PDB
Code
1qu9
2fiv
2a8k
1jvl
2b7k
3dg7
liwo
1bwv
3g3q
Isma
3fiv
2gpz
1jig
Ixuv
1ru8
3ebw
3kof
1qy7
1kil
2gsh
220g
lizy
2r8a
2agv
Ixdk
1lokb
3eyy
3eg5S
2b7j
1pq3

Resolution Published

A)
1.2
2.0
1.5
2.0
1.8
2.0
3.1
24
2.6
2.8
1.9
2.5
1.5
2.1
27
2.8
29
2.0
23
24
2.1
2.8
3.0
24
2.9
1.9
24
2.7
23
27

Symmetry
P222
P 31

P 31
P61
P1211
C121
P 41

P 64
P32

P 61

P 31
P6
R3:H
c121
P 212121
P 41
P32
14122
P1211
P23
R3:H
P 65

P 41

P 41
P3121
P1211
P 31
P32
P1211
P 32

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P23
P3121
P3121
P6122
P21212
1422
P41212
P6422
P3221
P6122
P3121
P622
F23
P3221
P41212
P41212
P 62
14132
c2221
P432
123
P6522
P41212
P41212
P6122
c2221
P3121
P3221
P21212
P3221

No. of
Cosets

w

N DN NDNMNDNDNDDNDNMNNDBEDNDNDONNMDNMDNDMOPEDNMNDNMDNDMNMMDNMMNDBAEDNDMNNMMDNODDN

Chains/
asu

W N N m a DN A a a aa aa N 2N A A a aa  aa a b aapdND -OaDNND A A

o
)
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.02
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.01
0.00
0.00
0.01
0.00
0.00
0.01
0.00
0.00
0.00
0.00
0.06
0.00
0.00
0.00
0.00

R

)
(%)
0.0
0.6
0.6
0.3
0.9
1.0
0.2
1.1
0.2
6.4
0.9
0.3
1.5
0.7
0.7
0.3
1.4
4.1
0.5
0.5
0.9
0.7
0.9
0.7
0.4
0.8
2.0
0.5
1.9
0.7

»(g)
0.000
0.000
0.002
0.000
0.001
0.001
0.000
0.001
0.000
0.007
0.000
0.000
0.007
0.001
0.000
0.000
0.000
0.001
0.000
0.000
0.006
0.000
0.000
0.000
0.000
0.001
0.002
0.000
0.002
0.000

A(Toym)

A)
0.00
0.00
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01

A(asu)

A)
0.00
0.00
0.00
0.00
0.01
0.01
0.00
0.01
0.00
0.00
0.01
0.00
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.00
0.01
0.01
0.01
0.00
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01

A(F chain)

A)
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.01
0.00
0.00
0.00
0.00
0.01
0.00
0.01
0.01
0.01
0.01
0.00
0.01
0.00
0.01
0.01
0.01
0.00
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01

Coord.
Error
A)

Rsymap

")

(%)
4.3
0.9
2.8
57
3.4
1.7
2.3
4.2
3.4
1.5



PDB

Code
1x90
1z2i
1g5u
2z4r
1sms
1s3n
3bp3
2g4c
3eqy
2pjx
3e8d
1bvs
1p7h
2al5
3ceqf
1r95
3djb
1m22
3g5¢
2g4d
1m21
2a0s
2cs7
2r88
1hci
1xal
low0
2wgb6

3E+87
2il4

Resolution Published

A)
2.7
2.2
3.1
3.0
3.1
2.5
1.6
3.2
1.6
3.1
2.7
3.0
2.6
1.6
3.1
26
29
1.4
24
2.8
1.8
2.2
1.2
2.6
2.8
2.8
3.1
2.5
23
2.9

Symmetry
R3:H
P 31

P 32
c121
P 61
141
c2221
P 32

P 31
P213
P32

P 31
P1
P1211
C2221
P 62

P 43
P1211
R3:H
P43
P1211
R3:H
Cc121
c2221
P 31
P43
P3
P1211
P32

P 31

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
R32:H
P3121
P3221
R32:H
P6122
14122
P43212
P 65

P 61
P4332
P 65
P6422
Cc121
P21212
P43212
P6222
P43212
P 212121
R32:H
P4322
P 212121
R32:H
P3121
P41212
P3121
P43212
P321

P 63

P 65
P3121

No. of
Cosets

N

N D W NDNDNDNDWNDNMDNDNDDNDDNDNDDNMDNDMDMNDMDNPBAEDNMNDNDDNMDNDNDDNDDNDNMDNDOODNODN

Chains/

asu

W N BN A a a a a N A a a  aa  aa a ND D DNDNDNDNDODDNDODDNDNA AaO QA aidNn -~

o
)
0.00
0.00
0.00
0.02
0.00
0.00
0.02
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.03
0.07
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.01
0.03
0.00
0.00
0.00
0.03
0.00
0.00

R

symop
")
(%)
1.5
45
06
23
15
0.9
1.0
23
1.8
0.4
6.0
1.6
1.4
1.8
0.4
07
0.5
1.9
3.0
1.4
1.2
3.1
45
0.8
16
1.4
05
1.3
4.1
0.8

»(g)
0.002
0.003
0.000
0.002
0.003
0.001
0.000
0.003
0.000
0.000
0.003
0.001
0.002
0.002
0.000
0.000
0.002
0.001
0.002
0.001
0.002
0.001
0.002
0.000
0.001
0.001
0.000
0.005
0.002
0.002

ATym)
A)
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02

A(7asu)
A)
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.02
0.02
0.02
0.02
0.01
0.01
0.02
0.02
0.02
0.01
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.01
0.01
0.01
0.02
0.02
0.02

A(F chain)
A)
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.01
0.02
0.02
0.01
0.01
0.01
0.02
0.02
0.02
0.01
0.02
0.02
0.01
0.02
0.02
0.02
0.02
0.01
0.01
0.01
0.02
0.01
0.01

Coord.
Error
A)
0.42
0.46
0.58
0.64
0.44
0.40
0.04
0.47
0.29
0.77
0.54
0.17
0.27
0.17
0.63
0.07

Rsym op

)

(%)
3.6
4.4

3.3
1
3.6
4.7
1.3
1.8
2.8
25



PDB

Code
3dev
3bry
2zjt
2hb6
1uiz
3co7
2a0k
2ghl
1t6s
1wpg
2ele
2fbk
2dfy
3gvz
2p88
1mol
Tudd
1s31
3evx
2j50
20kf
1r94
2jaq
19w
2pyn
1rSw
looh
Irpm
2pih
3b54

Resolution Published

A)
3.1
3.2
2.8
2.0
25
29
1.8
2.5
1.9
23
2.0
23
1.6
2.8
24
1.8
2.2
24
2.5
3.0
1.6
23
2.3
2.5
1.9
29
1.2
2.3
2.1
3.1

Symmetry
P3
F222
P 212121
P 63
R3:H
P32
Cc121
P 32

P 62
P1211
P1211
P61
P3
P1211
P1211
P43
P32
141
P1

P 212121
P 31

P 62

P 31
P43

P 61

P 41
P43
P1211
P1
F23

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P321
14122
P43212
P6322
P213
P3221
c2221
P3221
P6222
P212121
P212121
P6122
P312
c2221
c2221
P4322
P3221
14122
P1211
P41212
P3121
P6222
P3121
P43212
P6122
P41212
P43212
Cc2221
C121
F4132

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNDNDDNDNDDNDNDNMDNDMDNDDNMDNDMDDNMDNMDNDMDNMDNDMDDNMDNDMMNMDNMDNODMDDNMBAEDNMNMDNODDND

Chains/
asu

[ UL U U U @'© JUEL UL (U U U G G O IR SR N6 TR O T O U N U G O [ U UL U U U U U G

o
)
0.00
0.02
0.07
0.00
0.02
0.00
0.03
0.00
0.00
0.01
0.01
0.00
0.00
0.03
0.00
0.00
0.00
0.00
0.07
0.03
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.09
0.07
0.00

R

)
(%)
1.0
1.0
0.7
1.8
0.9
0.4
4.6
0.9
1.2
0.8
0.9
0.9
1.7
1.2
1.1
4.6
6.2
1.6
2.7
0.7
2.8
0.8
3.6
2.1
3.8
0.8
6.1
1.9
1.4
0.8

»(g)
0.001
0.000
0.000
0.002
0.002
0.000
0.003
0.001
0.000
0.000
0.000
0.002
0.001
0.000
0.001
0.004
0.006
0.002
0.001
0.000
0.001
0.001
0.002
0.001
0.004
0.001
0.005
0.001
0.002
0.000

A(Toym)

A)
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03

A(asu)

A)
0.02
0.02
0.02
0.02
0.01
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.02
0.00
0.02
0.01
0.01
0.02
0.02
0.02
0.02
0.01
0.02
0.02
0.00
0.01
0.02
0.02
0.03
0.02
0.02
0.03

A(F chain)

A)
0.02
0.02
0.02
0.02
0.01
0.02
0.02
0.02
0.02
0.01
0.02
0.00
0.02
0.01
0.01
0.02
0.02
0.02
0.02
0.01
0.02
0.02
0.00
0.01
0.02
0.02
0.03
0.02
0.02
0.03

Coord.
Error

(A)
0.67
0.32
0.64
0.07

Rsymap

)

(%)
24
2.5
1.6

54
4.3



PDB

Code
1xfx
3bs0
1am4
3glm
1hm8
luum
1lii4
2deu

3E+88
2162
2766
3eaa
3elp
2gw3
2wg5s
3e9h
2euc
3buo
3glv
207u
3cdn
2p7k
1kml
1qzx
3fmt
3gw7
2¢82
2rlu
27z5i
2096

Resolution Published

A)
3.2
2.6
2.7
2.5
25
23
2.7
3.4
2.5
1.5
1.9
2.8
24
1.4
2.1
2.1
2.5
2.6
1.3
2.8
24
3.3
1.6
4.0
3.0
3.3
1.9
1.5
2.1
3.0

Symmetry
C121
P1
P1
c121
R3:H
P3

P1
Cc121
P32
C121
P1
P6
P42
c121
P1211
P1211
P 212121
P1211
P 41
C121
P1211
P61
P1211
14
R3:H
P63
P 41

P 31
P1211
C121

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P6522
P1211
R3:H
c2221
R32:H
P63
P1211
1212121
P 65
c2221
P21212
P622
P42212
1222

P 63

P 212121
P41212
P21212
P41212
P3121
c2221
P6122
c2221
1422
R32:H
P6322
P4122
P3121
c2221
1212121

No. of
Cosets

(e}

N DN NDNMNDNDNDDNDNDDNDDNDNODNMDNDDNDDNDODNMDNDDNDNDBEDNDNDDMDNDDNDDNMDNDDN ODN

Chains/
asu

=01 2 A N A a a W a2 N NN DA AN D A e NN DD DD a DN =N

o
)
0.02
0.06
0.04
0.02
0.00
0.00
0.02
0.01
0.00
0.03
0.15
0.00
0.00
0.01
0.12
0.05
0.08
0.06
0.00
0.03
0.01
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.04
0.02

R

)
(%)
0.7
1.3
1.2
26
1.7
1.5
3.9
4.0
3.8
4.5
2.1
1.6
1.1
8.5
1.5
2.7
3.1
1.0
7.8
1.0
24
3.4
6.3
0.9
0.8
0.5
1.2
6.3
1.7
4.1

»(g)
0.000
0.007
0.002
0.001
0.001
0.000
0.004
0.002
0.002
0.003
0.002
0.001
0.002
0.009
0.000
0.003
0.001
0.000
0.009
0.003
0.001
0.002
0.005
0.000
0.001
0.001
0.002
0.006
0.002
0.002

A(Toym)

A)
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03

A(asu)

A)
0.03
0.01
0.02
0.03
0.03
0.03
0.03
0.02
0.03
0.03
0.03
0.02
0.03
0.03
0.03
0.03
0.02
0.02
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.00
0.01
0.02
0.02
0.03
0.03
0.03

A(F chain)

A)
0.03
0.01
0.02
0.03
0.03
0.03
0.02
0.02
0.02
0.03
0.03
0.02
0.03
0.03
0.03
0.03
0.02
0.02
0.03
0.02
0.03
0.03
0.03
0.00
0.00
0.02
0.02
0.03
0.01
0.03

Coord.
Error
A)
0.79
0.50
0.22
0.33
0.24
1.05
0.26
0.04
0.09
0.43

Rsymap

aI")

(%)
1.8
4.6
55
1.8
2.1
3.6

5

2.2



PDB

Code
2vbe
2gw4
1qma
1nt0
1yOv
loog
loki
3sx1
2ceu
3dSs
2flv
3it3
1yq5S
2rkg
2w0h
1pl6
3gwl
2jSy
1x1z
1rir
2i0j
2qqr
3gu3
3fvb
3icf
3flr
3dbj
2g09
2g08
dile

