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Supplementary Methods. Atomic pair distribution function (PDF) analysis. 

The atomic pair distribution function (PDF),   ,ሺrሻܩ is the Fourier transform of a total 

scattering structure function  ܵሺܳሻ, where     

ሺrሻܩ ൌ ሻݎሺߩሾݎߨ4 െ ଴ሿߩ ൌ 	
ଶ

గ
׬ ܳሾܵሺܳሻ െ 1ሿ sinሺܳݎሻ݀ܳ
ஶ
଴ .  (1) 

G(r) is related to the probability of finding an atom at a given distance from another one1,2. 

ܵሺܳሻ  is obtained from the corrected and normalized powder diffraction intensity.   ሻݎሺߩ is 

the atomic pair density function,  0   is the atomic average number density, and Q is the 

magnitude of momentum transfer on scattering. PDF analysis has been applied to explore 

the structure of nanomaterials3‐5. For Supplementary Fig. 7, the real space diffraction data, 

 ,ሺrሻܩ were fitted with PDFgui6, in order to estimate the range of structural coherence of CdS 

bulk and RQDs. RQDs were assumed to be spherical in shape with the diameter of D. 

Accordingly, the attenuated bulk pair distribution function can be written as   
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where H is a Heaviside step function7,8. 
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Supplementary Table 1. Summary of the solid‐solid structural transformation of 

semiconductors reported and of the CdS MSCs in the present study. 

 

 

Supplementary Table 1 illustrates that, for a bulk material (grain size > 80 nm CdSe), it was 

suggested that the transformation from wurtzite to rock‐salt structures started at defect 

sites with multiple nucleation events. Due to the presence of defects, the barrier height in 

that case was lower than that of a NC.9‐11 For a medium‐size NC (such as ~4.3 nm CdSe), its 

wurtzite to rock‐salt transformation featured a single nucleation event followed by growth 

within its finite size.9‐11 For a small‐size NC (such as ~3.4 nm CdSe), its wurtzite to rock‐salt 

transformation proceeded with a single nucleation event but without further growth. The 

coherent deformation of the entire nanocrystal was considered to take place in a single 

step11,12. This phenomenon could be understood by the size of critical nuclei which was 

larger than NCs, which consisted of only 102 to 103 atoms (as suggested for the solid‐solid 

phase transitions in the bulk).11 Here, the transformation followed first‐order unimolecular 

reaction kinetics11,12. For all the sizes investigated, the rock‐salt phase transformed back to 

the wurtzite phase when the pressure was decreased, but with the coexistence of a 

zinc‐blende phase and little change in the grain sizes of the NCs. For the bulk materials, the 

grain sizes decreased9‐12. 

S‐S
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Materials,
Domain size

Optical 
Absorption

Induced
conditions

Kinetics
Reversible
situation

Ref

Wzb  Rsc

bulk  
CdSe/CdS,  
> 60 nm

broad  none
Pressure 
3.5 GPa

Multi‐site nucleation, 
followed by growth

Size decreased,
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(with cubic)

9,10
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CdSe/CdS, 
> 4.3 nm

broad  none
Pressure 

3.510 GPa
Single‐site nucleation,
followed by
growth

No size change,
Partially recover

11

Wz Rs
Small‐size
NCs

CdSe/CdS, 
~ 2.0 nm

broad  none
Pressure 

3.510 GPa

Single‐site nucleation, 
uni‐molecular 
first order

No size change,
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11,12
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Cd32S50

CdS,
1.5 nm broad  none
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Single‐site nucleation, 
uni‐molecular 
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No size change,
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13

MSC311

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CdS, 
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sharp  sharp
Thermal 
1560 C

Single‐site nucleation,
uni‐molecular
first order

No mass change,
Totally recover

Present 
study

a S‐S Trans: solid‐solid transformation.  b Wz: wurzite structure.  c Rs: Rock‐salt structure.
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For a very small cluster of the size of ~1.5 nm, such as a magic‐size cluster (MSC) 

