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Figure S1. A representative scheme of the fabrication route of ZnO nanoparticles.
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Figure S2. A representative scheme of the fabrication route of ZnO-TiO2 nanoparticles.
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Figure S3. A representative scheme of the fabrication route of binary MO/PANi nanocomposites by




Materials 2022, 15, 7589

5 of 7

Table S1. The evaluated Fukui indices.

Atom PANI
no f+ o+ o+ f- - o- Mulliken
Charges
C1 0.027 0.101 0.018 0.005 0.019 0.003 -0.087
2 0.026 0.098 0.017 0.005 0.019 0.003 -0.043
C3 0.030 0.113 0.020 0.006 0.023 0.004 -0.045
C4 0.024 0.090 0.016 0.005 0.019 0.003 -0.042
C5 0.030 0.113 0.020 0.006 0.023 0.004 -0.091
Cé6 0.019 0.071 0.012 0.001 0.004 0.001 0.203
N7 -0.004 -0.015 -0.003 -0.001 -0.004 -0.001 -0.244
C8 0.023 0.086 0.015 0.025 0.094 0.016 0.169
9 0.032 0.120 0.021 0.014 0.053 0.009 -0.083
C10 0.034 0.128 0.022 0.026 0.098 0.017 -0.101
Cl11 0.027 0.101 0.018 0.011 0.041 0.007 0.222
C12 0.028 0.105 0.018 0.022 0.083 0.014 -0.130
C13 0.033 0.124 0.022 0.015 0.056 0.010 -0.086
N14 0.008 0.030 0.005 0.046 0.173 0.030 -0.270
C15 0.023 0.086 0.015 0.014 0.053 0.009 0.223
Cl16 0.027 0.101 0.018 0.026 0.098 0.017 -0.102
c17 0.030 0.113 0.020 0.016 0.060 0.010 -0.082
C18 0.022 0.083 0.014 0.019 0.071 0.012 0.169
C19 0.025 0.094 0.016 0.016 0.060 0.010 -0.079
C20 0.028 0.105 0.018 0.026 0.098 0.017 -0.135
N21 -0.002 -0.008 -0.001 -0.002 -0.008 -0.001 -0.242
Cc22 0.005 0.019 0.003 0.041 0.154 0.027 0.148
C23 0.012 0.045 0.008 0.019 0.071 0.012 -0.079
C24 0.018 0.068 0.012 0.048 0.180 0.031 -0.124
C25 0.007 0.026 0.005 0.018 0.068 0.012 0.231
C26 0.017 0.064 0.011 0.044 0.165 0.029 -0.122
c27 0.013 0.049 0.008 0.021 0.079 0.014 -0.081
N28 0.02 0.075 0.013 0.098 0.368 0.064 -0.352
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Atom ZnO@PANi
no f+ o+ o+ f- o- o- Mulliken
Charges

