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Figure S1. Time variations of potential energy and density in the equilibrium simulations of the
enlarged models into 2x2x2 of unit cells. (a) PVPMS 72% reaction ratio (RR), (b) PVPMS 80%
RR, (c) PVPMS 89% RR, (d) PMPSQ 45% RR, (¢) PMPSQ 52% RR, (f) PMPSQ 57% RR and

(g) PMPSQ 69% RR models.

S2



Reaction simulation

s

Prepare an initial configuration
using Packmol package

\’

Equilibrate the model at
300K and 0.1MPa
using NPT ensemble

Reaction simulation at
== 1800 or 2000K for 125 or 250ps
using NVT ensemble

v

Eliminate water molecules produced
by hydration reaction

Equilibrate the model
at 300K and 0.1MPa
using NPT ensemble

Reaction Yes

stopped?

Update initial configuration
and bond constrains

o : )

(a) Reaction simulation to polymerize monomers

Enlarge the unit cell
into2x2x2

\

Equilibrate model
at 300K and 0.1MPa
using NPT ensemble

\

Perform
deformation simulations

(b) Preparation of an enlarged model from a polymerized model

Figure S2. Schematic diagrams of simulation flow of (a) reaction simulation to construct a
polymer model from monomers and (b) preparation enlarged model to perform deformation

simulations from a polymerized model.
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Figure S3. Stress-strain curves on uniaxial tensile loading to three directions for (a) PVPMS 72%
reaction ratio (RR), (b) PVPMS 80% RR, (¢) PVPMS 89% RR, (d) PMPSQ 45% RR, (¢) PMPSQ
52% RR, (f) PMPSQ 57% RR and (g) PMPSQ 69% RR models.
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Figure S4. Stress-strain curves on uniaxial compressive loading to three directions for (a) PVPMS
72% reaction ratio (RR), (b) PVPMS 80% RR, (c) PVPMS 89% RR, (d) PMPSQ 45% RR, (e)
PMPSQ 52% RR, (f) PMPSQ 57% RR and (g) PMPSQ 69% RR models.
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Figure SS. Stress-strain curves on shear deformation to three directions for (a) PVPMS 72%
reaction ratio (RR), (b) PVPMS 80% RR, (¢) PVPMS 89% RR, (d) PMPSQ 45% RR, (¢) PMPSQ
52% RR, (f) PMPSQ 57% RR and (g) PMPSQ 69% RR models.
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Initial 0.30 0.60

Figure S6. Snapshots of PVPMS during uniaxial stretching. Values under figures are degree of
strain. (A) 72% reaction ratio (RR), (B) 82% RR, (C) 89% RR models. Blue solid line is
hydrocabon polymer chain, yellow, red and light blue particles are silicon, oxygen and carbon

atoms. Hydrogen atoms are invisible
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Figure S7.

Snapshots of PVPSQ
during uniaxial stretch-
ing. Values under figures
are degree of strain. (A)
45% reaction ratio (RR),
(B) 52% RR, (C) 57%
RR, (D) 69% RR models.
Blue solid lne is
hydrocabon  polymer
chain, yellow, red and
light blue particles are
siicon, oxygen and
carbon atoms. Hydrogen

atoms are invisible
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Figure S8. Typical ring structures bridging multiple hydrocarbon chains. PVPMS of 80 %

reaction ratio.

1V-28(a) IV-28(b)

Figure S9. Typical ring structures bridging three and four hydrocarbon chains found in PVPSQ

of 45% reaction ratio.
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Table S1. Sequences in ring structures in PVPMS of 72% reaction ratio. Rings written in black,
blue and red are composed of single, double and triple polymer chains, respectively. Structures in

orange includes unfavorably constructed Si-C bonds.

Ring No of )
) ] Ring Structure
size ring
6 781 SiCCCSiO
g 140 SICCCCCSIO
79 SiICCCSIOSiO
25 SICCCCCSIOSiO
10 31 SiICCCCCCCSIO

16 SICCCSIOSIOSIO
1
14 SICCCCCCCSIOSIO
8 SiICCCSIiOSICCCSiO
12 16 SICCCCCCCCCSIO
15 SICCCSIOSIOSIOSIiO
7 SICCCCCSIOSiOSIio
17 SiICCCSIOSiICCCCCSIO
9 SICCCSiIOSiIOSICCCSIO
7 CCCcCcCcCcccecesiosic
7 SICCCCCCCSIOSIOSIiO
7 CCCCCCCcCsiOosSiosSiC
1
1
6

14

CCCCcCcsiosiosiccccce

15 CCCCCCsiosicccsiosic
7 CCCcccecececcececesiosic

7 SICCCCCSIOSIOSICCCSiO
7 SICCCSIOSiIOSiOSIiCCCSIo
1

1

16
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18

SICCCSiOSiCCCCccCceccesio

SICCCSIOSiCCCCCCCSIOSIO

SICCCSiIOSICCCCCSIOSIOSio

SICCCSIiOSiOSICCCCCCCSIO

SiICCCSIiOSiOSiCCCCCSiOSiOo

SICCCSIiOSiOSICCCSiOSiOSio

24

SiCCCCCCCccceeceecececcececececesio

26

SICCCSiOSiCCCCCcCcceeeeceeececesio

SiCCCCCCCCCcCcsiosicccecececcecesio

SICCCCCCCCCCCSsiosiCCcccceesiosio

SiCCCCCCCCCCCSiOsiCCCCCsSiOsiosio

SICCCCCSiOSiCCCccccceeeececeececesio

SiICCCCCSiOSiCCccccceeececeeesiosio

28

SICCCCCCCCCCCCCSiOsiCCcsiosiCCccsio

CCCCCcCCcCcceeeeeeceecesicsiosiosiosic

SICCCCCCCCCCCSICSIOSIOSIOSICCCSIOSIO

R|lr|R,r|o]|ow|low|ow|ow|w|ow|ow || N|~N|~N|[~]|N

CCCCCCCCCCCCSICSIOSIOSioSICCCSIOSIC
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Table S2. Sequences in ring structures in PVPMS of 80% reaction ratio. Rings written in black,

blue and red are composed of single, double and triple polymer chains, respectively.

R-ing N? of Ring Structure
size ring
820 SICCCSIO
° 1 SiCCCSIiC
o 156 SiICCCCCSIiO
82 SICCCSIOSIiO
36 SICCCCCCCSIiO
10 22 SICCCCCSIiOSiO
8 SICCCSIOSIOSiO
23 SICCCSIiOSiICCCSiO
16 SICCCCCSIiOSiOSiO
12 15 SiCCCCCCCCCSiO
10 SICCCCCCCSIOSIiO
16 SICCCSIOSIOSIOSIiO
22 SiCCCCCCcCCCcCcCsio
15 SICCCCCCCCCSIOSiO
17 SICCCCCCCSIOSIOSIO
14 16 SICCCCCSIOSiOSiOSiO
16 SICCCSIOSIOSIOSIOSIiO
34 SICCCCCSIOSICCCSIO
6 SICCCSIOSIiOSiCCCSiO
7 CCCcccecececececcesiosic
7 SICCCSIOSICCCCCCCSIO
55 24 SiICCCSiIOSiCCCCCSiOSio
7 SiICCCSIOSICCCSIiOSiOSio
8 SiICCCSIOSiOSiCCCSiOSiO
14 CCCCsiosicccccsiosic
8 SiCCCCCCcccecececececcesio
18 1 SICCCSiOSiCCCCcCcCccCcCsio
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SICCCSiIOSiOSiCCCcCCcCeCsio

SICCCSIiOSiOSiOSICCCCCSIO
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=
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[E
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o1

SiICCCSIiOSiCCCCCSIiOSiOSiOsio

SICCCSIOSICCCSiOSiOSiOSiOosio
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CCCCccceececececececccesiosicee

