[bookmark: _GoBack]Table S2. The calculated and experimental vibrational modes of DPA in different media.
	Mode
	Vacuum
	PhMe
	EtOH
	MeOH
	DMSO
	Water
	Experimental
	PED(%)

	
	Freq.
	Rel IR
	Freq.
	Rel IR
	Freq.
	Rel IR
	Freq.
	Rel IR
	Freq.
	Rel IR
	Freq.
	Rel IR
	IR*
	Raman*
	

	1
	44
	0.06
	43
	0.38
	42
	0.03
	37
	0.47
	37
	0.55
	37
	0.72
	-
	-
	ΓNCNC(44)+ΓNCCC(43)

	2
	50
	0.74
	46
	0.50
	53
	0.84
	48
	0.43
	46
	0.33
	46
	0.79
	55 m
	-
	ΓNCCC(28)+ΓNCNC(24)+ΓCCNH(24)

	3
	125
	0.51
	124
	0.53
	122
	0.53
	123
	0.53
	122
	0.52
	123
	0.89
	143 w
	-
	δCCN(58)+δNNC(18)+δHNC(18)

	4
	174
	0.00
	173
	0.00
	176
	0.00
	173
	0.00
	173
	0.00
	173
	0.00
	162 vw
	190 w
	ΓNCCC(50)+ΓNCNC(20)

	5
	231
	0.19
	232
	0.27
	232
	0.30
	232
	0.31
	232
	0.31
	232
	0.54
	240 w
	240 w
	ΓNCCC(50)+ΓNCNC(21)

	6
	297
	1.25
	297
	1.24
	297
	1.14
	297
	1.12
	297
	1.14
	298
	1.77
	-
	-
	δCCN(49)+δNCN(25)

	7
	310
	0.41
	309
	0.48
	309
	0.52
	309
	0.55
	309
	0.53
	309
	1.00
	310 w
	316 vw
	ѴNC(40)+δNCN(17)+δCCN(15)

	8
	401
	0.17
	400
	0.22
	401
	0.11
	400
	0.21
	400
	0.23
	400
	0.40
	402 m
	-
	ΓNCCC(28)+ΓCCCC(27)+ΓHCCC(16)

	9
	410
	0.72
	408
	0.83
	408
	1.05
	407
	0.94
	407
	0.92
	407
	1.61
	413 m
	408 w
	ΓCCCC(26)+ΓCCNC(24)+ΓHCCC(15)

	10
	493
	1.45
	494
	2.03
	495
	2.38
	495
	2.38
	494
	2.71
	495
	4.09
	506 m
	-
	ΓNCHC(23)+ΓHCCC(19)+ΓCCNC(17)

	11
	512
	3.10
	511
	3.35
	511
	3.33
	511
	3.39
	511
	3.38
	511
	5.64
	519 vs
	527 w
	ΓCCNC(23)+ΓHCCC(17)+ΓNCNC(15)

	12
	587
	8.86
	572
	9.85
	562
	9.86
	562
	9.96
	558
	9.53
	561
	16.58
	592 s
	589 vw
	δCCN(35)+δCCC(26)

	13
	587
	1.08
	587
	1.08
	586
	1.06
	586
	1.05
	586
	1.05
	586
	1.79
	-
	-
	ΓNCNH(51)+ΓNCHC(38)

	14
	611
	0.69
	610
	0.56
	609
	0.41
	609
	0.40
	609
	0.41
	609
	0.67
	620 m
	612 wm
	δCCN(30)+δCCC(27)+δHCC(18)

	15
	629
	0.43
	628
	0.37
	628
	0.28
	628
	0.26
	627
	0.28
	628
	0.40
	633 w
	631 w
	δCCN(28)+δCCC(26)+δHCC(16)

	16
	671
	0.32
	669
	0.51
	667
	0.67
	667
	0.66
	667
	0.68
	666
	1.11
	671 m
	667 w
	δCCN(26)+δCCC(12)+δNCN(10)

	17
	719
	6.14
	720
	5.58
	721
	4.90
	721
	4.82
	721
	4.79
	721
	7.94
	732 s
	734 w
	ΓNCCC(30)+ΓHCCN(23)+ΓCCCH(20)

	18
	733
	0.05
	732
	0.17
	732
	0.20
	731
	0.27
	732
	0.24
	731
	0.45
	-
	-
	ΓCCNC(41)+ΓNCHC(18)+ΓHCCC(14)

	19
	756
	13.62
	757
	19.82
	757
	20.08
	757
	19.80
	757
	20.00
	757
	33.66
	763 vs
	-
	ΓHCCN(34)+ΓCCCH(32)+ΓCCCN(13)

