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Table S1. – full virtual data base of modified TiO2 nanotubes 
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IL_[EMIM] 100 350 20 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 80 20 0,90 0,10 0,1 0 0 0 60 450 1 0,2 

[1] 

IL_[BMIM] 110 450 25 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 80 20 0,90 0,10 0,1 0 0 0 60 450 1,26 0,3 
IL_[OMIM] 120 700 30 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 80 20 0,90 0,10 0,1 0 0 0 60 450 1,53 0,48 

IL_[OMIM]_60V 90 200 15 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 60 20 0,90 0,10 0,1 0 0 0 60 450 0,45 0,16 
IL_[OMIM]_70V 110 600 25 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 70 20 0,90 0,10 0,1 0 0 0 60 450 1,31 0,41 
IL_[OMIM]_90V 135 850 35 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 90 20 0,90 0,10 0,1 0 0 0 60 450 1,82 0,63 
IL_[OMIM]_0,2F- 124 750 32 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 80 20 0,90 0,10 0,2 0 0 0 60 450 1,58 0,53 
IL_[OMIM]_0,3F- 129 810 35 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 80 20 0,90 0,10 0,3 0 0 0 60 450 1,65 0,55 

IL_[OMIM]_0%H2O 60 200 10 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 80 20 1,00 0,00 0,1 0 0 0 60 450 0,63 0,25 
IL_[OMIM]_2,5%H2O 70 300 15 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 80 20 0,98 0,03 0,1 0 0 0 60 450 0,76 0,32 
IL_[OMIM]_5,0%H2O 80 650 20 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 80 20 0,95 0,05 0,1 0 0 0 60 450 1,4 0,39 
IL_[OMIM]_15%H2O 115 350 25 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 80 20 0,85 0,15 0,1 0 0 0 60 450 0,89 0,36 

IL2_pristine_10V    100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 10 60 0,98 0,02 0 0,2 0 0 60 450 0,99   

[2] 

IL2_10V 31,8 600 4,6 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 10 60 0,98 0,02 0,01 0,2 0 0 60 450 2,3  
IL2_20V 71,1 1030 9,3 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 20 60 0,98 0,02 0,01 0,2 0 0 60 450 3,11  

IL2_pristine_30V 91,5 2130 8,4 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,2 0 0 60 450 1,56  
IL2_0.005 101,5 1970 10,2 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,98 0,02 0,005 0,2 0 0 60 450 3,48  
IL2_0.007 108,8 2030 12,8 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,98 0,02 0,007 0,2 0 0 60 450 3,56  
IL2_0.01 93,1 2050 11,1 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,98 0,02 0,01 0,2 0 0 60 450 3,37  
IL2_400 88,5 1990 8,9 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,98 0,02 0,01 0,2 0 0 60 400 3,04  
IL2_500 98,7 2050 9,4 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,98 0,02 0,01 0,2 0 0 60 500 3,04  

IL2_4%H2O 96,2 1540 12,4 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,96 0,04 0,01 0,2 0 0 60 450 3,44  
IL2_6%H2O 98,8 1290 15,1 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,94 0,06 0,01 0,2 0 0 60 450 3,49  

IL2_10%H2O 103,9 1220 16,1 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,90 0,10 0,01 0,2 0 0 60 450 3,54  
IL2_15%H2O 114,5 1050 13,1 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,85 0,15 0,01 0,2 0 0 60 450 3,58   

MM_NT     100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450   

[3] 

MM_Ag-NT  90 2300 16 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450   
MM_Cu-NT_I  90 2300 16 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450   
MM_Cu-NT_II  90 2300 16 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450   
MM_Cu-NT_III  90 2300 16 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450   
MM_Cu-NT_IV  90 2300 16 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450   

MM_AgCu-NT_I  90 2300 16 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450   
MM_AgCu-NT_II  90 2300 16 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450   
MM_AgCu-NT_III  90 2300 16 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450   
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MM_AgCu-NT_IV  90 2300 16 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450   
MM_Bi-NT_I  90 2300 16 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450   
MM_Bi-NT_II  90 2300 16 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450   
MM_Bi-NT_III  90 2300 16 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450   
MM_Bi-NT_IV  90 2300 16 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450     

NT_20V_1h  54 800 6 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 20 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450 1,86 0,05 

[4] 

NT_30V_1h  65 1700 6 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450 2,02 0,16 
NT_40V_1h  72 2200 6 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450 4,25 0,37 
NT_50V_1h  78 2700 14 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 50 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450 2,13 0,27 