CCCCcCcCcceeceecececcesiosiosic

SiCCCCCCCcCcCcCCccsiosicccesio

SICCCCCCCCCCCSIOSIOSICCCSiO

SiCCCCCCCCCSIOSiOSiOSiCCCSio

SICCCCCCCSIOSIOSIOSIOSICCCSIO

24

SiICCCSIiOSIiCCCSiOSiOSiOSiOSiOSiosio

CCCCSIOSICCCSIiOSIOSiOSiOSiOsiOsSiC

SiICCCSiOSiCCCCCCCCcCCCCCsiosio

SICCCSIOSiICCCCCCCCCCCSIOSIOSIo

SiCCCSiOSiOSiCCCCCCCCCCCSioSio

SICCCSIOSiOSiICCCCCCCCCSIOSIOSio

SICCCSIiOSiOSiOSICCCCCCCCCSIoSsio

SICCCSIOSIOSIOSiCCCCCCCSIOSIOSIo

SiCCCSIiOSiOSiOSiOSiCCCCCCCSIOSIio

SICCCSIOSiIOSiOSiOSiCCCCCSIOSIOSsio

SiICCCSIiOSiOSiOSiOSiOSICCCCCSIOSIO

SICCCSIOSiIOSiOSiOSiOSICCCSIOSIOSIiO

SiCCCSiOSiCCCcccceceeeeccececesio

SICCCSIOSICCCSiOSiCcCccccceesio

SICCCSIOSICCCSiOSiOSiCCCCCCCSio

RlRr|lR,r|lRr|Nlo|N|lo|N|lo|N|lo|N|lo|N|[N|R,r|lRr[Rr|Rr|oo]lwo| o

SICCCSIOSICCCSiIOSIOSIOSICCCCCSIo
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SICCCSIOSICCCSIOSIOSIOSIOSICCCSIO

26

SICCCCCSIOSICCCSiOSiOSiOSiOSiOSiOSio

CCCCCCSIOSICCCSiOSiOSiOsiOsSiOosiosiC

SICCCCCSiOSiCCCCCcceeeceeesiosio

CCCCCCSiosSiCccsiosiccccececeeccece

CCCCCCSsiOSiCCcsiosiosicccecececcce

CCCCCCSiOSiCCcsiosiosiosiccccecce

CCCCCCSsiOSiCCcCsiosiosiosiosicccce

CCCCCCSIOSICCCSiOsSioSiosiosiosicccC

CCCCCCsiOsSioSiCcccCcsiosicccsiosic

CCCCCCsiOsSiosSiosiCCccCsiosicccsiosic

CCCCSIOSIOSiOSiCCCCCSiOsiCCCsiosiC

CCCCSIiOSIiOSiOSiOSiCCCsSioSiCCCsiosiC

CCCCSIOSIOSiCCCCCSIOSICCCSiOosiosiC

CCCCSIiOSIOSiOSICCCSiOSiCCCSIiOSiOosiC

28

SICCCCCCCCCceeeeceeeeeccecsiosio

SICCCCCCCCCCCCcceeececececcesiosiosio

CCCCCCSiOSiCCccecesiosicceecececececcec

CCCCCSIOSiOSICCCCCCCSIOSICCCSiOSiOsi

CCCCCSIOSIOSIOSICCCCCSIOSICCCSIOSIOSI

CCCCCCCsiOSiCcccecesiosicecesiosiccece

CCCCCCCSsiOSiCCCCcsiosiCcesiosiosicc

CCCCCCCSIOSICCCCCSIOSICCCSIOSIOSIOSi

CCCCCCCSsiOSiOsiCCccsiosicccsiosiccce

CCCCCCCSsiOsSiOsiCCcsiosicccsiosiosicc

CCCCCCCSIOSIOSICCCSiIOSICCCSIOSIOSIOSi

SICCCSIiOSiCCCCCSiOsSiosicccccceceesio

SICCCSIOSICCCCCSIOSIOSICCCCCCCSIOSIo

SICCCCCCCSIiOSiOSiCCCCCsiosicccccsio

SICCCCCCCCCSIOSICCCCCSiIOSiOSiCCCSio

SICCCCCSIOSICCCCCCCCCSiOSICCCSiOoSio

RiNM]|jolo|lolojlw|lw|o|lo|lo|lo|r|d|lo|lo|N|N[(N|N NN [N|N[VN|N|N| NN R

CCCCCCSiOosiOSiCccceecesiosiccesiosic
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CCCCCCSIOSioSioSiCCCcCcsiosiCccsiosiC

CCCCSIiOSIiOSiOSiCCCCCCcesiosiCCccsiosiC

CCCCSIOSIOSIOSIOSICCCCCSIOSICCCSIOSIC

CCCCSIOSIOSiCCCCCCCSIOSICCCSIOSIOSiC

CCCCSIiOSiOSiOSICCCCCSIOSICCCSiOsSiosSiC

CCCCCCSsiOSiCCCcCcsiosicccesiosicceccece

CCCCCCSiOSiCCcCccesiosicccesiosiosicce

CCCCCCSIOSICCCCCSIOSICCCSIOSIOsiOosSiC

CCCCCCSiOSiOosSiCCcsiosicccsiosicccce

CCCCCCSsSIiOSiOSiCCcsiosSiCccsiosiosicce

RrlrlrRr|lRPr|lRrRP|RPr|RP|RLr|[FR,]| R~

CCCCCCSIOSIOSICCCSiOSICCCSiOosiosiosiC
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Table S3. Sequences in ring structures in PVPMS of 89% reaction ratio. Rings written in black,
blue and red and green are composed of single, double, triple and quadruple polymer chains,

respectively.
Ring No of )
) ] Ring Structure
size ring
6 826 SiCCCSiO
g 109 SICCCCCSIO

80 SICCCSIOSIO
31 SICCCCCSIOSIO
10 52 SICCCCCCCSIO
6 SICCCSIOSIOSIO
42 SICCCCCCCSIOSIO
31 CCCCCCcCcsiosiC
12 24 SICCCSIOSIOSIOSiO
16 CCCCSIiOSIOSIOSiC
38 SiICCCSIiOSICCCSiO
15 SiCCCCCCCcCcCCesio
14 CCCCCCCCsIOSIOSiC
8 CCCCCCsiOosiosiosiC
14 14 SICCCSIOSIOSIOSIOSIiO
14 CCCCSIOSIOSiOSiOSiC

42 SiICCCSIOSICCCCCSIO
30 SICCCSiIOSICCCSIOSIio
7 SICCCCCSIOSIOSIOSIOSIO
8 SICCCCCCCSIOSIOSiOSio

7 SICCCCCSIOSICCCSIiOSiO
16 7 SICCCSIOSiIOSICCCSIOSio
15 SICCCCCCCSIOSiCCCSio
8 SICCCSIOSICCCCCSIOSIO
7 CCCCsSiOSiCCcCcCcsiosic

18 14 SiCCCCCCCcccececececesio
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15 CCCCcCcccececsiosiosicce

