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Table S1. — full virtual data base of modified TiO2 nanotubes
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IL_[EMIM] 100 350 20 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 80 20 09 0,10 0,1 0 0 0 60 450 1 0,2
IL_[BMIM] 110 450 25 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 8 20 09 0,10 01 0 0 0 60 450 1,26 0,3
IL_[OMIM] 120 700 30 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 80 8 20 09 0,10 01 0 0 0 60 450 1,53 0,48
IL_[OMIM]_60V 90 200 15 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 60 20 09 0,10 0,1 0 0 0 60 450 0,45 0,16
IL_[OMIM]_70V 110 600 25 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 70 20 09 0,10 0,1 0 0 0 60 450 1,31 0,41
IL_[OMIM]_90V 135 850 35 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 9 20 09 0,10 0,1 0 0 0 60 450 1,82 0,63 [
IL_[OMIM]_0,2F- 124 750 32 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 8 20 0,90 0,10 0,2 0 0 0 60 450 1,58 0,53
IL_[OMIM]_0,3F- 129 810 35 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 8 20 09 0,10 0,3 0 0 0 60 450 1,65 0,55
IL_[OMIM]_0%H20 60 200 10 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 80 20 1,00 000 0,1 0 0 0 60 450 0,63 0,25
IL_[OMIM]_2,5%H20 70 300 15 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 80 8 20 098 003 01 0 0 0 60 450 0,76 0,32
IL_[OMIM]_5,0%H20 80 650 20 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 80 20 09 005 0,1 0 0 0 60 450 1,4 0,39
IL_[OMIM]_15%H20 115 350 25 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 8 20 085 015 0,1 0 0 0 60 450 0,89 0,36
IL2_pristine_10V 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 80 10 60 0,98 0,02 0 0,2 0 0 60 450 0,99
IL2_10V 31,8 600 46 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 10 60 0,98 0,02 0,01 0,2 0 0 60 450 2,3
IL2_20V 71,1 1030 9,3 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 20 60 098 0,02 0,01 0,2 0 0 60 450 3,11
IL2_pristine_30V 91,5 2130 84 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,2 0 0 60 450 1,56
I1L2_0.005 101,5 1970 10,2 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 098 0,02 0,005 0,2 0 0 60 450 3,48
1L2_0.007 108,8 2030 12,8 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 30 60 0,98 0,02 0,007 0,2 0 0 60 450 3,56
1L2_0.01 93,1 2050 11,1 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 098 002 001 0,2 0 0 60 450 3,37 [2]
IL2_400 885 1990 89 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 098 002 001 0,2 0 0 60 400 3,04
IL2_500 98,7 2050 94 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 30 60 098 002 001 0,2 0 0 60 500 3,04
IL2_4%H20 96,2 1540 12,4 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 30 60 09 004 001 0,2 0 0 60 450 3,44
IL2_6%H20 98,8 1290 15,1 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 80 30 60 094 006 001 0,2 0 0 60 450 3,49
1L2_10%H20 103,9 1220 16,1 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 30 60 09 0,10 0,01 0,2 0 0 60 450 3,54
IL2_15%H20 114,5 1050 13,1 100 O 0 0 0 0 0 0 3 5 8 30 60 085 0,15 0,01 0,2 0 0 60 450 3,58
MM_NT 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 8 30 60 098 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450
MM_Ag-NT 90 2300 16 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 098 002 000 0,09 0 0 60 450
MM_Cu-NT_I 90 2300 16 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 8 30 60 0,98 002 0,00 0,09 0 0 60 450
MM_Cu-NT_lII 90 2300 16 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 8 30 60 0,98 002 0,00 0,09 0 0 60 450
MM_Cu-NT_III 90 2300 16 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 098 002 0,00 0,09 0 0 60 450 [3]
MM_Cu-NT_IV 90 2300 16 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 8 30 60 098 002 0,00 0,09 0 0 60 450
MM_AgCu-NT_I 90 2300 16 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 8 30 60 09 002 0,00 0,09 0 0 60 450
MM_AgCu-NT_lII 90 2300 16 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 098 002 0,00 0,09 0 0 60 450
MM_AgCu-NT_lIII 90 2300 16 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 098 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450