Resolution Published

A)
3.2
1.6
2.5
2.7
3.6
1.4
1.4
2.7
1.8
23
2.7
1.5
2.0
1.8
3.0
2.0
24
1.4
1.4
2.9
29
1.8
2.3
1.8
23
2.5
29
2.1
24
2.9

Symmetry
P 41
Cc121
P1211
P1211
C121
P43
P 43
P1211
1222
P 41

P 212121
P 41
P213
P61

P 41

P 62
P1211
P1211
P1211
P32
P1211
1213
P 32
F23
P32
R3:H
P3

P 32
P32

P 31

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P4122
1222
Cc2221
c2221
P6522
P43212
P43212
P 65
1422
P41212
P41212
P41212
P4132
P6122
P41212
P6222
P21212
P 212121
c2221
P3221
c2221
14132
P3221
F432
P3221
R32:H
P6322
P62

P 62
P3121

No. of
Cosets

N

N DN BADNDNDNDNDDNDDNDNDNMDNDMDNDDNMDNDDNNMDNNMDMNDMDNMDNDMDDNMDNDMDNDMODNOMDNMODNMMDNDDN

Chains/

asu

B e N S e N W= Vs U W (6 R G S Ut A N S I N U U G o I S T N R e N Y G R N\ I O SN

o
)
0.00
0.04
0.11
0.10
0.05
0.00
0.00
0.03
0.02
0.00
0.07
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.10
0.03
0.00
0.00
0.02
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00

R

)

(%)
0.9
8.5
2.2
1.0
0.8
6.6
6.2
1.9
2.0
22
1.0
3.8
1.8
6.6
3.9
23
3.2
5.4
5.5
3.7
3.5
26
1.4
4.0
2.6
5.7
3.7
3.9
4.7

1.5

»(g)
0.001
0.008
0.002
0.001
0.006
0.006
0.005
0.000
0.000
0.001
0.000
0.003
0.000
0.007
0.003
0.002
0.001
0.006
0.003
0.003
0.002
0.001
0.000
0.002
0.001
0.008
0.002
0.002
0.003
0.001

A(Toym)

A)
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04

A(asu)

A)
0.03
0.03
0.03
0.02
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.04
0.03
0.04
0.03
0.04
0.02
0.04
0.04
0.03
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.03
0.03
0.04
0.04
0.01

A(F chain)

A)
0.03
0.03
0.03
0.02
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.01
0.04
0.03
0.04
0.03
0.04
0.02
0.04
0.04
0.02
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.03
0.03
0.04
0.04
0.01

Coord.
Error

(A)
0.45

Rsymap

)

(%)
8.7
5.3

5.6

13.3

1.4



PDB

Code
3exa
2rlv
3bix
1zct
1Kkiu
3cae
3gup
2r55
2167
2al4
3c6q
3dmo
2pyb
3ef2
3iq2
2erg
2724
loof
1xfy
3ced
2p3d
2772
1hwl
3g18
I1xfu
lyo3
1fqx
2zxi
1pt5
3k8d

Resolution Published

A)
23
1.7
1.8
2.6
3.0
3.0
1.5
2.5
1.6
1.7
23
1.6
2.6
1.8
1.7
3.1
1.7
1.5
3.3
1.0
2.8
1.5
1.5
1.6
34
1.7
3.1
2.3
2.0
1.9

Symmetry
P1

P 31

P 32
P 64
C121
P1211
P 43
P 65
c121
P1211
P1211
P1211
R3:H
P3
P32
P 62
P1211
P43
c121
P1211
P 61
P1211
P1211
P 41
C121
C121
P61
P1211
P 62
P 31

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P1211
P3121
P6522
P6422
P41212
c2221
P43212
P6522
c2221
P21212
P212121
c2221
F23
P6322
P3221
P6222
c2221
P43212
P6522
P21212
P6122
c2221
c2221
P41212
P6522
R32:H
P6122
P21212
P6222
P3121

No. of
Cosets

N

N DN DN WOODNNDNDNDNDNMDNODNDNDDNMDDNDDREDBEDNDNMNMDMNDMDMNMDNMMNDMDNMAEDNMEDND

Chains/

asu

N =2 N 2 a N ama a  a N 2 A aa aa  a a NN WA AaQO QO P> ‘O aaN

o
)
0.02
0.00
0.00
0.00
0.02
0.06
0.00
0.00
0.01
0.03
0.10
0.01
0.12
0.00
0.00
0.00
0.01
0.00
0.08
0.05
0.00
0.01
0.06
0.00
0.08
0.01
0.00
0.00
0.00
0.00

R

)
(%)
3.4
8.6
4.4
1.1
24
1.5
27
0.9
4.0
2.0
3.0
4.6
1.7
4.1
4.5
1.2
4.7
6.3
0.9
9.2
1.9
6.1
5.5
4.0
1.0
5.6
25
5.0
5.1
3.7

»(g)
0.003
0.009
0.004
0.000
0.001
0.002
0.003
0.000
0.004
0.003
0.003
0.003
0.000
0.003
0.003
0.003
0.003
0.007
0.002
0.0M1
0.001
0.004
0.004
0.005
0.002
0.004
0.001
0.003
0.003
0.003

ATym)
A)
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04

A(7asu)
A)
0.04
0.04
0.04
0.04
0.03
0.04
0.04
0.04
0.04
0.02
0.04
0.04
0.03
0.04
0.04
0.01
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.03
0.04
0.02
0.04
0.04
0.04

A(F chain)
A)
0.04
0.04
0.04
0.04
0.01
0.02
0.04
0.04
0.04
0.01
0.03
0.04
0.03
0.04
0.04
0.01
0.04
0.04
0.03
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.03
0.04
0.02
0.04
0.04
0.04

Coord.
Error
A)
0.33
0.22
0.45
0.55
0.07
0.32
0.05
0.09
0.08
0.99
0.06
0.06
0.61
0.11
0.08
0.64
0.02
0.33
0.04

Rsym op

)
(%)

3.7



PDB

Code
2qs2
2ixx
1iil
3fod
1w9s
1u8g
1t91
2q5c¢
2jel
1teS
2p3b
2cu6
1bSe
1zlj
2g8s
2jc2
2p3c
2p3a
2i%9b
2g0a
3gne
2806
3c61
3cnr
3glx
2r7i
2aqp
2d16
2771
lev2

Resolution Published

A)
1.8
2.5
2.3
1.4
1.6
22
1.9
1.5
2.7
1.9
2.1
2.0
1.6
2.0
1.5
2.5
2.8
1.8
2.8
24
1.2
2.2
1.8
1.9
1.6
3.0
1.3
1.7
1.6
22

Symmetry
c2221
P321
P1
P1211
P 1
P61
P1
P1

P 63
P2221
P 61
123
Cc121
P1
P1211
P 65
P61

P 61
P1211
P32
P1211
P32
P 32
P61

P 41
P43
Cc121
P3
P1211
P1

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P41212
P6322
P1211
P 212121
Cc121
P6122
C121
Cc121
P6322
P4322
P6122
1432
1222
P1211
P212121
P6522
P6122
P6122
c2221
P 62
c2221
P 62
P3221
P6122
P41212
P43212
1222

P 63
c2221
P1211

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNDNDDNDNDDNDNDNDNMDNDMDNDDNMDNDDNNMDNNMDNDMDNDNDDNMDNDMDNMDNMDNDDDNMDNDMDNMDNDDN

Chains/

asu

B A N 2 N a2 a N A a a b a  a N A D a  aa NN DO DA abdbdD aaAa

o
)
0.03
0.00
0.01
0.01
0.01
0.00
0.18
0.03
0.00
0.01
0.00
0.00
0.27
0.14
0.03
0.00
0.00
0.00
0.10
0.00
0.01
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.08
0.00
0.02
0.02

R

)
(%)
5.1
2.8
5.9
5.6
4.6
1.9
8.4
4.8
7.8
5.1
5.1
5.9
3.6
5.4
5.1
25
3.2
3.5
1.2
4.7
5.7
4.9
4.9
1.4
7.0
2.7
6.0
6.3
5.3
8.6

»(g)
0.003
0.001
0.004
0.009
0.004
0.001
0.016
0.004
0.012
0.002
0.004
0.004
0.001
0.005
0.003
0.001
0.002
0.003
0.001
0.003
0.005
0.003
0.005
0.022
0.008
0.001
0.003
0.003
0.004
0.010

ATym)
A)
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05

A(7asu)
A)
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.05
0.05
0.04
0.05
0.04
0.04
0.05
0.05
0.04
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05

A(F chain)
A)
0.04
0.04
0.04
0.03
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.04
0.05
0.04
0.04
0.05
0.04
0.04
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05

Coord.
Error
A)
0.07
0.13
0.07
0.05

Rsym op

aI")

(%)
2.3

4

5.2
1.7
2.3
4.6
5.5
4.6
4.6
3.3
0.9
8.5
3.9
2.6
2.4
4.5
1.8



PDB

Code
1KIf
lucf
2vhz
1b49
3ezq
2gr7
3h7n
3it0
2inv
1hv4
2aen
1c03
1hm9
1r52
212t
1ww5s
1b5d
2¢57
1wt
3hi8
lukp
1s3m
1xgqb
2p23
letl
3foe
3fix
2bnk
lov8
3hvd

Resolution Published

A)
2.8
1.9
2.0
23
27
23
3.0
1.7
1.8
2.8
1.6
23
1.8
29
1.7
22
2.2
3.1
1.6
3.2
2.1
2.5
2.9
1.8
0.9
4.0
23
2.9
1.9
3.2

Symmetry
C121
P 31
P213
c121
P 61
C121
P1

P 41
c121
P1
P1
P1
R3:H
P1
C121
P1
Cc121
P 31
P1
C121
P1
141
P21212
P3
P 65
P32
P1
P61

P 65

P 1

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P41212
P3121
P4332
1222
P6122
P321
P21212
P41212
R32:H
Cc121
P1211
1222
R32:H
1222
c2221
c2221
1222
P6422
C121
123

P 212121
14122
P42212
P63
P6522
P62
P1211
P6122
P6522
I 4

No. of
Cosets

N

A ND DN NDNMDNMNDNMDMDNMNNDDEODNMBEDNBEDNBEDNPBAEDNMNDNDMONMPMMODNMDNMDNODDN

Chains/

asu

N N = NN A A a a aa a  a W 2 aAa aa  a aaaa bdD B aa aNNhoo A a abn

0
)
0.02
0.00
0.00
0.03
0.00
0.09
0.07
0.00
0.00
0.16
0.03
0.31
0.00
0.04
0.05
0.14
0.04
0.00
0.04
0.06
0.23
0.00
0.22
0.00
0.00
0.00
0.10
0.00
0.00
0.17

R

)
(%)
1.8
5.5
29
3.5
4.1
3.8
1.0
4.3
5.3
25
5.1
24
3.3
4.2
6.2
4.2
4.5
1.5
4.8
1.0
3.8
1.7
4.7
8.8
5.6
5.1
3.0
1.2
4.1
5.2

»(g)
0.001
0.005
0.001
0.001
0.005
0.003
0.002
0.003
0.007
0.001
0.004
0.003
0.004
0.002
0.005
0.004
0.002
0.001
0.003
0.002
0.003
0.001
0.002
0.008
0.010
0.003
0.002
0.000
0.003
0.004

A(Toym)

A)
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.06
0.06
0.06

A(asu)

A)
0.03
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.01
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.04
0.06
0.05

A(F chain)

A)
0.01
0.05
0.05
0.05
0.02
0.05
0.05
0.05
0.05
0.03
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.01
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.05
0.04
0.05
0.05

Coord.
Error
A)
0.51
0.18
0.10
0.27
0.15

0.33
0.55
0.06
0.23
0.27
0.06
0.46
0.34
0.06
0.25
0.40
0.49

Rsym op

aI")
(%)
3.2
3.6
2.9
57
0.8
4.8
4.4
2.4
6.9
3.7
49
3
3.5
4.6
4.4
8.6
4.4
2.5
9.2
2.1
3.8
1.6
4
4.7
2
2.7
8.6



PDB

Code
3he8
1jd4
2uwb
2inu
3cdf
1gus
3kbl
2776
2vnk
3g01
lzwz

3E+17
3cv2
2yzj
2vax
1vhj
3czy
2wqgk
1smq
1u9d
2dc4
1qun
3bj6
3b6x
2iwg
1yfl
3itl
2w2a
3it2
3d5r

Resolution Published

A)
1.9
2.7
2.0
1.8
1.5
1.8
29
1.7
1.9
25
1.9
1.8
1.4
1.7
2.6
22
1.5
1.5
3.1
1.7
1.7
2.8
2.0
2.0
24
3.1
1.7
1.4
1.8
2.1

Symmetry
P3221
14
P6
c121
P1211
C121
P1211
P1211
P1211
P 61

P 31
P1
P1211
P1
P1211
P1211
P1211
P3221
P1
P3
P32
Cc121
P 212121
P43
P 61
P1211
P 41
P43

P 41

P 41

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P6222
1422
P622
R32:H
P61
R32:H
P21212
Cc2221
P21212
P6122
P3121
C121

P 212121
R3:H
P212121
c2221
P21212
P6222
C121
P63
P3221
P41212
P41212
P43212
P6122
P43
P41212
P43212
P41212
P41212

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNDNDDNDNDBEDNMNDNDNDNDNDDNDNDDNMDNODNDNDDNDDNDDNDDMDNDNDDNDWWWDNDN

Chains/

asu

N = a2 a NN A a B a a N 22 aa W OoO A A a a  a N 2 aNDDNND A aa A

o
)
0.00
0.00
0.00
0.02
0.45
0.30
0.09
0.01
0.03
0.00
0.00
0.00
0.06
0.03
0.03
0.06
0.00
0.00
0.08
0.00
0.00
0.07
0.08
0.00
0.00
0.02
0.00
0.00
0.00
0.00