7 CCCCCCCCCCSIOSIOSIoSIC

5 SICCCSIOSIOSIOSIOSIOSiOSiO

8 SICCCSIiOSiOSICCCCCCCSIO

8 SICCCSIOSIOSICCCCCSIOSIo

1 SICCCSIOSICCCCCSIiOSiOSiO

1 SICCCSIOSIOSICCCSIOSIOSIio

15 CCCCSiOosSioSiosicccccececcece

15 CCCCCcCsiosiosiosiosiccccce

7 SICCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIO

7 SICCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIiOSiO

16 SICCCSiOSiCCCccccececeecesio

24 SiCCCSIiOSiCCCCCCCCCsSiOSiOo

16 SICCCSIOSiCCCCCCCSIOSIOSIO

16 SiICCCSIOSiCCCCCSIiOSiOSiOSsio
20 8 SICCCSIOSICCCSiOSiOSIOSiOSio

8 SICCCSIOSiOSiCCCCCCCCCSIO

8 SICCCSIOSiOSICCCCCCCSIOSIO

9 SICCCCCCCSsiOSioSiCccccCsio

5 SICCCCCSIOSiIOSiOSICCCCCSIO

5 SICCCCCSIiOSiOSiOSICCCSiOSio

6 CCCCCCsiOSiCCccsiosiosiosic

6 CCCCSIiOSIOSiCCCSiOSiOsiosiC

6 CCCCSIOSICCCSIOSIOSIOSioSiC

1 SICCCCCSIiOSiOSiCCCCCSIOSIO

1 SICCCCCCCCCCCSIOSIOSIOSiOSio

1 SICCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIO

8 SICCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSiOSIOSiO
22 14 CCCCCcCcceeecececececesiosicec

8 CCCCccceceeecececccecesiosiosic

9 SICCCSIiOSiOSioSiCCccccccesio

7 SICCCSIOSIOSIOSiOSiICCCCCCCSIO
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SICCCSIOSiOSiOSiOSiOSICCCCCSIo

SICCCSIiOSiOSiOSiOSiOSiOSICCCSIO

SICCCSiOSiCCCCcccceeecececesio
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[EEN
(o)

SiCCCCCCccceeeceececececcececcesio

SICCCCCCCCCCCCCCCCCSIOSIOSIo

SICCCSIiOSiOSiCCCCcCcccceececcesio

SICCCSIOSiOSICCCCCCCCCCCSIoSIo

SICCCSIOSiOSiICCCCCCCCCSIOSIOSio

SICCCSIOSIOSiICCCCCCCSIOSIOSIOSIo

=

SiICCCSIiOSiOSICCCSiOSiOSiOSiOSiosio

SiICCCSiOSiCCCccceeeeeccececesio

SICCCSIOSiCCCCCCCCCCCCCsiosio

(G210 IS 2 I BN

SICCCSIOSICCCCCCCCCCCSIOSIOSIo

CCCCCCcCcCcCcCsiosiccccecesiosiosic

w [ -

CCCCCCcCcCcCcesiosicccsiosiosiosic

[N

CCCCCCCCsiOsiosicccecesiosiosic

CCCCCCCCsiOsiOSiCCccsiosiosiosic

CCCCCCSIOSIOSiOSiCCCCCSIOsiosiC

[EY

CCCCCCSsIiOsSiOsSiOosiCCcCsiosiosiosic

N

SICCCCCCCSiIOSICCCCCSiIOSIOSiosio

[N

SICCCCCCCSIOSICCCSiOSiOSiOSiOSio

SICCCCCSIOSIOSICCCCCSIOSIOSIOSio

SICCCCCSIiOSiOSiCCCSiOSiOSioSiosio

SiICCCSIiOSiOSiOSiICCCCCSiOSiOSiOSio

S18



SICCCSIOSIOSiOSICCCSIOSIOSIOSiOSiO

CCCCCCCCsiosicccccesiosiosiosic

CCCCCCCCsiOsiCccsiosiosiosiosic

CCCCCCSIOSIOSICCCCCSIOSiosiosiC

CCCCCCSIOSIOSICCCSIOSIOSiOSiOsSiC

CCCCSIiOSIOSIOSICCCCCSiIOSIOSIOoSIC

CCCCSIiOSIOSiOSICCCSiOSiOSiOsiOosSiC

26
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SICCCCCCCCCCCCCCcesiosiosiccesio

SiICCCSIiOSiOSioSiCCcccccccececeesio

SICCCCCCCCCSiOsicccceececeececesio

SICCCCCCCCCSiOosiCccceecececesiosio

SICCCCCCCCCSiIOSiCCCCCCCSIOSIOSio

SICCCCCCCCCSiOsiosiCCcCccCCcCsiosio

SICCCCCCCCCSIOSIOSICCCCCSIOSIOSIo

SICCCCCCCCCSiOosiosiosiccccccecesio

SICCCCCCCCCSIOSiOSiOSICCCCCSIOSIO

SICCCCCCCCCSIOSiOSiOSICCCSiOsiosio

SICCCCCCCSioSiCccccceeececeececesio

SICCCCCCCSiOSiCCCccceeceeesiosio

SICCCCCSIiOSiOSiCCCccccececececcesio

SICCCCCSIiOSiOSiCCCCCCCCCCCCsSiosio

SiCCCSiOSiOSiOSiCCCCCCCCCCCSIOSIo

SiICCCCCSIiOSiOSiOSiCCCCCsioSiCCCsio

SICCCCCSIOSIOSIOSICCCSIOSICCCCCsSio

SICCCSIiOSiOSiOSIOSiICCCCCSIOSICCCSIo

SICCCSIiOSiOSiOSIOSICCCSIOSICCCCCSIio

CCCCCCsiosiosSiosicccsiosiccccecce

SiICCCSIOSICCCSiIOSiCCCCCCCCCCCsio

SiICCCSIiOSiCCCSiOSiCCCCCCCCCsSIoSio

o|lojlo|lvu|rlo(dr|lo|vN|VN|N|N N[NV~

SiICCCSiIOSiCCCSiOSiCCCCCCCSIOSiosSio
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SiCCCSIOSIiCCCSiOSiOSICCCCCCCCCSIo

SICCCSIOSICCCSiIOSIiOSICCCCCCCSIoSio

SICCCSIOSICCCSIOSIiOSICCCCCSIOSIOSio

SICCCSIOSICCCSiOSiOSioSiCCCCcCcCesio

SiICCCSIOSICCCSiOSiOSiOSICCCCCSIOSio

SiICCCSIiOSIiCCCSiOSiOSiOSICCCSIOSiOSio

SiCCCCCCCSIOSICCCSioSiCccCcCcesio

SICCCCCCCSIOSICCCSiOoSicccecsiosio

SICCCCCSIOSIOSICCCSiOSsiCCCCCCcCsio

SICCCCCSIOSIOSICCCSiOSiCCCCCSiOosio

SICCCSIiOSiOSiOSICCCSioSiCCcCcCCesio

SiICCCSIiOSiOSiOSICCCSiIOSICCCCCSIOSio

28

SiICCCSIiOSiOSiOSiOSiCCCCCccCcccceeesio

CCCCCcCcCccceeececcesiosiceccececcesiosic

CCCCCCCcCcCCcCcesiosiosicccececcesiosic

CCCCCCcCcCcecesiosiosiosiccceeccesiosic

CCCCCCCCsSiOsiOosiosiosicccccecesiosic

CCCCCCCcCcCcCcCcesiosiosiosicccesiosicce

|| N|N[([N[N|J|OJO|O||O|lOO|OO ||| |O|O

CCCCCCCCsiOsiCccccesiosicccesiosiccee

13 CCCCCCCCSsiosiCCccesiosicccececsiosicece
1 SiCCCSiOSiCCCCCCCCCSiOSiOSiCCCCCSio
14 SICCCSIOSiOSIOSICCCSIOSICCCCCCCCCCSIo
13 SICCCSIiOSiOSIOSICCCSIOSICCCCCCCSIOSIo
13 SICCCSIOSiOSIOSICCCSIOSICCCCCSIOSIOSio
14 SICCCSIiOSiOSiOSICCCSIOSICCCSIOSiOSiOSio
8 SiICCCSIiOSiOSiOSICCCSiOSiOSiOSiOSiOsioSio
7 CCCCSiOSiCCcCsiOsSiCccccesiosiosicccecece
6 SICCCCCCCSIOSICCCSsiosicccecceeccesio
6 SICCCCCCCSIOSICCCSiOSiCCCCCCCSIOSio
5 SICCCCCCCSIOSICCCSiOSICCCCCSIOSIOSIo
6 SICCCCCCCSIOSICCCSiIOSICCCSIOSiOSioSio
6 SICCCCCSIiOSiOSiCCCsSiosiccccccceesio
6 SICCCCCSIiOSiOSIiCCCSiOSiCCCCCCCSIOSio
5 SiICCCCCSIiOSiOSIiCCCSiOSiCCCCCSiOSiosio
6 SICCCCCSIOSIOSICCCSIOSICCCSiIOSIOSioSio

