Appendice 1.

List of torsion angles for fMLP-OMe:

for Met Leu Phe OMe
E 0 ® Y w X1 X2 X3 X4 ® ¥ w X1 X2 X3 X4 ® ¥ w X1 X2 0

1 -4,22 1796 -157,0 1315 177,1 179,6 171,6 173,3 -60,9 -79,3 88,5 1775 -179,4 62,8 171,3 -61,0 -71,3 1456 -176,5 -63,2 -72,1 178,9

2 -3,89 -1766 -71,6 -22,0 175,0 -68,7 -179,3  -179,9 60,1 -63,1 -365 -1774 1769 62,2 52,5 58,2 -104,9 17,1 -172,1  -52,5 -77,0 177,2

3 -5,06 -1792 -769 -448  -177,3 -674 -1794 -179,9 60,1 -124.8 29,8 -179,3  -58,1 165,6 -60,2 -53,7 -161,4 -131 178,8 52,2 85,1 -178,9

4 -4,09 -1771 -67,3 -33,0 179,5 -70,1  -179,8 -179,7 -59,8 -108,9 32,4 -176,6  -52,9 172,0 590 -1716 -148,0 -0,3 -1728  -57,9 -78,9 177,5

5 -4,02 -1794 -67,6 -440  -1794 -1742 1756 179,1 60,0 -84,0 -33,9 179,7 -55,5 175,1 -58,5 -49,7  -1456 128,7 -173,1 -588 -76,7 1775

6 -3,23  -1796 -69,4 -41,6 1775 -1726 1752 179,8 179,9 -72,5 -41,0 178,4 178,4 63,5 52,6 59,4 -156,4 1396 -1750 1785 -100,3 178,3

7 -5,65 -1788 -81,3 77,4 -176,0 -67,8 -177,0 1785 59,8 -86,6 65,7 174,7 -56,6 1740 -178,6 70,4 -163,1  -145 -177,9 53,8 -97,5 179,3

8 -3,22  -178,7 -78,7 78,7 176,2 -67,5 -177,6 179,6 60,0 -717,5 -23,3 178,5 -58,5 172,2 61,1 -495  -1432 -117 175,6 -56,8 101,0 -178,6

9 -3,59 -179,7 -69,6 133,1 1796  -1695 -1784 1757 179,6 -96,4 125,2 178,0 -53,0 175,5 61,5 -50,6 -159,0 -16,0 -1755 57,1 87,7 178,4