R

)
(%)
5.0
3.5
4.1
5.6
9.1
5.5
1.7
5.3
4.7
24
7.9
8.8
6.6
5.9
3.7
5.5
6.6
4.9
4.5
6.1
8.2
1.3
6.6
7.3
1.3
22
3.9
6.2
4.0
2.8

»(g)
0.003
0.003
0.004
0.007
0.003
0.006
0.002
0.003
0.002
0.001
0.007
0.008
0.006
0.006
0.001
0.004
0.005
0.002
0.007
0.004
0.010
0.000
0.004
0.010
0.002
0.000
0.003
0.007
0.004
0.001

A(Toym)

A)
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06

A(asu)

A)
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.05
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.05
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06

A(F chain)

A)
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.05
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.05
0.06
0.05
0.06
0.06
0.06
0.04
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06

Coord.
Error

(A)
0.07

0.08

Rsym op

)
(%)

24
2.7
8.8



PDB

Code
2w2b
2vhy
2773
3gly
2g07
2ppl
1xai
3hee
3fdq
3g89
3clv
2164
2vSr
2ddd
2¢91
1f5v
1bqa
3288
1vhw
2g7r
2095
2bdu
2ddr
2vav
1ybt
3dca
3198
3fg7
2d3e
3cff

Resolution Published

A)
1.4
2.8
1.8
1.4
23
22
23
2.0
1.8
1.5
1.5
1.6
3.0
1.6
23
1.7
2.1
1.9
1.5
27
2.0
24
1.4
2.5
23
3.4
1.7
2.0
2.6
1.8

Symmetry
P43
P213
P1211
P 41
P32
P222
P 43
P3221
P1211
P 61
P32
Cc121
Cc121
c121
P1
P1
P1211
P 61
P1211
C121
C121
P32
P1
P1211
P121
R3:H
c2221
P 31
P1
Cc2221

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P43212
P4332
Cc2221
P41212
P 62
P422
P43212
P6222
c2221
P6122
P3221
c2221
1222
1222
Cc121
Cc121
c2221
P6122
c2221
1222
1212121
P 62
Cc121

P 212121
P21212
1213
P6122
P 61
C121
P4122

No. of
Cosets

N

N DN OB DNDNMNDDNDNDNDNMNMDNDNMDNDDNDNDDNMDNMDMNDMDNMDNDDNMDNDMDNMDNMDMNDMDDNMDNDMDNMNMDNDDN

Chains/

asu

BN 2 A a NDOoON » A a W "2 a a0l ) a2 a N "2 a a  aa W "2 aAa a a aa

o
)
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.01
0.00
0.00
0.03
0.00
0.00
0.01
0.06
0.00
0.02
0.37
0.07
0.00
0.03
0.00
0.00
0.00
0.03
0.03
0.00
0.16
0.01
0.00
0.20
0.03

R

)
(%)
5.1
4.2
5.1
5.0
54
1.6
3.4
4.0
1.8
6.1
8.0
6.8
23
5.9
54
3.8
4.3
6.3
5.7
27
5.5
4.1
9.0
4.0
5.0
8.0
4.5
2.0
6.9
5.7

»(g)
0.003
0.002
0.004
0.005
0.004
0.000
0.003
0.002
0.001
0.007
0.010
0.005
0.001
0.003
0.004
0.002
0.002
0.008
0.005
0.001
0.003
0.002
0.019
0.002
0.002
0.010
0.002
0.000
0.010
0.003

ATym)
A)
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07

A(asu)
A)
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.00
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.07
0.06
0.06
0.07
0.06
0.06
0.07
0.05
0.07
0.06
0.06
0.07

A(F chain)
A)
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.00
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.06
0.07
0.06
0.05
0.06
0.05
0.07
0.06
0.04
0.07

Coord.
Error
A)
0.04
0.25
0.13
0.23
0.18
0.29
0.56
0.09
0.23
0.05
0.04

Rsym op

)
(%)
3
2.8
1.3
5.6
1.9



PDB
Code
1w6x
20qy
1jt7
3eol
1jtc
3h01
2w41l
2ddc
3bdw
2h11
1r0m
1z90
3d0e
loe8
3cn9
1xfz
2e6y
2bkx
2zad
2g10
Spgm
3fgq
2idf
lazd
3fzz
2ac7
1mgq8
1ww4
1mOb
3guw

Resolution Published

A)
2.0
2.0
1.7
1.8
1.7
23
24
1.6
2.5
1.9
1.3
1.9
2.0
1.6
2.1
3.2
1.6
1.4
1.6
1.9
2.1
2.1
2.2
3.0
25
1.7
3.3
2.3
2.5
3.2

Symmetry
P1211
P1
Cc121
P1211
C121
P1
P1211
Cc121
P1211
P 42
P4

P1

P 32
P1211
P21212
C121
P1211
P1211
P4
P1211
P1211
P1

P 61
P 212121
P 61
P63
P1
P1
P61

P 1

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
c2221
14
Cc2221
c2221
c2221
P1211
P21212
1222
P21212
P42212
P4212
P3121
P 65
c2221
P4212
P6522
c2221
P 212121
P4212
P212121
P21212
P1211
P6122
P43212
P6122
P6322
C121
Cc2221
P6122
P1211

No. of
Cosets

N

N N BN DNMNDNDNDNDDNDNDNDNMDNDMDNDDNMDNDODNDNDDNODNMDNDDNMDNDDNDDNDMDNDDNNDNDPA

Chains/
asu

N NN DN =

-
N

N 2 A N a N a D NN A aAa N A aaiND N AN A A

0
)
0.18
0.11
0.00
0.17
0.02
0.09
0.25
0.01
0.28
0.00
0.00
0.04
0.00
0.06
0.04
0.17
0.01
0.06
0.00
0.02
0.15
0.11
0.00
0.29
0.00
0.00
0.08
0.28
0.00
0.28

R

)
(%)
5.8
27
4.5
4.5
5.2
4.9
26
7.0
3.3
4.7
7.5
4.4
6.5
7.0
4.0
1.6
6.1
8.1
7.3
71
2.8
3.3
2.7
3.2
2.6
7.2
2.2
5.0
26
23

»(g)
0.006
0.005
0.004
0.004
0.005
0.004
0.001
0.006
0.001
0.004
0.007
0.005
0.004
0.005
0.002
0.004
0.004
0.006
0.008
0.008
0.002
0.003
0.003
0.001
0.002
0.006
0.001
0.004
0.001
0.002

A(Toym)

A)
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.08

A(asu)

A)
0.06
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.06
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.06
0.07
0.04
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07

A(F chain)

A)
0.06
0.06
0.07
0.07
0.07
0.05
0.07
0.07
0.05
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.06
0.07
0.04
0.07
0.07
0.03
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07
0.07

Coord.
Error
A)
0.47
0.28

0.06
0.26
0.22
0.28
0.19
0.02
0.15
0.14
0.10
0.24
0.73
0.10
0.03
0.05
0.09

0.31

Rsym op

)
(%)
6
4.2
26
5.5
3.9
4.8
3.6



PDB

Code
2giz
1xpm
1hqq
1knz
1m2x
2pzv
3hk2
lynf
2jdj
1gwce
1tw7
1ob5
2rit
3fgx
3bfo
2ag5s
20x1
1jlv
lom9
3fjS
3b7a
1zbl
2cz8
Ixfw
3hjb
2qb1l
3bpl
20n5
2rho0
1sc0

Resolution Published

A)
1.7
1.6
1.7
2.5
1.5
1.2
2.8
1.9
2.0
22
1.3
3.1
1.7
29
1.1
1.8
1.8
1.8
2.5
1.6
1.9
2.2
1.5
3.4
1.5
26
1.5
1.9
1.9
1.7

Symmetry
P1211
P1211
P1211
P1
R3:H
P1

P 212121
P1
P3212
C2221
P 41
Cc121
P 31
P43
P1
P1
c2221
P43
P3121
P 65
P43
P1
P3
c121
P1211
P 31
P1
P1211
P1
C121

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P21212
P21212
Cc2221
P1211
123
c2221
P43212
Cc121
P6222
P6122
P41212
R32:H
P3121
P43212
P1211
Cc121
P4322
P43212
P6422
P6522
P43212
C121
P 63
P6522
P212121
P 64
C121
P21212
C121
F222

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNODNDNDNMNDNDNDDNDNDDNMDNDNDDNDDMDNODNMODNMDNDMNDDEEBAEDNMNMDNDDND

Chains/
asu

=S N DR DN 2NN D A A a N WA NDNDN A A o o aOaW" aabd PN -~

o
)
0.18
0.08
0.00
0.01
0.02
0.02
0.16
0.26
0.00
0.00
0.00
0.23
0.00
0.00
0.02
0.09
0.02
0.00
0.00
0.00
0.00
0.13
0.00
0.22
0.21
0.00
0.06
0.02
0.16
0.02

R

)
(%)
5.7
4.6
4.9
7.2
6.3
7.1
3.2
8.3
5.8
6.4
4.6
1.2
7.8
4.1
7.2
7.2
5.5
6.0
8.0
4.2
8.3
4.0
6.5
2.0
6.2
22
6.6
7.4
6.1
6.9

»(g)
0.004
0.003
0.002
0.006
0.003
0.008
0.001
0.009
0.005
0.004
0.004
0.002
0.009
0.005
0.007
0.007
0.003
0.004
0.009
0.003
0.011
0.002
0.004
0.005
0.004
0.000
0.006
0.007
0.005
0.005

A(Toym)

A)
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08

A(asu)

A)
0.07
0.06
0.07
0.07
0.07
0.08
0.07
0.08
0.08
0.07
0.08
0.06
0.08
0.04
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.06
0.07
0.06
0.08
0.08
0.08
0.08

A(F chain)

A)
0.07
0.06
0.07
0.07
0.07
0.08
0.07
0.08
0.08
0.07
0.08
0.06
0.08
0.04
0.08
0.08
0.08
0.08
0.07
0.08
0.08
0.08
0.08
0.06
0.06
0.06
0.08
0.08
0.08
0.08

Coord.
Error

A)

Rsym op

")

(%)
2.4
4.7
6.6
7.8
3.5
6.7
0.9
1.6
3.6
49
3.5
53

3.6
1.9
3
3.8
29
4.6
54
29
26



PDB

Code
3h0Om
2g¢d0
1jel
Inf7
loe7
3hjo
2qg4
1rby
275¢
3b6a
3eik
1wpu
2wmy
2ere
1pl8
1rQe
1t14
lizi
1zro
2axp
3Kk2j
3gyk
1jds
1hed
3fmp
3cs2
3c3d
2wlyv
1s7v

2qyh

Resolution Published

A)
2.8
1.7
1.8
2.7
1.8
1.9
2.1
2.1
29
3.1
1.9
1.5
2.2
3.0
1.9
22
1.9
2.1
23
25
22
1.8
1.8
2.1
3.2
2.0
2.5
1.5
2.2
2.6

Symmetry
P1
Cc121
P1211
14
P1211
C121
R3:H
P 31
P21212
P1
R3:H
R3:H
P1211
P 62

P 62

P 212121
P 43

P 61
c2221
C121
P 65
P1211
P1211
P1211
P1211
P1
P32

P 32
c121
P 212121

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P1211
1222
Cc2221
1422
c2221
c2221
R32:H
P3121
P4212
P212121
R32:H
R32:H
P21212
P6222
P6222
P43212
P43212
P6122
P4122
F222
P6522
c2221
c2221
P21212
P212121
P1211
P 65
P3221
1222
P41212

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNDNDDNDNDDNDNDNMDNDMDNDMDNMDNDMDDNMDNNMDNDMDNMDNODMDNMBAEDNMDNMDNDMDDNMDNDMDNMMDNODDN

Chains/

asu

N W =2 NNNNOOWN=S 2 a2 a2 =2 R a2 AN 2 a2

o
)
0.11
0.01
0.00
0.00
0.08
0.07
0.00
0.00
0.18
0.46
0.00
0.00
0.01
0.00
0.00
0.04
0.00
0.00
0.18
0.15
0.00
0.04
0.39
0.00
0.14
0.06
0.00
0.00
0.05
0.04

R

symop
")
(%)
4.2
4.0
9.0
55
8.1
6.5
4.9
4.0
1.5
3.1
7.1
5.5
57
1.3
3.7
4.9
6.8
55
1.8
3.2
56
6.5
10.3
6.0
2.2
56
3.5
9.0
5.4
3.5

»(g)
0.003
0.002
0.008
0.005
0.008
0.005
0.004
0.003
0.000
0.003
0.008
0.003
0.004
0.001
0.003
0.003
0.009
0.006
0.000
0.002
0.006
0.004
0.012
0.004
0.001
0.005
0.002
0.008
0.003
0.001

A(Toym)

A)
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09

A(asu)

