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Figure S1: Distribution of the electrostatic potential ¢ as a function of Z and 6. The radial distance
is fixed at r=15 A.

S3



H(0.163)
C(-0:180)

H(0.163)

C(-0.180)
H(0.163) C(-0:180)

C(-0.180)

H(0.163)
H(0.163)

C(-0:180)

H(0.163) (-0.180)
C(-0:180)
H(0.163)

C(-0.180)
H(0.163)

€(0.024)

C(0.024)

C(0.024)

C(0.024)

C(0.024)

C(0.024)

C(0.024)
€(0.024)

H(0.043)

C(0.667)

N(-0.893)

C(0.844)

H(0.423) \(_0.999)

€(0.021)

C(0.021)
C(0.:021)

C(0.021)

C(0.021)

C(0.021)
C€(0.021)

C(0.021)

H(0.423)
C(-0:027) — ¢(0.003)
C(-0.027) |

€(0.003)

C€(0:003)
C(-0:027)

€(0.003)
C(-0.027)
C(-0,027)

€(0.:003)
C(-0.027)

€(0.003)

C(0:003)
C(-0:027)
c(-0l027)  C(0-003)

N(-0.849)
€(0.386)
€(0.032)
N(-0.751)
(a)
C0:009) (0025
C(0.009) |
C(-0.025)
€(-0.025)
€(0.009)
C(-0.025)
€(0.009)
€(0.009)
C(-0,025)
€(0.009)
C(-0/025)
€(-0.025)
€(0:009)
Cl0.009)  C-0.025)

(b)

S4

H(0.384)

0(-0.739)
H(0.280) H(0.204)
C(0.425)
.082
H(0.065)  1(0:082)
C(-0.587)
€(0.050)
€(0.020)
0(-0:358)
H(0.213)
N(0.143)
H(0.070)
C(0.050)
0(-0:569)
H(0.101) :
€(0.337) {
0(-0.986)
H(0.125)
P(1.362)
0(-0.986)
C0.009) — ¢(p.003) — C(-0:027) — ¢o.021) — C(0:024)  €(-0:180)
C(0.009) C(-0.027) C(0.024)
€(0.003) €(0.021) €(0:180),
C(0.003) C(0.021) C(-0:180)
C(0.009) C(-0,027) C(0.024)
€(0.003) €(0.021) C(-0:180)
C(0.009) C(-0.027) C(0.024)
C(0.009) C(-0,027) C(0.024)
€(0:003) c(0.021) C(-0:180)
C(0.009) C(-0.027) C(0.024)
C(0.003) C(0.021) C(-0.180)
C(0.003) C(0.021) C(-0.180)
C(0:009) | C(-0.027) C(0.024)
C(0.009) C(0.003) — c(-0lo27)  C(0.021) C(0.024)  C(-0.180)

H(0:163)

H(0.163)

H(0:163)

H(0:163)
H(0.163)

H(0:163)

H(0.163)

H(0:163)



H(0.149) C(-0.192)

H(0.149) C(-0:192)

H(0.149)
C(-0:192)
H(0.149)

C(-0:192)
C(-0.192)

H(0.149)
C(-0:192)

H(0.149)

H(0.149)  ¢(-0.192)

H(0.149) 0192

C(0:032)

C(0.032)
C(0.032)

C(0.032)

C(0.032)

C(0,032)
C(0.032)

C(0:032)

H(0.473)