Cd32S14(SPh)36  DMF4 (DMF = N,N‐dimethyformamide), its pressure‐induced transformation 

from zinc‐blende to rock‐salt structures proceeded via nucleation with a small barrier which 

is similar to those associated with molecular isomerization.11 This MSC exhibits a sharp 

absorption peak at 358 nm (at room temperature in tetrahydrofuran),13 and is denoted by 

MSC‐358. The pressure‐induced phase transformation of MSC‐358 was demonstrated to be 

reversible, with some sensitivity to dispersion solvents used. It was suggested that bond 

breaking and/or rearrangement between surface atoms and capping ligands dominated the 

kinetics11. 
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Supplementary Table 2. Composition estimation for our PhCH2COO‐passivated MSCs, 

based on MALDI‐TOF MS, TGA and ICP‐OESa.   

Samples  Ligand (%) 

TGA 

Cd/S ratio

ICP‐OES 

Cd (%)  S (%) 

MSC‐311 (mass) 

MSC‐311 (molar) 
 

45.9   

35.8   

8.4   

2.4   

48.3 

45.3 

5.8 

18.5 

MSC‐322 (mass) 

MSC‐322 (molar) 
 

45.2   

34.7   

8.6   

2.5   

48.9 

46.3 

5.8 

18.9 

CdS Bulk (mass) 

CdS Bulk (molar) 
 

 

 

4.6   

1.3   

74.8 

56.5 

16.4 

43.5 

aInductively Coupled Plasma Optical Emission Spectroscopy (ICP‐OES) was measured with 

SPECTRO ARCOS FHS12 instrument in Sichuan Univ. Samples were digested in concentrate 

nitric acid, and then diluted with 2% nitric acid for analysis (~50 mg in 50 mL). From the value 

of 1.30 obtained for commercial bulk CdS (with 98% purity) which was used as a 

“control/standard” sample, it is reasonable that ICP‐OES has its own limitation for the 

characterization of the Cd to S atomic ratio of CdS samples.   
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Supplementary Figure 1. Optical absorption spectra collected from a single reaction mixture 

(~20 mg) which was preheated at 180 C and then incubated at 6 different temperatures 

with several well‐defined periods of time, as indicated. The solvent used was cyclohexane (3 

mL). The preparation of the reaction mixture was similar to that described in Fig. 1. The 

as‐synthesized sample seemed to be optically transparent (dashed gray trace). As no change 

in the absorption spectrum occurred at –196 C over a relative long storage period (24 

hours), such a liquid nitrogen environment was used to store samples for future usage, such 

as for the samples used for Figs. 3 and 6. When a sample was stored at –20 C or 4 C for 20 

hours, CdS MSC‐311 developed (light and dark blue traces, respectively), whereas when 

stored at 30 C for 48 hours, 60 C for 20 hours and 80 C for 0.5 hour, CdS MSC‐322 

developed (light, medium and dark orange traces, respectively).   
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Supplementary Figure 2. Temporal evolution monitored by optical absorption spectroscopy 

of CdS MSC‐311 (a) and MSC‐322 (b) from a single reaction mixture stored at 4 C (a) and at 

60 C (b). The elapsed periods are indicated. The solvent used was cyclohexane. The 

preparation of the reaction mixture was similar to that described in Fig. 1 and 

Supplementary Fig. 1. The consumption of the IP, in the optically‐transparent as‐synthesized 

sample (blue traces), leading to the development of the MSCs, was relatively fast in the first 

two hours.   

 

   

0.0

0.4

0.8

1.2

290 310 330 350 370 390

A
bs

or
ba

nc
e 

(a
.u

.)

Wavelength (nm)

 0 min

 2 hr

 5 hr

 20 hr

..

Evolutionof MSC‐311

4 C

0.0

0.4

0.8

1.2

290 310 330 350 370 390
A
b
so
rb
an
ce
 (a
.u
.)

Wavelength (nm)

 0 min

 2 hr

 5 hr

 20 hr

..