S20



SiICCCSIiOSiCCCSiOSiCCccccccccceecesio

SICCCSIOSICCCSIOSICCCCCCCCCCCSIOSIio

SICCCSIOSICCCSIOSICCCCCCCCCSIOSIOSIo

SICCCSIOSICCCSiOSioSiCCCcccccceesio

SICCCSIOSICCCSiOSiOSICCCCCCCCCSIOSIo

SiICCCSIiOSiCCCSiOSiOSICCCCCCCSIOSIoSIio

SiICCCSIiOSIiCCCSiOSioSiOSiCCCCCCCCCCsio

SICCCSIOSICCCSiIOSIOSIOSICCCCCCCSIOSIo

SICCCSIOSICCCSiIOSIOSIOSICCCCCSIOSioSio

CCCCSIOSICCCCCSiOSioSiosiCCcCCsiosiC

CCCCSIOSICCCSIiOSiOSiOSiOSICCCCCSIOSIC

SICCCSIOSICCCCCSIOSICCCSiOsiCCCCCsio

SICCCSIOSICCCSiOSICCCCCSiosiCCCCcCsio

SICCCSIOSICCCSIOSICCCSiOSiOSiCCCCCSio

DR, N[OOIl |0 |O | O

SICCCSIOSICCCSIOSICCCCCSIOSIOSICCCSIo
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Table S4. Sequences in ring structures in PVPSQ of 45% reaction ratio. Rings written in black,

blue and red and green are composed of single, double, triple and quadruple polymer chains,

respectively.
Ring No of )
) ] Ring Structure
size ring
6 518 SiCCCSiO
g 185 SICCCCCSIO

56 SICCCSIOSIO
76 SICCCCCCCSIO
10 80 SICCCCCSIOSiO
24 SICCCSIOSIOSIO
25 SICCCCCCCCCSIO
26 SICCCSIOSIOSIOSIiO
12 14 CCCCsSiOosSioSiosiC
5 SICCCCCCCSIOSIO
25 SiICCCSIiOSICCCSiO
15 CCCCCCcCCsiosiosiC
15 CCCcCsSiosSiosiosiccc
7 SiCCCCCCcCcccecesio
14 8 SICCCCCSIOSIOSIOSIO
3 SICCCSIOSIOSIOSIiOSIiO

18 SICCCCCSIOSICCCSIiO

22 SICCCSiIOSIOSICCCSIO

7 CCCCCCCCsIOSIoSiosiC

13 CCCCCcCsiosiCCcsiosiC

2 SICCCSIOSIOSIOSIOSIOSiO
16 6 CCCCSiOSiCCcCsiOosiosic
13 SICCCSIiOSiOSIOSICCCSIO
3 SICCCCCSIiOSiCCCCCSio
7 SiICCCSIOSICCCCCSIOSIiO

18 9 CCCCCcCcccecesiosicccecce
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CCCCcCcCcccecesiosiosiccc

SICCCCCSIiOSiOSiCCCCCSIO

SICCCCCSIOSIOSICCCSIOSIiO

CCCCCCsSiOosSiCCcsiosiosic

CCCCSsiOSiCCccsiosiccccece

CCCCSiOSiOSiCccsiosiccce

SiICCCSIiOSiCCCCCSIiOSiOSio

SICCCSIOSICCCSIOSiOSiOSio

SICCCSIOSiIOSiOSiCCCCCSio

SICCCSIiOSiOSiOSICCCSIOSIiO

20

CCCCSIiOSIOSiCCCSiOSiOSiOosSiC

CCCCCCcCcCcCsiosicccesiosicc

22

CCCSiOSiCCCcCcesiosiosiccccecece

SICCCCCCCCCSiOsSiosiCCCcccesio

SiICCCSIiOSiCCCSiOSiOSICCCCCSIO

SICCCSIOSICCCSIiOSiOSICCCSIOSIio

SiICCCSIiOSiCCCSiOSiCCCCCCCSiO

SICCCSIOSICCCSIOSICCCCCSIOSIO

SiCCCCCSIOSICCCSiOSiCCCCCSio

24

CCCcCSiosSiccccccececececececececececece

CCCSIOSIOSiOSiOSiCCCCccccccecece

CCCCSiOSiCCccceececcesiosiccecce

CCCCSiOSiCCccsiosiccceccececcecce

SICCCSIiOSiOSiOSIOSIOSIOSICCCSIOSIO

CCCCSiOSiCCcCSiosSiCCcsiosiccccece

26

SICCCCCCCCCSiOSsiCccceecececesiosio

A I N]OO(FRL|[OO]|OO|IN|O|I N[N [[N]J]OW|O|IN|FP|IN[FRPIFP]IP]IPRP|IO|PAI[N]W]|OW]|O| -

SiCCCCCCCCCSIiOSiCCCCCCCSiOSiosio

CCCCCCCCCcCsiOsiosiosiccccececesiosi

SiCCCCCCCCCCCCcCcecesiosicceececesio

SICCCCCCCCCCCCCCcesiosiccesiosio

SICCCCCCCSIOSICCCCCCCSIOSiOSiOosio

SICCCCCCCSIOSICCCCCSIOSIOSIOSIOSIo

S23



SICCCCCSIOSICCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIo

SICCCCCCCCCCCSIiOsiOSiosiCccCCsio

CCCCCCSIOSIOSIOSICCCSIOSIOSiOSiOSiC

CCCCSIOSIOSiOSIOSICCCSiIOSIOSiOSiOosiC

SICCCCCCCCCSiOSiCCccsiosicccccesio

SICCCCCCCCCSIOSICCCSiOSICCCSIOSIio

SiICCCSiIOSiCCCCCCCCCSiOoSiCCCCCsio

SICCCSIOSiCCCCCCCCCSIOSICCCSIOSIo

CCCCSiOSIiCCCsiOsSiCeesiosicceececce

CCCCSIOSIOSiOSICCCSIOSiOSICCCSiOosSiC

SICCCSIOSICCCSIOSICCCSIOSiCCCCCSIio

SICCCSIOSICCCSIiOSICCCSIOSICCCSIOSIiOo

28

CCCCCCcCcCccececesiosiosiosiosiccececcece

CCCCCCCCCCCcesiosiosiosiosiosicccce

CCCCCCCCCCCCsSiosSiosiosiosiosiosiccc

CCCCCCCCCcceecesiosiosiosicccecceeccce

CCCCCCCCCcCsiosicceeececcecesiosicec

CCCCCCCcCcCcesiosiccceeccesiosiosiccce

SICCCCCCCCCCCSIOSiIOSiOsiosiCCcCCCsio

SICCCCCCCCCCCSIOSIOSIOSiOSiCCCSiOSio

CCCCCCCcCCCcCcesiosiccecesiosicccececcece

CCCCCCCcCcCCcCcesiosiceesiosiosiccece

CCCCCCcCcCcCcCcCcsiosiccecesiosiosiosicce

CCCCCCSIOSIOSICCCSIOSIOSIOSIOSIOSIoSiC

CCCCCCsiosiosSiCcesiosiosiosiosiccccee

SICCCSIOSiOSICCCCCCCCCSIOSICCCCCSIo

SiICCCSIiOSiOSiOSICCCCCCCSIOSICCCCCCSio

SICCCSIiOSiOSIOSICCCCCCCCCSIOSICCCSIO

SICCCSIiOSiOSiOSiOSiCCCCCCCSIOSICCCSIO

SICCCSIOSIOSIOSIOSIOSICCCCCSIOSICCCSIO

CCCCCCsiOosiOsSiCcesiosiosicccsiosiccce

Rlr|lo|lo|lo|vd|N|[Rr|R|IN|N|N|R|R[N|N|[o|l N[N N|o|lo|Rr|o|ow|w|ow|w|kR, RN

CCCCCCSIOSiIOSICCCSiIOSIOSICCCSIOSIOoSIC
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Table S5. Sequences in ring structures in PVPSQ of 52% reaction ratio. Rings written in black,

blue and red and green are composed of single, double, triple and quadruple polymer chains,

respectively.
Ring No of )
) ] Ring Structure
size ring
6 713 SiCCCSiO
g 89 SICCCSIiOSiO