NT_40V_0.5h  66 1600 6 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 30 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450 2,1 0,11 
NT_40V_2h  96 3800 11,5 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 120 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450 2,23 0,12 

N-NT_0.2%_20V_1h 61 1000 10,5 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 20 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0,2 60 450 2,13 0,27 
N-NT_0.2%_30V_1h  76 2000 11 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0,2 60 450 2,34 0,69 
N-NT_0.2%_40V_1h  89 3500 10,5 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0,2 60 450 4,53 1,33 
N-NT_0.2%_50V_1h  114 6800 9,5 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 50 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0,2 60 450 3,45 1,01 

N-NT_0.2%_40V_0.5h  70 1600 7 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 30 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0,2 60 450 2,39 0,53 
N-NT_0.2%_40V_2h  112 4800 13,5 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 120 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0,2 60 450 3,72 1,06 
N-NT_0.1%_40V_1h  72 3500 4,5 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0,1 60 450 4,25 0,96 
N-NT_0.3%_40V_1h  63 3400 4,5 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0,3 60 450 4,36 0,8 
N-NT_0.5%_40V_1h  71 3400 6 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0,5 60 450 4,09 0,48 

REE_base 85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,1 0,025 0 60 450   

[5] 

REE_Er 85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,1 0,025 0 60 450   
REE_Yb 85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,1 0,025 0 60 450   
REE_Ho 85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,1 0,025 0 60 450   
REE_Tb 85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,1 0,025 0 60 450   
REE_Gd 85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,1 0,025 0 60 450   
REE_Pr 85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,1 0,025 0 60 450     

REE2_Ti_30V 80 1500 10 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 1,25 0,04 

[6] 

REE2_Ti_40V 100 3000 13 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 1,35 0,13 
REE2_Ti_50V 120 6000 18 100 0 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 1,44 0,15 

REE2_Ti90Ho10_40V 99 5600 19 90 0 0 0 0 0 0 10 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 2,37 0,45 
REE2_Ti90Er10_40V 98 5500 19 90 0 0 0 0 0 0 10 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 1,82 0,43 
REE2_Ti90Nd10_40V 98 5300 18 90 0 0 0 0 0 0 10 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 3,04 0,4 
REE2_Ti90Y10_40V 98 4500 18 90 0 0 0 0 0 0 10 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 2,12 0,13 

REE2_Ti90Ce10_40V 96 4600 17 90 0 0 0 0 0 0 10 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 3,09 0 
REE2_Ti90Tm10_40V 95 4800 17 90 0 0 0 0 0 0 10 2 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09   0 60 450 2,96 0,26 
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Ag2O_Ti_30V  80 1500 10 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 1,25 0,04 

[7] 

Ag2O_Ti_40V  100 3000 13 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 1,35 0,13 
Ag2O_Ti_50V  120 6000 18 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 50 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 1,44 0,15 

Ag2O_Ti95Ag5_30V  70 1500 12 95 5 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 1,61 0,30 
Ag2O_Ti90Ag10_30V  70 1500 12 90 10 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 2,52 0,38 
Ag2O_Ti85Ag15_30V  70 1500 12 85 15 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 1,83 0,50 
Ag2O_Ti90Ag10_40V  90 3000 15 90 10 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 2,66 0,50 
Ag2O_Ti90Ag10_50V  115 6000 20 90 10 0 0 0 0 0 0 3 5 80 50 60 0,98 0,02 0 0,09   0 60 450 2,89 0,41 

BiPt_NTs*  85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   

[8] 

BiPt_1Pt-NTs  85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   
BiPt_Pt-NTs*  85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   
BiPt_2Pt-NTs  85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   

BiPt_2Bi2S3-NTs  85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   
BiPt_Bi2S3-NTs*  85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   
BiPt_6Bi2S3-NTs  85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   

BiPt_Bi2S3-Pt-NTs*  85 2500 15 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09   0 60 450     
IL4_0.05 107 6000 5,4 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,97 0,03 0,005 0,2  0 60 450 5,53  

[9] 

IL4_0.1 114 6200 9,4 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,96 0,04 0,01 0,2  0 60 450 9,12  
IL4_0.2 115 6200 10 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,95 0,05 0,021 0,2  0 60 450 8,35  
IL4_0.3 119 6800 11 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,94 0,06 0,031 0,2  0 60 450 8,45  
IL4_0.5 133 7200 13 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,93 0,07 0,051 0,2  0 60 450 8,38  
IL4_1.0 140 8100 15 100 0 0 0 0 0 0 0 3 5 80 40 60 0,92 0,08 0,103 0,2   0 60 450 8,59  

