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Table S1a. Fukui index for Cinnamic acid.
	Atom index
	f+
	f-
	f0
	fDD

	C1
	0.08245
	0.02678
	0.05462
	0.05567

	C2
	0.12916
	0.12797
	0.12857
	0.00118

	C3
	0.15272
	0.06683
	0.10977
	0.08589

	C4
	0.08340
	0.10674
	0.09507
	-0.02334

	C5
	0.08706
	0.10796
	0.09751
	-0.02089

	C6
	0.05541
	0.09068
	0.07304
	-0.03527

	C7
	0.09287
	0.11124
	0.10206
	-0.01837

	C8
	0.05962
	0.09300
	0.07631
	-0.03338

	C9
	0.07985
	0.10619
	0.09302
	-0.02634

	O1
	0.02736
	0.01792
	0.02264
	0.00944

	O2
	0.05214
	0.08289
	0.06752
	-0.03075

	H1
	0.00736
	0.00186
	0.00461
	0.00550

	H2
	0.01760
	0.01103
	0.01432
	0.00656

	H3
	0.01771
	0.00561
	0.01166
	0.01210

	H4
	0.01363
	0.00874
	0.01119
	0.00489

	H5
	0.00799
	0.00777
	0.00788
	0.00022

	H6
	0.01388
	0.00989
	0.01188
	0.00400

	H7
	0.00846
	0.00798
	0.00822
	0.00048

	H8
	0.01117
	0.00875
	0.00996
	0.00242



Table S1b. Fukui index for p-Coumaric acid.
	Atom index
	f+
	f-
	f0
	fDD

	C1
	 0.07787
	0.02567
	0.05177
	 0.05220

	C2
	 0.11457
	0.12834
	0.12146
	-0.01377

	C3
	 0.14394
	0.05970
	0.10182
	 0.08424

	C4
	 0.07070
	0.12536
	0.09803
	-0.05466

	C5
	 0.08581
	0.08392
	0.08487
	 0.00190

	C6
	 0.06056
	0.09310
	0.07683
	-0.03254

	C7
	 0.07987
	0.10561
	0.09274
	-0.02574

	C8
	 0.05899
	0.08925
	0.07412
	-0.03026

	C9
	 0.09244
	0.07982
	0.08613
	 0.01262

	O1
	 0.02625
	0.01464
	0.02044
	 0.01162

	O2
	 0.04873
	0.06909
	0.05891
	-0.02036

	O3
	 0.02769
	0.07554
	0.05162
	-0.04785

	H1
	 0.00838
	0.00155
	0.00497
	 0.00683

	H2
	 0.01650
	0.01096
	0.01373
	 0.00554

	H3
	 0.01748
	0.00472
	0.01110
	 0.01276

	H4
	 0.01337
	0.00657
	0.00997
	 0.00679

	H5
	 0.01395
	0.00739
	0.01067
	 0.00656

	H6
	 0.01864
	0.00575
	0.01219
	 0.01289

	H7
	 0.00883
	0.00697
	0.00790
	 0.00186

	H8
	 0.01526
	0.00589
	0.01058
	 0.00937








Table S1c. Fukui index for Caffeic acid.
	Atom index
	f+
	f-
	f0
	fDD

	C1
	 0.08131
	 0.02054
	 0.05093
	  0.06077

	C2
	 0.12008
	 0.10320
	 0.11164
	  0.01688

	C3
	 0.14937
	 0.04759
	 0.09848
	  0.10178

	C4
	 0.07038
	 0.11212
	 0.09125
	 -0.04174

	C5
	 0.07839
	 0.10092
	 0.08965
	 -0.02253

	C6
	 0.05363
	 0.07942
	 0.06653
	 -0.02579

	C7
	 0.07410
	 0.11376
	 0.09393
	 -0.03965

	C8
	 0.04839
	 0.10254
	 0.07546
	 -0.05415

	C9
	 0.08128
	 0.07969
	 0.08048
	  0.00160

	O1
	 0.02758
	 0.01116
	 0.01937
	  0.01642

	O2
	 0.05089
	 0.05291
	 0.05190
	 -0.00202

	O3
	 0.02496
	 0.07676
	 0.05086
	 -0.05180

	O4
	 0.01885
	 0.05544
	 0.03714
	 -0.03659

	H1
	 0.00915
	 0.00119
	 0.00517
	  0.00796

	H2
	 0.01707
	 0.00876
	 0.01291
	  0.00832

	H3
	 0.01849
	 0.00367
	 0.01108
	  0.01482

	H4
	 0.01312