C1 0.024 0.103 0.019 0.005 0.021 0.004 -0.096
C2 0.023 0.098 0.018 0.005 0.021 0.004 -0.067
C3 0.027 0.116 0.022 0.006 0.026 0.005 -0.069
C4 0.020 0.086 0.016 0.004 0.017 0.003 -0.066
C5 0.028 0.120 0.022 0.006 0.026 0.005 -0.092
Cé6 0.017 0.073 0.014 0.002 0.009 0.002 0.162
N7 -0.011 -0.047 -0.009 -0.009 -0.039 -0.007 -0.301
C8 0.017 0.073 0.014 0.015 0.064 0.012 0.114
9 0.031 0.133 0.025 0.013 0.056 0.010 -0.082
C10 0.028 0.120 0.022 0.020 0.086 0.016 -0.114
Cl11 0.025 0.107 0.020 0.011 0.047 0.009 0.184
C12 0.030 0.128 0.024 0.022 0.094 0.018 -0.159
C13 0.027 0.116 0.022 0.011 0.047 0.009 -0.086
N14 0.007 0.030 0.006 0.031 0.133 0.025 -0.237
C15 0.024 0.103 0.019 0.011 0.047 0.009 0.177
Cl16 0.029 0.124 0.023 0.019 0.081 0.015 -0.112
C17 0.030 0.128 0.024 0.013 0.056 0.010 -0.080
C18 0.023 0.098 0.018 0.017 0.073 0.014 0.128
C19 0.027 0.116 0.022 0.011 0.047 0.009 -0.094
C20 0.028 0.120 0.022 0.020 0.086 0.016 -0.155
N21 -0.005 -0.021 -0.004 -0.004 -0.017 -0.003 -0.298
Cc22 0.003 0.013 0.002 0.017 0.073 0.014 0.114
23 0.014 0.060 0.011 0.010 0.043 0.008 -0.093
C24 0.014 0.060 0.011 0.021 0.090 0.017 -0.120
C25 0.008 0.034 0.006 0.011 0.047 0.009 0.148
C26 0.015 0.064 0.012 0.021 0.090 0.017 -0.121
Cc27 0.013 0.056 0.010 0.011 0.047 0.009 -0.084
N28 0.013 0.056 0.010 0.044 0.188 0.035 -0.368
Zn29 0.044 0.188 0.035 0.199 0.851 0.160 -0.015
Zn30 0.037 0.158 0.030 0.136 0.582 0.109 0.015
031 0.001 0.004 0.001 0.010 0.043 0.008 -0.550
032 0.001 0.004 0.001 0.006 0.026 0.005 -0.555
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Atom ZnTiO@PANi
no f+ o+ o+ f- - o- Mulliken
Charges
C1 0.009 0.100 0.016 0.008 0.088 0.014 -0.091
C2 0.009 0.100 0.016 0.008 0.088 0.014 -0.062
C3 0.013 0.144 0.022 0.011 0.122 0.019 -0.076
C4 0.011 0.122 0.019 0.009 0.100 0.016 -0.065
C5 0.013 0.144 0.022 0.010 0.111 0.017 -0.087
C6 0.004 0.044 0.007 0.003 0.033 0.005 0.156
N7 -0.011 -0.122 -0.019 -0.009 -0.100 -0.016 -0.586
C8 0.018 0.199 0.031 0.018 0.199 0.031 0.172
C9 0.007 0.077 0.012 0.007 0.077 0.012 -0.100
C10 0.021 0.232 0.036 0.021 0.232 0.036 -0.075
C11 0.010 0.111 0.017 0.010 0.111 0.017 0.164
C12 0.018 0.199 0.031 0.018 0.199 0.031 -0.121
C13 0.012 0.133 0.021 0.012 0.133 0.021 -0.055
N14 0.030 0.332 0.052 0.034 0.376 0.059 -0.167
C15 0.014 0.155 0.024 0.014 0.155 0.024 0.158
C16 0.022 0.243 0.038 0.022 0.243 0.038 -0.078
C17 0.013 0.144 0.022 0.013 0.144 0.022 -0.073
C18 0.013 0.144 0.022 0.013 0.144 0.022 0.160
C19 0.010 0.111 0.017 0.009 0.100 0.016 -0.058
C20 0.018 0.199 0.031 0.017 0.188 0.029 -0.120
N21 -0.013 -0.144 -0.022 -0.010 -0.111 -0.017 -0.615
Cc22 0.025 0.277 0.043 0.023 0.254 0.040 0.156
C23 0.014 0.155 0.024 0.011 0.122 0.019 -0.059
C24 0.027 0.299 0.047 0.025 0.277 0.043 -0.09
C25 0.014 0.155 0.024 0.011 0.122 0.019 0.136
C26 0.028 0.310 0.048 0.025 0.277 0.043 -0.084
C27 0.009 0.100 0.016 0.006 0.066 0.010 -0.078
N28 0.05 0.553 0.087 0.065 0.719 0.112 -0.219
Zn29 0.07 0.774 0.121 0.09 0.995 0.156 0.875
Ti30 0.05 0.553 0.087 0.055 0.608 0.095 1.523
031 0.06 0.664 0.104 0.08 0.885 0.138 -0.756
032 0.03 0.332 0.052 0.043 0.476 0.074 -0.723
033 0.031 0.343 0.054 0.043 0.476 0.074 -0.721