MnO_Ti_30V 81 1500 10 100 0 0 0 0 0 0 0 3 1 80 30 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450 7,1   

[10] 

MnO_Ti_40V 100 5000 13 100 0 0 0 0 0 0 0 3 1 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450     
MnO_Ti_50V 120 16200 18 100 0 0 0 0 0 0 0 3 1 80 50 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   

MnO_Ti90Mn10_30V 76 1000 8 90 0 0 10 0 0 0 0 3 1 80 30 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   
MnO_Ti90Mn10_40V 92 1500 9 90 0 0 10 0 0 0 0 3 1 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   
MnO_Ti90Mn10_50V 118 2800 9 90 0 0 10 0 0 0 0 3 1 80 50 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   

MnO_Ti85Mn15_40V_2% 94 1300 9 85 0 0 15 0 0 0 0 3 1 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   
MnO_Ti85Mn15_40V_5% 90 1300 9 85 0 0 15 0 0 0 0 3 1 80 40 60 0,95 0,05 0 0,09  0 60 450   

MnO_Ti85Mn15_40V_10% 115 1100 11 85 0 0 15 0 0 0 0 3 1 80 40 60 0,9 0,1 0 0,09  0 60 450   
MnO_Ti95Mn5_40V 94 3400 9 95 0 0 5 0 0 0 0 3 1 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09   0 60 450   
V2O5_Ti90V10_30V 61 800 13 90 0 10 0 0 0 0 0 3 1 80 30 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450     

[11] 
V2O5_Ti90V10_40V 91 300 19 90 0 10 0 0 0 0 0 3 1 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   
V2O5_Ti90V10_50V 101 400 30 90 0 10 0 0 0 0 0 3 1 80 50 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   

V2O5_Ti85V15_40V_2%    85 0 15 0 0 0 0 0 3 1 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   
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V2O5_Ti85V15_40V_5% 103 900 20 85 0 15 0 0 0 0 0 3 1 80 40 60 0,95 0,05 0 0,09  0 60 450   
V2O5_Ti85V15_40V_10%    85 0 15 0 0 0 0 0 3 1 80 40 60 0,9 0,1 0 0,09  0 60 450   

V2O5_Ti95V5_40V 86 1000 11 95 0 5 0 0 0 0 0 3 1 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   
V2O5_Ti_30V 81 1500 10 100 0 0 0 0 0 0 0 3 1 80 30 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   
V2O5_Ti_40V 100 5000 13 100 0 0 0 0 0 0 0 3 1 80 40 60 0,98 0,02 0 0,09  0 60 450   
V2O5_Ti_50V 120 16200 18 100 0 0 0 0 0 0 0 3 1 80 50 60 0,98 0,02 0 0,09   0 60 450   

 
 
  



 

Table S2. – The database of experimental condition and photocatalytic activity under UV-Vis light of investigated TiO2-based NTs 
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IL_[EMIM] 100 350 20 100 0 0 6 3 80 20 0,9 0,1 0,1 0 0 450 1 0,2 
IL_[BMIM] 110 450 25 100 0 0 6 3 80 20 0,9 0,1 0,1 0 0 450 1,26 0,3 
IL_[OMIM] 120 700 30 100 0 0 6 3 80 20 0,9 0,1 0,1 0 0 450 1,53 0,48 

IL_[OMIM]_60V 90 200 15 100 0 0 6 3 60 20 0,9 0,1 0,1 0 0 450 0,45 0,16 
IL_[OMIM]_70V 110 600 25 100 0 0 6 3 70 20 0,9 0,1 0,1 0 0 450 1,31 0,41 
IL_[OMIM]_90V 135 850 35 100 0 0 6 3 90 20 0,9 0,1 0,1 0 0 450 1,82 0,63 
IL_[OMIM]_0,2F- 124 750 32 100 0 0 6 3 80 20 0,9 0,1 0,2 0 0 450 1,58 0,53 
IL_[OMIM]_0,3F- 129 810 35 100 0 0 6 3 80 20 0,9 0,1 0,3 0 0 450 1,65 0,55 

IL_[OMIM]_0%H2O 60 200 10 100 0 0 6 3 80 20 1 0 0,1 0 0 450 0,63 0,25 
IL_[OMIM]_2,5%H2O 70 300 15 100 0 0 6 3 80 20 0,98 0,03 0,1 0 0 450 0,76 0,32 
IL_[OMIM]_5,0%H2O 80 650 20 100 0 0 6 3 80 20 0,95 0,05 0,1 0 0 450 1,4 0,39 
IL_[OMIM]_15%H2O 115 350 25 100 0 0 6 3 80 20 0,85 0,15 0,1 0 0 450 0,89 0,36 

