Tab S1 Condensed Fukui functions (, ), Local electrophilicity (, ) and Local softness (, ) of the B36 borophene nanosheet.
	Atms
	
	
	Δf
	
	
	
	

	B1
	0,007
	0,008
	0,000
	0,088
	0,093
	0,008
	0,008

	B2
	0,006
	0,029
	-0,022
	0,075
	0,349
	0,007
	0,030

	B3
	0,007
	0,012
	-0,005
	0,088
	0,152
	0,008
	0,013

	B4
	0,007
	0,007
	0,000
	0,088
	0,091
	0,008
	0,008

	B5
	0,006
	0,028
	-0,022
	0,075
	0,348
	0,007
	0,030

	B6
	0,007
	0,012
	-0,005
	0,088
	0,152
	0,008
	0,013

	B7
	0,006
	0,012
	-0,006
	0,071
	0,150
	0,006
	0,013

	B8
	0,015
	0,008
	0,008
	0,185
	0,093
	0,016
	0,008

	B9
	0,023
	0,008
	0,015
	0,280
	0,096
	0,024
	0,008

	B10
	0,008
	0,017
	-0,009
	0,100
	0,208
	0,009
	0,018

	B11
	0,024
	0,007
	0,018
	0,296
	0,081
	0,026
	0,007

	B12
	0,015
	0,010
	0,005
	0,181
	0,120
	0,016
	0,010

	B13
	0,006
	0,012
	-0,006
	0,072
	0,150
	0,006
	0,013

	B14
	0,015
	0,007
	0,008
	0,184
	0,091
	0,016
	0,008

	B15
	0,023
	0,008
	0,015
	0,282
	0,097
	0,025
	0,008

	B16
	0,008
	0,017
	-0,009
	0,099
	0,205
	0,009
	0,018

	B17
	0,024
	0,007
	0,018
	0,296
	0,081
	0,026
	0,007

	B18
	0,015
	0,010
	0,005
	0,180
	0,121
	0,016
	0,011

	B19
	0,038
	0,049
	-0,011
	0,461
	0,600
	0,040
	0,052

	B20
	0,037
	0,049
	-0,012
	0,450
	0,595
	0,039
	0,052

	B21
	0,064
	0,049
	0,015
	0,786
	0,597
	0,068
	0,052

	B22
	0,026
	0,034
	-0,008
	0,322
	0,421
	0,028
	0,037

	B23
	0,042
	0,037
	0,005
	0,509
	0,451
	0,044
	0,039

	B24
	0,049
	0,058
	-0,008
	0,602
	0,705
	0,052
	0,061

	B25
	0,041
	0,033
	0,009
	0,503
	0,398
	0,044
	0,035

	B26
	0,027
	0,031
	-0,004
	0,328
	0,375
	0,029
	0,033

	B27
	0,064
	0,051
	0,013
	0,777
	0,623
	0,068
	0,054

	B28
	0,038
	0,049
	-0,011
	0,463
	0,601
	0,040
	0,052

	B29
	0,037
	0,049
	-0,012
	0,450
	0,593
	0,039
	0,052

	B30
	0,064
	0,049
	0,016
	0,786
	0,597
	0,069
	0,052

	B31
	0,026
	0,034
	-0,008
	0,322
	0,421
	0,028
	0,037

	B32
	0,042
	0,037
	0,005
	0,509
	0,451
	0,044
	0,039

	B33
	0,049
	0,058
	-0,008
	0,602
	0,705
	0,052
	0,061

	B34
	0,041
	0,033
	0,009
	0,502
	0,398
	0,044
	0,035

	B35
	0,027
	0,031
	-0,004
	0,327
	0,374
	0,029
	0,033

	B36
	0,064
	0,051
	0,013
	0,777
	0,623
	0,068
	0,054







Tab S2 Condensed Fukui functions (, ), Local electrophilicity (, ) and Local softness (, ) of the bromoacetone (BCT) molecule
	Atms
	
	
	Δf
	
	
	
	

	C1
	0,052
	0,059
	-0,007
	0,132
	0,149
	0,016
	0,018

	C2
	0,083
	0,155
	-0,072
	0,210
	0,393
	0,026
	0,049

	C3
	0,064
	0,050
	0,014
	0,161
	0,126
	0,020
	0,016

	O4
	0,246
	0,172
	0,073
	0,622
	0,436
	0,077
	0,054

	Br5
	0,318
	0,241
	0,078
	0,806
	0,609
	0,100
	0,075

	H6
	0,046
	0,090
	-0,044
	0,116
	0,227
	0,014
	0,028

	H7
	0,053
	0,052
	0,001
	0,135
	0,131
	0,017
	0,016

	H8
	0,048
	0,047
	0,001
	0,121
	0,118
	0,015
	0,015

	H9
	0,048
	0,090
	-0,042
	0,121
	0,228
	0,015
	0,028

	H10
	0,043
	0,045
	-0,002
	0,109
	0,114
	0,013
	0,014



