ¢ |c¥H*® cPEPPPP /™ ¥ ®m%®® o™ cyr%s cypmon
Vas [122,1 9411735 589 36,6 212
18,8
5,37 2,09 0,84
0,78
Va4 1222 9441734 589 36,7 21,6
19,0
537 211 0,79
0,75
Vasa (1222 931732 589 36,8 21,1
18,7
5,6 22 1,0
0,9
E45 [118,6 8711749 54,0 325 342
5,40 194 222
1,86
E45 (1193 8691752 544 340 372
5,39 188 2,05
E45 (1200 811752 547 341 375
5,5 20 25
Va6 [124.8 8871746 60,4 33,5 21,1
19,0
4,49 2,09 1,04
0,97
Va6 |1248 8901746 60,5 33,7 21,2
19,3
4,50 211 1,03
0,98
Va6 [1256 8.9 60,2 33,4 20,9
19,7
5,1 2,4 1,4
0,8
N47 [126,4 9431742 55,0 374 1777
4,30 3,03
2,90
N47 |1264 94117400 552 37,6
4,29 2,97
2,90
N47
D48 [1132 8741747 54,7 38,9
4,44 2,93
D48 |1136 8761748 553 40,0
4,33 2,85
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(continued)
Residuel N HY ¢ |c¥H*® cPEPPPP /™ ¥ Bm®® O™ cyr%s cypme
D48
R49 (1204 8191745 550 325 272 43,5
4,64 1,88 1,77 3,32
1,65 3,29
R49 |120,1 8121744 553 331 273 43,7
4,65 185 1,77 3,34
1,59 327
R49 [122,1 841744 553 342 272 43,8
4,80 230 2,10 3,60
Q50 [118,6 848176,0 532 31,4 334 179,6
5,50 1,86 2,30
168 2,12
050 |1184 8371761 533 312 337
5,52 191 238
159 216
Q50 [116,8 841759 533 313 33,5 1797
6,2 19 25

G51 [107,2 8,66 170,5 45,4
3,94

G51 |107,6 8721704 45,6
3,94

G51 [107,1 8,7170,5 45,9

42
F52 [119,0 9,20 175,6 58,4 423 131,5 131,5 1298
5,63 3,16 737 7,11 7,31
2,61
F52 |1190 9,16175,6 58,5 42,5
5,63 317
2,60
F52 [118,9 9,01754 59,1 42,3 131,5 131,5 1292
5.8 34
2,8
V53 (1109 9,07 57,8 33,5 22,4
17,5
4,80 1,75 1,09
0,68
V53 |110,8 9,04 338
17,6

V53 [1104 8,8172,5 58,3 33,6 22,4
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(continued)
Residuel N HY ¢ |c¥H*® cPEPPPP /™ ¥ ®m%®® o™ cyr%s cypmon
17,2
5,0 1,9 12
0,8
P54 1374 17790 61,7 30,1 27,8 50,1
3,55 128 0,65 2,47
0,82 2,18
P54 1779 61,8 302 281 50,0
3,54 127 065 2,45
0,81 215
P54 |136,9 177,5) 61,9 30,1 28,1 50,1
3,6 10 06 2.4
0,5
A55 [1289 7491785 542 15,9
2,66 0,07
A55 1290 750178,6 54,4 16,0
2,65 -0,06
AS5 [129,1 741787 54,5 15,7
2,8 -0,1
AS6 [1132 7.851782 52,7 17,7
3,99 1,18
A56 |1134 7861782 528 17,9
4,00 118
AS6 |1133 791779 53,1 18,1
4,30 1,40
Y57 (1159 7,72174,6 56,0 37,7 1309 1182
472 3,37 6,70 6,82
3,00
Y57 |1161 7,71 56,2 37,9
473 3,38
2,99
Y57 [113.4 73 174,1 54,8 374 1307 1308 117,6 1572
V58 (1109 7431737  57.8 35.8 22,6
19,4
5,53 1,88 0,76
0,75
V58 |111,2 7411736 582 359 22,8
19,6
5,49 1,89 0,76
0,73
V58 |111,0 731736  57.9 35,7 22,5
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(continued)
Residue] N HY C |cYH* cPmPBP ¢ AP m” O m®®® c¥m®® comss® cypmen’
19.6
57 2,0 1,0
0.8
K59 |118,5 8,65176.1 537 366 242 295 413
483 173 144 170 2,96
1,40
K59 |1185 8641759 54,0 368 244 297
4,82 173 143 1,70
K59 [119,7 8,61762 54.0 371 246 297 423
5,2 1,9 1,7 1,8 3.2
K60 [125.6 9.20176,7 58.1 327 259 292 413
4,49 2,04 1,74 1,72 2,84
1.81 140 168 272
K60 |1257 9201765 581 329 259 295
4,50 202 167 1,69
181 143
K60 [1267 921763 58,5 332 260 296 418
4,7 21 18 21 28
L61 [1252 8451763 547 423 267 232
257
4.44 157 1,64 0,89
0,88
L61 |1263 8281762 54,9 21 276 236
25,8
4,40 1,60 0,89
0,87
L61 [1260 811754 54,1 416 266 22.9
26,5
4,90 150 1,70
D62 [123,9 7.98 537 40,0
4.44 2.82
D62 |127.2 7,99 40,9
4,58 265
D62 |1284 7.8
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