IL2_10V 31,8 600 4,6 100 0 0 6 3 10 60 0,98 0,02 0,01 0,2 0 450 2,3 
 

IL2_20V 71,1 1030 9,3 100 0 0 6 3 20 60 0,98 0,02 0,01 0,2 0 450 3,11 
 

IL2_0.005 101,5 1970 10,2 100 0 0 6 3 30 60 0,98 0,02 0,005 0,2 0 450 3,48 
 

IL2_0.007 108,8 2030 12,8 100 0 0 6 3 30 60 0,98 0,02 0,007 0,2 0 450 3,56 
 

IL2_0.01 93,1 2050 11,1 100 0 0 6 3 30 60 0,98 0,02 0,01 0,2 0 450 3,37 
 

IL2_400 88,5 1990 8,9 100 0 0 6 3 30 60 0,98 0,02 0,01 0,2 0 400 3,04 
 

IL2_500 98,7 2050 9,4 100 0 0 6 3 30 60 0,98 0,02 0,01 0,2 0 500 3,04 
 

IL2_4%H2O 96,2 1540 12,4 100 0 0 6 3 30 60 0,96 0,04 0,01 0,2 0 450 3,44 
 

IL2_6%H2O 98,8 1290 15,1 100 0 0 6 3 30 60 0,94 0,06 0,01 0,2 0 450 3,49 
 

IL2_10%H2O 103,9 1220 16,1 100 0 0 6 3 30 60 0,9 0,1 0,01 0,2 0 450 3,54 
 

IL2_15%H2O 114,5 1050 13,1 100 0 0 6 3 30 60 0,85 0,15 0,01 0,2 0 450 3,58 
 

N-NT_0.2%_20V_1h 61 1000 10,5 100 0 0 6 2 20 60 0,98 0,02 0 0,09 0,2 450 2,13 0,27 
N-NT_0.2%_30V_1h 76 2000 11 100 0 0 6 2 30 60 0,98 0,02 0 0,09 0,2 450 2,34 0,69 
N-NT_0.2%_40V_1h 89 3500 10,5 100 0 0 6 2 40 60 0,98 0,02 0 0,09 0,2 450 4,53 1,33 
N-NT_0.2%_50V_1h 114 6800 9,5 100 0 0 6 2 50 60 0,98 0,02 0 0,09 0,2 450 3,45 1,01 

N-NT_0.2%_40V_0.5h 70 1600 7 100 0 0 6 2 40 30 0,98 0,02 0 0,09 0,2 450 2,39 0,53 
N-NT_0.2%_40V_2h 112 4800 13,5 100 0 0 6 2 40 120 0,98 0,02 0 0,09 0,2 450 3,72 1,06 
N-NT_0.1%_40V_1h 72 3500 4,5 100 0 0 6 2 40 60 0,98 0,02 0 0,09 0,1 450 4,25 0,96 
N-NT_0.3%_40V_1h 63 3400 4,5 100 0 0 6 2 40 60 0,98 0,02 0 0,09 0,3 450 4,36 0,8 
N-NT_0.5%_40V_1h 71 3400 6 100 0 0 6 2 40 60 0,98 0,02 0 0,09 0,5 450 4,09 0,48 
REE2_Ti90Ho10_40V 99 5600 19 90 0 10 6,25 2 40 60 0,98 0,02 0 0,09 0 450 2,37 0,45 
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REE2_Ti90Er10_40V 98 5500 19 90 0 10 6,25 2 40 60 0,98 0,02 0 0,09 0 450 1,82 0,43 
REE2_Ti90Nd10_40V 98 5300 18 90 0 10 6,25 2 40 60 0,98 0,02 0 0,09 0 450 3,04 0,4 
REE2_Ti90Y10_40V 98 4500 18 90 0 10 6,25 2 40 60 0,98 0,02 0 0,09 0 450 2,12 0,13 

REE2_Ti90Ce10_40V 96 4600 17 90 0 10 6,25 2 40 60 0,98 0,02 0 0,09 0 450 3,09 0 
REE2_Ti90Tm10_40V 95 4800 17 90 0 10 6,25 2 40 60 0,98 0,02 0 0,09 0 450 2,96 0,26 
Ag2O_Ti95Ag5_30V 70 1500 12 95 5 0 6 3 30 60 0,98 0,02 0 0,09 0 450 1,61 0,3 