10 -3,57 -1786 -778 82,8 177,1 -67,1 -178,3 -179,9 60,1 -72,0 94,4 178,0 178,5 61,4 51,6 178,9 -73,8 -24,2 172,3 -59,1 1123  -177,2
1 .3,02 -179,2  -735 -38,2 176,5 -68,5 -179,3  -179,9 -179,9 -72,7 -41,0 178,3 178,3 63,4 52,6 179,3 -156,6 139,3 -1750 1784 79,7 178,1
12 3,94 1792 -67,2 -42,4  -179,8 -1740 1752 179,1 59,9 -81,7 -36,6 175,7 -56,4 174,6 61,6 -494  -158,7 151,8 -173,3 5245 86,2 177,6
13 3,08 -1791 -68,1 -43,2  -1795 -1740 1755 179,0 -180,0 -83,0 -31,7 1775 -54,9 1756 -1784 -498 -1559 136,2 -1749 1783 -1005 178,22
14 364 -1796 -720 133,7 1778 -170,3 -179,3 1757 179,7 -89,5 1211 174,4 178,9 63,8 -67,6 -60,6 -156,6 -156 -176,5 57,5 -93,2 178,9
15 3,52 -1790 -730 -38,4 178,8 -68,5 -179,4 -1799 -1799 -829 -36,2 179,6 -56,4 1738 -178,7 -169,8 -1458 130,1 -173,4 -58,9 -76,7 177,6
16  -331 -180,0 -69,0 116,0 180,0 178,0 62,0 -172,0 -1780 -80,0 92,0 180,0 179,0 61,0 -68,0 -61,0 -73,0 -25,0 180,0 -62,0 107,0 -180,0
17 4,28 -1798 -752 95,5 172,7 -173,1 1789 175,9 -58,6 -76,4 -35,8 176,3 -59,1 1717 61,2 -169,6 -1604 -17,1 -172,3 53,5 -94,2 177,0
18 -4,12 -179,8 -71,0 -43,7  -1795 -1729 1754 179,7 -179,9 -79,6 -38,5 175,7 -176,7 65,4 171,5 58,4 -1405 1295 -177,7 -63,6 -63,6 179,4
19 -2,97 -1793 -80,1 160,0 177,6 -658 -179,3 -179,7  -59,9 -75,6 84,9 1789 -178,0 63,9 51,3 -60,7 -76,5 1453 -176,5 -59,2 -66,8 178,7
20 3,92 1800 -75,0 132,0 180,0 -66,0 -1740 -80,0 -1750 -104,0 38,0 180,0 -51,0 174,0 -58,0 68,0 -162,0 -18,0 180,0 52,0 86,0 180,0
21  -4,11 -180,0 -160,0 168,0 180,0 59,0 179,0 -179,0 1770 -69,0 99,0 180,0 177,0 61,0 51,0 178,0 -78,0 -22,0 180,0 -56,0 -68,0 -180,0
22 3,09 -179,7 -70,0 -39,3 179,9 -1728 175,0 179,5 60,1 -1495 1296 -177,8 -179,8 67,5 -66,2 180,0 -160,0 -156 -176,0 56,8 89,9 178,8
23 351 1789 -73,0 -36,4 178,1 -68,5 -179,4 -179,9 1799 -80,8 -38,0 175,8 -57,5 1729 -1786 -49,7 -1588 1513 -173,1 52,7 86,4 1775
24 2,93 -179,3  -73,7 1310 -1781 -68,7 -179,1 -179,8 -59,9 -92,2 152,7 -1796 -53,1 175,8 -58,5 69,7 -1458  156,9 180,0 -61,2 -75,4 180,0
25 294 1793 -73,3 1319 -1780 -689 -179,2 -179,7 60,1 -92,5 1530 -179,7 -53,1 175,7 -58,5 69,8 -146,4  -21,6 180,0 -61,3 104,5 -180,0




Appendice 1. (Continued from the previous page)