112 SICCCCCSIO

46 SICCCCCCCSIO

10 15 SICCCCCSIOSIiO

8 SICCCSIOSIOSIO

23 SICCCCCSIOSIOSIO

15 SICCCSIOSIOSIOSiO

12 8 CCCCcCcCcCcsiosiC

8 CCCCCCSIOSIOSIC

23 SiICCCSIiOSICCCSiO

24 CCCCSiosSiosSiccccce

16 CCCcCcCcCcccecesiosic

16 CCCCCCsiOosiosiosiC

8 SICCCCCSIOSIOSIOSIO
SICCCSiIOSIOSICCCSIO
SiICCCSIOSICCCCCSIO
SICCCCCCCSIOSIOSIiOSiO
CCCCCCCCsIOSIoSiosiC
SICCCCCSiOSiCCCCCSio
SICCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSiO
CCCCSIOSIOSIiOSIOSIOSIOSiC
SICCCCCCCCCCCCCSIOSIo
CCCCcCcccceececccesiosic
CCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIiCCC
SICCCCCCCSsioSiCCcCcCcsio

14

[EEN
(o)

16

18

~N| 0O |00 | OO0 |OC]|OC]| 0| O

[EEN
[op)
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8 SICCCCCCCSIOSICCCSIOSIO
8 SICCCCCSIiOSiOSiOSICCCSiO
16 SICCCSIOSiIOSiOSiOSICCCSIOo
8 SICCCCCCCCCSiOsSiCCCsio
8 CCCCCCCCSIOSIOSIOSiosiosiC
8 SICCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSiOSIO
8 CCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIC
15 CCCCCCCCCcececesiosiceecce
8 SICCCCCSsiOSicccccecececcesio
23 SICCCCCSIOSiCCCCCCCsSiOSIiOo
16 SiICCCSIiOSiOSiCCCCCCCCCsSio
20 8 SICCCSIOSiOSICCCCCCCSIOSIO
15 SiCCCCCCCsiOSiCcccccecesio
8 SICCCCCCCCCCCSIOosiCCCSiOo
8 SiCCCCCCCCCSsiOSiosicccsio
7 CCCCSiOSiCCCcCcsiosiosiccC
7 CCCCSiOSiCCCCcCsiOosiosiosic
15 CCCCSIOSICCCSiOsSiosiosiccC
7 CCCCSIOSICCCSIiOSiOSiOsiosiC
8 SICCCSIOSICCCSIOSICCCCCSIO
14 SICCCCCCCCCCCCceeececesiosio
7 SICCCCCCCCCCCCCCesiosiosio
7 CCCccceceeececcececececececesiosic
16 CCCCCCCCsiOsiosiccccecesiosic
8 CCCCCCCCSiosiosioSsicccsiosiC
” 16 CCCCCCSsiOosiosSiosicccccesiosic
8 CCCCCCSIiOSiOsSiOosiosiCccsiosicC
16 CCCCSiOSiOSiCcCccecesiosiosiccc
24 CCCCSIiOSiIOSiCCCCCSiOSIOsiosiC
16 CCCCSIOSIOSiOSiCCCsiosiosiccC
24 CCCCSIiOSIOSiOSICCCSiOSiOSiosiC
8 CCCCCCsiosicccececcececesiosic
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CCCCCCSioSiCcccececcesiosiosic

CCCCCCsiOosiCCccccesiosiosiosic

CCCCSiOSioSiccccceceeccesiosic

CCCCSIOSICCCCCSIOSiIOSIOsiOosSiC

CCCCCCCCsiOsicccesiosiosicce

SICCCSIiOSiOSICCCCCSIOSiOSiOSio

(o<l e el e el e el Be el e ol Bee)

SiICCCSIiOSiOSiOSICCCSiIOSICCCSio

24

15 SICCCCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIiO
15 SICCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIO
7 SICCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIiOSIO
8 CCCCCCCCCCCCsSiosSiosiosiosiosiC

8 CCCCCCCCcceeececesiosiceecececece

8 CCCCCCcCcccececececesiosiosicececece

16 CCCCCcCccceececccesiosiosiosicce

8 CCCCCCcCcCcCccecesiosiosiosiosicce
15 CCCCCCSsiosSiCccccecesiosiosiccccece
12 CCCCCCsiOSiCCcccesiosiosiosiccce
15 CCCCCCSsiOSiCCcsiosiosiosiccccce
8 CCCCCCSIOSICCCSiOsSiOosiosiosiccc
8 CCCCCcCcCcCccecccecesiosicecesiosicce
8 SiCCCCCCCCCsiosiccccecececcecesio
16 SICCCCCCCCCSiOSsiCccccccesiosio
8 SICCCCCCCCCSiOsiosiccccceccesio
15 SICCCCCCCCCSIOSiOSsiCCCCCsiosio
11 SiCCCCCCCCCSIOSiOSiCCCSiOSiosio
8 SICCCCCCCSIOSiOSiCCCCCCCsSiOoSio
4 SICCCCCCCSIOSIOSICCCCCSIOSIOSio
8 SICCCCCCCSIOSIOSiOSiCCcCcCcCcesio
12 SiCCCCCCCSIOSiOSiOSiCCCCCSiOsio
8 SICCCCCCCSIOSiOSiOSiCCCSiOSiOoSio
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SiICCCCCSiOSiCcccceceeeecceceesio

SICCCCCSiOSiCCCCCCCCCeesiosio

SiCCCCCSiIOSiCCCCCCCCCSiOSiosio

SiICCCSiOSiOSiCCCCcCcccccecececcesio

SICCCSIOSiOSICCCCCCCCCCCSIoSIo

SICCCSIOSiOSiICCCCCCCCCSIOSIOSio

26

CCCCCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSiOSioSiC

CCCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIC

SICCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSiOSiO

SICCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSiOSiOSIO

CCCCsSiosSiOosiCcccececeecececececesiosic

CCCCSiOSioSiCccccceeececcesiosiosic

CCCCSiOSiOsSiosiCccccceececcecesiosic

CCCCSIOSIOSiOSiCCCCCCCCCsiosiosiC

CCCCSIiOSiOSiosioSiccccccceccsiosic

CCCCSIOSIOSIOSIOSiCCCCCCCsiosiosiC

SICCCCCSIiOSIiOSiOSiOSiOSiCCCCCCCSIo

SICCCCCSIOSiIOSIOSIOSIOSIOSICCCCCSIOo

SICCCCCSIiOSiOSiOSiOSiOSiOSiOSiCCCSio

SiICCCSIiOSiOSiOSiOSiOSiOSiCCCCCCCSio

SiICCCSIiOSiOSiOSiOSiOSiOSiOSiCCCCCSio

SICCCSIOSIOSIOSIOSIOSIiOSIiOSIOSICCCSIO

28

SICCCCCSIiOSiOSiOSiOSiOSiOSiCCCCCCCSio

SICCCCCSIiOSIiOSiOSiOSiOSiOSiOSiCCCCCSIO

CCCCCCsiOSioSiCcccececesiosiosiosiosic

CCCCCCSiOSiIOSiOSiCCCCCSiOsSiosiOosiosiC

CCCCCCSIOSIOSIOSiOSICCCSiOSIOSIOSsioSiC

SiICCCSIiOSiOSiCCCCCCCSIOSiOSiOSiosiosio

SICCCSIiOSiOSiOSICCCCCSIOSiOSiIOSiOSioSio

SiICCCSIiOSiOSiOSiOSiCCCSiOSiOSiOSiOSsiOSio

ArflfOW|[A~| PO~ |O|O0O|O0O|I NN N|O|O|OW|INO|IN]O|IN]O|FP|RPlO|OW|HdININ| B>

CCCCSIOSIOSiCCCCCCCSIOSIOSiOSIOSIOSiC
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CCCCSIOSIOSIOSICCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIC

