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Рисунок S1. Энергии нековалентных взаимодействий ингибиторов и пептидаз,
кДж/моль.
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Рисунок S2. RMSD пептидного остова (N,Cα,C,O) пептидаз.
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Таблица S1. Встречаемости водородных связей, образуемых ингибиторами с активным центром ПЭП. AA есть соответствующий
аминокислотный остаток ингибитора, Prot — защитная группа.

Donor. . .Acceptor BocGlyPrn HGlyPrn SucAlaPrn SucMetPrn CbzGlyPrn CbzAlaPrn CbzTrpPrn CbzMetPrn CbzProPrn CbzProPrAl

Arg643/Nω–H. . .AA/O 15 – 65 15 65 26 94 90 92 84

Arg643/Nω–H. . .Prot/O4 – – 25 5 – – – – – –

Arg643/Nω′–H. . .Prot/O1 – – – 57 – – – – 1 1

Trp595/N1–H. . .Prot/O1 71 – 97 67 89 92 98 95 91 96
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Таблица S2. Встречаемости водородных связей, образуемых ингибиторами с активным центром ДПП–IV. AA есть
соответствующий аминокислотный остаток ингибитора, Prot — защитная группа.

Donor. . .Acceptor BocGlyPrn HGlyPrn SucAlaPrn SucMetPrn CbzGlyPrn CbzAlaPrn CbzTrpPrn CbzMetPrn CbzProPrn CbzProPrAl

AA/N–H. . .Asn710/Oδ – 31 – – – – – – – –

AA/N–H. . .Glu206/Oϵ,1 – 32 – – – – – 41 – –

AA/N–H. . .Glu206/Oϵ,2 – 24 – – – – – – – –

Prn/Nim–H. . .Ala654/O – – – 8 9 31 – – 15 –

Prn/Nim–H. . .His740/Nπ 11 – – – 3 – – – 3 –

PrAl/O–H. . .Tyr547/O4 – – – – – – – – – 12

Arg125/Nω–H. . .AA/O – – – – – – – 2 5 65

Arg125/Nω′–H. . .AA/O – – – – – – – 2 19 39

Asn710/Nδ–H. . .AA/O 5 34 – – – 1 18 14 86 –

Arg125/Nω–H. . .Prot/O – – 3 5 – – – 1 13 –

Arg125/Nω′–H. . .Prot/O – – 5 15 – – – – 2 5

Tyr547/O4–H. . .Prot/O 21 – – 1 – 1 – – – –

Arg560/Nδ–H. . .Prot/Oγ,1 – – 29 – – – – – – –

Arg560/Nδ–H. . .Prot/Oγ,2 – – 30 – – – – – – –

Arg560/Nω′–H. . .Prot/Oγ,1 – – 19 – – – – – – –

Arg560/Nω′–H. . .Prot/Oγ,2 – – 20 – – – – – – –

Tyr631/N–H. . .Prn/Nim – 15 16 – – – 81 6 – –

Tyr631/N–H. . .PrAl/O – – – – – – – – – 80