	 0.00800
	 0.01056
	  0.00512

	H5
	 0.00855
	 0.00586
	 0.00721
	  0.00268

	H6
	 0.00887
	 0.00625
	 0.00756
	  0.00262

	H7
	 0.02719
	 0.00425
	 0.01572
	  0.02294

	H8
	 0.01828
	 0.00586
	 0.01207
	  0.01242




Table S1d. Fukui index for Feluric acid.
	Atom index
	f+
	f-
	f0
	fDD

	C1
	 0.08387
	 0.02014
	 0.05201
	 0.06374

	C2
	 0.12256
	 0.10157
	 0.11206
	 0.02098

	C3
	 0.15408
	 0.04625
	 0.10016
	 0.10783

	C4
	 0.07159
	 0.11261
	 0.09210
	-0.04102

	C5
	 0.07617
	 0.07750
	 0.07683
	-0.00133

	C6
	 0.04638
	 0.09674
	 0.07156
	-0.05036

	C7
	 0.07762
	 0.11281
	 0.09521
	-0.03519

	C8
	 0.05399
	 0.07866
	 0.06633
	-0.02467

	C9
	 0.08352
	 0.09946
	 0.09149
	-0.01594

	C10
	 0.00756
	 0.00752
	 0.00754
	 0.00005

	O1
	 0.02855
	 0.01065
	 0.01960
	 0.01789

	O2
	 0.05241
	 0.05059
	 0.05150
	 0.00182

	O3
	 0.01123
	 0.06275
	 0.03699
	-0.05153

	O4
	 0.02617
	 0.07489
	 0.05053
	-0.04872

	H1
	 0.00983
	 0.00114
	 0.00549
	 0.00869

	H2
	 0.01760
	 0.00861
	 0.01310
	 0.00899

	H3
	 0.01932
	 0.00354
	 0.01143
	 0.01578

	H4
	 0.01316
	 0.00597
	 0.00956
	 0.00719

	H5A
	 0.00383
	 0.00059
	 0.00221
	 0.00324

	H5B
	 0.00427
	 0.00394
	 0.00411
	 0.00033

	H5C
	 0.00427
	 0.00394
	 0.00411
	 0.00033

	H6
	 0.00933
	 0.00630
	 0.00782
	 0.00303

	H7
	 0.00852
	 0.00581
	 0.00717
	 0.00271

	H8
	 0.01405
	 0.00787
	 0.01096
	 0.00618




Table S1e. Fukui index for Sinapic acid.
	Atom index
	f+
	f-
	f0
	fDD

	C1
	0.08558
	 0.01738
	0.05148
	 0.06820

	C2
	0.12615
	 0.08732
	0.10674
	 0.03884

	C3
	0.15631
	 0.04086
	0.09858
	 0.11544

	C4
	0.07297
	 0.09917
	0.08607
	-0.02620

	C5
	0.07158
	 0.08445
	0.07801
	-0.01287

	C6
	0.04460
	 0.08656
	0.06558
	-0.04197

	C7
	0.07565
	 0.11276
	0.09421
	-0.03711

	C8
	0.04518
	 0.08226
	0.06372
	-0.03709

	C9
	0.07911
	 0.09721
	0.08816
	-0.01810

	C10
	0.00780
	 0.00666
	0.00723
	 0.00115

	C11
	0.00535
	 0.01170
	0.00853
	-0.00635

	O1
	0.02906
	 0.00935
	0.01920
	 0.01971

	O2
	0.05357
	 0.04429
	0.04893
	 0.00928

	O3
	0.01114
	 0.05401
	0.03257
	-0.04287

	O4
	0.02640
	 0.06793
	0.04716
	-0.04153

	O5
	0.00711
	 0.04927
	0.02819
	-0.04216

	H1
	0.00984
	 0.00100
	0.00542
	 0.00884

	H2
	0.01784
	 0.00746
	0.01265
	 0.01038

	H3
	0.01936
	 0.00323
	0.01130
	 0.01613

	H4
	0.01231
	 0.00684
	0.00957
	 0.00547

	H5A
	0.00395
	 0.00053
	0.00224
	 0.00341

	H5B
	0.00430
	 0.00349
	0.00390
	 0.00081

	H5C
	0.00431
	 0.00349
	0.00390
	 0.00082

	H6
	0.01082
	 0.00571
	0.00827
	 0.00510

	H7A
	0.00186
	 0.00380
	0.00283
	-0.00194

	H7B
	0.00186
	 0.00101
	0.00144
	 0.00085

	H7C
	0.00268
	 0.00468
	0.00368
	-0.00200

	H8
	0.01335
	 0.00757
	0.01046
	 0.00578








