Appendice 2. List of torsion angles for fML°P-OMe:

for Met Thio-Leu Phe OMe
E 0 [0 1] w X1 X2 X3 Xa (1) W W X1 X2 X3 Xa [0} U] w X1 X2 0

1 -3,23 -179,8 -70,2 121,8 178,8 -178,0 170,7 173,8 59,4 -77,5 90,5 176,4 179,8 62,7 51,6 179,2 -71,7 148,2  -175,7 -63,7 -73,7 178,4
2 -2,87 -1764 -714 -21,1 175,3 -68,7 -179,4  -179,9 60,1 -63,6 -346  -1779 1778 63,0 52,6 58,2 -107,5 16,8 -173,1  -52,7 -78,1 177,7
3 -4,65 -1787 -814 77,2 -1758 -67,7 -1770 1785 59,7 -87,0 64,9 175,0 -56,4 1739 -178,7 -49,7 -162,0 -148 -177,7 55,0 82,7 179,2
4 -2,87 -1768 -67,2 -33,1  -1799 -70,2 -179,7 -179,9 -60,0 -1089 30,9 -176,7  -52,8 172,2 -59,0 -171,7 -1453 -2,8 -173,6  -58,5 -80,0 177,6
5 -2,04 -1796 -68,9 -41,8 1778 -1728 175,2 179,7 180,0 -73,0 -41,1 178,7 179,0 64,7 52,8 59,5 -155,3 139,2 -1749 1784 -100,2 178,1
6 -2,69 -1794 -67,1 -441 -1794 -1743 1755 178,9 -60,1 -84,3 -355 -180,0 -55,5 175,1 61,5 70,2 -141,7 1274  -1736  -57,9 102,5 177,8
7 -2,07 -180,0 -70,0 1330 -180,0 -171,0 1770 176,0 1790 -1030 132,0 -180,0 -52,0 174,0 61,0 -50,0 -160,0 -16,0 -180,0 57,0 88,0 -180,0
8 -2,84 -1792 67,0 -425  -179,8 -1741 1752 179,2 59,9 -81,9 -37,1 175,8 -56,4 174,4 61,6 -495 -157,1 1512 -173,3 5315 86,6 177,6
9 -1,61 -1783 -79,4 75,7 178,1 -66,9 -178,6 -180,0 60,0 -79,3 -270 -179,9  -58,2 172,5 -58,8 70,5 -139,2 1585 -1788  -56,3 -78,6 179,6
10 -1,98 -1786 -789 78,0 176,5 -67,4  -177,6 1795 60,0 -77,1 -24.4 178,9 -58,7 172,1 61,2 -495 -1388 -13,6 175,5 -56,3 100,0 -178,5
11 .232 -179,7  -715 133,1 179,2 -170,1 -179,0 1759 59,6 -90,6 115,7 1745 178,5 62,7 172,0 59,0 -1538  -164  -175,9 60,0 -91,8 178,5
12 219 1790 -726 -38,8 178,8 -68,7 -179,4 -1799 -1799 -83,2 -37,2 -179.8  -56,5 1736  -178,7 -169,7 -1419 1277 -1740 -579 -77,5 177,9
