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Figure S1. Neutron diffraction patterns of ceria crystal at temperature range 200-8002C.
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Table S1. The crystal structure parameters of CeO,H, (0
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Temp. (°C) site g x ¥ z Bis (A%
Ce 4a 1 0 0 0 1.21(1)

800 CeOyHp 0328y O 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.912(9)
H 32/ 0.004(1) 03608) 0360(8) 0.360(8) 2.0(2)

Ce 4a 1 0 0 0 1.17(1)

775 CeO,Hy 03007y O 8¢ 1 0.25 0.25 0.25 1.86(1)
H 32/ 0003709) 0382(7) 0.382(7) 0.382(7) 1.0(1)

Ce 4a 1 0 0 0 1.02(1)

750 CeO,Hp 0323y O 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.689(9)
H 32/ 0004(1) 0357(8) 0357(8) 03578) 1.0(1)

Ce 4a 1 0 0 0 1.08(1)

725  |CeOHopsas| O 8c 1 1/4 1/4 V4 178(1)
H 32/ 0004(1) 0362(8) 03628) 03628) 1.4(1)

Ce 4a 1 0 0 0 1.026(8)

700 CeO,Hp 034y O 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.677(8)
H  32f 0.004209) 0.361(8) 0.361(8) 0361(8) 1.0(1)

Ce 4a 1 0 0 0 0.945(9)

675  [CeO2Hp 00328 O 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.572(8)
H  32f 0.004(1) 0361(8) 0.361(8) 0361(8) 1.1(1)

Ce 4a 1 0 0 0 0.980(8)

650 CeOsHp 0325y O 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.563(7)
H  32f 0.004(1) 0.3598) 0.3598) 0.3598) 1.1(1)

Ce 4a 1 0 0 0 0.979(9)

625 CeOyHp 0337 O 8¢ 1 0.25 0.25 0.25 1.538(8)
H 32/ 0.0048(9) 0.359(8) 0.359(8) 0.3598) 1.0(1)

Ce 4a 1 0 0 0 0.874(8)

600 C602H0.024(8) (0] 8c 1 1/4 1/4 1/4 1402(7)
H 32/ 0.003(1) 03619 036109 03619 1.0(1)

Ce 4a 1 0 0 0 0.892(8)

C602H0.0032(()) O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1416(8)

s H 32/ 0.0040(7) 0.361(8) 0.361(8) 0361(8) 1.0(1)
Ce 4a 1 0 0 0 1.0(8)

CeO,H o 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.0(8)

H 32/ 0.1248) 035(1) 0351) 0351) 2.003)

Ce 4a 1 0 0 0 0.891(9)

CeO,Hy 0355 O 8¢ 1 1/4 1/4 14 1.437(8)

s H 32/ 0.0044(8) 0.359(4) 03594) 03594) 1.0(1)
Ce 4a 1 0 0 0 1.03)

CeO,H o 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.2(2)

H 32/ 0.124Q2) 03598) 03598) 03598) 1.0(1)

Ce 4a 1 0 0 0 0.892(8)

CeO,Hy0335| O 8¢ 1 0.25 0.25 025  1.330(8)

s H 32/ 0.00408) 0.361(8) 0.361(8) 0361(8) 1.0(1)
Ce 4a 1 0 0 0 2.8(2)

CeO,H o 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 0.3(1)

H 327 0.1251) 03592) 03592) 03592) 1.0(8)




B iso (Az)

Temp. (°C) site g X y z
Ce 4a 1 0 0 0 0.859(9)
CeOzHg.030¢7| O 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.271(9)
500 H 32/ 0.0038(8) 0.361(8) 0.361(8) 0.361(8) 0.9(1)
Ce 4a 1 0 0 0 1.1(1)
CeO,H 0 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.6(1)
H 32 0.124(9) 0.355(2) 0.3552) 0.355(2)  1.2(8)
Ce 4a 1 0 0 0 0.824(8)
CeO,Hpp328)[ O 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.194(8)
475 H 32f  0.004(1) 0.365(8) 0.365(8) 0.365(8)  0.8(1)
Ce 4a 1 0 0 0 2.3(1)
CeO,H 0 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 0.76(7)
H 32 0.124(9) 0.355(4) 0.355(4) 0.3554)  1.4(8)
Ce 4a 1 0 0 0 0.789(8)
CeO,Hp 0355 O 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.121(8)
H 32f  0.0044(8) 0.355(4) 0.355(4) 0.355(4)  1.0(1)
450 Ce 4a 1 0 0 0 1.0Q2)
CeO,H 0 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.0(1)
H 32 0.125(9) 0.359(2) 0.3592) 0.359(2)  1.0(8)
CeO0) Ce 4a 1 0 0 0 1.2(8)
0 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.1(3)
Ce 4a 1 0 0 0 0.750(8)
CeO,Hp 328y O 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.082(4)
H 32f  0.0040(7) 0.360(4) 0.360(4) 0.3604) 1.0(1)
s Ce 4a 1 0 0 0 1.4Q2)
CeO,H 0 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.4(1)
H 32 0.124(1) 0.360(3) 0.360(3) 0.360(3)  1.0(1)
CeO1 sscs Ce 4a 1 0 0 0 1.6(4)
' 0 8¢ 0.944) 1/4 1/4 1/4 1.9(3)
Ce 4a 1 0 0 0 0.742(8)
CeO,Hp o3y | O 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.041(4)
H 321 0.036(7)(1) 0.359(8) 0.359(8) 0.359(8)  1.2(1)
400 Ce 4a 1 0 0 0 1.0(1)
CeO,H o 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.02(8)
H 32 0.124(9) 0.354(2) 0.3542) 0.354(2)  1.0(8)
CeO1 505 Ce 4a 1 0 0 0 1.0(3)
' 0 8 0.89(4) 1/4 1/4 1/4 1.2(3)
o0, Ce 4a 1 0 0 0 0.546(4)
0 8¢ 1 1/4 1/4 /4  0.714(3)
Ce 4a 1 0 0 0 1.29(8)
200 CeO,H 0 8¢ 1 1/4 1/4 1/4 1.34(8)
H 32 0.125(8) 0.359(1) 0.359(1) 0.359(1)  1.0(3)
CeO1 e Ce 4a 1 0 0 0 1.8(2)
' 0 8¢ 0.88(1) 1/4 1/4 1/4 1.6(1)