0(-0/822)
0(-0,729) H(0.119) [
w‘ H(0.074)
C(0.043)  c(-0.121) C(0:514)
C(0.768)
" H(-0.005) H(0.068)
0(-0.465)
N(0.057) €(0:233)
N(-0.857) H(-0.040)
€(0.063) C(-0.703)
€(0.910) H(0.148)
H(0.455) H(0.220) 0(-0,278)
H(0.542) |
N(-1.052) €(-0:501) !
H(0.455) H(0.163)
P(L,131)
0(-0.921) 0(-0:921)
0(-0:921)
(©
€(0.039) €(0.039) C(-0.016) C(0:039) C(0:039) 4 537y
- p 001 C(-0:059)
co.039) OO cgpzg SO0 C(-0.016) cte-pet) C(0.039) ¢ €(0.039)
C(-0.059) €(0:001) €(0,001) C(-0;059) cro:pe)
C(-0.059) €(0.001) €(0.001) C(-0.059) €(0.032)
C(0.039) C(0.039) C(-0,016) C(0.039) | C(0.039)
C(-0.059) C(0.001) C(0.001) C(-0.059) €(0.032)
C(01039) (0039) C(-0,016) C(01039) C(0:039)
C(0.039) C(0.039) C(-0.016) C(0.039) C(0.039)
C(-0.059) C(0.001) C(0.001) L C(-0,059) C(0.032)
i
C(0.039) C(0.039) | C(-0.016) C€(0.039) ‘ C(0.039)
C(-0.059) c(0/001) C(0:p01) C(-0.059) C(0,032)
C(-0.059) C(0.001) (0.001) C(-0.059) C(0.032)
C(0:039) C(0:039) C(-0:016) C(0.039) | C(0:039)
€(0.039) C(-0.059) €(0:039) C(0.001) €(-0.016) C(0.001) (0.039) C(-0.059) €(0.039) C(0.032)

(d)

S5

H(0:149)
C(-0:192)

C(-0:192) H(0:149)

H(0.149)
C(-0:192)
H(0.149)

C(-0:192)
C(-0.192)

H(0.149)
C(-0.192)

H(0.149)

C(-0:192) H(0:149)

C(-0:192)
H(0:149)



H(0.139)

H(0.139)

H(0.139)

H(0.139)

H(0.139)

H(0.139)

H(0.139)

H(0.139)

C(-0:172)
C(-0:172)

C(-0:172)

C(-0:172)
C(-0.172)

C(-0.172)

C(-0.172)
C(-0:172)

C(0.020)

C(0.020)
C(0.020)

C(0.020)

C(0.020)

C(0.020)
C(0.020)

C(0:020)

H(0.401)

H(0.401)N(-0.942)

C(0.773)

H(0.359) N(-0.476)

€(0.501)
0(-0.615)
clo. .
(0.032) C(0,025) C(0.004)
€(0.032) C(0.004)
C(-0.025)
€(-0l025)
€(0:032) C(0:004)
C(-0/025)

C(0:032) C(0:004)
€(0.032) €(0.004)
C(-0,025)
€(0.032) €(0.004)
C(-0,025)

C(-0/025)

C(0:032) C(0.004)

co.
€(0:032) £0:025) ¢(0.000)

H(0.414)

0(-0:711)

H(0.036)
c(o. .
H(0.196) (0.271) H(0.099)
H(0.021)
N(-0.659) C(-0.082)
C(-0.018) C(0.138)
O(-O:SSH(O_°45)
€(0.208) H(0.027)
N(0.149) €(0.136)
0(-0.540)
€(0.149) H(0.061)
0(-0.967)
€(0.107)
H(0.198) P(1.258)
N(-0.673)
0(-0.967
( ) 0(-0.967)
(e)
C(-0,033) €(0.004) €(0.032) C(-0.172)
C(0.018 C(0.01: =4 C(0.
' ot TOU® Cooon SO0 o SO0 croana
C(0.018) C(0.018) C(-0.025) C(0.020)
C(0.018) C(0.018) C(-0.025) C(0.020)
C(-0:033) | C(0.004) C(0:032) C(-0:172)
C(0.018) C€(0.018) C(-0.025) | C(0.020)
C(-O“033j C(0.004) C(0:032) C(-0.172)
c(-0/033) €(0.004) C(0.032) C(-0172)
C(U.QIS) C(O.PIS) C(-O‘OZSJ | C(0.020)
| C(-0.033) C(0.004) C(0.032) C(-0:172)
C(0.018) C(0.018) C(-0.025) C(0.020)
C(0.018) C(0.018) C(-0.025) C(0.020)
| C(-0:033) | C(0:004) €(0:032) C0a72)
(0. C(-0.025) C(0:020
C(0.018) €(:0.033) (0.018) €(0.004) €(0.032) ( ) C0172)