CCCCSIOSIOSiOSIOSICCCSIOSIOSiOSiOSiosiC

SICCCCCCCSIOSiIOSiCCCCCSIiOSiOsiosSiosio

SICCCCCCCSIOSIOSICCCSIOSIOSIOSiOSiosio

SICCCCCSIiOSiOSiOSICCCCCCCSiOSiosSiosio

SICCCCCSIOSIOSiOSICCCSIOSiOSiOSiOSioSio

SiICCCSIiOSiOSiOSiOSiCCCCCSiOSiIOSiOSiosio

SICCCSIiOSiOSIiOSICCCCCCCCCSIOSICCCSIO

SiICCCSIiOSiOSiOSICCCCCCCSiIOSIOSICCCSIOo

SICCCSIOSiOSIOSICCCCCSIOSIOSIOSICCCSIio

SiICCCSiOSiOSiOSiOSICCCCCCCSIOSICCCSIO

SICCCSIiOSiOSiOSIOSiICCCCCSIOSIOSICCCSIo

SiICCCSIiOSiOSiOSiOSiCCCSiOSiOSiOSICCCSIio

SICCCSIOSiCCCCCCCSsiosiccceecececcesio

SiICCCSIiOSiCCCCCCCSioSiCCCcccCcCsiosio

SICCCSIOSiICCCCCCCSIOSICCCCCSIOSIOSIo

SiCCCSiOSiCCCCCCCSiOSiosiCCccCcCCCsio

SICCCSIOSiICCCCCCCSIOSIOSICCCCCSIOSIo

NINININININ|O|O|O|O||C| PP PP

SiICCCSIOSiCCCCCCCSiIOSIOSICCCSIOSIOSio
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Table S6. Sequences in ring structures in PVPSQ of 57% reaction ratio model. Rings written in

black, blue and red and green are composed of single, double and triple polymer chains,

respectively.
Ring No of )
) ] Ring Structure
size ring
6 739 SiCCCSiO
g 119 SICCCCCSIO

102 SICCCSIOSIO

56 SICCCCCCCSIO

10 24 SICCCCCSIOSIiO

24 SICCCSIOSIOSIO

24 CCCCcCcCcCcsiosic

32 SICCCCCSIOSIOSiO

12 24 SICCCSIOSIOSIOSiO

24 CCCCSiOosSiosiCcC

15 SiICCCSIiOSICCCSiO
8 SICCCSIOSIOSIOSIiOSIiO

16 CCCcCcCcCcccecesiosic

16 CCCCCCcCCsiosiosiC

H 16 CCCCCcCsiOosSioSiosiC

7 SICCCCCSIOSIOSIOSIiO

9 SiICCCSIiOSiOSICCCSiO

8 CCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIC

8 SICCCSIOSIOSIOSIOSIOSIO

8 SICCCCCCCCCCCSIOSiO

21 SiICCCSIOSICCCCCSIOSIiO

16 8 SICCCSIOSICCCSiOSiOSio

16 SICCCCCCCCCSIOSIOSIO
16 SICCCCCCCSIOSIOSIOSIO
8 SICCCCCSIiOSiCCCCCsSio
8 SICCCSIOSIOSICCCSIOSio
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4 CCCCSIiOSiCCCsSiOsSiosic
8 SICCCCCCCCCCCCCSIOSIo
16 CCCCccccececececccesiosic
16 CCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIC
8 CCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSiC
24 SICCCCCCCSiOSiCCCCcCsio
18 16 SiCCCCCCCSIOSICCCSiOSio
8 SICCCSIiOSiOSIOSICCCCCSIO
16 SiCCCSIiOSiOSiOSiOSIiCCCSIiO
16 SICCCCCCCSIOSIOSICCCSIO
16 SICCCCCSIiOSiOSiOSICCCSiO
8 CCCCSiOSiOSiCcccecesiosic
8 SiCCCCCCCCCsiOSiCccCsio
16 CCCCCCCCCCcecesiosiceecce
8 SiICCCCCSiOoSicccccecececcesio
24 SICCCCCSIOSICCCCCCCsSiOSIo
16 SiCCCSIiOSiOSiCCCCCCCCCSio
8 SICCCSIOSiOSICCCCCCCSIOSIO
16 SICCCCCCCsioSiccccccecesio
20 15 SICCCCCCCCCCCSsiosiCCCSio
8 SICCCCCCCCCSIiOsiosiCCCsio
8 CCCCSiOSiCCCcCcsiosiosiccC
8 CCCCSIiOSiCCCCcCsiOsiosiosiCc
15 CCCCSIiOSiCCcCsiOsSiosiosiccc
8 CCCCSIOSICCCSIiOSiOSiOosiosiC
8 SICCCSIOSICCCSIOSICCCCCSIO
8 SICCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSiOSIOSiO
8 SICCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIiOSiO
8 SICCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIO
> 7 SICCCSIOSIOSICCCCCSIOSIOSIOSiO
8 CCCCSiOSiCCcccececesiosicceccce
16 CCCCSsSiOSiCCCccceccesiosiosicce
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CCCCsSiOSiCCCcCcCccesiosiosiosiC

2 CCCCSiOSiOSiCcccecesiosicccce

16 CCCCsiosSiOosiCcccecesiosiosiccce

16 CCCCSIOSIOSICCCCCSIOSIOSiOsSiC

2 CCCCsSiOSiOsSiosiCCccsiosiccccece

9 CCCCSIOSIOSiOSiCCCSiOsiosiccC

23 CCCCSIiOSIOSiOSICCCSiOSiosiosiC

14 SICCCCCCCSIOSICCCCCSIOSIOSio

14 SiCCCCCCCSIOSiOSiCCCSiOSioSio

8 CCCCCCCCsiOsiCccsiosiosicce

6 SiCCCCCSIiOSiOSiCCCCCCCCCSio

6 SICCCSIiOSiOSiOSiCCCCCCCCCSio

8 SiICCCSIiOSiOSiOSiOSiCCCCCCCSIO

8 SICCCSIiOSiOSIOSIOSICCCCCSIOSIo

8 SiICCCSIiOSiOSiOSiOSICCCSiOSiOSio

7 SICCCSIiOSiOSIOSICCCSIOSICCCSIO

15 SICCCCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSiO

15 SICCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSiO

8 CCCCCCCCcceeececesiosiceecececce

8 CCCCCCcCccecececcesiosiosiccecece

16 CCCCCCCCccececececsiosiosiosicce

8 CCCCCCcCCcCccecesiosiosiosiosicce

11 SICCCCCSiOSiOsiCccccccecececcesio
Y 8 SICCCCCSIOSIOSiCCCCCCCCCSIOSIo

8 SICCCCCSIiOSiOSiCCCCCCCSIOSiosio

11 SICCCCCSIOSIOSiOSiCCCCCCCCCsio

9 SICCCCCSIiOSiOSiOSIiCCCCCCCSIOSsio

8 SICCCCCSIOSIOSIOSICCCCCSIOSIOSIio

5 SICCCCCSIiOSiOSiOSiOSiCCCCCCCSio

8 SICCCCCSIiOSiOSiOSiOSiCCCCCSIOSio

4 SICCCCCSIiOSIiOSiOSiOSICCCSIOSiOSio

4 CCCSIOSIOSIOSICCCSIOSIOSIOSIosiCC
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CCCCCCcCcCcCcesiosicccesiosiosiccc