A)
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.04
0.08
0.08
0.08
0.08
0.01
0.07
0.08
0.08
0.08
0.06
0.08
0.08
0.08
0.08
0.09
0.08
0.09
0.09
0.09
0.08
0.09

A(F chain)

A)
0.07
0.07
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.07
0.04
0.08
0.08
0.08
0.08
0.01
0.06
0.08
0.08
0.08
0.06
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.08
0.09
0.09
0.08
0.09

Coord.
Error
A)
0.41
0.11
0.48
0.11
0.09
0.12
0.11
0.28
0.31
0.12
0.77
0.67
0.24
0.13
0.16
0.13
0.59
0.19
0.07
0.28
0.37
0.11
0.34
0.04
0.19
0.39

Rsym op

aI")

(%)
8.3
2.9
9.1
1.1

7.1
3.9
7.6



PDB
Code
1ffp
1te2
204q
2plr
2dds
2clb
3g8a
3ehr
2f4p
1xfv
2p4u
2j4y
2g75
1zgs
1flg
2ayb
loar
2pbf
2f3m
3cth
1jla
3ekt
le6c
2vh9
2ddt
3es8
1wwé6
1uko
laaq
1pl7

Resolution Published

A)
26
1.8
2.0
2.5
1.8
24
2.1
2.0
1.9
34
1.9
3.4
2.3
2.5
14
3.2
2.2
2.0
2.7
1.8
22
2.0
1.8
2.1
1.8
22
2.2
2.1
2.5
22

Symmetry
P1
P1211
P1
P1211
P1
1213
P61
P1

P 65
C121
P1211
P 31

P 31
P1211
P1

P 61

P 212121
P 32
P1
Cc2221
P 31
P61
P1211
P 31
P1
P1
P1
P1
P61

P 62

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry

C121
c2221
P1211
c2221
C121
14132
P6122
C121
P6522
P6522
c2221
P 64
P3121
c2221
R32:H
P6122
P41212
P3221
Cc121
P4122
P3121
P6122
c2221
P3121
C121
14
c2221
P212121
P6122
P6222

No. of
Cosets

N

N N B B DB DNDNMNMNDNDNDNDNMNMDNDMNDNDMDNMDNDDNMOODNMDNDNDDNMODNMDNDDNDDNMDNDDNMNMDNDDN

Chains/
asu

N = o a2 a2 a2 D Wwa D aaafNNaBNMNNMNNN-22 WORAMNMNONND -2

o
)
0.17
0.00
0.06
0.00
0.05
0.00
0.00
0.08
0.00
0.22
0.01
0.00
0.00
0.05
0.24
0.00
0.03
0.00
0.07
0.02
0.00
0.00
0.04
0.00
0.06
0.14
0.17
0.14
0.00
0.00

R

symop

(Icalc)
(“o)

3.6
8.3
5.4
6.1
6.7
4.1
6.2
10.4
6.1
2.0
5.0
3.1
5.7
3.2
8.4
2.6
7.8
6.5
4.4
6.0
3.6
5.8
3.6
5.3
6.2
3.4
4.5
7.3
3.9
3.8

»(g)
0.001
0.007
0.005
0.004
0.006
0.002
0.007
0.012
0.007
0.001
0.004
0.001
0.006
0.001
0.006
0.001
0.005
0.008
0.003
0.004
0.002
0.004
0.003
0.004
0.003
0.002
0.004
0.005
0.003
0.002

ATym)
A)
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09

A(7asu)
A)
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.07
0.09
0.09
0.09
0.09
0.07
0.09
0.08
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.08
0.05
0.08
0.09
0.09
0.07

A(F chain)
A)
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.07
0.09
0.09
0.09
0.09
0.07
0.09
0.02
0.09
0.08
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.08
0.04
0.08
0.09
0.09
0.07

Coord.
Error
A)
0.52
0.11
0.52
0.17
0.19
0.29
0.11
0.10
0.69
0.11
0.88
0.47

Rsym op

)
(%)
9
3.1
4.8
3.7
2.2
1.9
3.4
34
5
4.8
10.9



PDB

Code
2q63
2gf7
3cxg
2a9w
3gve
3eut
2fyx
2guj
1ulq
3gls
1y60
2dsa
3imd
2gdf
2he6l
2vj4
3cse
1b8z
1v40
1les
2p6h
2jk6
1d01
2bii
20g9
3dwm
lidp
2e0m
2vvr
1ros

Resolution Published

A)
22
2.2
2.0
1.6
1.2
2.0
1.9
3.0
1.6
14
2.0
2.1
2.0
24
2.0
2.5
1.6
1.6
1.9
1.9
2.0
3.0
2.0
1.7
1.9
2.7
1.4
1.7
2.1
2.0

Symmetry
P 61
R32:H
P23
R3:H
P1211
P1211
P32

P 32
P3221
P 41
P1211
R3:H
P 212121
P32

P 1
P222
P 41
P43
P1
P1211
P3

P 41
P1211
c2221
I 4
C121
P1211
141
c121
R3:H

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P6122
14132
P4232
1213
P21212
P212121
P3221
P3221
P6522
P41212
c2221
R32:H
P43212
P3221
R3:H
P4222
P41212
P43212
P1211
c2221
P321
P41212
P 63
P41212
1422
1222

P 63
14122
P3221
R32:H

No. of
Cosets

N

N WO DN OWODNDNDDNDWNDNDDNDNDDNDDNDDNDODNMDNDDNDDNDNDDNDDNMMDNDDMNDDNDMDNDDAENDNDPD

Chains/
asu

PO S I S T T T Y ' IR N W\, IR NG [P N N W W o NS N N R N N O e G LS e N T N W

o
)
0.00
0.01
0.00
0.03
0.06
0.10
0.00
0.00
0.00
0.00
0.03
0.00
0.01
0.00
0.07
0.02
0.00
0.00
0.02
0.01
0.00
0.00
0.00
0.17
0.00
0.10
0.03
0.00
0.11
0.00

R

)
(%)
3.8
8.6
7.4
6.6
6.5
5.9
4.5
7.7
10.2
7.3
6.7
3.9
9.0
2.8
6.4
29
7.8
8.3
7.1
7.0
5.1
3.7
4.2
5.8
7.0
5.1
6.6
6.9
6.2
94

»(g)
0.003
0.008
0.007
0.006
0.006
0.004
0.005
0.008
0.009
0.008
0.006
0.004
0.007
0.001
0.007
0.001
0.0M1
0.013
0.007
0.007
0.003
0.002
0.002
0.003
0.007
0.005
0.004
0.007
0.005
0.010

A(Toym)

A)
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10

A(asu)

A)
0.09
0.09
0.09
0.09
0.07
0.09
0.09
0.06
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.07
0.09
0.09
0.10
0.09
0.10
0.10
0.09
0.10
0.10
0.08
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10

A(F chain)

A)
0.09
0.09
0.09
0.09
0.07
0.09
0.09
0.06
0.09
0.09
0.09
0.09
0.09
0.06
0.09
0.09
0.10
0.09
0.10
0.10
0.09
0.10
0.10
0.08
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10

Coord.
Error
A)
0.20
0.12
0.23
0.12
0.11
0.07
0.94
0.13
0.24
0.14

Rsym op

aI")

(%)
1.5
3.6
3.6
5.8
3.3



PDB
Code
1ffn
2p6e
2p91
3fof
2a8y

2pym
1gut
2fdd
1xaj
2r89
2pdr
2ywv
1t8b
3cle
3hm3
1u8t
1ffo
1ri8
3k2c¢
Infb
2vws
3cfa
2ctz
1xah
3hgqm
2hz5
2787
2g2x
2hms

Resolution Published

A)
2.7
2.0
2.0
4.0
1.5
2.0
1.9
1.5
1.6
24
3.4
1.7
1.8
3.2
2.8
2.0
1.5
2.7
2.0
1.9
29
1.9
1.8
2.6
22
1.7
2.1
2.2
23
27

Symmetry
P1
R3:H
P 212121
P32
P1
P4
P61
Cc121
P 41
P43
c2221
P1211
P1
P32
P65
P213
P1

P1
P61

P 1

14
Cc121
Cc2221
141
P43
P1
P61

P 41
c121
P3112

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
Cc121
R32:H
P43212
P 62
Cc121
P4212
P6122
R32:H
P41212
P43212
P41212
P 212121
Cc121
P3221
P6522
P4332
C121
Cc121
P6122
P1211
1422
c2221
P4122
14122
P43212
Cc121
P6122
P4122
P3221
P6422

No. of
Cosets

N

N WO DN DNDNMNDNDNDDNDDNDNDNMDNDNMDNDDNDNDDNMDNNMDMNDDMDNDNDDNMDNDMNDNDWOWDNONMDNMDNDMDNMMDNDDN

Chains/
asu

N =2 =2 a N =2 2 BN _2N =2 W ODNDN=_2 2NN a2 a N2 DNOODNNDN-~Aw

o
)
0.04
0.00
0.09
0.00
0.04
0.00
0.00
0.01
0.00
0.00
0.06
0.06
0.02
0.00
0.00
0.00
0.10
0.09
0.00
0.02
0.00
0.02
0.05
0.00
0.00
0.44
0.00
0.00
0.00
0.00

R

)
(%)
3.8
5.9
9.7
5.4
5.8
7.5
5.7
9.5
8.4
4.0
1.6
7.7
8.1
3.1
23
5.8
8.8
3.4
4.1
54
5.7
9.6
7.7
4.2
6.3
10.3
10.3
3.0
7.1
2.9

»(g)
0.002
0.004
0.008
0.003
0.004
0.008
0.007
0.007
0.009
0.004
0.000
0.009
0.010
0.008
0.002
0.005
0.009
0.002
0.005
0.003
0.006
0.009
0.006
0.003
0.010
0.010
0.022
0.003
0.005
0.001

ATym)
A)
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11

A(7asu)
A)
0.10
0.10
0.08
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.09
0.07
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.08
0.10
0.10
0.11
0.10
0.09
0.11
0.11
0.11
0.11

A(F chain)
A)
0.10
0.10
0.08
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.09
0.06
0.10
0.10
0.10
0.10
0.10
0.08
0.10
0.10
0.11
0.10
0.09
0.11
0.11
0.11
0.10

Coord.
Error
A)
0.64
0.15
0.60
0.12
0.11
0.14
0.06
0.53
0.40
0.15
0.53
0.25
0.11
0.52
0.40
0.10
0.53
0.08
0.08
0.12
0.39
0.07
0.09
0.28
0.24

Rsymap

aI")
(%)
10.5
1.2
3.6
4.6
3.7
1.2
6.1
1.2
3.2
3.3
6.2
2.5
2.4
3.7
0.6
3.1
10.2
1.1



PDB

Code
1t1f
1bqd
2135
1zsv
1ju9
2qs3
1tt9
3cch
2fkz
3hbw
2¢v9
3kqf
1z6t
2e01
27254
2hp4
2wer
2vat
3ehk
2pfd
2¢9d
2p38
1q2x
2jat
legw
3ggu
3fdw
1ylo
2qdi
laib

Resolution Published

A)
2.8
2.1
1.9
23
2.0
1.8
3.4
2.6
2.0
1.9
2.5
1.8
2.2
1.6
24
2.1
1.6
24
3.2
34
2.8
1.8
2.0
2.6
1.5
1.8
1.6
2.2
2.0
2.8

Symmetry
P1211
P1211
Cc2221
P43
P1211
c2221
P4
P1211
R3:H
P1211
P 41
P1211
P1
141

P 61

P 64
P2221
P1211
P 41
P4

P1
Cc121
P1211
P 31
P1

P 61
P4

141
P43
P1211

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P 65
c2221
P41212
P43212
c2221
P41212
P4212
Cc2221
R32:H
c2221
P41212
c2221
P1211
14122
P6122
P6422
P4322
P 212121
P4122
P4212
Cc121
F222
P21212
P3121
P1211
P6122
P4212
F4132
P43212
c2221

No. of
Cosets

w

N D O NDNDNDNDDNDDNDNDNMNDNDNDDNDDNDNDDNMDNMDNDMDNDNDDNMDNDMDNMDNMDMNDDDNMDNDMDNMNMDNDDN

Chains/
asu

=S A A A A N A a OGN WO e aN WON A DO N AN A A

o
)
0.04
0.02
0.02
0.00
0.12
0.04
0.00
0.00
0.00
0.02
0.00
0.05
0.06
0.00
0.00
0.00
0.04
0.23
0.00
0.00
0.12
0.01
0.00
0.00
0.01
0.00
0.00
0.07
0.00
0.17

R

)
(%)
23
5.8
11.6
4.5
6.4
6.7
8.1
2.6
9.2
71
5.3
9.8
6.8
7.3
5.7
4.3
4.6
5.6
3.4
43
10.8
7.3
6.4
7.0
4.9
9.0
6.8
5.3
8.1
5.2

»(g)
0.000
0.003
0.016
0.004
0.006
0.005
0.008
0.001
0.012
0.007
0.004
0.010
0.009
0.008
0.006
0.004
0.002
0.003
0.002
0.004
0.018
0.006
0.006
0.006
0.004
0.014
0.007
0.004
0.0M1
0.003

A(Toym)

A)
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11

A(asu)

