Table S1: ICso values and 95% CI of 20 tested flavonoids in the BEC and the LEC model

OH O

Flavanones
No. | Compound Formula logP
1Cs0 BEC 95% CI 1Cs0 LEC 959% CI
model model (o/w) [1]
HO O O
1 Pinocembrin O 78.3 uM 57.3-110.3 41.4 uM 32.6-53.4 2.69
OH O
OH

HO O O

2 Naringenin O >200 uM - >200 uM - 2.38
OH O
OH
OH

3 Eriodictyol HO O >100 pM - 94.8 uM - 211




Table S1 continued

No. | Compound Formula logP
ICs0 BEC 95% CI ICs0 LEC 959% CI
model model (o/w) [1]
4 | Homoeriodictyol >100 uM — >100 uM — 2.37




Table S1 continued

Flavones and flavonols

logP
No. Compound Formula 1C0 BEC 95% CI ICo LEC 95% CI
model model (o/w)[1]
HO O
5 Chrysin 58.2 uM 31.4-97.0 44.3 uM 31.7-60.4 2.84
OH O
HO O O
6 Galangin O | > 100 uM --- 71.4 uM 58.1-92.4 2.61
OH
OH O
HO O O
7 Baicalein O | 95.2 uM --- 85.3 uM 73.8-99.1 2.49
HO
OH O




Table S1 continued

No. Compound Formula ICs0 BEC 95% CI ICs0 LEC 95% CI logP
model model (o/w)[1]
8 Oroxylin A O | 67.1 uM 58.8-82.9 64.3 UM 55.1-72.4 2.76
H,CO
OH O
OH O
HO O
9 | Norwogonin O | >200 pM > 200 uM 2.49
OH O
OCH,
HO O
10 Wogonin O | 459 uM 36.5-67.9 59.6uM 48.5-70.0 2.76
OH O
OH
11 Apigenin O | 39.9 uM 25.0-53.3 18.9 uM 14.9-23.9 2.53
OH O




Table S1 continued

No. Compound Formula ICs0 BEC 95% CI ICs0 LEC 95% CI logP
model model (o/wW)[1]
OCH,
HO O
12 Acacetin O | 36,0 UM 18.7-51.6 32,9 uM 24.9-42.6 2.80
OH O
OH
HO @) O
13 Kémpferol O | 71.5 M 59.9-85.6 75.0 uM 55.5-90.0 2.31
OH
OH O
OH
HO O O
14 Scutellarein O | 71.7 yM 59.1-87.8 >200 uM --- 2.19
HO
OH O
OH
OH
HO )
15 Herbacetin O | >200 uM - >200 uM - 1.96
OH
OH O




Table S1 continued

No. Compound Formula ICs0 BEC 95% CI ICs0 LEC 95% CI logP
model model (o/wW)[1]

16 Hispidulin 529 uM 43.3-59.4 45.7 uM 39.9-53.2 2.45

17 Luteolin 45.3 uM 34.6-59.9 24.2 uM 18.8-29.4 2.26

18 Diosmetin 86.1 uM 73.3-102.0 >100 uM --- 2.31




Table S1 continued

No. Compound Formula ICs0 BEC 95% CI ICs0 LEC 95% CI logP
model model (o/wW)[1]
19 Nepetin >100 uM --- 352 uM 28.6-42.7 2.18
OH
OH
20 Quercetin HO o > 200 uM --- > 200 uM --- 2.03
OH
OH O

>100 pM = extrapolated ICso values between 100 and 200 puM;
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