—_ 9 — _ S
T fET ¥ TEY, o0 F ¢ £ £ - 5s 3
- 2 2 38 2 s 222 £ 99 £ S 2 =2 s £ U SE_. §E_
g = = % S = = = = £ = ] ?‘_,P o [ — 3 g € 3 = a5 ES§ E s -
_ - ©® & T £ & 3 & & v g v 8§ E <5 ¥ s = g & 2 E Ss5E TwE
_ € w & T 8 e T € T € g E 5 8 £ s = [ = € - £ & oB8BE ERE
o] c —_ o £ = e L = £ £ £ W9 ¥ o c c > o £ S <] c £ £ WT L c B
K T E £ T £ ¢ s gttt v T E L2 W E g £ m-®E S5 5 Abi SBE
" g - £ &g £ § £ £ g &£ & 5 3 £ EE & 5 3 8 wEgsg w B ¥ T3
= o = = T § £ 8 € 5§ § o2 o » & 5 o > < 02 ¢ ¢ e £9035 ALos 8
5 E ® =z § 8§ 2 88 8 8 E £ 58 Y 2 o E § 2T 35 5 ZEE S8R 5
© = ] - w O S o ® w 3 £ £ ¢ c < I I g £ ® s =>c5 o225 3
a =} 3 2 £ & > 2 & & @ ¢ 2 53 6 €« <« & =T = Z £ 5 § § 582 5532 &
MM_AgCu-NT_IV 90 2300 16 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 098 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450
MM_Bi-NT_| 90 2300 16 100 O 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 O 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_lIII 90 2300 16 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 098 0,02 0,00 0,0 0 0 60 450
MM_Bi-NT_IV 90 2300 16 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 8 30 60 0,98 002 0,00 0,09 0 0 60 450
NT_20V_1h 54 800 6 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 8 20 60 0,98 0,02 0,00 0,09 0 0 60 450 1,86 0,05
NT_30V_1h 65 1700 6 100 O 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 O 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 O 0 0 0 0 0 0 2 5 8 50 60 0,98 002 0,00 0,09 0 0 60 450 2,13 0,27
NT_40V_0.5h 66 1600 6 100 O 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 O 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 O 0 0 0 0 0 0 2 5 8 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 O 0 0 0 0 0 0 2 5 8 30 60 0,98 002 0,00 0,09 0 0,2 60 450 2,34 0,69 [4]
N-NT_0.2%_40V_1h 89 3500 10,5 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 60 098 0,02 0,00 0,09 0 0,2 60 450 4,53 1,33
N-NT_0.2%_50V_1h 114 6800 9,55 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 8 50 60 098 002 0,00 0,09 0 0,2 60 450 3,45 1,01
N-NT_0.2%_40V_0.5h 70 1600 7 100 O 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 O 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 O 0 0 0 0 0 0 2 5 80 40 60 098 0,02 0,00 0,09 0 0,1 60 450 4,25 0,96
N-NT_0.3%_40V_1h 63 3400 45 100 O 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 O 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 O 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 0,98 0,02 0 0,1 0025 0 60 450
REE_Er 85 2500 15 100 O 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 O 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 098 0,02 0 0,1 0,025 0 60 450
REE_Ho 85 2500 15 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 098 0,02 0 0,1 0025 0 60 450 [5]
REE_Tb 85 2500 15 100 O 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 O 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 098 0,02 0 0,1 0,025 0 60 450
REE_Pr 85 2500 15 100 O 0 0 0 0 0 0 2 5 80 30 60 098 0,02 0 0,1 0025 0 60 450
REE2_Ti_30V 80 1500 10 100 O 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
REE2_Ti_40V 100 3000 13 100 O 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 O 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_Ti90H010_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 O 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 [6]