Evolutionof MSC‐322

60 C

a b



 

 

Supplem

MSC‐32

2a, exce

Species

MSC‐31

to point

then, th

5.15841

mass ob

measur

stoichio

compos

 

 

mentary Fig

22 samples.

ept that a d

s with a m/z

11 and MSC

t out that, i

he mass wit

17 kDa for M

btained was

rement wou

ometric com

sition16.   

gure 3. MAL

 This experi

ifferent ma

z value of ap

C‐322. Peaks

f we follow 

th more sign

MSC‐322, w

s 5.162503 

uld suggest 

mposition15 

LDI‐TOF ma

iment was s

trix, CHCA (

pproximate

s at regular 

the literatu

nificant num

with DCTB as

kDa for MS

different co

and for a te

S6

ss spectra c

similar to th

(α‐Cyano‐4‐

ly 5160 Da 

m/z interva

ure14 with k

mbers obtai

s the matrix

SC‐311 and 5

ompositions

etrahedral s

collected fro

hat for whic

‐hydroxycin

(or 5.16 kD

als were det

Da as the u

ned was 5.1

x (Fig. 2a). W

5.163844 kD

s for a core‐

structure wi

om Cd(OA)2

ch the result

nnamic Acid

a) were det

tected from

nit instead 

159741 kDa

With CHCA a

Da for MSC

‐cage struct

ith a non‐st

2, MSC‐311 

ts are show

), was used

tected for b

m Cd(OA)2. W

of Da for m

a for MSC‐3

as the matr

‐322. The m

ture with a 

oichiometr

 

and 

wn in Fig. 

d. 

oth 

We have 

mass, 

11 and 

rix, the 

mass 

ic 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Supplem

(red tra

dried un

NETZSC

of 15 C

ligands 

such sim

the inor

clusters

 

mentary Fig

ace), CdS RQ

nder vacuu

CH STA 449C

C/min from 

to inorgani

milar values

rganic cores

s are a pair o

gure 4. The

QDs (green t

m to remov

C Instrumen

30 C to 45

c ratios of 4

s in combine

s of the two

of isomers. 

rmogravime

trace) and C

ve solvent f

nts under a 

50 C. The T

45.9 to 54.1

e with the s

o clusters ha

 

 

S7

etric Analys

CdS bulk (ye

irst. The TG

nitrogen at

TGA result s

1 for MSC‐31

similar mass

ave the sam

sis (TGA) of 

ellow trace)

GA measure

tmosphere, 

uggests tha

11 and 45.2

s result and

me local stru

MSC‐311 (b

). All sample

ments were

with the te

at the weigh

2 to 54.8 for

d PDF study,

ucture with 

blue trace), 

es (10‐20 m

e performed

emperature

ht ratio of o

r MSC‐322. 

 it is reason

the mass. T

MSC‐322 

mg) were 

d by 

 increase 

rganic 

Based on 

nable that 

The two 



  S8

 

Supplementary Figure 5. UV‐vis spectra of our MSC‐311 and MSC‐322 passivated by phenyl 

acetate (PA) ligands and (purified in toluene after 5 min of sonication) (a, b) and by oleate 

(OA) ligands (unpurified in toluene) (c, d). The wavelength windows were 290‐390 nm (a, c) 

and 300‐430 nm (b, d). The PA passivated MSCs exhibit more spectrum broadening and 

scattering at longer wavelengths; the cause may be related to relatively low solubility due to 
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relatively more ready π‐π stacking of the surface ligands. The possible stacking is in 

agreement with our small‐angle X‐ray scattering (SAXS) shown in Supplementary Fig. 11. The 

purified PA passivated samples were used for the structural characterization (presented by 

Fig. 2b and Supplementary Figs. 6‐13). The following procedure was followed to synthesize 

the MSCs passivated by phenyl acetate ligands. (1) A mixture of Cd(OAc)2 (0.60 mmol) and 