CCCCCCSsiOSiCCcsiosiosiosiccccce

CCCCCCsiOosiCCcsiosiosiosiosicce

CCCCCCcCcCceececesiosicecesiosicce

CCCSiOSiCCCCcccececcecsiosiosice

CCCSiOSiCCCCCCCCCsSiOsiosiosicC

CCCSiOSiCCCCCCCsiosSiosiosiosicc

SICCCCCCCSIOSICCCCCCCSIOSIOSIo

SiICCCSIiOSiOSiCCCSiOSiICCCCCCCSio

SICCCCCCCSIOSIOSICCCSIOSICCCSIO

o|lrRr|lkr|lRrlw|lw|lw|lo|N|~N|F-

CCCCCCCCCCCCCCSIOSICCCSIOSIOoSIC

16 CCCCCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIC

8 CCCCCCCCCCcCcesiosiosiosiosiosiccc

8 CCCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIC

15 SiICCCSIiOSiOSiOSiOSiOSiOSiCCCCCCCSio

4 SICCCSIiOSiOSiOSIOSiOSIOSICCCCCSIOSIo

22 SiICCCSIiOSiOSiOSiOSiOSiOSiOSiCCCCCSio

7 SICCCSIOSiOSiOSIOSiOSIOSIOSICCCSIOSIO

7 SICCCCCSIiOSiOSiOSiOSiOSiOSiCCCCCSio
2 3 SICCCCCSIOSIOSiOSiOSiOSiOSiCCCSIOSio

23 CCCCCCsiOoSiCCcccceececcesiosiosiccce

8 CCCCCCSiosiCCcccceccesiosiosiosicce

16 CCCCCCsiosiosiccccececesiosiosicce

8 CCCCCCsiOSiosiCcccccsiosiosiosiccc

16 CCCCCCsiOosiosSiosicccecesiosiosiccc

8 CCCCCCSIOSiIOSiOoSiCCCsiOosiosiosiccC

15 SICCCCCCCSiOSiCCCCCCCCCSIOSiosio

8 CCCCcCcCcceeceeececcesiosicecesiosic

8 SICCCCCCCCCCCCCSIOSICCCSIOSIOSio

7 CCCCCCsiosSiccceececceeccecesiosicece

8 CCCCCCCCcceceecececcesiosiosiceecececece
# 8 CCCCCCcCcCcceececcesiosiosiosicccecececce
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CCCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSioSioSiCCcccc

CCCCCCCCCCsiosiosiosiosicccececcecce

CCCCCCCCsiosiosiosiosiosiccccccececce

CCCCCCcCcceeeecececececesiosiceecececece

CCCCCCCcCCcCCecesiosiccececesiosiceccece

CCCCCCcCcCcCcesiosiosiccccecesiosiceccecce

CCCCCCCCsiosiosiosiccceesiosicccecece

CCCCCCCcCcCcesiosicceecececesiosicecec

CCCCCCCCCCsiosiccccesiosiosiccecce

CCCCCCcCcCcCcesiosicccsiosiosiosiccccce

CCCCSiOSiOoSiCCcccccceececcesiosiosic

CCCCSIOSIOSiCCCsSiosiosiosicccccececce

SiCCCCCCCCCSsiOSiCCccsiosiccccceccesio

SICCCCCCCSIOSIOSICCCSiosiCCCCCCCsio

SICCCCCSIiOSiOSiOSICCCSiOSiCCCCCCCCsio

SICCCCCCCCCCCCCSiOsiCCCSiosiCCCsio

SiCCCCCCCCCCCSIOSIOSICCCSiOSIiCCCSio

SICCCCCCCCCSIOSIOSIOSICCCSIOSICCCSIO

SICCCSIiOSiOSiCCCCCCCCCSiOSsiCCCCCsio

A~ [OCO|[OCO [ ||| |O|CO| ||| ||| N| N|]0]|] O] O

SICCCSIOSiOSICCCCCCCCCSIOSICCCSIOSIO

[E
(o))

SiICCCSiIOSiOSICCCCCCCSIiOSiOSiICCCCCsio

SICCCSIOSIOSICCCCCCCSIOSIOSICCCSIOSIo

SICCCSIiOSiOSiOSICCCCCCCSIOSICCCCCCSio

SICCCSIOSIOSIOSiICCCCCCCSIOSICCCSIOSIo

SiICCCSIiOSiOSiOSICCCCCSIOSIOSICCCCCSIO

SICCCSIOSIOSIOSICCCCCSIOSIOSICCCSIOSIO

SiICCCSIiOSiCCCCCCCCCsioSiosiccCcCesio

SICCCSiIOSICCCCCCCCCSIOSIOSICCCSIOSIo

SICCCSIOSiCCCCCCCSiIOSiIOSsioSiCCCCCCsio

SiICCCSiIOSiCCCCCCCSiOSiOSiOSICCCSIOSio

SICCCSIiOSiOSICCCCCSIOSiOSiOSICCCCCSIo

A|lO| A~|OO|P>|OO| B~|OO|PH~]| ]| @

SICCCSIOSIOSICCCCCSIOSIOSIOSICCCSIOSIiO
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Table S7. Sequences in ring structures in PVPSQ of 69% reaction ratio. Rings written in black,

blue and red and green are composed of single, double, triple and quadruple polymer chains,

respectively.
Ring No of )
. . Ring Structure
size ring
6 761 SiICCCSiO
o 134 SiICCCCCsiO

89 SICCCSIOSIO

64 SICCCSIOSIOSIO

10 32 SICCCCCCCSIO

25 SICCCCCSIOSIO

30 CCCCCCcCcCsiosiC

31 CCCCSiOosSiosiccC

12 50 SICCCSIOSIOSIOSiO

45 SICCCCCSIOSIOSIO

23 SiCCCSIiOSICCCSiO

14 SICCCSIOSIOSIOSIOSiO

15 CCCcCcCcCcccecesiosic

14 15 CCCCCcCsiosiosiccc

17 SICCCSIiOSIiCCCSiOSio

15 SICCCCCSIOSICCCSIO
8 CCCCSIiOSiOSiosiosiosic

16 CCCcCccccececesiosiosic

32 CCCCCCCCsiOosSiosSiosiC

32 CCCCCCsIiOsSioSiosiosiC

32 SiICCCCCCCSiOSiCCCSio

24 SICCCSiIOSICCCCCSIOSIO

14 SICCCSIiOSiOSICCCCCSIO
9 SICCCSIOSIOSICCCSIOSio
6 SICCCSIiOSiOSIOSICCCSIO

16
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16 SICCCCCCCSIOSIOSIOSIOSiO