13 2,13 -179,8  -70,5 113,2 1774  -179,5 63,3 -1744  -179,2  -77,2 91,4 176,2 179,0 62,0 -68,4 -61,0 -72,0 -23,6 172,7 -62,9 107,3 -177,4
14 362 -1787 -764 80,4 175,0 -70,7 -74,6 176,9 179,8 -105,1 35,0 -1780 -52,9 172,8 -589 -171,3 -160,2 -16,6 -176,5 53,0 -94,6 178,7
15 .1,62 -179,7 711 -395 -1794 -1728 1751 179,6 60,1 -1489 1230 -178,1 1788 65,3 -66,9 1796 -157,1 -164 -1754 59,4 91,5 178,5
16 -2,67 -179.,8  -70,5 -43,7  -179,3 -1729 1754 179,7 60,0 -80,4 -40,0 176,4 -178,2 63,7 51,2 1774 -1353 1264 -1784 -62,8 -63,8 179,6
17 2,02 -1782 -78,7 77,2 176,9 -67,1 -178,6  180,0 60,1 -69,3 -34,3 176,8 179,6 65,0 -67,2 -60,6  -151,3  165,2 179,2 56,6 -93,1  -179,7
18 _3,27 -177,3  -61,0 -41,1 -179,7  -1747 1728 81,3 -63,3 -110,3 35,8 -177,1  -54.1 170,9 -59,1 68,2 -145,5 -2,8 -1742  -59,0 -79,5 177,8
19  .2,59 -1788  -67,6 -38,1 -176,6 -173,3 1749 179,3 -60,1 -80,2 -40,7 1779 -56,9 174,2 61,6 70,7 -159,7  -217 -178,4 54,1 85,1 178,9
20 -2,52 -176,0 -88,1 -8,8 -1748  -65,2 -72,0 178,8 179,8 -98,0 8,1 179,5 -52,1 1747  -178,7 -171,0 -1559 -3,8 -173,9 54,1 -92,6 178,2
21 -2,42 -1761 -852 -1,7 -1785 -653 -178,6 -179,8 60,0 -85,0 -7,2 -1789  -79,1 65,3 50,2 59,4 -144,3 3,0 -172,2 53,9 88,8 177,5
22 -1,00 -1786  -784 78,2 176,0 -68,8 -73,4 179,1 179,9 -78,5 -25,8 179,3 -58,2 172,5 61,2 -495 -139,1 1585 -178,7 -56,2 100,7 179,6
23 3,31 -179,3  -76,0 -46,8  -176,2 -170,7 70,8 -178,4 -179,9 -120,8 28,8 -179,3  -56,4 168,3 -179,6 -1725 -160,9 -7,1 176,9 53,2 85,8 -177,4
24 2,35 -178,6  -755 -288 -1784  -67,7 -179,2  -179,9 60,0 -80,2 -41.4 178,0 -57,6 172,8 61,4 -169,6 -1595 -21,7 -179,4 54,2 85,2 179,5
25 -1,84 -1762 -66,5 -316 -1799 -70,3 -1798 -179,8 180,0 -110,2 31,9 -1775  -53,1 171,6 60,9 68,2 -1446  168,6 179,7 -59,9 -80,3 -179,9