PhCH2COOH (2.16 mmol) was placed in a 50 mL three‐necked reaction flask. (2) The reaction 

mixture was then heated to 90 C, producing a colorless liquid, to which 1 mL of toluene was 

added to prepare the Cd precursor (Cd(OOCCH2Ph)2). (3) The Cd precursor was maintained 

at 60 C (for MSC‐311) or 90 C (for MSC‐322), and a mixture of (TMS)2S (0.30 mmol), and 

toluene (1 mL) was injected under a N2 atmosphere. (4) The reaction was allowed to 

proceed at the injection temperature for ~5 minutes. (5) The mixture was cooled down in an 

ice‐water batch to produce MSCs. When the injection temperature was 110 C, RQDs 

formed. For the purification of the CdS MSCs, the as‐synthesized reaction solution (~5 g) was 

centrifuged directly, whereupon the MSCs precipitated in a white powder at the bottom of 

the tube. The precipitate was then washed twice by ~500 L of toluene to remove the 

unreacted precursors. The precipitate was quickly dried under vacuum with the residual 

toluene removed. For the purification of the CdS RQDs, approximately 5 g as‐synthesized 

sample was added to 15 mL of methanol for centrifuging. Again, after centrifugation, the 

supernatant was removed and the precipitate was dried with the residual solvent removed 

quickly under vacuum.   
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agreement with those obtained with an in‐house white X‐ray spectrometer (bottom, edited 

from Supplementary Fig. 6 with a slightly different range for x axis). The high degree of the 

reproducibility of the PDF work is worthy of notice. 
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Supplementary Figure 15. Expanded views for the isosbestic points of Figs. 3a and 3b in the 

range of 305 to 330 nm. (Similar expanded views such as for Figs. 3 and 6 can be found in 

Supplementary Fig. 26.) The 0 min spectrum of Fig. 3a deviates from the isosbestic point can 

be attributed to the abrupt change in temperature from room temperature (RT) to 46 C. 

The absorption peak positions (including isosbestic points) are affected by temperature, due 

to the change of molar extinction coefficients with temperature23. Fig. 3 shows that there 

are no other longer wavelength NCs due to the flat baseline (up to 390 nm) involved during 

the transformation. According to our experimental results (such as shown by figures of 

Supplementary Figs. 15 and 25, the possible existence of unreacted Cd and S precursors, 

together with reaction side products and the IP (if there is any), did not seem to affect the 

isosbestic point feature. Furthermore, the lack of the IPs to MSC‐311 conversion can be 

reasonably attributed to the significantly low IP population. This is due to the fact that the IP 
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to MSC‐311 transformation was revealed to obey a first‐order reaction kinetics, with the 

reaction rate r = k[IP] (k the rate constant and [IP] the concentration of IPs)24. Thus, the 

concentration of the IP did not affect the conversion rate constant k. Therefore, the 

transformations studied can be considered as 2‐species reactions with the isosbestic point 

feature presented. 
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Supplementary Figure 16. In situ time‐resolved optical absorption spectra collected from a 

purified solid‐state MSC‐322 sample placed first at 15 C (a) and afterwards at 50 C (b). For 

the measurement, about 160 mg purified MSC‐322 was dispersed in 0.1 mL of toluene. The 

resulting dispersion was then drop‐cast onto the surface of a conventional cuvette, which 

was then placed into an oven for about 2 hours at 60 C. Afterwards, the cuvette was placed 

in the sample holder of our UV‐vis spectrometer. When the temperature of the sample stage 

was set at 15 C (a), MSC‐322  MSC‐311 occurred. When the sample stage was afterwards 

set at 50 C (b), the MSC‐311  MSC‐322 transformation was observed. We will put efforts 

to investigate solid samples in the future. 
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Supplementary Figure 17. Concentration‐dependent absorption spectra collected from 

MSC‐311 (a, e) and MSC‐322 (c, g) dispersions in cyclohexane (CH, a, c) and in toluene (Tol, e, 

g), together with the corresponding plots of the absorbance value at 311 nm (b, f) or at 322 

nm (d, h) as a function of the relative concentrations (in terms of the degree of dilution). A 

dilution experiment was performed on Dispersion (1); each of the four dispersions is 3 mL, 
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with the degree of dilution indicated. The linear relationship obtained between the 

absorbance at 311 and 322 nm versus concentration indicated that both MSC‐311 and 

