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Figure S1 Example of XANES data with and without self-absorption correction.  

 

 

Table S1 Molar fractions and O/U derived from the LCF of the ULIII XANES spectra. 
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 with correction

T (K) 

ΔGO2  

(kJ.mol-1) UO2 (%) U4O9 (%) U3O8 (%) R factor (%) UIV (%) UV (%) UVI (%) Valence U O/U 

298 (3) -466 (90) 100 (5) 0 (5) 0 (5) 0.1 100 (5)   4.00 2.00 (1) 

298 (3) -466 (90) 100 (5)   0.5 100 (5)   4.00 2.00 (1) 

298 (3) -466 (90) 100 (5)   0.1 100 (5)   4.00 2.00 (1) 

298 (3) -1 (10)  51 (5) 49 (5) 0.1 26 (5) 42 (5) 33 (5) 5.07 2.54 (1) 

448 (5) -456 (90) 100 (5) 0 (5) 0 (5) 0.2 100 (5)   4.00 2.00 (1) 

448 (5) -64 (10) 100 (5) 0 (5) 0 (5) 0.2 100 (5)   4.00 2.00 (1) 

448 (5) -46 (10) 76 (5) 24 (5) 0 (5) 0.1 88 (5) 12 (5)  4.12 2.06 (1) 

773 (8) -447 (90) 53 (5) 47 (5)  0.2 77 (5) 24 (5)  4.24 2.00 (1) 

773 (8) -76 (10) 51 (5) 49 (5)  0.4 76 (5) 25 (5)  4.25 2.12 (1) 

773 (8) -10 (10)  44 (5) 56 (5) 0.2 22 (5) 41 (5) 37 (5) 5.15 2.58 (1) 

1476 (15) -122 (30)  65 (5) 35 (5) 0.3 33 (5) 44 (5) 23 (5) 4.91 2.45 (1) 

1483 (15) -25 (10)  64 (5) 36 (5) 0.1 32 (5) 44 (5) 24 (5) 4.92 2.46 (1) 

1873 (19) -149 (30)  67 (5) 33 (5) 0.2 34 (5) 45 (5) 22 (5) 4.89 2.44 (1) 

1873 (19) -77 (20)  66 (5) 34 (5) 0.1 33 (5) 44 (5) 23 (5) 4.90 2.45 (1) 

1873 (19) -67 (20)  67 (5) 33 (5) 0.2 34 (5) 45 (5) 22 (5) 4.89 2.44 (1) 

1951 (20) -401 (80) 100 (5)  0 (5) 0.4 100 (5)   4.00 2.00 (1) 

1951 (20) -123 (20) 72 (5) 28 (5) 0 (5) 0.2 86 (5) 14 (5)  4.14 2.07 (1) 