Appendice 2. (Continued from the previous page)

for Met Thio-Leu Phe OMe
E ) ) Y w X1 X2 X3 X4 ) w w X1 X2 X3 X4 @ 1 w X1 X2 0

26 -1,65 -1779  -66,8 -33,1 1786  -169,2 69,1 -178,4 60,2 -62,8 -36,7 -1776 1776 63,8 173,0 -61,3  -103,6 26,4 -171,1  -52,6 -77,0 176,8
27 141 -1782 -79,0 76,3 178,2 -66,9 -178,7 -1798 -179,9 -1485 93,5 -178,8 178,6 62,5 52,0 -60,9 -139,3 1551 -1794 -57,0 105,5 179,8
28 -1,73 -1785 -79.2 77,5 178,9 -66,8 -178,1  179,9 60,0 -89,8 1536 -1798 -549 174,6 61,4 -170,0 -142,1  -232 179,7 -60,4 104,3  -179,9
29 -1,44 1797 -709 1218 -1779 -174,0 67,6 -1784  -59,7 -81,8 137,2 176,0 -177,4 68,7 -66,0 60,1 -127,0 1565 -179,3 -59,9 106,8 179,8
30 135 -1783 -789 76,3 178,3 -67,0 -178,7 179,8 179,8 -148,0 93,5 -178,9 178,55 62,5 52,0 179,0 -140,0 -235 179,0 -57,0 -746  -179,6
31 -2,64 -176,2 -78,1 -12,7 177,1 -66,9 -1788 -1799 -180,0 -67,0 -26,1 -177,6  179,7 64,2 -67,5 1794  -129,3 8,7 -171,7 55,0 87,9 177,1
32 -1,02 -179,2  -76,4 86,9 1753 -170,4 70,5 -173,7  -179,1 -1444 85,3 -178,3 -178,5 64,7 51,9 59,4 -140,1  -24,6 179,3 -55,7 106,4 -179,8
33 -1,65 -1780 -793 73,9 179,4 -66,4 -178,7 -1799 -599 -157,1 -547 173,1 177,3 62,9 525 58,4 -121.4 -31,7 174,6 -57,3 -61,3 -178,2
34 .139 -1789 -798 1506 -1754 -64,6 -69,7 -179,1 -1799 -106,1 25,0 179,9 -52,0 173,8 61,2 68,7 -1595 1614 178,6 55,9 918 -1795
35 -1,73 -179,7  -72,7 1222 -177,0 -171,6 69,7 -1748  -57,7 -71,9 -496 -1785 176,9 59,7 171,6 56,2 -101,7 99,7 -173,6  -56,5 110,9 177,9
36 -2,56 -1788 -77,3 77,7 178,4 -168,2 1789 179,9 60,4 -77,2 -34,2 1776  -179,4 61,0 -69,4 55,8 -133,0  166,2 176,0 -59,8 -645 -178,3
37 1,97 1781  -79,9 73,0 -179,1  -67,9 -73,3 178,9 59,9 -81,6 76,2 179,7 -174,2 68,8 52,7 60,0 -1429 1558 -1798 -594 105,1 179,9
38 -1,18 -178,1  -79,9 73,6 178,6 -67,1 -73,0 179,0 59,9 -80,4 -316 -1795 -57,8 172,7 61,2 -49,6  -141,2 -245 -179,7  -56,8 =777 179,0
39 -1,74 -1779  -80,6 70,6 -176,8 -66,9 -176,7 83,7 57,9 -82,5 87,1 176,0 -178,3 64,4 -68,4 179,3 -134,4  -247 179,7 -54.4 -66,5 -179,9
40 -1,27 -179,7  -69,9 131,3 -177,7 -170,3 69,8 -176,2 60,4 -95,2 119,5 176,8 -52,9 175,5 -58,5 -170,6 -1558  -16,7 -175,5 58,3 -92,3 178,5
41 245 1793 -733 -46,8 -1782 -172,0 69,7 -178,2 60,2 -117,8 24,0 -177,9  -55;3 169,1 -59,6 -52,3 -159,5 1532 -179,8 53,2 -92,7 179,9
42 .187 -1781 -788 73,8 -179.6 -66,6 -178,7 -179,9 60,0 -1585 -52,5 173,8 1794 63,6 -68,0 -61,5 -1439 -20,0 178,9 65,3 90,9 -179,5
43  .0,86 -178,2  -78,7 77,5 177,6 -67,9 -72,4 178,6 59,9 -147,6 91,6 -178,2  179,1 62,9 171,8 59,1 -138,2 1545 -179,4  -56,2 -72,4 179,8
4  .0,78 -178,4  -78,7 77,6 177,6 -67,9 -72,4 178,7 59,9 -146,7 91,5 -178,3  179,1 62,8 171,8 179,1 -139,0 -238 179,0 -56,3 107,4 -179,6
45 3,15 -1784  -82,0 75,0 -1746  -66,8 177,2 82,7 58,3 -89,3 61,7 176,6 -55,7 1745 -58,6 -49.8 -164,4 164,0 178,1 49,4 -990 -179.3
46 -045 -1796 -713 -409  -1796 -171,3 69,3 -178,7  -59,9 -148,9  122,7 -178,1 178,7 65,2 -67,1 1795 -156,9 -16,6 -175,1 59,5 91,7 178,3
47  -1,50 -1795 -75.3 -40,8 179,8 -68,5 -73,3 179,1 179,9 -79,9 -39,9 176,3 -178,2 63,8 171,3 -62,6 -1354 126,7 -1783 -62,7 116,2 179,8
48  -2,10 -1786  -77,2 81,6 175,7 -68,8 -70,9 -82,4 -56,2 -105,1 34,8 -178,1  -52,9 172,8 61,0 -171,4  -160,3 162,6 178,2 52,0 -948  -179,3
49 -155 -1798 -71,0 -445  -1794 -171,6 69,5 -178,7 -1799 -79,8 -39,7 176,4 -178,3 63,6 51,2 1773 -1353 126,3 -178,6 -62,7 -63,8 179,8
50 .181 -1792 -77.2 82,0 176,4 -169,9 71,1 178,5 -59,2 -82,3 -39,4 178,5 -58,1 172,2 -58,8 70,3 -159,0 169,6 173,0 53,1 84,3 -177,7