A)
0.02
0.11
0.10
0.11
0.11
0.10
0.07
0.11
0.11
0.11
0.11
0.10
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.07
0.10
0.11
0.11
0.11
0.06
0.11
0.11
0.11
0.11
0.10

A(F chain)

A)
0.02
0.11
0.10
0.11
0.11
0.10
0.02
0.11
0.11
0.11
0.11
0.10
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.07
0.09
0.02
0.08
0.11
0.11
0.11
0.06
0.11
0.11
0.11
0.11
0.10

Coord.
Error

A)

Rsym op

)
(%)
6.3

2

1.9
12.4
1.7
24
1.6

3.5
4.4
24



PDB

Code
3k44
1bay
2hrq
2fle
1zsr
2b6m
2¢2b
2zgy
3kb4
3bcg
3ekp
3ds5
3fho
2isk
3ely
4vhb
274b
3fwx
1gc0
1zlk
Inlx
1vel
3gua
2zw2
3idj
3bfv
2w3o
3f7f
3¢37
2nt0

Resolution Published

A)
2.1
2.0
2.7
1.9
2.1
2.7
2.6
1.9
24
25
2.1
24
2.8
2.1
3.8
1.8
23
2.0
1.7
3.1
2.8
2.0
3.1
1.6
1.7
1.8
1.9
2.6
1.7
1.8

Symmetry
P121
14
P1211
P61

P 61
P32
Cc121
P 41
c121
P 31

P 61
P1
Cc121
P1211
P43
P1211
P61
Cc2221
P1
C121
P 212121
P1211
P 41

P 212121
P1211
P1
P3

P1
P1
P1211

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P21212
1422
P212121
P6122
P6122
P62
P3121
P4122
1222

P 64
P6122
141
c2221
P 212121
P43212
c2221
P6122
P41212
1222
1212121
P43212
c2221
P41212
P41212
c2221
Cc121
P312
P21212
C121
c2221

No. of
Cosets

N

N N BN DNMNDNDNDDNDNDNDNNMDNDMBEDNDNDMDNMDNNMNDMDNPBAEDNMNDNDMNMDNDMODNMMDNDMDNMMDNDDN

Chains/
asu

N = a2 N2 N0l =N ) ma aamaa d D a amNDh 2N O A A aaw  -=anmN

o
)
0.01
0.00
0.01
0.00
0.00
0.00
0.03
0.00
0.16
0.00
0.00
0.06
0.04
0.01
0.00
0.15
0.00
0.14
0.24
0.12
0.25
0.00
0.00
0.01
0.02
0.05
0.00
0.25
0.06
0.28

R

)
(%)
3.3
6.4
5.2
6.9
6.5
3.9
54
3.5
3.0
3.2
5.5
5.2
6.7
8.4
1.7
8.2
6.1
8.4
11.0
8.5
4.8
7.9
4.3
10.2
6.4
8.8
5.5
2.7
6.8
6.7

»(g)
0.003
0.006
0.004
0.009
0.009
0.002
0.004
0.003
0.002
0.001
0.005
0.003
0.004
0.009
0.002
0.009
0.009
0.009
0.012
0.010
0.003
0.010
0.002
0.009
0.004
0.008
0.004
0.002
0.005
0.005

A(Toym)

A)
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12

A(asu)

A)
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.09
0.11
0.11
0.11
0.12
0.12
0.11
0.12
0.11
0.12
0.07
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.10
0.12
0.12

A(F chain)

A)
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.11
0.09
0.11
0.11
0.11
0.12
0.11
0.11
0.12
0.11
0.12
0.07
0.09
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.10
0.12
0.12

Coord.
Error

A)

Rsym op

)

(%)
6.3
1.7
1.9
21
4.9
1.6



PDB

Code
3g7v
1mdv
3eno
3cv6
Inzk
2bni
2rkf
1r8h
3ivt
2zdc
2qfr
2wt
2qak
2zwm
3gk0
Ixpj
3gcf
3fdw
3d4g
2g1p
1sul
3g76
2gt2
2pkr
2vix
3jze
2rab
1t9k
1c9t
2030

Resolution Published

A)
1.9
1.9
3.0
2.1
1.9
1.5
1.8
1.9
2.7
2.0
24
3.0
2.2
2.0
23
23
23
2.2
23
1.9
22
29
2.0
24
2.0
1.8
1.5
2.6
3.3
1.7

Symmetry
P1211
P 63
P 65
P32
C121
P 31
P61

P 61
P 62
P1
141
P1211
P 61
P 31
P1
P1211
Cc121
P1211
P1
P1211
P 31
P3212
P 32
P1211
C121
P1211
P1211
P3121
P1211
P1211

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
c2221
P6322
P6522
P3221
c2221
P3121
P6122
P6122
P6222
R3:H
14122
P43
P6122
P3121
Cc121
P21212
R32:H
P21212
P21212
P212121
P3121
P6522
P 65
P21212
c2221
P 212121
P21212
P6122
c2221
P212121

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNDNDDNDNDDNDNDNNMDNDBEDNODNMDNDDNDMDNDDNDDNDNODNMDNDDNDDNMDDNDDNMNMDNDDN

Chains/
asu

= O N NDNOOGON-=2DN-22DN-20ODN B A A A A aa W -=a2DPNN-_2 W -aDN

o
)
0.02
0.00
0.00
0.00
0.02
0.00
0.00
0.00
0.00
0.07
0.00
0.04
0.00
0.00
0.05
0.20
0.00
0.01
0.18
0.03
0.00
0.00
0.00
0.04
0.02
0.35
0.02
0.00
0.29
0.08

R

symop
")
(%)
6.5
8.1
4.0
6.1
5.8
10.0
8.6
5.6
5.4
8.6
5.8
5.4
7.4
37
7.6
8.5
5.9
43
3.9
6.6
6.7
3.9
12.9
7.9
8.5
8.6
9.0
36
7.4
10.4

»(g)
0.005
0.009
0.006
0.005
0.005
0.026
0.014
0.006
0.005
0.007
0.005
0.003
0.012
0.003
0.008
0.011
0.007
0.003
0.004
0.007
0.007
0.003
0.017
0.006
0.009
0.008
0.012
0.002
0.005
0.014

A(Toym)

A)
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13

A(asu)

A)
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.13
0.13
0.12
0.13
0.13
0.12
0.13
0.13
0.11
0.12

A(F chain)

A)
0.12
0.12
0.11
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.12
0.13
0.12
0.12
0.13
0.11
0.13
0.13
0.08
0.12

Coord.
Error
A)
0.07
0.19

0.14

Rsymap

aI")
(%)
5.6
3.7
4.5
3.2
2.2
2.4
1.5
1.3
6.7
53
3.8
2.1
1.8
7.6
2.4
2.5
6.4
2.8
2.5
4.1
3.9

23

14.9
2.9



PDB

Code
1tSr
3ddm
1jti
2gce
lybu
11zq
3iru
207m
2i0g
3bcx
1pt8
3ced
2efr
Inpm
2pms
2110
3hvu
2awh
1vg8
1xpl
2hgm
2dyk
3g7¢g
2fbl
3b86
3g8k
2nnw
2pjl
2g9z
3cf2

Resolution Published

A)
2.0
2.6
2.3
1.9
24
22
23
2.0
2.5
24
22
2.1
1.8
2.1
2.9
2.7
2.0
2.0
1.7
2.0
24
2.0
2.0
1.9
2.0
2.0
2.7
2.3
2.0
35

Symmetry
P43

P 212121
P1
c121
P121
P 61
P321
P43
P61
P32

P 62
1422
P1
P1
P32
R3:H
P1211
P1211
P1
P1211
P42
P1
P1211
P3221
P43
1222
P3112
R3:H
P1
P3

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P43212
P43212
Cc121
c2221
P21212
P6122
P6322
P4322
P6122
P3221
P6222
1432
P1211
C121

P 65
R32:H
P21212
P21212
C121
P21212
P42212
C121
c2221
P6522
P43212
1422
P6122
R32:H
C121
P622

No. of
Cosets

N

A NN DN N DNMNDNDNDDNDNDNDNDNNMDNDMDNDDNMDNDDNNMDNNMDNDDDNODNMDNDMDNMMDNDDMNDDDNMDNDDNMNMDNDDN

Chains/
asu

=S A A N A a RN a a NN NN DN AN A A e e A, aea NN N D

o
)
0.00
0.02
0.16
0.07
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.20
0.09
0.09
0.00
0.00
0.03
0.04
0.04
0.03
0.00
0.07
0.07
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.06
0.00

R

symop
(I
(%)
6.5
3.8
5.4
5.5
4.4
4.1
7.0
5.7
5.2
6.2
5.0
6.4
10.2
4.1
4.8
7.0
6.3
8.8
9.4
55
7.7
10.4
11.0
10.8
8.0
7.4
2.7
7.2
7.6
2.1

»(g)
0.008
0.002
0.006
0.006
0.003
0.005
0.007
0.006
0.008
0.006
0.004
0.004
0.018
0.005
0.003
0.008
0.006
0.012
0.014
0.004
0.008
0.012
0.017
0.0M1
0.014
0.007
0.001
0.008
0.007
0.001

ATym)
A)
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14

A(7asu)
A)
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.12
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.06
0.13
0.02
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.14
0.14
0.00

A(F chain)
A)
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.12
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.06
0.13
0.02
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.13
0.14
0.14
0.00

Coord.
Error
A)
0.34
0.59
0.35
0.13
0.47
0.34
0.16
0.10
0.43
0.10
0.08
0.29
0.27
0.44
0.12
0.13
0.17
0.27
0.19
0.14
0.11

0.17

0.20

1.15

Rsymap

)
(%)
1.9
3.6
3
2.6



PDB
Code
2r8e
2gu9
3esi
1rbq
1xs2
2w9s
2nnn
1gzm
luzi
3eej
1j48
3bx8
2ntt
1pro
2fb5
2nsx
3cepq
1mzn
1zg5
218f
2wlk
2q60
2cg4
2qtu
2hjd
2qgq
2fpz
2aqu
2z6y
3ftht

Resolution Published

A)
1.4
1.4
2.5
2.1
23
1.8
24
2.6
1.9
2.1
1.8
2.0
1.6
1.8
2.0
2.1
1.9
1.9
23
2.1
2.1
2.0
24
2.5
2.1
2.0
2.0
2.0
2.0
22

Symmetry
P1
P1

P 41

P 31
P4
P121
P 31

P 31
14

P 41

P 31
P1
P1211
P61
C121
P1211
P43
P1
P1211
P1211
P23
P3
P4
P61

P 43
P1

P 31
P61
P1211
P1211

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
14
C121
P41212
P3121
P4212
P62
P3121
P 64
1422
P41212
P3121
C121

P 212121
P6122
R32:H
c2221
P43212
Cc121
P21212
c2221
P432
P321
P422
P6122
P43212
c2221
P3121
P6122
c2221
P212121

No. of
Cosets

N

N DN DN BEDNDNDNDNDNDNDNDNMDNDMDNDDNDNDDNDNMODNMDNDDNDDNMNDNDMDNDDMDNDDNDOWDNNMDNMNMDNDDN

Chains/
asu

=S N L2 NN NN A A ama a a N DD AN A O a BB A aaaaaaoagadNdDDdDDDDDDND-aaDdD

o
)
0.11
0.09
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.03
0.02
0.00
0.04
0.03
0.00
0.02
0.00
0.09
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.04
0.00
0.00
0.05
0.02

R

symop
")
(%)
6.9
12.2
3.0
5.1
6.9
5.4
6.4
3.8
6.2
7.6
7.9
7.5
7.1
8.7
7.4
6.3
7.2
7.2
57
11.4
5.8
7.2
5.0
57
6.9
9.0
8.3
9.6
7.7
11.4

»(g)
0.007
0.029
0.002
0.005
0.007
0.003
0.007
0.002
0.007
0.012
0.009
0.006
0.006
0.019
0.008
0.006
0.0M1
0.007
0.007
0.014
0.004
0.006
0.006
0.0M1
0.008
0.011
0.010
0.016
0.006
0.017

ATym)
A)
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15

A(7asu)
A)
0.14
0.13
0.14
0.13
0.14
0.13
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.15
0.15
0.15
0.15

A(F chain)
A)
0.13
0.13
0.14
0.11
0.14
0.13
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.13
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.14
0.15
0.15
0.15

Coord.
Error
A)
0.03
0.36
0.11
0.16
0.08
0.20
0.46
0.10
0.14

Rsymap

)
(%)
3.5



PDB
Code
1v9e
2ntd
3ebk
3gxi
1udj
1bwb
Iwyy
Ised
3eek
2az5
3dto
2r4b
1y9k
1hmoO
1xss
3cue
lylq
2jhv
1wmq
Imw5
2qe2
2idr
1g2x
2qs1
2ggj
2znz
3ec3
lyak
2ntl
1jxo