REE2_Ti90Nd10_40V 98 5300 18 90 O 0 0 0 0 0O 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_Ti90Cel0_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 O 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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Ag20_Ti_30V 8 1500 10 100 0 O O O O O O 3 5 8 30 60 098 002 O 0,09 0 60 450 1,25 0,04
Ag20_Ti_40V 100 3000 13 100 0 O O O O O O 3 5 8 40 60 098 002 0 0,09 0 60 450 1,35 0,13
Ag20_Ti_50V 120 6000 18 100 0 O O O O O O 3 5 8 50 60 098 002 0 0,09 0 60 450 1,44 0,15
Ag20_Ti95Ag5_30V 70 1500 12 95 5 0 O O O O O 3 5 8 30 60 098 002 0 0,09 0 60 450 1,61 0,30 -
Ag20_Ti90Ag10_30V 70 1500 12 9 10 O O O O O O 3 5 8 30 60 098 002 0 0,09 0 60 450 2,52 0,38
Ag20_Ti85Ag15_30V 70 1500 12 8 15 0 O O O O O 3 5 8 30 60 098 002 0 0,09 0 60 450 1,83 0,50
Ag20_Ti90Ag10_40V 90 3000 15 9 10 0 O 0O O O O 3 5 8 40 60 098 002 0 0,09 0 60 450 2,66 0,50
Ag20_Ti90Ag10_50V 115 6000 20 9 10 O O O O O O 3 5 8 50 60 098 002 0 0,09 0 60 450 2,89 0,41
BiPt_NTs* 8 2500 15 100 0 0O O O O O O 3 5 8 40 60 098 002 0 0,09 0 60 450
BiPt_1Pt-NTs 8 2500 15 100 0 O O O O O O 3 5 8 40 60 098 002 O 0,09 0 60 450
BiPt_Pt-NTs* 8 2500 15 100 0 O O O O O O 3 5 8 40 60 098 002 O 0,09 0 60 450
BiPt_2Pt-NTs 8 2500 15 100 0 O O O O O O 3 5 8 40 60 098 002 0 0,09 0 60 450 -
BiPt_2Bi2S3-NTs 8 2500 15 100 0 0O O O O O O 3 5 8 40 60 098 002 0 0,09 0 60 450
BiPt_Bi2S3-NTs* 8 2500 15 100 0 O O O O O O 3 5 8 40 60 098 002 O 0,09 0 60 450
BiPt_6Bi2S3-NTs 8 2500 15 100 0 0O O O O O O 3 5 8 40 60 098 002 0 0,09 0 60 450
BiPt_Bi253-Pt-NTs* 8 2500 15 100 0 O O O O O O 3 5 8 40 60 098 002 0 0,09 0 60 450
IL4_0.05 107 6000 54 100 0 0O O O O O O 3 5 8 40 60 097 003 0,005 0,2 0 60 450 5,53
IL4 0.1 114 6200 94 100 0 0 O O O O O 3 5 8 40 60 096 004 001 0,2 0 60 450 9,12
IL4_0.2 115 6200 10 100 0 O O O O O O 3 5 8 40 60 095 005 0021 0.2 0 60 450 8,35 o]
IL4 0.3 119 6800 11 100 0 0 O O O O O 3 5 8 40 60 094 006 0031 0,2 0 60 450 8,45
IL4 0.5 133 7200 13 100 0 O O O O O O 3 5 8 40 60 093 007 0051 0,2 0 60 450 8,38
IL4 1.0 140 8100 15 100 0 O O O O O O 3 5 8 40 60 092 008 0,103 0,2 0 60 450 8,59
MnO_Ti_30V 8 1500 10 100 0 O O O O O O 3 1 8 30 60 098 002 0 0,09 0 60 450 7,1
MnO_Ti_40V 100 5000 13 100 0 0O O O O O O 3 1 8 40 60 098 002 0 0,09 0 60 450
MnO_Ti_50V 120 16200 18 100 0 O O O O O O 3 1 8 50 60 098 002 0 0,09 0 60 450
MnO_Ti90Mn10_30V 76 1000 8 9 O O 10 O O O O 3 1 8 30 60 098 002 0 0,09 0 60 450
MnO_Ti90Mn10_40V 92 1500 9 9 O 0 10 O O O O 3 1 8 40 60 098 002 O 0,09 0 60 450 (10]
MnO_Ti90Mn10_50V 118 2800 9 9 0 O 10 O O O O 3 1 8 50 60 098 002 0 0,09 0 60 450
MnO_Ti85Mn15_40V 2% 94 1300 9 8 O O 15 0 O O O 3 1 8 40 60 098 002 0 0,09 0 60 450
MnO_Ti85Mn15_40V 5% 90 1300 9 8 O O 15 0 O O 0 3 1 8 40 60 095 005 O 0,09 0 60 450
MnO_Ti85Mn15_40V_10% 115 1100 11 8 O 0 15 0 O O O 3 1 8 40 60 09 01 0 0,09 0 60 450
MnO_Ti95Mn5_40V 94 3400 9 95 0 O 5 O O O O 3 1 8 40 60 098 002 0 0,09 0 60 450
V205_TigoV10_30V 61 800 13 9 O0 10 O O O O O 3 1 8 30 60 098 002 0 0,09 0 60 450
V205_Tig0V10_40V 91 300 19 9 O0 10 O 0 O O O 3 1 8 40 60 098 002 O 0,09 0 60 450 1]
V205_Tig0V10_50V 101 400 30 9 0 10 0 O 0 O 0 3 1 8 50 60 098 002 0 0,09 0 60 450
V205_Ti85V15_40V_2% 8 0 15 0 0 0 O 0 3 1 8 40 60 098 002 0 0,09 0 60 450
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1
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8 0 15

