Table S3: Quantum Chemical local parameters for saponin by B3LYP/LanL.2DZ level with PCM

model.
I prot Mulliken Iy Iy %HOMO %LUMO
Cl -0.504 -0.001 0.000 0.681 0.851
H2 0.195 0.003 0.002 0.125 0.118
H3 0.211 -0.003  -0.002 0.191 0.259
C4 -0.445 0.000 0.000 0.559 0.489
HS5 0.183 0.002 0.001 0.115 0.029
Ho6 0.220 0.001 0.001 0.085 0.117
C7 0.007 0.000 0.003 0.275 1.018
H8 0.218 0.000 -0.006 0.082 0.298
C9 0.407 0.000 0.000 0.380 0.460
C10 -0.486 0.000 0.003 0.770 1.278
H11 0.216 0.005 0.002 0.091 0.037
H12 0.212 0.001 -0.006 0.149 0.262
CI13 -0.545 -0.003 0.000 2.123 0.341

H14 0.199 0.005  0.001 0.148 0.052
HI5 0.197 0.006  0.001 0.185 0.031
Cl16 -0.265 -0.005  0.000 2.863 0.345
H17 0.218 0.031 0.000 1.969 0.005
C18 0.407 0.004  0.000 4.016 0.324

C19 -0.047 0.003 0.000 2.390 0.144
H20 0.195 0.016  0.000 0.806 0.042
C21 -0.606 0.000  0.000 1.087 0.182
H22 0.226 0.010  0.000 0.441 0.033
H23 0.214 0.006  0.000 0.126 0.011
C24 -0.157 -0.001  0.000 1.454 0.380

H25 0.157 0.004  0.001 0.124 0.084
C26 0.399 0.005 0.000 2.067 0.718

C27 0.455 0.001 0.000 1.075 0.520
C28 -0.211 -0.001  0.000 0.543 0.851
H29 0.189 0.002  0.002 0.195 0.159
C30 -0.777 0.000  0.000 0.090 0.327

H31 0.205 0.001 0.001 0.006 0.062
H32 0.209 0.001 0.000 0.029 0.024
H33 0.216 0.000  0.000 0.050 0.169
C34 -0.735 0.000  0.000 0.228 0.240
H35 0.206 0.001 0.000 0.026 0.011
H36 0.196 0.001 0.001 0.013 0.031
H37 0.210 0.000  0.000 0.013 0.024
C38 -0.814 0.000  0.000 0.879 0.181
H39 0.211 0.002  0.001 0.136 0.022
H40 0.213 0.002  0.001 0.019 0.028
H41 0.208 0.003 0.000 0.037 0.008
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