MSC‐322 were stable (on the experimental time scale), and they did not decompose in the 

concentration range studied, with a constant extinction coefficient. Interestingly, the slope 

(which is related to the extinction coefficient) in toluene was larger than that in cyclohexane.   
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Supplementary Figure 18. In situ time‐resolved optical absorption spectra collected for 

the transformation from MSC‐311 to MSC‐322 at 52.5 C (a) and for the reverse process 

of MSC‐322 to MSC‐311 at 15.0 C (b). The MSC‐311 and MSC‐322 samples used were 

from a preheated sample (~20 mg) that had been stored at –20 C and 50 C for 2 days, 

respectively. The solvent was toluene (3 mL). Again, the 0 min trace (at a relatively high 

temperature) did not go through the isosbestic point, due to the abrupt change in 

temperature. See Supplementary Fig. 4. For our kinetic study shown in Fig. 4a, except for 

the 0 min point (which is away from the first‐order reaction behavior and is not 

considered), the absorbance of MSC‐311 was taken according to the MSC‐311 peak 

position of the 4‐min spectrum (314 nm). For our kinetic study shown in Fig. 4b, the 

absorbance of MSC‐322 was taken according to the MSC‐322 peak position of the 4‐min 

spectrum (323 nm). Similarly, for our kinetic study shown in Fig. 4c, the absorbance of 

MSC‐322 was taken according to the MSC‐322 peak position of the 10‐min spectrum (321 
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nm). For our kinetic study shown in Fig. 4d, the absorbance of MSC‐311 was taken 

according to the MSC‐311 peak position of the 10‐min spectrum (310 nm). By the way, 

the peak shift during the MSC‐311 to MSC‐322 transformation was noticed, similar to 

what observed for the IP‐311 to MSC‐311 transformation24 and that reported for PbSe 

MSCs25. To fully understand the present system regarding the peak shift (which seems to 

be relatively obvious at a relatively high temperature), additional efforts are needed.   
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the MSC‐311 and MSC‐322 transformation in toluene. The two spectra were used to 

calculate the ratio (0.790) of the molar extinction coefficients of MSC‐322 and MSC‐311. (c) 

Numerical treatment accounting for the off‐peak absorbance of MSC‐322 at the peak 

position of MSC‐311. The net decrease of absorbance at the peak position of MSC‐311 

(X311) during MSC‐311  MSC‐322 transformation was thus calculated. For the MSC‐311  

MSC‐322 transformation presented in Fig. 4a, the temporal concentration of MSC‐311 

ሺܥ୑ୗେିଷଵଵ
௧ ሻ  was considered to be the initial concentration of MSC‐311 minuses the net 

temporal consumption of MSC‐311.   

The net consumption of MSC‐311 was corrected, due to the absorbance contribution of 

MSC‐322 at 311 nm. As shown in Supplementary Fig. 19a, MSC‐322 exhibits some 

absorbance at 311 nm (ΔX322‐311), the strength of which has a linear relationship with the 

absorbance at 322 nm (Δܺଷଶଶ),   

Δܺଷଶଶିଷଵଵ ൌ 0.250Δܺଷଶଶ  (3) 

As shown in Supplementary Fig. 19b, the two types of MSCs (in one cuvette and thus with 

the same concentration) have the relationship of   

ఌయమమ
ఌయభభ

ൌ ை஽యమమ
ை஽యభభ

  = 0.790    (4) 

(obtained with background subtraction). Thus,   

Δܺଷଶଶ ൌ 0.790	Δܺଷଵଵ  (5) 

Equation (S1) becomes   

Δܺଷଶଶିଷଵଵ ൌ 0.250 ∗ 0.790Δܺଷଵଵ  (6) 