Resolution Published

A)
1.9
2.5
1.9
1.8
22
1.8
2.2
2.1
2.0
2.1
3.3
24
24
23
1.6
3.7
2.0
2.1
1.6
2.1
29
1.9
2.5
1.8
25
24
1.9
2.5
23
23

Symmetry
P61
P1211
P 41
P1211
R3:H
P 61
R3:H
P1

P 41
R3:H
P1211
P 43

P 32
R3:H
C121
P1211
P3221
Cc121
R3:H
P 64

P 212121
P61
Cc121
c2221
P4
P121
P 31
Cc2221
P1211
P1

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P6122
c2221
P41212
c2221
R32:H
P6122
R32:H
R3:H
P41212
R32:H
P212121
P43212
P3221
R32:H
1222
P41212
P6522
R32:H
R32:H
P6422
P41212
P6122
R32:H
P41212
P4212
c222
P3121
P41212
c2221
P1211

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNDNDOWPNDNMDNDMDNDONDMBEDNDNDMDNMDNDDNMDNDMDNDMOWDNONMDNMDNDMDMNMMDNDDND

Chains/
asu

=S NN 2 BN A A a a a a N 20O 2 @A N 2N DND A A aaaaNNDh 2D -~

o
)
0.00
0.31
0.00
0.05
0.00
0.00
0.00
0.44
0.00
0.00
0.01
0.00
0.00
0.00
0.09
0.28
0.00
0.23
0.00
0.00
0.03
0.00
0.02
0.00
0.00
0.12
0.00
0.02
0.19
0.04

R

symop
")
(%)
8.9
7.0
4.8
6.6
5.5
10.6
5.2
6.8
8.0
9.9
2.9
6.6
9.8
3.8
6.4
23
10.4
6.4
10.3
6.2
6.3
7.4
7.6
7.5
7.3
8.3
8.6
53
6.8
9.5

»(g)
0.014
0.007
0.006
0.006
0.004
0.027
0.002
0.004
0.013
0.010
0.001
0.010
0.018
0.002
0.004
0.002
0.012
0.005
0.013
0.009
0.004
0.0M1
0.008
0.006
0.007
0.008
0.012
0.004
0.005
0.0M1

ATym)
A)
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16

A(7asu)
A)
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.13
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.10
0.15
0.14
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.16
0.16
0.15
0.15
0.15
0.16
0.16

A(F chain)
A)
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.13
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.06
0.15
0.14
0.15
0.15
0.15
0.15
0.15
0.16
0.16
0.15
0.15
0.15
0.16
0.16

Coord.
Error
A)
0.34
0.36
0.10
0.19
0.27
0.19
0.15
0.15
0.87
0.25
0.16

Rsymap

)

(%)
2.5
4.2
3.3

4.2
5.8
2.8
4.7
3.5
1.4
4.7
6.1
1.3
1.3
1.1
1.2
1.5
1.5
4
2.1
4.8
4.9
1

2.6
5.1
2.7



PDB
Code
2ise
1i0c
2v8v
1zg1
1sgu
1jdv
2nud
2rab
2alf
3gr0
3cyk
1hdu
lhee
llyq
3bb8
1rod
3dby
1ddn
3gmw
1sql
2¢10
2b7z
1g0z
1dc3
3hhl
2hen
1zkd
2¢80
20jt
3dgd

Resolution Published

A)
22
2.0
2.9
23
1.9
2.0
23
2.5
2.1
23
1.4
1.8
1.8
1.5
24
1.9
2.1
3.0
2.1
22
2.5
2.2
2.2
2.5
2.6
26
2.1
2.3
2.0
14

Symmetry
P1211
P 31
P1
P1211
P 61
P1211
P1211
P 41
P1

P 31
P1211
P1
P1

P 41
P32
C121
R3:H
P 41
P1

P 1
P43
P61
R3:H
141
R3:H
P1211
P61

P 32
c2221
P1211

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P21212
P3121
Cc121
P21212
P6122
c2221
P21212
P41212
C121
P3121
P21212
P1211
P1211
P41212
P3221
F222
R32:H
P41212
C121
P1211
P43212
P6122
R32:H
14122
1213

P 212121
P6122
P3221
P41212
P21212

No. of
Cosets

N

N DN NN BAEDNDNDNDNDDNDNDNMDNDMDNDDNMDNDDNNMDNNMDNDMDNMDNDMDDNMDNDMDNMDNMDNDMDDNMDNDMDNMNMDNODDN

Chains/
asu

A 2 2 NN DNDNW=_22NOW=_22NNNDN - -

-
o

N =2 a2 a N ) a a a N o NdDdD

o
)
0.00
0.00
0.51
0.07
0.00
0.00
0.08
0.00
0.14
0.00
0.02
0.00
0.00
0.00
0.00
0.04
0.00
0.00
0.18
0.15
0.00
0.00
0.00
0.00
0.11
0.18
0.00
0.00
0.08
0.02

R

symop
")
(%)
7.4
10.4
6.3
55
10.9
9.3
9.3
7.3
9.6
12.1
9.0
8.1
8.1
10.3
5.9
8.9
6.5
5.6
7.0
10.3
5.2
10.9
7.0
6.4
6.7
7.0
7.0
8.6
7.4
9.2

»(g)
0.009
0.020
0.005
0.006
0.022
0.010
0.0M1
0.009
0.010
0.027
0.010
0.008
0.008
0.014
0.006
0.010
0.006
0.005
0.006
0.014
0.004
0.024
0.006
0.008
0.006
0.007
0.008
0.011
0.006
0.0M1

A(Toym)

A)
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17

A(asu)

A)
0.16
0.15
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.11
0.11
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.17
0.16
0.16
0.17
0.17
0.15
0.17

A(F chain)

A)
0.16
0.15
0.16
0.15
0.16
0.15
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.07
0.07
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.16
0.17
0.16
0.16
0.17
0.17
0.15
0.17

Coord.
Error
A)
0.37
0.21
0.32
0.44
0.20
0.31
0.18
0.14
0.17
0.04

Rsymap

aI")

(%)
4.4
8.7
1.8
2.5
49

3

8.4
1.6
1.9



PDB
Code
2djw
2bgj
1zpk
3cap
3eel
2clj
3hum
1j51
1zIf
1wrq
1wSe
3h8b
2b60
3155
1sof
2i5c¢
3bju
1rit
1tjc
3hor
2ggi
2q64
2ijz
3htm
2j69
1tyh
3h07
2ply
1r0c
1qI3

Resolution Published

A)
24
2.1
1.7
29
1.9
26
23
2.2
23
22
3.0
1.8
2.2
2.8
2.6
1.8
23
2.9
23
3.0
22
2.5
3.0
2.5
3.0
2.5
2.0
24
24
14

Symmetry
P32
P1211
P 61
R3:H
P 41
P1211
P 212121
P1
P61
R3:H
P1
Cc121
P 61

P 41
R3:H
C121
P32
P 32
P32
P1
P4
P61
P1
P1
C121
P 41
P1211
P1211
R3:H
P 212121

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P3221
P21212
P6122
R32:H
P41212
c2221
P41212
P1211
P6122
R32:H
P 31
c2221
P6122
P41212
R32:H
P3121
P3221
P3221
P3221
P1211
P4212
P6122
F23
c222
1422
P41212
P21212
Cc2221
R32:H
P43212

No. of
Cosets

N NN DNDNDNDWOWDNDNDDNDDNDOWDNDNDDNDDNDMDNMDNDMDMNDDNMDNODNDN

-
N

N DN DNDN BB

Chains/
asu

A NN 2 DN A2 WW=a AN N2 A aNo

-
N

N NN =2 N 2D a a a N

o
)
0.00
0.08
0.00
0.00
0.00
0.03
0.06
0.09
0.00
0.00
0.36
0.05
0.00
0.00
0.00
0.03
0.00
0.00
0.00
0.12
0.00
0.00
0.20
0.71
0.31
0.00
0.13
0.04
0.00
0.67

R

)
(%)
6.1
6.6
8.5
4.6
8.8
10.5
6.1
9.2
8.2
10.4
4.8
7.1
1.1
6.6
8.5
9.0
10.0
4.5
6.5
5.1
7.2
6.7
7.3
7.6
4.6
5.2
12.9
7.6
5.2
13.1

»(g)
0.006
0.008
0.013
0.006
0.015
0.014
0.004
0.013
0.015
0.014
0.003
0.007
0.022
0.008
0.0M1
0.011
0.013
0.003
0.008
0.004
0.007
0.0M1
0.005
0.010
0.003
0.007
0.023
0.008
0.003
0.020

ATym)
A)
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.18
0.18
0.18
0.18
0.18

A(7asu)
A)
0.17
0.17
0.16
0.17
0.17
0.08
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.10
0.17
0.17
0.17
0.16
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.17
0.14
0.18
0.14
0.18
0.18
0.16

A(F chain)
A)
0.16
0.17
0.16
0.17
0.17
0.08
0.17
0.17
0.17
0.17
0.16
0.09
0.17
0.17
0.17
0.16
0.17
0.17
0.17
0.16
0.17
0.17
0.17
0.17
0.14
0.17
0.14
0.17
0.18
0.14

Coord.
Error

(A)
0.23

Rsymap

)

(%)
1.3
5.3

10.8



Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Roymop Coord.  omor
PDB Resolution Published Candidate No.of  Chains/ é (") A(ym)  A(tus)  A(enain)  Error aI")
Code A) Symmetry Symmetry Cosets asu © (%) o(g) A) A) A) A) (%)
qu4 1.8 P1211 cz2221 2 1 0.01 9.2 0.008 0.18 0.18 0.18 - ---
3chl 2.3 P121 P21212 2 6 0.08 4.5 0.004 0.18 0.18 0.18 0.17 2.9
3ffq 2.4 14 1422 2 1 0.00 10.8 0.019 0.18 0.18 0.18 0.24 1.7
lahe 2.3 P1211 c2221 2 1 0.03 8.0 0.011 0.18 0.18 0.18 - -
3eol 3.1 P212121 P43212 2 6 0.24 3.4 0.001 0.18 0.18 0.05 - 9.9
2efs 2.0 P1 P1211 2 2 0.33 9.0 0.017 0.18 0.18 0.18 0.21 2.7
2rme 1.6 P1211 P21212 2 2 0.00 7.5 0.010 0.18 0.18 0.18 - -
lynb 1.8 c121 R32:H 3 1 0.03 8.5 0.011 0.18 0.18 0.18 0.25 1.6
lanx 1.9 P1 R3:H 3 1 0.12 7.6 0.009 0.18 0.18 0.18 - -
2gax 1.8 c2221 P43212 2 1 0.03 9.6 0.0M1 0.18 0.18 0.18 0.12 4.2
ngd 2.4 P 31 P3121 2 2 0.00 7.6 0.009 0.18 0.18 0.18 0.40 3.9
219z 2.1 P41 P41212 2 1 0.00 8.5 0.012 0.18 0.18 0.18 0.12 2.8
2¢7n 2.1 PA1 Cc121 2 6 0.44 14.7 0.029 0.18 0.18 0.16 0.12 5.1
1b0w 1.8 c2221 P6122 3 1 0.00 10.5 0.016 0.18 0.18 0.18 - 55
I1rlu 2.0 P 31 P3121 2 2 0.00 7.4 0.010 0.18 0.18 0.18 0.14 -—-
200V 1.7 P1211 cz2221 2 3 0.06 4.5 0.002 0.18 0.18 0.18 0.06 ---
ljch 3.0 P1211 c2221 2 2 0.05 3.0 0.001 0.18 0.02 0.02 0.56 55
3exg 3.0 PA1 P1211 2 16 0.05 5.3 0.004 0.18 0.18 0.18 0.35 71
3b4m 2.8 P 31 P3121 2 2 0.00 8.4 0.013 0.18 0.18 0.18 0.38 -
2ghc 2.8 P 61 P6122 2 1 0.00 6.5 0.009 0.18 0.17 0.17 0.32 3.9
2qk0 2.4 P 31 P6122 4 1 0.00 7.3 0.008 0.19 0.18 0.18 0.23 ---
3dfv 3.1 C121 1222 2 1 0.01 13.9 0.022 0.19 0.14 0.14 - 2.7
ZgCl 1.6 c121 c2221 2 2 0.07 7.4 0.014 0.19 0.15 0.15 0.08 4.4
3eem 2.1 P41 P41212 2 1 0.00 8.4 0.016 0.19 0.18 0.18 0.14 2.9
lyup 2.1 P1 P1211 2 4 0.00 12.2 0.023 0.19 0.19 0.18 0.24 3.4
3h89 2.5 c121 cz2221 2 3 0.09 121 0.018 0.19 0.18 0.16 - ---
3ng 2.4 P1211 c2221 2 2 0.01 7.3 0.006 0.19 0.19 0.19 0.18 7.2
1ahx 2.0 P1211 c2221 2 1 0.10 9.3 0.013 0.19 0.19 0.19 --- -
1t6g 1.8 P 32 P3221 2 2 0.00 5.2 0.003 0.19 0.19 0.19 0.07 1.4
2vis5 2.3 P1 Cc121 2 5 0.31 10.1 0.010 0.19 0.17 0.16 0.27 12.9



PDB

Code
3c3e
lixy
21s9
2qcq
3gxm
2134
1keo
21s8
1vg9
1xdl
larg
3ede
1hxb
2702
2zo0k
2286
2jev
20qe
lahy
3k8e
lahf
2clc
2g45
2qfj
1vgz
3h2v
1xdm
3dhr
2fxr
1294