900 20

103

V205_Ti85V15_40V_5%

60 0,95 0,05

60

V205_Ti85V15_40V_10%

0,1

0,9

15

85

V205_Ti95V5_40v

0
0
0
0

95
100
100
100

11
10
13
18

1000
1500
5000

86
81
100
120

60 0,98 0,02
60 0,98 0,02

V205_Ti_30V

V205_Ti_40V

80 40

80 50

60 0,98 0,02

V205_Ti_50V

60 0,98 0,02

16200



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 00 O 0 6 3 8 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 00 O 0 6 390 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%H20 60 200 10 00 O 0 6 3 8 20 1 0 0,1 0 0 450 0,63 0,25
IL_[OMIM]_2,5%H20 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%H20 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%H20 115 350 25 00 O 0 6 3 8 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 102 100 O 0 6 3 30 60 098 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 60 098 0,02 0,01 0,2 0 400 3,04
1L2_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%H20 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%H20 98,8 1290 151 100 O 0 6 3 30 60 09 006 0,01 0,2 0 450 3,49
1L2_10%H20 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%H20 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 O 0 6 2 20 60 098 0,02 0 0,09 02 450 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 00 O 0 6 2 50 60 098 0,02 0 009 02 450 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 00 O 0 6 2 40 60 098 0,02 0 009 01 450 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_Ti90H010_40V 99 5600 19 90 0 10 625 2 40 60 098 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_Ti90ONd10_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_Ti90Cel0_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
Ag20_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
Ag20_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
Ag20_Ti85Agl5_30V 70 1500 12 85 15 0 6 3 30 60 0,98 0,02 0 0,09 0 450 1,83 0,5
Ag20_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
Ag20_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

y; — observed dependent variable
y; — calculated dependent variable

y — mean value of the dependent variable
¥ii — response of the i-th object estimated by using a model obtained without using the i-th object

y — average of all J;
Ycv — is the average of all J;;

Yrr — average of training observed responses
Yext — average of external observed responses

ngxr — number of external samples
nrgr — number of training samples
p — number of predictor variables



Table S3 — list of equations for calculated model statistics

Statistic Source Definition Equation
NEXT 532
R? [12] | Coefficient of determination RZ=1- 2, EXT(yl 311)2
YT —9)
. —1.)2
ﬁll\l/\[/ISSEFf tr) [13] Root Mean Square Error in fitting RMSE, = M
Ngxr
-1
Ruaj? [13] | Adjusted R? RZ,; = (1—R?) s ( — p)
n — A~ ~
CCC, [12] Concordance correlation coefficient calculated over the ccc,, = 25,57y =) (y i~V )
r .. r —
training set ZnEXT(Yz P2 + ZnEXT(yl )2 + Npyr (3—, _ ﬁ)z
MAE« (MAE [12] Mean Absolute Error using on fitting MAE,, = M
calc) Ngxt
TlEXT NI
Q%Loo [12] Correlation coefficient for leave-one-out cross-validation Q% =1-— (i = 9iy0)
LOO nEXT —\2
Z i =)
Root Mean Square Error using cross validation Z(}" — 9, /.)2
RMSEcy [13] prediction RMSEcy = —
Ngxr
: : _ CCCey
CCCev [13] S;)lril((l:;)triiince correlation coefficient calculated in cross _ 2 ZnEXT(yl ¥) ()A’i i ycv)
= \2 — = 2
ZnEXT(J’z y)?* + ZnEXT(yl/l Yev) + nexr (¥ — Jev)
MAEcv [13] Mean Absolute Error using cross validation predictions MAE, = M
Nexr
it @ — y)?
Q%1 12 External validation coefficient Q4 =1- -
] o YT i = Vrr)?
NEXT 32
Q%2 [12] External validation coefficient Qf =1- Z%:EXT(;yl yyl) )
i = YEXT




Statistic Source Definition Equation
YT (@ = y)*
oy . NEgxt
Q%3 12 External validation coefficient Qi; =1-— —
2] e ZnEXT(yl yrr)?
nrR
EXT 32
Rexr? [13] External determination coefficient Réyr =1-— 2i nsxr(y - }il)z
Yoy i =)
NgxT
}}{%SSEE;; [13] Root Mean Square Error in external prediction RMSEgyr = \/ Lz rgy i~ y)*
EXT
22X i =0 -3
CCCexr [13] Concordance correlation coefficient CCCrxr = — nEXlT (; > ) ——
ST = P+ TET(9 = 9) + npxr(7 - 9)
Negxr
MAEgxT [12] Mean Absolute Error in external prediction MAEgyr = M
NEgxt
i @ = 9)?
F 13 F-value F = — p
1] Qi —yi)?
n—p-—1
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