	20
	760
	8.49
	760
	2.17
	760
	0.01
	760
	0.00
	760
	0.00
	760
	0.03
	777 sh
	772 m
	ΓHCCC(40)+ΓHCCN(34)

	21
	808
	0.10
	805
	0.12
	802
	0.12
	802
	0.12
	802
	0.13
	801
	0.19
	810 vw
	-
	ѴNC(26)+ѴCC(19)+δCCN(11)

	22
	836
	0.52
	841
	0.51
	845
	0.46
	845
	0.42
	846
	0.45
	846
	0.78
	829 vw
	834 w
	ΓHCCN(34)+ΓHCCC(30)+ΓHCCH(24)

	23
	873
	0.56
	871
	0.53
	868
	0.46
	868
	0.46
	869
	0.46
	867
	0.77
	879 vw
	876 vw
	ѴCC(27)+ѴNC(26)

	24
	900
	0.57
	897
	0.55
	895
	0.53
	895
	0.53
	895
	0.54
	895
	0.89
	910 vw
	907 vw
	ΓHCCC(37)+ΓHCCN(33)+ΓHCCH(25)

	25
	942
	0.08
	945
	0.10
	947
	0.11
	947
	0.10
	947
	0.10
	947
	0.18
	-
	-
	ΓHCCH(45)+ΓCCCH(26)+ΓHCNC(18)

	26
	945
	0.19
	947
	0.16
	949
	0.13
	949
	0.15
	949
	0.13
	949
	0.22
	-
	-
	ΓHCCH(44)+ΓCCCH(22)+ΓHCNC(19)

	27
	959
	0.00
	966
	0.00
	967
	2.88
	967
	2.48
	967
	3.21
	967
	3.96
	957 vw
	-
	ѴNC(24)+ѴCC(13)+δCCC(11)

	28
	970
	1.26
	969
	0.77
	969
	3.59
	969
	3.96
	968
	3.27
	970
	6.97
	974 vw
	-
	ΓHCCH(65)+ΓCCCH(19)

	29
	971
	4.62
	969
	5.64
	971
	0.00
	971
	0.00
	971
	0.00
	972
	0.00
	990 m
	987 vvs
	δCCC(24)+ δCCN(24)

	30
	975
	0.05
	979
	0.03
	981
	0.02
	981
	0.02
	981
	0.02
	981
	0.03
	-
	1020 vw
	ΓHCCH(62)+ΓCCCH(17)+ΓHCCN(11)

	31
	1030
	0.25
	1026
	0.34
	1024
	0.37
	1024
	0.38
	1023
	0.37
	1024
	0.68
	1032 sh
	1046 ms
	ѴCC(50)+δHCC(19)

	32
	1033
	1.44
	1029
	1.56
	1027
	1.54
	1027
	1.52
	1027
	1.55
	1027
	2.45
	1048 w
	1053 s
	ѴCC(54)+δHCC(18)

	33
	1076
	0.13
	1073
	0.14
	1070
	0.15
	1070
	0.15
	1070
	0.15
	1070
	0.23
	-
	1085 w
	δHCC(39)+ѴCC(29)

	34
	1092
	0.19
	1087
	0.26
	1084
	0.29
	1084
	0.28
	1084
	0.29
	1084
	0.47
	1106 w
	1094 vw
	δHCC(43)+ѴCC(29)

	35
	1134
	5.59
	1126
	6.04
	1119
	6.08
	1119
	6.11
	1119
	6.09
	1119
	10.31
	1146 m
	1142 w
	δHCC(64)+ѴCC(17)

	36
	1139
	2.01
	1132
	2.20
	1126
	2.15
	1126
	2.12
	1126
	2.14
	1126
	3.55
	1157 vw
	1154 w
	δHCC(64)+ѴCC(17)

	37
	1203
	3.93
	1203
	4.81
	1203
	5.46
	1202
	5.44
	1203
	5.44
	1201
	9.19
	1192 sh
	-
	ѴCN(27)+ѴCC(23)+δHNC(15)

	38
	1226
	1.66
	1222
	1.37
	1219
	1.13
	1219
	1.13
	1219
	1.19
	1219
	1.90
	1230 m
	1225 wm
	ѴCN(36)+ѴCC(18)

	39
	1269
	0.55
	1263
	1.67
	1258
	2.82
	1258
	2.80
	1258
	2.99
	1258
	5.01
	1254 w
	1257 vs
	ѴCN(46)+ѴCC(23)+δHCC(11)

