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Figure s1. The statistic plots for all features and property of experiments under
consideration.

Table sl. Date for Machine learning

No reference Cn Catalysts_1 CC_1 Catalysts_2 CC_2 support_1 support_2 BET

1 1 3 0 3,1 17 0 0 1 228
2 1 2 0 1,16 17 0 1 8 160
3 1 3 0 4,44 17 0 3 8 15
4 1 3 0 3 17 0 0 8 680
5 1 3 0 100 17 0 8 8 228
6 1 3 0 2,9 17 0 1 8 160
7 1 3 0 4,13 17 0 2 3 94
8 1 2 0 2,9 17 0 1 8 160
9 1 3 0 3,86 17 0 0 8 680
10 1 2 0 4,44 17 0 3 8 15
11 2 2 1 3 17 0 0 8 200
12 2 2 1 3 17 0 0 8 200
13 3 6 2 100 17 0 8 8 228
14 4 2 4 0,3 5 0,3 1 8 228
15 4 4 3 0,6 17 0 1 8 228
16 4 3 3 0,3 17 0 1 8 228
17 4 4 3 0,6 17 0 1 8 228
18 4 4 3 0,45 4 0,45 1 8 228
19 4 4 3 0,3 17 0 1 8 228
20 4 3 3 0,6 17 0 1 8 228
21 4 3 3 0,45 4 0,45 1 8 228
22 4 3 3 0,3 4 0,3 1 8 228
23 4 3 3 0,45 4 0,45 1 8 228
24 5 4 3 0,6 17 0 1 8 205
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418 350 0
419 350 0
Ne Ottime O, HC WT Logr
1 0 0 6,5 160 -4,814
2 0 0 6,5 160 -5,912
3 0 0 6,5 160 -4,777
4 0 0 9 160 -3,567
5 0 0 6,5 160 -5,059
6 0 0 6,5 160 -4,566
7 0 0 6,5 160 -3,772
8 0 0 6,5 160 -5,761
9 0 0 9 160 -3,586
10 0 0 6,5 160 -5,529
11 24 0 6,5 191 -6,287
12 4 0 6,5 191 -6,784
13 0 0 12 118 -4,696
14 5,5 0 10 330 -3,476
15 7 0 10 330 -3,241
16 7 0 10 330 -4
17 7 0 10 330 -3,436
18 7 0 10 330 -3,969
19 7 0 10 330 -3,933
20 7 0 10 330 -3,803
21 7 0 10 330 -3,722
22 5,5 0 10 330 -3,532
23 7 0 10 330 -3,793
24 7 0 10 330 -3,511
25 7 0 10 330 -3,488
26 7 0 10 330 -3,703
27 7 0 10 330 -3,53
28 7 0 10 330 -3,832
29 7 0 10 330 -3,919
30 7 0 10 330 -4,305
31 7 0 10 330 -3,74
32 7 0 10 330 -4,124
33 7 0 10 117 -6,333
34 7 0 10 117 -6,668
35 7 0 10 117 -6,732
36 7 0 10 117 -5,814
37 7 0 10 242 -4,255
38 7 0 10 242 -3,808
39 7 0 10 242 -5,12
40 7 0 10 242 -4,691
41 7 0 10 242 -4,75
42 7 0 10 242 -3,85
43 7 0 10 117 -6,618
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12,85
18

346
463
275
321
230
230
430
392
434
425
363
442
425
349
427
434
327
200
200
200
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200
200
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160
160
160
160
160
160
160
160
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160

-4,442
-4,688
-4,433
-4,442
-10,8
-9,337
-4,063
-3,87
-4,063
-3,795
-3,87
-3,795
-3,87
-3,795
-4,063
-3,87
-4,708
-6,108
-5,88
-6,247
-6,187
-4,639
-4,759
6,47
-6,363
-6,339
-5,627
-4,754
-5,675
-6,622
-5,498
-6,383
-5,41
-5,764
-6,054
-6,193
-5,77
-5,176
-5,737
-4,875
-4,474
-4,47
-5,884
-5,552
-6,326
-5,913
-4,785
-3,604
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-4,082
-3,484
-5,264
-3,953
-3,475
-3,758
-3,604
-4,255
-4,57

-3,857
-4,323
-3,214
2,91

-3,241
-3,894
-3,175
-4,548
-4,556
-4,579
-4,923
-3,131
-5,687
-5,474
-3,471
-5,622
-2,998
-3,241
-5,242
-5,079
-3,213
-4,941
-3,224
-4,832
-4,011
-4,835
-4,899
-5,266
-3,576
-3,763
-5,039
-4,039
-4,358
-3,871
3,171
-3,774
-3,762
-3,497
-3,221
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-3,803
-2,747
-4,933
-2,85
-4,548
-4,607
-4,477
-4,757
-4,42

-4,824
-4,255
-4,923
-4,068
-4,167
-4,965
-4,8
-4,57
-3,956
-4,642

5,41
-5,857
-5,301
-5,079
-6,255
-4,303

-4,67
-4,648
-4,913
-3,977
-5,857
-3,785
-5,158

-5,74
-5,921
-6,854
-6,921
-5,959

-5,31

-5,64
-6,044
-6,675
-6,894
-4,312
-5,185
-4,395
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74
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-4,357
-4,302
-3,639
-4,268
-3,469
-4,022
-3,721
-4,844
-3,481
-4,674
-6,138
-5,706
-4,732
-4,195
-4,965
-4,648
-4,664
-4,59
-4,503
-5,674
-4,637
-4,65
-5,242
-5,999
-5,446
-6,096
-7,824
-6,83
-7,737
-4,451
-5,902
-4,391
-3,341
-4,498
-4,882
-5,302
-4.4
-3,403
-4,235
-4,952
-5,066
-5,161
-3,779
-4,082
-3,701
-4,237
-4,764
-3,939
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175
140
93
192
119
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126
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121
182
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165
204
152
220
333
229
187
342
263
364
207
282
218
270
198
254
307
218
235
267
146
245
356
187
185
185
185
200

