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XX--rraayy  ssttrruuccttuurree  aannaallyyssiiss  iiss  vveerryy  eeffffeeccttiivvee  ttooooll  ffoorr  
ddeetteerrmmiinnaattiioonn  ooff  iinntteerraaccttiioonn  bbeettwweeeenn  ppoollyymmeerrss  aanndd  
bbiioollooggiiccaall  mmaatteerriiaall..  PPoollyymmeerrss  wwiitthh  mmoolleeccuullaarr  wweeiigghhtt  uupp  
ttoo  sseevveerraall  tteenntthh  tthhoouussaannddss  ccaann  bbee  iinnccoorrppoorraatteedd  iinnttoo  llaarrggee  
ccaavviittiieess  iinn  tthhee  pprrootteeiinn  ccrryyssttaallss..  SSeeggmmeennttss  ooff  ppoollyymmeerr  
wwiitthh  ssppeecciiffiicc  aaddhheessiioonn  ttoo  tthhee  pprrootteeiinn  aarree  ffiixxeedd  rreellaattiivvee  ttoo  
tthhee  ccrryyssttaall  llaattttiiccee  aanndd  ccaann  bbee  ddeetteerrmmiinneedd  wwiitthh  hhiigghh  
aaccccuurraaccyy  wwiitthh  ssttaannddaarrdd  pprrootteeiinn  ccrryyssttaallllooggrraapphhyy..  
PPoollyyeetthhyylleenneeooxxyyddee  ((PPOOEE))  ccoommppeetteess  ssuucccceessssffuullllyy  ffoorr  
aaddhheessiioonn  aatt  pprrootteeiinn  ssuurrffaaccee  wwiitthh  ootthheerr  mmoolleeccuulleess  
bbeeccaauussee  dduuee  ttoo  iittss  fflleexxiibbiilliittyy  iitt  ccaann  ffoorrmm  aa  hhiigghh  nnuummbbeerr  
eeffffiicciieenntt  iinntteerraaccttiioonnss  ffrroomm  mmuullttiippllee  ccoooorrddiinnaattiioonn  bboonnddss  
aanndd  hhyyddrrooggeenn  bbrriiddggeess  ttoo  hhyyddrroopphhoobbiicc  iinntteerraaccttiioonnss..  TToottaall  
228844  oobbsseerrvveedd  ccoonnffiigguurraattiioonnss  ffoouunndd  iinn  tthhee  PPDDBB  wwaass  
ccllaassssiiffiieedd  iinnttoo  2200  iinntteerraaccttiioonn  ttyyppeess  ssuummmmaarriizzeedd  iinn  tthhiiss  
ppaappeerr..  TThhee  lleennggtthh  ooff  tthhee  aaddhheerriinngg  ppoollyymmeerr  sseeggmmeennttss  
oobbsseerrvveedd  iinn  tthhee  pprrootteeiinn  ccrryyssttaallss  vvaarriieess  ffrroomm  ttwwoo  ttoo  
ttwweennttyy  mmoonnoommeerr  uunniittss..  SShhoorrtt  ppoollyymmeerr  sseeggmmeennttss  ccaann  bbee  
sseeeenn  lliinneeaarr  nnaammeellyy  wwhheenn  tthheeiirr  iinntteerraaccttiioonnss  ttoo  pprrootteeiinn  
cclleeffttss  aarree  ffoorrmmeedd  bbyy  ppoollaarr  rreessiidduueess  oonnllyy..  MMoorree  ssttaabbllee  
ccoonnffoorrmmaattiioonn  aanndd  lloonnggeerr  ppoollyymmeerr  cchhaaiinnss  aarree  oobbsseerrvveedd  
wwhheenn  tthhee  eenndd  ooff  ppoollyymmeerr  cchhaaiinn  iiss  aanncchhoorreedd  iinn  hhiigghhllyy  
cchhaarrggeedd  ssiitteess  ((AArrgg,,  LLyyss,,  HHiiss))  nneeaarr  tthhee  ssuurrffaaccee  ooff  pprrootteeiinn..  