for Met Leu Phe OMe
E ] @ 17} w X1 X2 X3 Xa ® w w X1 X2 X3 Xa ® 1) w X1 X2 0

26 -3,69 -1794 77,7 83,2 1776 -169,2 179,1 -178,7 61,4 -80,1 -28,6  -1784  -58,7 172,2 -58,7 -495  -1452  166,6 176,7 -57,5 -75,8  -178,6
27 -414 -1784 -803 74,8 -179,1  -68,1 -73,0 178,5 -60,2 -83,7 72,1 -178,6  -56,8 1736 -1786 -169,6 -1450 -241 179,8 -56,0 -739 -180,0
28 450 -177,7 -60,7 -41,3 179,9 -1747 1729 81,3 -63,3  -109,8 37,5 -177,1  -53,9 170,9 -59,2 68,2 -148,3 -0,6 -173,3  -58,5 101,5 177,6
29 3,74 -1788 -67,7 -38,2 -176,6 -1734 1748 179,4 -60,1 -80,1 -40,2 177,7 -56,8 174,3 61,6 70,6 -161,0 -21,2 -1785 53,0 84,8 178,9
30 333 1800 -1600 -54,0 180,0 -176,0 176,0 177,0 -60,0 -93,0 133,0 -180,0 -54,0 172,0 -580 -171,0 -1450 1570 180,0 -58,0 -75,0 180,0
31 319 -1782 -787 77,4 176,8 -67,1 -178,7 1799 60,0 -69,3 -33,8 176,6 179,7 64,1 -67,7 -60,9 -153,0 165,1 179,2 56,8 -930 -179.8
32 .3,58 -179,1 -77,1 79,3 178,7 -1696 -179,9 177,0 -60,4 -85,2 67,9 -178,1 -170,8 72,4 54,4 -1795 -150,8 1494 -179,9 -62,3 -79,3 180,0
33 368 -1795 -1619 552 -178,2 -1772 1759 177,9 -60,3 -84,7 72,8 -176,9  -56,5 1729 -1789 -1705 -80,6 -29,9 177,9 -55,3 116,8 -1794
34 397 -179,2  -75,9 83,8 173,7 -170,3 -179,4 176,9 62,3 -73,1 -38,0 1738 -176,0 67,4 52,3 179,2 -142;7 -33,0 -168,9  -64,0 114,0 176,4
35 3,09 1795 -156,2 139,1 1782 -1699 179,0 175,8 59,8 -95,7 1234 177,7 -54,2 1742 -178,7 -504 -158,7 -16,4 -175,6 57,0 -92.3 178,5
36 -2,99 -1789 -76,2 -304  -1774 675 -179,2 -179,9 60,1 -82,8 -40,8  -177,8  -56,2 174,0 -58,8 -498 -1473 -36,1 -1786  -59,7 -74,8  -180,0
37 3,50 -1786 -755 -28,9 -1785 67,6 -179,2 -179,8 60,1 -80,1 -41,1 177,9 -57,5 172,9 61,3 -169,8 -1608 -209 -179,8 52,9 84,6 179,6
38  -2,87 1800 -71,0 139,0 180,0 -171,0 1740 84,0 -62,0 -69,0 99,0 180,0 177,0 61,0 171,0 178,0 -79,0 -20,0 180,0 -54,0 -66,0 180,0
39 378 1795 -156,3 1331 -1759 -1704 1738 175,7 57,6 -71,6 -52,2 -1775 1757 60,4 -67,9 57,1 -93,5 26,5 173,3 -54,6 -71,1 -178,7
40 3,57 -179.8  -69,5 126,6 -177,6 -175,0 66,3 -175,4 60,5 91,1 157,3 -1799 -53,2 175,9 61,7 -50,3 -1441 -239 179,8 -61,0 -76,4  -179,9
41 424 1796 -1544 93,1 179,9 -1748 1685 178,4 1754  -109,2 445 -179,9 53,7 172,1  -179,0 68,8 -160,1  167,1 177,8 52,7 -951 -179.2
42 298 -1766 -664 -32,0 179,7 -70,4  -179,8 -179,8 180,0 -110,0 33,9 -1775  -53,1 171,7 60,9 68,3 -147,3  170,3 179,6 -59,3 -789  -179,9
43 354 -176,0 -88,1 -9,9 -1743  -65,2 -72,0 178,8 180,0 -100,3 11,5 179,1 -51,9 1746 -1786 -171,1 -158,8 -3,5 -173,9 53,7 -92,9 178,1
4  .2.86 -1788  -66,3 -33,5 179,3  -170,9 67,6 -176,5 -1796  -80,1 75,5 -179,2  -57,2 1739 -178,7 -169,4 -70,0 1404 -176,1 -61,9 -71,2 178,8
45 3,08 -1783 -79,7 76,6 179,3 -66,6 -178,1  179,7 59,8 -90,0 155,0 179,9 -54,6 174,6 61,4 -170,1 -1455 -22,3 179,8 -59,9 106,10 -180,0
46  -3,16 1795 -156,6 1447 1748 -1710 1725 81,9 55,9 -70,1 95,8 -179,1 1782 61,2 51,6 -61,1 -77,4 -23,2 174,0 -56,3 -67,2  -177,9
47 342 -1798 -71,0 1216 -1794 -1714 179,0 86,7 -59,8 -81,1 -42.4 177,1 -56,3 1746 -178,4 70,5 -159,8 -18,0 -175,2 53,3 -94,8 179,2
48 -3,06 1800 -1600 1720 180,0 60,0 178,0 -1770 -62,0 -72,0 88,0 -180,0 -60,0 169,0 -59,0 70,0 -67,0 1410 -180,0 -59,0 -70,0  -180,0
49 331 -1790 -630 -390 -1775 -1740 1754 82,4 -62,3 -83,8 74,9 179,5 -55,5 175,4 61,6 -49,8 -67,8 139,3 -1759 -64,2 106,8 178,7
50 3,21 -179,8 -1605 161,2 178,8 62,7 -173,0 -1764 -594 -81,8 -41,7 -1785  -57,3 172,9 -58,9 -49.8  -147,6  158,8 172,2 -59,8 104,3 -177,3