As shown in Supplementary Fig. 19c, the net decrease of MSC‐311   

Δܺଷଵଵ ൌ ሺܱܦଷଵଵ
ᇱ଴ െ ଷଵଵܦܱ

ᇱ௧ ሻ ൅ Δܺଷଶଶିଷଵଵ ൌ ሺܱܦଷଵଵ
ᇱ଴ െ ଷଵଵܦܱ

ᇱ௧ ሻ ൅ 0.250 ∗ 0.790Δܺଷଵଵ   

  (7) 

Δܺଷଵଵ ൌ 	 ሺܱܦଷଵଵ
ᇱ଴ െ ଷଵଵܦܱ

ᇱ௧ ሻ/0.803  (8) 

Thus, for our kinetic study (Supplementary Fig. 4a), the concentration of MSC‐311 equals to 

the initial concentration of MSC‐311 minuses the net consumption of MSC‐311,   

୑ୗେିଷଵଵܥ
௧ ൌ ሺܱܦଷଵଵ

ᇱ଴ െ Δܺଷଵଵሻ/ߝଷଵଵ ൌ ሺ1.245ܱܦଷଵଵ
ᇱ௧ െ ଷଵଵܦ0.245ܱ

ᇱ଴ ሻ/ߝଷଵଵ  (9) 
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presented (d). The measurement variance obtained was about 6%, suggesting that the 

reproducibility in our results of the kinetic study is high, for the in‐situ time‐resolved 

measurements of the MSC‐311 to MSC‐322 transformation. The rate constant value of 0.017 

min–1 is smaller than that of 0.047 min–1 obtained at 52.5 C (in toluene, Fig. 4).  
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Supplementary Figure 22. In situ time‐resolved optical absorption spectra collected from six 

identical MSC‐311 dispersions in toluene, which were placed at six different temperatures 

ranging from 42.5 C to 55.0 C (a‐f). The dispersion was prepared with MSC‐311 (~20 mg) in 

toluene (3 mL). The spectra were collected with a 4‐min time interval, except for the spectra 

of the sample at 42.5 C, which was collected with a larger time (12‐min) interval because 

that transformation was much slower for this temperature. The time‐resolved absorption 

spectra are presented with the color change from dark cyan (0 min) to light cyan. It is not 

easy to study precisely the kinetics of the fast MSC‐311 to MSC‐322 transformation at 55.0 

C. Our kinetic analysis provided the natural logarithm of the six rate constants, In(k), –2.5 

(55 C, (a)), ‐3.0 (52.5 C, (b)), –3.7 (50 C, (c)), –4.6 (47.5 C, (d)), –5.4 (45 C, (e)) and –6.2 

(42.5 C, (f)). The last five rate constants obtained were used to calculate the barrier energy 

explored in Fig. 5. We would like to point out that for the calculation of a rate constant of the 

reverse MSC‐322 to MSC‐311 transformation, we found that it was difficult to obtain a 

reasonable reproducibility because the transformation proceeded at relatively low 

temperatures (15 to 25 C) slowly.    
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lines correspond to the rate constants k (min‐1), with In (k) of –1.4 (55.0 C), –2.1 (52.5 C), –

2.8 (50.0 C) and –3.8 (47.5 C). The inset (a) shows an Arrhenius plot, with a y axis of ln(k) 

and an x axis of 1/T; thus, the slope of the fitted line is Ea/R, where R the ideal gas constant 

and with a barrier energy, Ea = 269.3 kJ*mol‐1. In situ time‐resolved optical absorption 

spectra data are shown as below from 47.5 C to 55.0 C (b‐e). By a side note, we also 

performed thermodynamic analysis, as shown by Supplementary Figure 24. For the MSC‐322 

 MSC‐311 transformation, we tried to accelerate with CH3OH, as shown by Supplementary 

Figure 25.   
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is mainly H (enthalpy) driven. Thus, both transformation are dictated by changes in the 

balance between entropy (due to atomic vibrations) and enthalpy (due to bonding).   