IInn  tthhiiss  ccaassee,,  tthhee  PPOOEE  cchhaaiinn  eemmbbeeddddiinngg  tthhee  ccaattiioonn  ((eennddss  
ooff  llyyssiinnee  oorr  aarrggiinniinnee))  ffoorrmmss  aa  nnuummbbeerr  ooff  ootthheerr  
eenneerrggeettiiccaallllyy  ccoonnvveenniieenntt  bboonnddss..  IInn  ssoommee  ccaasseess,,  PPOOEE  
wwiinnddss  aarroouunndd  ccaattiioonnss  ((LLyyss,,  AArrgg  oorr  ccaattiioonnss  ffrroomm  
ssoolluuttiioonn))  ttoo  ffoorrmm  ccyycclleess  ooff  55--77  mmoonnoommeerrss  wwiitthh  mmuullttiippllee  
ccoooorrddiinnaattiioonn  ttoo  tthhee  cceennttrraall  iioonn..  TThhee  eexxaammpplleess  iinncclluuddee  aann  
eemmbbeeddiinngg  ooff  tthhee  ccaattiioonn  ccoommpplleexxeedd  PPOOEE  iinnssiiddee  aa  ppaarrttllyy  
hhyyddrroopphhoobbiicc  aarreeaa  ooff  pprrootteeiinn..  PPOOEE  mmoolleeccuullee    iiss  aanncchhoorreedd  
bbeettwweeeenn  HHiiss  aanndd  LLyyss,,  wwiinnddss  aarroouunnddss  tthhee  NNHH33++  iioonn  ooff  
LLyyss  aanndd  lleeaavveess  tthhee  pprrootteeiinn  wwiitthh  tthhee  sseevveenntthh  mmoonnoommeerr  
aallrreeaaddyy  ddiissssoollvveedd  iinn  ssoollvveenntt..  IInntteerreessttiinngg  iiss  aann  eemmbbeeddiinngg  
ooff  tthhee  ccooppoollyymmeerr  ooff  ppoollyy((eetthhyylleenneeooxxyyddee))  aanndd    
ppoollyy((eetthhyylleennee))  ((PPOOEE--PPEE))  iinnssiiddee  tthhee  ffuullllyy  hhyyddrroopphhoobbiicc  
aarreeaa  ooff  pprrootteeiinn  ffoorrmmiinngg  tthhuuss  aa  ddeeeepp  cclleefftt  bbeettwweeeenn  
aaddjjaacceenntt  pprrootteeiinnss..  

CCoonncclluussiioonn..  PPoollyy((eetthhyylleenneeooxxyyddee))  iiss  vveerryy  ccoommppeettiittiivvee  
aanndd  uunniivveerrssaall  lliiggaanndd  ffoorr  pprrootteeiinnss..  IItt  ffoorrmmss  ddiirreecctt  
ccoooorrddiinnaattiioonn  ccoonnttaaccttss  ttoo  tthhee  cchhaarrggeedd  llyyssiinneess,,  aarrggiinniinneess  
aanndd  hhiissttiiddiinneess,,      hhyyddrrooggeenn  bboonnddss  ttoo  ppoollaarr  aanndd  cchhaarrggeedd  
ssiiddee  cchhaaiinnss  aanndd  hhyyddrrooggeenn  bboonnddss  ttoo  tthhee  mmaaiinn  cchhaaiinn  NNHH  
ggrroouuppss..  IItt  ccaann  ffoorrmm  55--77  mmeemmbbeerr  rriinnggss  bbyy  eemmbbeeddddiinngg  tthhee  
ccaattiioonn  ffrroomm  bbuuffffeerr..  TThhee  hhyyddrroopphhoobbiicc  ssttrraannddss  aatt  tthhee  oouutteerr  
ssiiddee  ooff  tthhee  rriinngg  eennvveellooppee  hhaavvee  hhiigghh  pprrooppeennssiittyy  ttoo  bbiinndd  ttoo  
tthhee  pprrootteeiinn  hhyyddrroopphhoobbiicc  ssuurrffaaccee..  CCooppoollyymmeerriizzaattiioonn  ooff  
PPEEOO  wwiitthh  ppoollyyeetthhyylleennee  ccaann  rreessuulltt  iinn  iittss  bbiinnddiinngg  ttoo  tthhee  
llaarrggeerr  hhyyddrroopphhoobbiicc  pprrootteeiinn  ssuurrffaaccee..  
 


