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Figure S1. Neutron diffraction patterns of ceria crystal at temperature range 200-800ºC.
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Table S1. The crystal structure parameters of CeO2Hy (0≦y≦1) and CeO2-x (0≦x≦0.5) at 200 and 800ºC
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Temp. (℃) site g x y z B iso (Å2)
Ce 4a 1 0 0 0 1.21(1)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.912(9)
H 32f 0.004(1) 0.360(8) 0.360(8) 0.360(8) 2.0(2)
Ce 4a 1 0 0 0 1.17(1)
O 8c 1 0.25 0.25 0.25 1.86(1)
H 32f 0.0037(9) 0.382(7) 0.382(7) 0.382(7) 1.0(1)
Ce 4a 1 0 0 0 1.02(1)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.689(9)
H 32f 0.004(1) 0.357(8) 0.357(8) 0.357(8) 1.0(1)
Ce 4a 1 0 0 0 1.08(1)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.78(1)
H 32f 0.004(1) 0.362(8) 0.362(8) 0.362(8) 1.4(1)
Ce 4a 1 0 0 0 1.026(8)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.677(8)
H 32f 0.0042(9) 0.361(8) 0.361(8) 0.361(8) 1.0(1)
Ce 4a 1 0 0 0 0.945(9)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.572(8)
H 32f 0.004(1) 0.361(8) 0.361(8) 0.361(8) 1.1(1)
Ce 4a 1 0 0 0 0.980(8)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.563(7)
H 32f 0.004(1) 0.359(8) 0.359(8) 0.359(8) 1.1(1)
Ce 4a 1 0 0 0 0.979(9)
O 8c 1 0.25 0.25 0.25 1.538(8)
H 32f 0.0048(9) 0.359(8) 0.359(8) 0.359(8) 1.0(1)
Ce 4a 1 0 0 0 0.874(8)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.402(7)
H 32f 0.003(1) 0.361(9) 0.361(9) 0.361(9) 1.0(1)
Ce 4a 1 0 0 0 0.892(8)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.416(8)
H 32f 0.0040(7) 0.361(8) 0.361(8) 0.361(8) 1.0(1)
Ce 4a 1 0 0 0 1.0(8)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.0(8)
H 32f 0.124(8) 0.35(1) 0.35(1) 0.35(1) 2.0(3)
Ce 4a 1 0 0 0 0.891(9)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.437(8)
H 32f 0.0044(8) 0.359(4) 0.359(4) 0.359(4) 1.0(1)
Ce 4a 1 0 0 0 1.0(3)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.2(2)
H 32f 0.124(2) 0.359(8) 0.359(8) 0.359(8) 1.0(1)
Ce 4a 1 0 0 0 0.892(8)
O 8c 1 0.25 0.25 0.25 1.330(8)
H 32f 0.0040(8) 0.361(8) 0.361(8) 0.361(8) 1.0(1)
Ce 4a 1 0 0 0 2.8(2)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 0.3(1)
H 32f 0.125(1) 0.359(2) 0.359(2) 0.359(2) 1.0(8)
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Temp. (℃) site g x y z B iso (Å2)
Ce 4a 1 0 0 0 0.859(9)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.271(9)
H 32f 0.0038(8) 0.361(8) 0.361(8) 0.361(8) 0.9(1)

Ce 4a 1 0 0 0 1.1(1)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.6(1)
H 32f 0.124(9) 0.355(2) 0.355(2) 0.355(2) 1.2(8)

Ce 4a 1 0 0 0 0.824(8)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.194(8)
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)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 0.76(7)
H 32f 0.124(9) 0.355(4) 0.355(4) 0.355(4) 1.4(8)

Ce 4a 1 0 0 0 0.789(8)
O 8c 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)

Ce 4a 1 0 0 0 1.0(2)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.0(1)
H 32f 0.125(9) 0.359(2) 0.359(2) 0.359(2) 1.0(8)

Ce 4a 1 0 0 0 1.2(8)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.1(3)
Ce 4a 1 0 0 0 0.750(8)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.082(4)
H 32f 0.0040(7) 0.360(4) 0.360(4) 0.360(4) 1.0(1)

Ce 4a 1 0 0 0 1.4(2)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.4(1)
H 32f 0.124(1) 0.360(3) 0.360(3) 0.360(3) 1.0(1)

Ce 4a 1 0 0 0 1.6(4)
O 8c 0.94(4) 1/4 1/4 1/4 1.9(3)
Ce 4a 1 0 0 0 0.742(8)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.041(4)
H 32f 0.036(7)(1) 0.359(8) 0.359(8) 0.359(8) 1.2(1)

Ce 4a 1 0 0 0 1.0(1)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.02(8)
H 32f 0.124(9) 0.354(2) 0.354(2) 0.354(2) 1.0(8)

Ce 4a 1 0 0 0 1.0(3)
O 8c 0.89(4) 1/4 1/4 1/4 1.2(3)
Ce 4a 1 0 0 0 0.546(4)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 0.714(3)
Ce 4a 1 0 0 0 1.29(8)
O 8c 1 1/4 1/4 1/4 1.34(8)
H 32f 0.125(8) 0.359(1) 0.359(1) 0.359(1) 1.0(3)

Ce 4a 1 0 0 0 1.8(2)
O 8c 0.88(1) 1/4 1/4 1/4 1.6(1)
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