Resolution Published

A)
3.0
2.5
2.3
22
22
1.7
2.2
2.5
2.5
3.0
22
2.6
2.3
2.0
2.1
24
23
1.6
23
25
23
23
2.0
2.1
3.0
29
3.0
2.0
2.5
2.0

Symmetry
P32
P1211
P 31
R3:H
P1211
c2221
14

P 31
P1211
P21212
P1211
P 43

P 61

P 212121
P1211
P32

P 43
P1211
P1211
C121
P1211
P1211
P 64

P 31

P 31

P1
P21212
P1

P 31

P 1121

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P 65

P 212121
P3121
R32:H
c2221
P41212
1422
P3121
P21212
P42212
c2221
P43212
P6122
P41212
P21212
P3221
P4322
c2221
c2221
c2221
c2221
P21212
P6422
P3121
P3112
P1211
P42212
Cc121
P3121
P212121

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNDNDDNDNDDNDNDNDNMDNDMDNDDNMDNDDNNMDNNMDNDMDNDNDDNMDNDMDNMDNMDNDDDNMDNDMDNMDNDDN

Chains/
asu

NN DA DB A AN AN2WA A0 2 A aa D BN a2 N 2N

o
)
0.00
0.30
0.00
0.00
0.03
0.15
0.00
0.00
0.13
0.01
0.03
0.00
0.00
0.00
0.01
0.00
0.00
0.14
0.09
0.03
0.06
0.13
0.00
0.00
0.00
0.23
0.02
0.11
0.00
0.00

R

)
(%)
4.0
9.5
8.2
7.6
8.5
124
7.4
7.7
6.3
7.7
9.3
6.6
9.1
6.0
8.1
6.1
6.3
5.4
8.8
10.5
8.4
1.1
3.7
16.2
9.9
7.6
6.3
12.7
8.2
12.5

»(g)
0.003
0.012
0.009
0.012
0.009
0.019
0.009
0.009
0.005
0.007
0.013
0.010
0.021
0.003
0.008
0.008
0.010
0.003
0.0M1
0.013
0.011
0.015
0.003
0.049
0.017
0.008
0.004
0.020
0.0M1
0.030

A(Toym)

A)
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20

A(asu)

A)
0.18
0.18
0.19
0.19
0.19
0.16
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.17
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.19

A(F chain)

A)
0.18
0.18
0.19
0.19
0.19
0.16
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.19
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.17
0.20
0.19
0.20
0.20
0.20
0.19

Coord.
Error
A)
0.63
0.41
0.19
0.20
0.07
0.58
0.49
0.36
0.94

0.28
0.23
0.12
0.14
0.21
0.05

0.19
0.60
0.31
0.41
0.40
1.15
0.15

Rsymap

aI")

(%)
9.1
8.7

4

2.9
8.2
3.9
4.4
3.8

3.9
26
2
1.6
3.1

1.6



PDB

Code
1dmy
2fww

3E+54
3hl2
loaz
2gbo
3bq4
1yfo
2gmq
3ngl
1je8
lyax
2gqd
2j2p
3gh8
3dex
3ebn
1mes
1vqv
3dh2
1bd3
1h9m
laxa
1xsz
1128
1264
Ixpy
2r8b
1qzu
27zbu

Resolution Published

A)
2.5
2.2
2.5
2.8
2.8
22
2.7
2.3
1.8
23
2.1
24
2.3
2.8
2.6
2.7
24
1.9
2.6
23
1.9
1.6
2.0
1.4
1.9
2.0
23
2.6
29
2.1

Symmetry
P1

P 31

P 61
P3112
P 212121
P 62

14
P1211
1212121
P 212121
P1211
Cc121

P 65
P32
P1211
P1211
P1

P61
P43
C121
P1211
R3:H

P 61

P 31
P1211
P43

P4

P 212121
R3:H
R3:H

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
Cc121
P3121
P6122
P6122
P41212
P6222
1422
Cc2221
14122
P43212
P21212
1222
P6522
P3221
P212121
c2221
1222
P6122
P43212
1222
c2221
R32:H
P6122
P3121
P21212
P43212
P4212
P41212
R32:H
R32:H

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNDNDDNDNDDNDNDNMDNDMDNDMDNMPBEDNMDNDMNDNMDNMDNDDNMDNNMDNMDNMDMNDMDDNMDNDMDNMDNDDN

Chains/

asu

NN 2SN N2 A afNDN=22 A OB B WS NN 2 A wWwa WK AN -

o
)
0.09
0.00
0.00
0.00
0.08
0.00
0.00
0.09
0.19
0.47
0.00
0.06
0.00
0.00
0.08
0.05
0.08
0.00
0.00
0.04
0.01
0.00
0.00
0.00
0.24
0.00
0.00
0.17
0.00
0.00

R

)
(%)
8.8
8.8
4.3
5.2
4.7
4.0
4.6
21.7
10.5
8.3
6.9
8.3
7.9
8.5
7.7
8.6
10.3
121
6.3
12.7
8.1
8.8
7.9
6.5
6.4
10.8
7.8
7.2
4.9
7.5

»(g)
0.015
0.012
0.004
0.004
0.002
0.007
0.006
0.112
0.012
0.007
0.008
0.010
0.014
0.010
0.010
0.009
0.020
0.034
0.0M1
0.019
0.013
0.010
0.025
0.004
0.005
0.026
0.008
0.008
0.005
0.007

ATym)
A)
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.20
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22

A(7asu)
A)
0.20
0.20
0.16
0.20
0.17
0.20
0.20
0.16
0.20
0.17
0.20
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.21
0.08
0.21
0.21
0.21
0.21
0.22

A(F chain)
A)
0.20
0.20
0.16
0.20
0.07
0.20
0.20
0.16
0.20
0.17
0.20
0.20
0.21
0.20
0.21
0.20
0.21
0.21
0.21
0.20
0.21
0.21
0.21
0.21
0.08
0.21
0.21
0.21
0.21
0.22

Coord.
Error

A)

Rsymap

)
(%)

3.5

21.6

12.4



PDB

Code
2rde
20fj
2bSu
3gqx
3gxd
2zn9
la6p
1t3u
1ry9
2v65
lupu
3b85S
3ily
2o0pz
2pa2
3co5
1rpi
1tku
luvh
1xiq
3e6i
20lk
2qhb
2r4j
1m9x
2zcz
3hrr
1diz
2cdq
2zh0

Resolution Published

A)
2.1
23
2.3
2.5
25
24
2.1
2.5
1.8
24
2.5
24
2.2
3.0
25
24
1.9
1.7
2.8
3.1
22
2.1
24
2.0
1.7
1.8
1.9
2.5
29
25

Symmetry
1222
P1211
P1211
P 41
P1211
P 41

P 43

P 41
P1211
Cc222
P1211
P3
P43
1213
P3121
P32

P 41
P1
R32:H
P1211
P43
P1211
P 32
1222
P1
P4

P 212121
P3121
141
P3

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
1422
P21212
Cc2221
P41212
c2221
P4122
P43212
P41212
P 212121
P42212
c2221
P6
P43212
14132
P6122
P3221
P41212
Cc121
F432
c2221
P43212
P 212121
P3221
1422
P1211
P4212
P43212
P6122
14122

P 63

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNDNDDNDNDDNDNDNNMDNDBEDNDNDDNMDNNMDMNDMDNMDNDMDDNMDNMDNMDNMDMNDMDDNMDNDMDNMNMDNDDN

Chains/
asu

O = A a W DA A AN D W A a a  aa a2 @A N 22PN O adNh AN -~

o
)
0.01
0.08
0.02
0.00
0.01
0.00
0.00
0.00
0.77
0.00
0.03
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.11
0.03
0.00
0.00
0.15
0.00
0.11
0.11
0.00
0.03
0.00
0.00
0.00

R

)
(%)
7.1
12.5
6.2
7.6
6.7
7.4
8.7
10.4
10.5
12.3
8.5
7.9
8.9
4.0
7.2
9.6
9.1
8.6
5.7
9.3
10.2
1.4
12.6
9.4
12.0
9.5
7.8
9.1
5.0
9.3

»(g)
0.005
0.022
0.006
0.014
0.007
0.012
0.018
0.020
0.012
0.020
0.014
0.009
0.023
0.003
0.008
0.016
0.017
0.007
0.005
0.013
0.022
0.016
0.024
0.009
0.016
0.010
0.006
0.010
0.004
0.0M1

A(Toym)

A)
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23

A(asu)

A)
0.22
0.22
0.22
0.01
0.22
0.22
0.21
0.22
0.21
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.17
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.21
0.22
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23

A(F chain)

A)
0.22
0.21
0.22
0.01
0.22
0.22
0.21
0.22
0.20
0.22
0.22
0.22
0.22
0.21
0.17
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.22
0.20
0.21
0.22
0.20
0.23
0.23
0.23
0.23
0.22

Coord.
Error

(A)
0.14
0.25

Rsym op

)

(%)
3.6
54
2.8
1.6
4.6

1

2.6

9.2



PDB

Code
1dc4
1lnq
2hc0
3hlu
3i58
3ecy
1hpv
2iqq
3ex(
3evi
lasm
2039
2¢ln
los2
2qar
lodx
2ggh
1zsf
3hrq
1kvo
3fla
2¢18
2h8n
3dif
2gbx
2j0y
2¢9b
1xao
1gbs
2tod

Resolution Published

A)
2.5
3.3
1.3
2.6
27
1.9
1.9
2.7
1.3
27
24
29
2.0
2.2
24
2.0
2.2
2.0
1.8
2.0
1.8
2.8
2.6
2.0
23
24
2.8
2.1
1.8
2.0

Symmetry
141
P61
P43

P 212121
P 65

P 41
P61
Cc121
P1211
P 31
P1211
P3
P1211
P 31
P32

P 61
P4

P 61

P 212121
P1211
P1211
P3221
Cc121
P32
P32
P32
P1
P61
P61
P1211

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
14122
P6122
P43212
P43212
P6522
P4122
P6122
1212121
c2221
P3121
c2221
P321
c2221
P3121
P 62
P6122
P4212
P6122
P43212
c2221
P 212121
P6222
14122
P3221
P3221
P3221
C121
P6122
P6122
P212121

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNMNDNDBEDNDNMNMDNDMNDNDDNMDNDDNNMDNNMDMNDMDNMDNDMDDNMDNDMDNMDNMDNDMDDNMDNDMDNMNMDNODDN

Chains/
asu

N = a2 O WO NN D A a W 2 a N 2 W WOWOMNDNDN A O e DA

o
)
0.00
0.00
0.00
0.18
0.00
0.00
0.00
0.18
0.34
0.00
0.14
0.00
0.03
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.01
0.05
0.55
0.00
0.08
0.00
0.00
0.00
0.36
0.00
0.00
0.58

R

)
(%)
6.7
1.8
15.9
6.1
4.1
5.8
9.6
4.5
12.6
5.9
9.0
6.2
1.7
7.5
5.0
1.4
8.4
12.2
9.0
12.8
10.0
6.2
4.3
9.7
8.6
8.4
11.8
8.2
13.8
71

»(g)
0.010
0.001
0.034
0.008
0.005
0.008
0.027
0.005
0.017
0.007
0.014
0.005
0.015
0.010
0.003
0.036
0.009
0.037
0.007
0.024
0.012
0.007
0.003
0.015
0.015
0.009
0.018
0.021
0.051
0.007

A(Toym)

A)
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.25

A(asu)

A)
0.23
0.22
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23
0.11
0.23
0.23
0.24
0.18
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.17
0.24
0.22
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.21

A(F chain)

A)
0.23
0.18
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23
0.23
0.11
0.23
0.23
0.23
0.18
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.24
0.23
0.17
0.24
0.22
0.23
0.24
0.23
0.24
0.24
0.24
0.18

Coord.
Error

A)

Rsym op

)

(%)
2.6
52
3.8
4.5

26



PDB
Code
3gje
1tm0
1kx1
2blg
1dmx
3dul
1a8g
2r45
2pdt
2c8u
Imer
1gnn
2rdn
3i0n
2j0h
2yrs
Imet
lasn
3fa3
1jkeé
1bwa
1hos
lupf
2d1n
2uwc
3ecn
2r46
20kr
1bd4
1g39

Resolution Published

A)
23
2.8
2.8
2.1
25
1.8
2.5
2.3
22
2.0
1.9
23
3.2
23
2.9
23
1.9
2.5
2.6
24
1.9
23
2.3
24
23
2.1
2.1
2.0
2.2
1.2

Symmetry
P43
Cc121
P1211
P1

P1
C121
P61
1222
P1211
P1211
P 61
P61
P1211
P1211
P32
P1211
P61
P1211
P32
P32

P 61
P61
P1211
P32
P6
P1211
1222
P 31
P1211
P1211

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P4322
1222
Cc2221
C121
Cc121
1222
P6122
1422
P21212
c2221
P6122
P6122
P 212121
c2221
P3221
P 212121
P6122
c2221
P 62
P3221
P6122
P6122
c2221
P3221
P622
c2221
1422
P3121
c2221
P21212

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNDNDDNDNDDNDNDNDNMDNDMDNDDNMDNDDNNMDNNMDNDMDNDNDDNMDNDMDNMDNMDNDDDNMDNDMDNMDNDDN