-5,12
-4,538
-3,383
-4,747
-5,401
-4,066
-3,675
-5,147
-4,763
-5,047
-3,986
-4,781
-3,683
-3,421
-4,202
-5,355
-3,403
-4,618
-5,196
-4,146
-4,779
-3,445
-3,881
-6,721
-6,019
-5,945
-7,922
-5,144

-6,36

-5,57
-5,761

6,11
-6,746
-6,223
-7,499
-6,475
-5,337

6,26
-7,077
-4,424
-6,223
-5,304
-5,269
-6,968

-4,23
-4,141
-5,234
-6,421
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185
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234
247,5
244
248,5
237,5
247
215,5
215
248
241
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232

-4,646
-5,434
-4,699
-4,093
-5,204
-4,012
-5,313
-4,454
-6,581
-5,024
-5,593
-4,175
-5,502
-4,379
-5,104
-4,875
-5,024
-5,166
-4,929
-4,847
-5,607
-4,189
-6,393
-4,836
-5,058
-4,72

6,41

-4,098
-5,567
5,14

-6,662
-4,044
-5,909
-5,217
-4,244
-5,543
-5,481
-4,763
-4,817
-4,756
-5,252
-4,873
-7,139
-7,066
-5,317
-5,696
-4,849
-5,868
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246
219,5
239
237
220
251
237
236
222
251
235
225
241
222,5
239
250,5
231
247,5
220,5
221
231
231
231,5
230,5
230,5
221
232
238
226
249
232
239
200
185
185
200
185
185
185
185
200
185
185
185
185
185
185
185

-5,288
-6,743
-5,779
-5,737
-6,659
-5,036
-5,619
-5,661
-6,909
-5,019
-5,498
-6,094
-5,648
-6,293
-5,783
-5,125
-6,088
-5,294
-6,686
-6,735
-5,754
-6,097
-5,797
-6,216
-5,827
-7,095
-5,832
-5,199
-6,343
-4,715
-6,307
-5,28

-5,545
-6,938
-4,783
-5,651
-6,306
-5,239
-6,233
-4,253
-6,051
-4,652
-4,575
-6,892
-5,186
-5,097
-4,044
-4,141



380 0 0 14
381 3 0 9
382 3 0 9
383 3 0 9
384 3 0 9
385 3 0 9
386 3 0 9
387 3 0 9
388 3 0 9
389 3 0 9
390 3 0 9
391 3 0 9
392 3 0 9
393 3 0 9
394 3 0 9
395 3 0 9
396 3 0 9
397 3 0 9
398 3 0 9
399 3 0 9
400 3 0 9
401 0 0 13
402 0 0 13
403 0 0 13
404 0 0 13
405 0 0 13
406 0 0 13
407 0 0 13
408 0 0 13
409 0 0 13
410 0 0 13
411 0 0 13
412 0 0 13
413 0 0 13
414 0 0 13
415 0 0 13
416 3 0 36
417 3 0 50
418 3 0 36
419 3 0 36

from numpy import mean, std
import pandas as pd

185
255
269,5
240,5
269
260
254
237
250
280
244
228,5
229
261
228,5
251
271
259
244
240,5
230
270
235
239
302
292
270
212
226
231
290
270
270
270
220
205
200
300
243
222

-4,411
-4,375
-4,053
-4,804
-3,854
-3,87
-4,089
-4,524
-4,569
-3,618
-3,857
-4,4
-4,52
-3,939
-4,721
-3,91
-4,434
-4,116
-3,697
-4,19
-4,254
-4,441
-5,458
-6,178
-4,84
-4,994
-4,947
-6,081
-6,303
-5,418
-4,954
-5,099
-4,468
-5,418
-6,002
-6,081
-5,037
-6,627
-4,451
-4,744

Python3 code for Random Forest:

# Used modules

from sklearn.model_selection import cross_val score, RepeatedKFold, train_test_split

from sklearn.ensemble import RandomForestRegressor



from sklearn.inspection import permutation_importance
from sklearn.metrics import mean_absolute error

dataframe = pd.read_excel('Data.xlsx’, header=0) # Read dataset for model
building from Data.xlsx

feature list=dataframe.columns|:-1]

Xr, Yr = dataframe.values|:, :-1], dataframe.values|[:, -1]

(X, Xtest,Y,Ytest) = train_test split(Xr,Yr,test size=0.2) # Splitting dataset to training (80%)
and test (20%)

model = RandomForestRegressor() # Regression Random Forest
Model

cv = RepeatedKFold(n_splits=5, n_repeats=10) # Cross-validation test

n_scores = cross_val score(model, Xr, Yr, scoring='neg_mean_absolute_error', cv=cv, n_jobs=-1,
error_score='raise'")

print('MAE cross validation: %.3f (%.3f)' % (-mean(n_scores), std(n_scores))+"\n")

model.fit(X, Y) # Fit the model on the training dataset
print('MAE(training dataset): %.3f' % (mean_absolute error(Y,model.predict(X))))
print(MAE(test dataset) : %.3f' % (mean_absolute error(Ytest,model.predict(Xtest)))+"\n")

importances = permutation_importance(model, X, Y,
scoring='neg_mean_squared_error').importances mean # Importance parameters estimation
print('Importances of parameters:')
j=0

for ind in importances:

j+=1

print('Parameter '+str(j)+' (‘+feature list[j-1]+'): "+str(round(100*ind/sum(importances)))+' %")
input('P.S.: Obtained parameters can vary from run to run. Press Enter to exit...")
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