Lastly, we would like to provide a side note about our additional thoughts for solid‐solid 

transformations of large colloidal particles reported26,27. When a domain consists of a small 

number of particles (such as ~70 instead of ~1700), we anticipate that an “isomerization‐like” 

single nucleation even with first‐order unimolecular reaction kinetics may take place in one 

step, without intermediates being involved, for solid‐solid transformations with large 

colloidal particles of ~0.7 m in size.   
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for the CH3OH‐induced MSC‐322  MSC‐311 transformation. (b‐e) Absorption spectra 

collected. One dispersion was prepared and divided into four identical portions (with ~20 mg 

MSC‐322 sample each in toluene (3 mL). CH3OH (1.344 L, 2.016 L, 2.688 L and 3.360 L) 

was added into each portion. The time‐dependent  ln	ሺܥ୑ୗେିଷଶଶ
଴ ୑ୗେିଷଶଶܥ/

௧ ሻ  (solid circles) 

was fitted by first‐order equations (solid lines, top). The slopes of the fitted lines correspond 

to the rate constants k (min‐1), with In(k) of –5.1 (1.344 L), –4.5 (2.016 L), –4.4 (2.688 L) 

and –3.9 (3.360 L). Here, CH3OH acted as a catalyst to accelerate the MSC‐322 to MSC‐311 

transformation, similar to that reported for the IP to MSC‐311 transformation at room 

temperature1. Accordingly, it seems reasonable to conclude that the surface 

rearragement11,17,23 can play a crtical role for the optical transformation detected in the 

present study. 
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Supplementary Figure 26. Expanded views of Figs. 3a‐d (a‐d) (with the wavelength range of 25 

nm from 305 to 330 nm) to show the isosbestic point feature. The isosbestic point presents in 

both the forward and reverse transformations at different temperatures. By the way, we did 

mention in Supplementary Fig. 15 caption “The 0 min spectrum (top) deviates from the 

isosbestic point can be attributed to the abrupt change in temperature from room temperature 

(RT) to 46 C”.   
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Supplementary Figure 27. Expanded views of Figs. 6c (c) (with the wavelength range of 25 nm 

from 305 to 330 nm) to show the isosbestic point feature. The isosbestic point presents in 

different solvents (Tol, CH).   
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Supplementary Figure 28. Supplementary Figs. 16a‐b (a‐b) (with the wavelength range of 25 nm 

from 305 to 330 nm) to show the isosbestic point feature. The isosbestic point presents in both 

the forward and reverse transformations at different temperatures, and with different material 

state (solid and dispersion).   
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Supplementary Figure 29. Expanded views of Supplementary Figs. 16a‐b (a‐b) (with the 

wavelength range of 25 nm from 305 to 330 nm) to show the isosbestic point feature. The 

isosbestic point presents in both the forward and reverse transformations at different 

temperatures.   

 

 

Supplementary Figure 30. Expanded views of Supplementary Figs. 21a‐c (a‐c) (with the 

wavelength range of 25 nm from 305 to 330 nm) to show the isosbestic point feature. The 

isosbestic point repeated well in the forward transformations.   
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Supplementary Figure 31. Expanded views of Supplementary Figs. 22a‐f (a‐f) (with the 

wavelength range of 25 nm from 305 to 330 nm) to show the isosbestic point feature. The 

isosbestic point presents at the different temperatures.   
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Supplementary Figure 32. Expanded views of Supplementary Figs. 23b (b), 23c (c), 23d (d), 23e 

(e) (with the wavelength range of 25 nm from 305 to 330 nm) to show the isosbestic point 

feature. The isosbestic point presents at different temperatures, in different solvents (Tol, CH, 

and mixtures of Tol and MeOH).   
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Supplementary Figure 33. Expanded views of Supplementary Figs. 25b (b), 25c (c), 25d (d), 25e 

(e) (with the wavelength range from 305 to 330 nm) to show the isosbestic point feature. The 

isosbestic point presents in both the forward and reverse transformations at different 

temperatures, in different solvents (Tol, CH, and mixtures of Tol and MeOH), and with different 

material state (solid and dispersion). The isosbestic point feature should not be a coincidence. 
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