Ag2O_Ti90Ag10_30V 70 1500 12 90 10 0 6 3 30 60 0,98 0,02 0 0,09 0 450 2,52 0,38 
Ag2O_Ti85Ag15_30V 70 1500 12 85 15 0 6 3 30 60 0,98 0,02 0 0,09 0 450 1,83 0,5 
Ag2O_Ti90Ag10_40V 90 3000 15 90 10 0 6 3 40 60 0,98 0,02 0 0,09 0 450 2,66 0,5 
Ag2O_Ti90Ag10_50V 115 6000 20 90 10 0 6 3 50 60 0,98 0,02 0 0,09 0 450 2,89 0,41 

IL4_0.05 107 6000 5,4 100 0 0 6 3 40 60 0,97 0,03 0,005 0,2 0 450 9,12 
 

IL4_0.1 114 6200 9,4 100 0 0 6 3 40 60 0,96 0,04 0,01 0,2 0 450 8,35 
 

IL4_0.2 115 6200 10 100 0 0 6 3 40 60 0,95 0,05 0,021 0,2 0 450 8,45 
 

IL4_0.3 119 6800 11 100 0 0 6 3 40 60 0,94 0,06 0,031 0,2 0 450 8,38 
 

IL4_0.5 133 7200 13 100 0 0 6 3 40 60 0,93 0,07 0,051 0,2 0 450 8,59 
 

IL4_1.0 140 8100 15 100 0 0 6 3 40 60 0,92 0,08 0,103 0,2 0 450 7,1 
 

 
 
 
 
 𝒚𝒊 − observed dependent variable 𝒚𝒊 − calculated dependent variable 𝒚 − mean value of the dependent variable 𝒚𝒊/𝒊 − response of the i-th object estimated by using a model obtained without using the i-th object 𝒚 − average of all 𝑦  𝒚𝑪𝑽 − is the average of all 𝑦 /  𝒚𝑻𝑹 − average of training observed responses 𝒚𝑬𝑿𝑻 − average of external observed responses 𝒏𝑬𝑿𝑻 − number of external samples 𝒏𝑻𝑹 − number of training samples 𝒑 − number of predictor variables 



Table S3 – list of equations for calculated model statistics 
Statistic Source Definition Equation 

R2 [12] Coefficient of determination 𝑅 = 1 − ∑ 𝑦 − 𝑦∑ 𝑦 − 𝑦  

RMSEC 
(RMSEtr) [13] Root Mean Square Error in fitting 𝑅𝑀𝑆𝐸 = ∑ 𝑦 − 𝑦𝑛  

Radj2  [13] Adjusted R2 𝑅 = 1 − 𝑅 ∗ 𝑛 − 1𝑛 − 𝑝  

CCCtr  [12] Concordance correlation coefficient calculated over the 
training set 

𝐶𝐶𝐶 = 2 ∑ 𝑦 − 𝑦 𝑦 − 𝑦∑ 𝑦 − 𝑦 + ∑ 𝑦 − 𝑦 + 𝑛 𝑦 − 𝑦  

MAEtr (MAE 
calc) [12] Mean Absolute Error using on fitting  𝑀𝐴𝐸 = ∑|𝑦 − 𝑦 |𝑛  

Q2LOO  [12] Correlation coefficient for leave-one-out cross-validation 𝑄 = 1 − ∑ 𝑦 − 𝑦 /∑ 𝑦 − 𝑦  

RMSECV  [13] Root Mean Square Error using cross validation 
prediction 𝑅𝑀𝑆𝐸 = ∑ 𝑦 − 𝑦 /𝑛  

CCCCV  [13] Concordance correlation coefficient calculated in cross 
validation 

𝐶𝐶𝐶= 2 ∑ 𝑦 − 𝑦 𝑦 / − 𝑦∑ 𝑦 − 𝑦 + ∑ 𝑦 / − 𝑦 + 𝑛 𝑦 − 𝑦  

MAECV  [13] Mean Absolute Error using cross validation predictions 𝑀𝐴𝐸 = ∑ 𝑦 − 𝑦 /𝑛  

Q2F1 [12] External validation coefficient 𝑄 = 1 − ∑ 𝑦 − 𝑦∑ 𝑦 − 𝑦  

Q2F2 [12] External validation coefficient 𝑄 = 1 − ∑ 𝑦 − 𝑦∑ 𝑦 − 𝑦  
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