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-N4Bx (X=1-6) structures doped by different
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Table S1. The G of OOH* on M-N4, G means Goon*

M-N4 G/eV
Al-N4 2.36
Ga-N4 2.71
Sb-N4 3.79
Table S2. The G of OOH* on Al-N4Bx, G means Goon*
M-N4Bx Gle M-N4Bx Gle M-N4Bx G/eV
Vv Vv
Al-N4Bi-1 2.92 Al-N4B3-3 3.15 Al-N4B4-5 3.34
Al-N4B1-2 2.76 Al-N4B3-4 3.19 Al-N4B4-6 3.46
Al-N4B»>-1 2.82 Al-N4B3-5 3.09 Al-N4B4-7 3.50
Al-N4B»-2 2.76 Al-N4B3-6 3.21 Al-N4B4-8 3.38
Al-N4B»-3 2.59 Al-N4B3-7 3.22 Al-N4B4-9 3.38
Al-N4B»-4 Al-N4B3-8 3.20 Al-N4B4- 3.63
2.58 10
Al-N4B2-5 Al-N4Bs3-9 3.09 Al-N4B4- 3.54
2.74 1
Al-N4B»-6 Al-N4Bs- 3.13 Al-N4Bs-1 3.65
2.81 10
Al-N4B»-7 Al-N4Bs- 3.20 Al-N4Bs-2 3.66
2.77 1
Al-N4B>-8 2.91 Al-N4B4-1 3.35 Al-N4Bs-3 3.63
Al-N4B»-9 2.96 Al-N4B4-2 3.49 Al-N4Bs-4 3.64
Al-N4Bs-1 3.14 Al-N4Bs-3 3.52 Al-N4Be-1 3.84
Al-N4B3-2 3.07 Al-N4B4-4 3.35 Al-N4Be-2 3.86
Table S3. The G of OOH* on Ga-N4+Bx, G means Goou*
Gle M-NsBx Gle M-N4Bx Gle
M-N4Bx v v v
Ga-N4Bi-1 3.27 Ga-N4B3-3 3.49 Ga-NsBs-5 3.69
Ga-Ns4B1-2 3.07 Ga-N4B3-4 3.50 Ga-NsBs-6 3.87
Ga-NsB»>-1 3.12 Ga-N4B3-5 3.39 Ga-NsBs-7 391
Ga-NsB2-2 2.99 Ga-N4B3-6 3.54 Ga-NsBs-8 3.76
Ga-N4B2-3 2.84 Ga-N4B3-7 3.57 Ga-N4Bs-9 3.74
Ga-N4B2-4 Ga-N4B3-8 3.57 Ga-N4B4- 4.03
2.88 10
Ga-N4B2-5 Ga-N4B3-9 3.51 Ga-N4B4- 3.89
3.06 1
Ga-N4B2-6 Ga-N4Bs- 3.49 Ga-N4Bs-1 4.03
3.06 10
Ga-N4B2-7 3.06 Ga-N4Bs- 3.51 Ga-N4Bs-2 4.00
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Ga-N4B2-8 3.18 Ga-N4Bs-1 3.71 Ga-N4Bs-3 4.00
Ga-N4B2-9 3.20 Ga-N4B4-2 3.82 Ga-N4Bs-4 4.02
Ga-N4Bs-1 3.46 Ga-N4B4-3 3.89 Ga-N4Be-1 423
Ga-N4Bs3-2 341 Ga-N4Bs-4 3.71 Ga-N4Be-2 4.19
Table S4. The G of OOH* on Sb-N4Bx, G means Goou*
Gle M-N4Bx Gle M-N4Bx Gle
M-N4Bx v v v
Sb-N4Bi-1 4.15 Sb-N4B3-3 4.81 Sb-N4B4-5 5.07
Sb-N4Bi-2 4.11 Sb-N4Bs3-4 4.93 Sb-N4B4-6 5.03
Sb-N4B2-1 4.13 Sb-N4B3-5 4.48 Sb-N4B4-7 5.03
Sb-N4B»-2 4.13 Sb-N4B3-6 4.84 Sb-N4B4-8 5.04
Sb-N4B»-3 4.03 Sb-N4B3-7 4.87 Sb-N4B4-9 498
Sb-N4B»-4 Sb-N4B3-8 4.96 Sb-NsBas- 4.87
4.15 10
Sb-N4B»2-5 Sb-N4B3-9 5.02 Sb-NsBas- 4.93
443 1
Sb-N4B2-6 Sb-N4B3- 4.89 Sb-N4Bs-1 4.53
4.14 10
Sb-N4B»-7 431 Sb-N4B3- 4.89 Sb-N4Bs-2 4.57
' 11
Sb-N4B»-8 4.49 Sb-NsBas-1 5.10 Sb-N4Bs-3 4.55
Sb-N4B»-9 4.25 Sb-N4B4-2 5.00 Sb-N4Bs-4 4.66
Sb-N4Bs3-1 4.69 Sb-N4B4-3 491 Sb-N4Be-1 4.24
Sb-N4B3-2 4.57 Sb-N4B4-4 4.97 Sb-N4Bs-2 422