®

S6

H(0.139)

H(0:139)

H(0.139)

H(0.139)

H(0:139)

H(0:139)

H(0:139)

H(0:139)



0(-0,590)

H(0.442)
H(0.011) 0(-0/751)
H(0.313) €(0.396)
N(-0.280) C(0.026) H(0,138)
' HEO13R 300
N(0.105) 0(0.257)  C(-0.404) (0- )
C(0.245)
H(0.095)
C(0.408
( ) H(0.117)
0(-0.647) C(-0.073)
C(0.018
( ) H(0.090) €(0.069)4(0.028)
H(0.057)
0(-0:606)
0(-1.000)
H(0.068) C(-0.195)
0(-1.000)
H(0.054)H(0.062) P(1:409)
0(-1:000)

H(0.167)

C(-0:184) HiB:167)
2 €(0.023) €(0.017) €(-0.021 €(0.017 €(0.023) CL0.164)

H(0.167) C(-0.184)  C(0:025) C(0.023)  CF0038)  Jhgigy C-0:001) czro.om; C(-0:001) ch.ouz C(-0.038)  ((pgz3  C(0025)  C(-0184) H(0.167)

€(0:025) C(-0,038) C(-0,001) C(-0:001) C(-0,038) €(0:025)

H(0.167) €(0.025) C(-0.038) €(-0.001) €(-0/001) €(-0.038) €(0.025) H(0.167)
C(-0:184) €(0.023) C(0.017) | C(-0:021) C(0:017) C(0:023) C(-0184)

€(0.025) €(-0.038) C(-0.001) €(-0.001) | €(-0.038) €(0.025)

H(0.167) H(0.167)
C(-0:184) €(0.023) C(0.017) C(-04021) C(0:017) C(0.023) C(-0,184)
C(-0.184) €(0.023) €(0.017) €(-0021) ©(0.017) €(0.023) C(-0.184)

H(0.167) H(0:167)

€(0.025) €(-0:038) C(-0.001) €(-0,001) C(-0.038) €(0.025)
C(-0.184) €(0.023) €(0.017) €(-0.021) €(0.017) €(0.023) C(-0.184)

H(0.167) C(0:025) €(-0.038) €(-0:001) C(-0{001) C(-0,038) €(0:025) H(0.167)

€(0.025) €(-0.038) C(-0.001) C(-0/001) €(-0.038) €(0.025)

H(0.167) et €(0.023) : €(0.017) ’ C(-0:021) o €(0:017) . €(0:023) . H(0.167

(02673 gﬁ_g'igji C0025) ooy G008 gty CRO00D cigioany CEO00D Gonazy G008 o) Cl0.025) g_g}:ﬁ; i

H(0.167) : : H(0:167)

()

Figure S2: Atomic partial charges for: (a) AMP in AMP-(4,4) CNT hybrid, (b) (4,4) CNT in
AMP-(4,4) CNT hybrid, (c) CMP in CMP-(4,4) CNT hybrid, (d) (4,4) CNT in CMP-(4,4) CNT
hybrid, (¢) GMP in GMP-(4,4) CNT hybrid, (f) (4,4) CNT in GMP-(4,4) CNT hybrid, (g) TMP in
TMP-(4,4) CNT hybrid, and (h) (4,4) CNT in TMP-(4,4) CNT hybrid. Charges were calculated
for the optimized structures using resp approach.
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Figure S3: Atomic partial charges for: (a) AMP in AMP-(7,0) CNT hybrid, (b) (7,0) CNT in
AMP-(7,0) CNT hybrid, (c) CMP in CMP-(7,0) CNT hybrid, (d) (7,0) CNT in CMP-(7,0) CNT
hybrid, (¢) GMP in GMP-(7,0) CNT hybrid, (f) (7,0) CNT in GMP-(7,0) CNT hybrid, (g) TMP in
TMP-(7,0) CNT hybrid, and (h) (7,0) CNT in TMP-(7,0) CNT hybrid. Charges were calculated
for the optimized structures using resp approach.
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