	40
	1273
	3.09
	1268
	2.80
	1263
	2.34
	1263
	2.31
	1263
	2.34
	1263
	3.95
	1273 m
	1271 m
	ѴCN(45)+δHNC(15)+δHCC(13)

	41
	1297
	15.67
	1292
	18.30
	1287
	20.02
	1287
	20.16
	1287
	20.35
	1287
	33.96
	1310 s
	1312 w
	δHCC(39)+δHNC(16)+ѴCN(15)

	42
	1320
	25.26
	1317
	31.50
	1315
	33.35
	1315
	33.18
	1315
	33.73
	1315
	54.71
	1339 s
	1331 w
	ѴCN(36)+δHNC(26)+ѴCC(12)

	43
	1390
	0.90
	1388
	2.51
	1385
	5.05
	1384
	4.90
	1385
	5.24
	1384
	7.96
	1384 sh
	1411 w
	δHCC(54)+δHNC(14)

	44
	1422
	87.31
	1413
	100.00
	1406
	100.00
	1406
	100.00
	1405
	100.00
	1405
	168.29
	1414 vs
	1418 w
	δHCC(40)+ѴCN(16)+ѴCC(16)

	45
	1436
	4.92
	1432
	5.74
	1429
	5.35
	1429
	5.24
	1429
	5.50
	1428
	8.10
	1431 vs
	1430 wn
	δHCC(30)+δHNC(16)+ѴCN(11)

	46
	1462
	24.59
	1456
	27.52
	1450
	24.89
	1450
	24.84
	1450
	24.55
	1450
	42.49
	1460 m
	1451 m
	δHCC(41)+ѴCN(21)+δHNC(12)

	47
	1503
	93.49
	1498
	73.91
	1493
	56.74
	1492
	57.61
	1493
	54.48
	1490
	100.00
	1478 s
	1479 vw
	δHNC(23)+ѴCC(20)+ѴCN(18)

	48
	1557
	9.06
	1552
	9.93
	1547
	9.62
	1547
	9.63
	1547
	9.54
	1547
	16.21
	1530 s
	1535 w
	ѴCC(44)+ѴCN(19)

	49
	1572
	2.99
	1568
	51.09
	1564
	48.97
	1564
	45.37
	1564
	52.90
	1564
	46.28
	1564 s
	1563 m
	ѴCC(46)

	50
	1574
	100.00
	1570
	35.05
	1566
	19.67
	1566
	22.50
	1567
	15.09
	1565
	65.27
	1582 s
	-
	ѴCC(35)+δHNC(21)+ѴCN(18)

	51
	1590
	13.25
	1584
	12.76
	1580
	11.50
	1580
	11.10
	1580
	11.99
	1580
	17.71
	1591 s
	1591 vs
	ѴCC(48)+ѴCN(12)

	52
	3044
	7.23
	3017
	2.68
	2996
	1.35
	2995
	1.14
	2994
	1.26
	2994
	2.38
	2940 vw
	3028 vw
	ѴCH(96)

	53
	3044
	2.26
	3018
	1.89
	2996
	0.87
	2995
	1.02
	2995
	0.88
	2994
	1.11
	-
	3059 vs
	ѴCH(95)

	54
	3062
	1.05
	3034
	0.48
	3010
	0.24
	3009
	0.24
	3009
	0.25
	3008
	0.38
	3018 w
	-
	ѴCH(96)

	55
	3066
	2.05
	3038
	0.54
	3014
	0.04
	3013
	0.04
	3013
	0.03
	3012
	0.05
	-
	-
	ѴCH(89)

	56
	3076
	2.68
	3047
	0.40
	3022
	0.06
	3022
	0.07
	3021
	0.08
	3021
	0.15
	-
	3075 sh
	ѴCH(99)

	57
	3090
	3.02
	3062
	0.35
	3039
	0.07
	3038
	0.08
	3037
	0.09
	3037
	0.16
	-
	-
	ѴCH(94)

	58
	3095
	1.97
	3065
	0.21
	3040
	0.17
	3039
	0.18
	3039
	0.19
	3038
	0.34
	3098 w
	3135 w
	ѴCH(99)

	59
	3139
	1.60
	3132
	1.48
	3126
	1.39
	3124
	1.42
	3126
	1.37
	3122
	2.41
	3178 vw
	3170 wbr
	ѴCH(99)

	60
	3485
	8.56
	3349
	17.05
	3223
	25.89
	3218
	26.28
	3219
	26.24
	3211
	45.48
	3253 vw
	3250 w
	ѴNH(100)


*Data were taken from Ref [22,23].