Chains/
asu

N N N @2 A a a N a2 a a 00 2 a2 D WO 2 a A aa  a N 2 A aahhw-=anN

o
)
0.00
0.01
0.01
0.14
0.09
0.01
0.00
0.08
0.02
0.01
0.00
0.00
0.02
0.04
0.00
0.05
0.00
0.16
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.01
0.06
0.00
0.18
0.04

R

)
(%)
8.0
8.4
8.1
8.4
12.2
13.0
9.8
8.1
6.8
1.1
13.1
11.6
9.1
7.9
7.3
8.9
12.8
8.6
9.4
8.1
12.6
13.0
9.4
4.7
5.2
6.3
8.5
9.4
8.7
8.1

»(g)
0.010
0.008
0.013
0.0M1
0.026
0.020
0.033
0.007
0.007
0.017
0.044
0.040
0.012
0.008
0.008
0.010
0.040
0.012
0.013
0.015
0.041
0.063
0.022
0.003
0.005
0.007
0.007
0.011
0.019
0.008

A(Toym)

A)
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26

A(asu)

A)
0.24
0.25
0.25
0.23
0.24
0.25
0.24
0.25
0.21
0.25
0.24
0.24
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.24
0.25
0.26
0.25
0.26
0.26
0.26
0.25
0.26
0.25

A(F chain)

A)
0.24
0.25
0.24
0.23
0.24
0.25
0.24
0.25
0.16
0.25
0.24
0.24
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.25
0.24
0.25
0.25
0.25
0.26
0.26
0.26
0.25
0.25
0.25

Coord.
Error

(A)
0.21
0.53
0.60
0.16

Rsym op

)
(%)
1.3

3.2



PDB

Code

3e20
3d21
2frv
2fjm
1tvx
laia
2ibx
Tumj
1td0
2j3u
1pls
3c3f
2¢7u
2goy
1hbv
1gbt
2v51
larh
2bpe
1pwo
3jxe
lahg
1fi8
115t
3cfk
3guo
2qnf
2hvb
1p70
2a07

Resolution Published

A)
3.5
2.2
2.5
2.1
1.8
22
2.8
1.6
1.9
22
2.5
2.0
24
2.7
23
2.1
24
2.3
23
2.6
3.0
2.5
2.2
3.0
2.6
22
3.0
2.5
23
1.9

Symmetry
P43
P61
P1

P 212121
P1211
P1211
Cc121
P3
P3
P32
P 65
P1211
P1211
P1

P 61

P 61
P1211
P1211
P3221
C121
P213
P1211
P1211
P 41
P1
P43
P 31

P 31
141
P1211

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P43212
P6122
P 65
P41212
c2221
c2221
R32:H
P 63
P63
P3221
P6522
P4212
P21212
c2221
P6122
P6122
P21212
c2221
P6222
1212121
P4132
c2221
c2221
P41212
P1211
P43212
P3121
P3121
14122
c2221

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNDNDDNDNDDNDMDNMNMDNDMDNDMDNMNDNDMDNMDNDMBEDNPBAEDNMNDNDDMDNMMDNMODNMMDNDMDMNMMODN

Chains/
asu

W WN 2 a4 00N W2 AN 2 AN aANW=a 4 WR =SNG N2 N -2 M

o
)
0.00
0.00
0.23
0.13
0.04
0.00
0.15
0.00
0.00
0.00
0.00
0.87
0.01
0.16
0.00
0.00
0.06
0.00
0.00
0.05
0.00
0.01
0.11
0.00
0.12
0.00
0.00
0.00
0.00
0.11

R

symop
")
(“o)
2.8
6.6
10.7
6.4
9.8
9.4
6.7
11.6
4.6
9.5
5.1
14.5
9.4
8.3
11.6
14.5
7.0
1.1
7.4
8.5
4.9
1.7
6.9
6.0
6.2
6.3
3.4
8.6
9.4
8.3

»(g)
0.003
0.017
0.011
0.005
0.012
0.015
0.007
0.014
0.002
0.014
0.006
0.033
0.013
0.009
0.048
0.057
0.009
0.016
0.008
0.0M1
0.005
0.021
0.007
0.008
0.004
0.007
0.004
0.012
0.013
0.009

ATym)
A)
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27

A(7asu)
A)
0.26
0.25
0.06
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.25
0.20
0.27
0.14
0.26
0.26
0.27
0.27
0.27
0.27
0.27
0.26
0.22
0.26
0.26
0.14
0.26
0.27
0.27
0.27

A(F chain)
A)
0.25
0.25
0.05
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.26
0.25
0.25
0.20
0.26
0.13
0.26
0.26
0.26
0.27
0.27
0.27
0.27
0.26
0.21
0.26
0.20
0.14
0.26
0.27
0.27
0.27

Coord.
Error
A)
0.34
0.20
0.27
0.11

Rsymap

aI")

(%)
2.3
0.9

3

5.8
5.2
1.6
2.3
3.9
1.8

12.1



PDB
Code
2ved
1gnm
2fde
3fz3
1hvr
2jhh
1t77
2jiz
3ffu
lari
3ths
1vhb
27gu
2p34
2wli
2bb3
1bv7
3ebg
2j0g
2hle
2glj
2nxq
1c6x
2pmc
1zoq
1htf
2cll
3ivu
3ex5
1gno

Resolution Published

A)
24
23
2.7
24
1.8
1.7
24
2.3
2.8
23
2.7
1.8
24
2.1
2.6
23
2.0
2.8
29
22
3.2
24
2.5
2.7
24
22
29
2.7
1.8
23

Symmetry
C121
P61

P 61

P 41

P 61
P3
P1211
P1211
P 212121
P1211
P 61
P1211
P 32
P32
C121
c2221
P61

P 41
P32
141
P1

P 63

P 212121
P1

P 61

P 61
P43

P 62
P1211
P 61

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
1222
P6122
P6122
P4122
P6122
P321

P 212121
P212121
P43212
c2221
P6122
c2221
P3221
P3221
c2221
P41212
P6122
P41212
P3221
14122
P1211
P6322
P43212
P1211
P6122
P6122
P43212
P6222
c2221
P6122

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNDNDDNDNDDNDNDNDNMDNDMDNDDNMDNDDNNMDNNMDNDMDNDNDDNMDNDMDNMDNMDNDDDNMDNDMDNMDNDDN

Chains/
asu

=W N A N A A aa NN R A, W, A

N
N

= A A N =2, NN WA A

o
)
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00
0.47
0.19
0.01
0.39
0.00
0.36
0.00
0.00
0.11
0.15
0.00
0.00
0.00
0.00
0.13
0.00
0.00
0.32
0.00
0.00
0.00
0.00
0.26
0.00

R

)
(%)
8.9
1.7
10.2
8.0
10.8
8.0
11.0
7.9
8.2
14.7
7.6
9.9
10.7
8.8
1.1
1.5
13.9
6.9
8.1
1.4
5.1
6.3
11.8
13.5
4.6
1.5
7.6
5.6
124
1.5

»(g)
0.013
0.048
0.030
0.0M1
0.032
0.008
0.016
0.008
0.010
0.052
0.010
0.013
0.029
0.012
0.017
0.018
0.053
0.010
0.010
0.016
0.004
0.012
0.020
0.024
0.005
0.034
0.012
0.006
0.019
0.049

ATym)
A)
0.28
0.28
0.28
0.28
0.28
0.28
0.28
0.28
0.28
0.28
0.28
0.28
0.28
0.28
0.29
0.29
0.29
0.29
0.29
0.29
0.29
0.29
0.29
0.29
0.30
0.30
0.30
0.30
0.30
0.30

A(7asu)
A)
0.28
0.27
0.27
0.28
0.27
0.28
0.24
0.16
0.28
0.28
0.28
0.19
0.28
0.28
0.28
0.29
0.28
0.29
0.27
0.29
0.29
0.28
0.29
0.29
0.29
0.29
0.14
0.30
0.12
0.30

A(F chain)
A)
0.28
0.27
0.27
0.28
0.27
0.28
0.18
0.09
0.28
0.28
0.28
0.19
0.28
0.28
0.28
0.29
0.28
0.29
0.27
0.29
0.27
0.28
0.29
0.28
0.29
0.29
0.11
0.30
0.12
0.30

Coord.
Error

(A)
0.26

Rsym op

)
(%)
2.6

2.2



PDB
Code
3dn9
l1asl
laic
3buk
2gcj
20kv
2igy
1m9y
3ipj
Imeu
1xgh
3bp9
2eis
2094
1ws7
3dtj
1bv9
2fgk
3vhb
1ql4
loax
losi
1jss
1r19
3iSu
2ggg
los4
2iww
2vev
loay

Resolution Published

A)
23
2.6
24
2.6
25
2.0
2.6
1.9
1.2
1.9
1.8
2.6
2.1
3.0
1.9
4.0
2.0
2.7
2.1
1.5
2.7
3.0
2.2
3.5
2.6
24
2.2
2.7
1.8
27

Symmetry
P1
P1211
P1211
R3:H
P1211
P 31
P3212
P1
P1211
P 61
P1211
P1
P213
c121

P 61

P1

P61
P1211
P1211
P 212121
P 212121
P1211
P 31

P1

P 65

P4

P1

P 212121
P1

P 212121

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
R3:H
c2221
Cc2221
R32:H
P212121
P3121
P6522
P1211
P 212121
P6122
P21212
C121
P4332
14122
P6122
141
P6122
c2221
c2221
P43212
P41212
P21212
P3121
C121
P6522
P4212
R3:H
P43212
P1211
P41212

No. of
Cosets

w

N DN ODNDNDNDNDDNDDNDNDNMNMNDNMNDNDDNDNDBEDNBEDNDNDDNMDNDMDNMDNMDMNDDMDDNMDNDMDNMNMDNDDN

Chains/
asu

N = 2 A O NN = N

-
N

W 00 = BN 2PN =2DNWON=22N =2 AN A -

o
)
0.55
0.07
0.02
0.00
0.23
0.00
0.00
0.26
0.07
0.00
0.04
0.06
0.00
0.23
0.00
0.28
0.00
0.07
0.08
1.10
0.07
0.70
0.00
0.66
0.00
0.00
0.95
0.62
0.39
0.02

R

)
(%)
10.2
8.6
1.4
7.7
13.3
9.5
5.6
14.3
19.6
13.5
9.6
10.4
10.0
4.8
74
8.4
13.2
7.1
8.8
22.5
7.4
11.6
10.1
13.6
4.0
8.8
14.9
6.2
14.0
13.0

»(g)
0.015
0.015
0.020
0.010
0.025
0.016
0.006
0.023
0.047
0.051
0.162
0.017
0.018
0.004
0.010
0.008
0.044
0.006
0.015
0.079
0.005
0.025
0.016
0.031
0.004
0.012
0.023
0.004
0.026
0.016

ATym)
A)
0.30
0.30
0.30
0.30
0.30
0.30
0.30
0.30
0.30
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.32
0.32
0.32
0.32
0.32

A(7asu)
A)
0.16
0.30
0.30
0.30
0.30
0.30
0.30
0.30
0.30
0.29
0.30
0.31
0.31
0.30
0.31
0.11
0.31
0.31
0.30
0.29
0.30
0.20
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.31
0.30
0.30

A(F chain)
A)
0.09
0.30
0.30
0.30
0.30
0.29
0.30
0.26
0.30
0.29
0.30
0.30
0.31
0.30
0.30
0.11
0.31
0.31
0.30
0.23
0.10
0.18
0.31
0.31
0.31
0.31
0.29
0.31
0.18
0.24

Coord.
Error

(A)
0.24

Rsymap

aI")

(%)
19.5
8.2
2.8
5.3

12.3
4.7



PDB
Code
10s9
1gbr
1sh9
Imui
1tqe
1gs1
2ef6
3b4dv
3cjh
2p2k

Resolution Published

A)
1.9
1.8
25
2.8
27
1.5
2.1
25
26
2.0

Symmetry
P 31
P61
P 61
P61
P1
P1
P32
P1
P1
P 32

Table S1. PDB entries with near-crystallographic symmetry

Candidate
Symmetry
P3121
P6122
P6122
P6122
Cc121
P1211
P3221
P1211
C121
P3221

No. of
Cosets

N

N DN NDNMNDNDMNDNMDDNDDN

Chains/
asu

N O B NN WA 2~ AW

o
)
0.00
0.00
0.00
0.00
0.04
0.04
0.00
0.67
0.36
0.00

R

symop

(Icalc)

(%)
8.0
16.0
12.2
10.8
6.9
12.4
9.3
9.4
10.8
9.0

»(g)
0.007
0.068
0.035
0.032
0.006
0.017
0.013
0.011
0.0M1
0.013

A(Toym)

A)
0.32
0.32
0.32
0.32
0.32
0.32
0.32
0.32
0.32
0.32

A(asu)

A)
0.32
0.32
0.32
0.32
0.32
0.32
0.32
0.29
0.31
0.32

A(F chain)

A)
0.32
0.32
0.32
0.32
0.27
0.32
0.32
0.26
0.29
0.32

Coord.
Error

(A)
0.10

0.45

0.82
0.14
0.20
0.34
0.12

Rsym op

aI")
(%)
2.9
3.1
6.2
2
3.2
9
9.1
2.6