16 SICCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSiO

8 SICCCCCCCCCCCCCSIOSIo

16 SICCCCCCCCCSIOSIOSIOSIO

15 CCCCcCcsiosiccececccecece

23 CCCCSiOSiOSiCCccsiosiccce

22 SiICCCSIiOSiOSiOSiOSIiCCCSIiO
18 16 SICCCSiOSiCCCCCCCCesio

15 CCCCSiOSiCCcccsiosiccce

15 CCCCSiOSiCCCCcCsiOosiosiCc

15 CCCCSiosSiCccsiosiosiccc

15 CCCCSIOSICCCSIiOSiOSiosiC

16 CCCCSIiOSIiOSiOoSiCCCsiOosiC

16 SICCCSIiOSiOSICCCCCSIOSiO

8 SiICCCSIiOSiOSiOSICCCSIOSiOo

8 SICCCSIOSICCCSIOSICCCSIO

8 SICCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSiOSIiO

8 SICCCSIOSIOSIOSIOSIOSiOSiOSiO

16 CCCCcCccceeecececececesiosic

8 CCCCCccccecececesiosiosicec

7 SICCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIiO

23 CCCCSiOSiCCCCcCcCcesiosiosiC

16 CCCCSIiOSiCCCCcCsiOsiosiosiCc
20 16 SICCCCCCCSioSicccccccesio

24 SICCCCCSIiOSiOSiCCcCCCCCsio

8 SICCCSiOSiCCCccccecececcesio

8 SiICCCSiOSiOSiCCCCcCccCesio

15 CCCCSIiOSiOSiCCcsiosiosicce

8 CCCCSIiOSiCCcCsiosSiosiosiccc

16 CCCCSIOSICCCSIiOSiOSiosiosiC

8 SiICCCSIiOSiOSiOSiIOSICCCSIOSiO

7 SICCCSIOSICCCSiIOSiOSIOSiOSiO
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SICCCSiIOSICCCCCSIOSIOSiOSio

3 SICCCSIiOSiOSICCCSIOSICCCSIO

31 CCCCSsSiOSiCCcCsiosSiCccsiosic

7 CCCCccceeececececececececesiosic

7 CCCCSiosSioSiccccceecccececcce

7 SICCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIO

16 SiCCCCCCCsioSiccccccececcesio

8 SICCCCCCCCCCCsiosiCCccccesio

4 SICCCCCCCCCCCSIOsICCCSIOSIO

16 SICCCSiOSiCCCCccccceceecececesio

12 SiICCCSIiOSiCCCCCCCCCCCSiOSsio

8 CCCCCCCCsIiOsSiOSiosicccsiosiC
22 7 CCCCSIiOSiOSiCCcCsiosiosiosiccc

7 CCCCSIOSIOSICCCSIOSIOSiOSiosiC

14 SICCCCCCCSsiosSiosiccccccecesio

15 SICCCCCSIOSiOSiOoSiCCCCcccCsio

8 SiICCCSIiOSiOSiOSiOSiCCCCCCCSIO

6 CCCCSIiOSiOSiCCCCCCCsiosiosiC

1 CCCCSiosSiOosiCcccecesiosicccce

7 CCCCSIOSIOSiCCCSiOSiCCcsiosiC

6 CCCCCCSsiOsSiCCcsiosicccsiosic

6 CCCCSIiOSiCCcCsSiOsSiCccsiosiosic

15 SICCCCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIO

16 SICCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSiOSio

16 SICCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSiOSiO

16 SICCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSiOSIOSiOSiO

8 SICCCSIOSIOSIOSIOSIOSiIOSiOSIOSIOSIO
> 14 CCCCSiosSioSicccccecececcececccecee

6 CCCCccceeeeececececececcecesiosic

7 SICCCSIOSIOSICCCCCCCSIOSIOSIOSIo

9 CCCCSiOSiCCCcccesiosicccecececcecce

10 CCCCSIiOSIiCCCsiosiosiccccececcee
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SICCCCCCCSIOSICCCCCSIOSIOSIOSIO

SICCCCCCCSIOSICCCSiOSiOSiOSiOoSio

CCCCCCCcCsiosicccccesiosiosiosic

CCCCCCCCsiOsiCCcsiosiosiosiosic

CCCCCCcCsiOsiosiosicccccsiosicc

CCCCCCCSsIiOsSiOsiosiosicccsiosicc

CCCCCSiOsSiosiosiosicccccesiosicc

CCCCCSIOSiOSiOSiOSiosiCccsiosicc

CCCCSioSiCccccececcececesiosiosic

CCCCSiOSiOSiCcccecceceecceccesiosic

CCCCSiOSiosiCCcCCcCCccsiosiosic

CCCCSIOSIOSiCCCCCCCSIOSIOSsiosiC

CCCCSIiOSIiOSiOoSiCCCsiosiosiosiccc

CCCCSIOSIOSiOSICCCSIOSIOSIOSIOSIC

SiICCCSIiOSiOSiOSICCCCCSIOSiOSiOSio

SICCCSIOSiOSIOSIOSICCCSIOSIOSIOSio

SiCCCSIiOSiOSiCCCSiOSICCCSiIOSIOSio

CCCCSIOSIOSiOSICCCSIOSICCCSIOSIC

SICCCCCSIOSICCCCCSiIOSICCCSIOSio

SICCCCCSIOSICCCSIOSIOSICCCSIOSIO

CCCCCCSiOSiCCccccesiosicccsiosic

CCCCCCSiOSiCCcsiosiosicccesiosic

CCCCCCSsiOSiCCcCsiosiccccecesiosic

CCCCSiOSiOSiCCcCsiosiccccecesiosic

CCCCSIiOSIOSIiCCCSiOSiOSiCCCSiOsSiC

26

CCCCccececececececececcecececcecsiosicec

CCCCcCcCcceeecececececececcecsiosiosic

(||~ N|lWIWlW[FL]INNIFP]FP|IFP]IFP|IFP|IFPIP|IP]D>OldO| >SN

CCCCCCCcCccececesiosiosiosiccececce

16 CCCCCCCCCCcCcesiosiosiosiosiccccce
8 CCCCCCCCCCSIOSIOSioSioSioSsiccccce
8 CCCCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIC

21 CCCCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIC

S38



CCCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIOSIC

16 SICCCCCSIOSIOSIOSIOSIOSiOSIOSiOSIOSIiO

8 SICCCSIOSIOSIOSIOSIOSiOSiOSIOSIOSIOSiO
7 SICCCCCSiOSiCCCCCcceeeceeesiosio
15 SiICCCCCSIiOSiOSiCCCCCCCCCCCCsiosio
15 SICCCCCSIOSIOSiOSICCCCCCCCCSIOSIO
7 SiICCCSiOSiOSiICCCCCCCCCCCCCCSIosSio
7 SICCCSIiOSiOSiOSICCCCCCCCCCCSIOSIO
15 SiICCCSIiOSiOSiOSiOSiCCCCCCCCCSIoSIo
7 CCCCSiOSiCCcccececececececesiosiosiosic
8 CCCCSiOSiOSiCcCcccccecesiosiosiosic
15 CCCCSIOSIOSiOSICCCCCCCSIOSIoSIOoSIC
15 CCCCSIiOSIOSiOSiOSiCCCCCsSiOsSiosiosiC
15 CCCCSIOSIOSiOSIOSIOSICCCSIOSIOSIOSIC
8 CCCCCCCCSIOSiOsSiosiosiCCcsiosiosiC
8 SICCCCCCCSIOSiOSioSsiccccccceesio
16 SICCCCCSIiOSiOSioSioSiCccccccecccsio
18 SICCCSIiOSiOSiOSiIOSiOSiICCCCCCCCCSIo
14 CCCCCCsiosicccecececececececesiosiccece
14 CCCCCCSsiosicccceeecececcecesiosiosic
14 CCCCsiosSiOosiccceecececececcesiosicce
14 CCCCSiOSiCCcceeeceececcecesiosicec
8 CCCCSIiOSiOSioSioSicCcccccecesiosicce
8 CCCCSIiOSIOSIOSIOSIOSICCCCCSiOSICCC
8 CCCCSIiOSIOSiOSiOSiOsSiosiCccsiosicce
8 SICCCCCSiOSiCCCCCCCCcesiosicccsio
6 SiCCCCCCCCCCCCcccecececesiosiceesio
8 CCCCCCCcCcCcesiosiccccecesiosiosiosic
8 CCCCCCcCcCcCcesiosicccsiosiosiosiosiCc
8 CCCCCCSIOSiIOSiOSiCCCSIOSiOsSiosiosiC
8 SICCCCCCCSIOSICCCCCSIOSIOSiOsiosio
8 SICCCCCCCSIOSICCCSIOSIOSIOSiOSiosio
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SICCCCCSIOSIOSICCCCCSIOSIOSIOSIOsio

SICCCCCSIOSIOSiCCCSiOSiOSiOSiOsioSio

SiICCCSIiOSiOSiOSICCCSiOSiOSiOSiOSiOsio

CCCCCCSIOSIOSICCCCCSIOSIOSioSiOosSiC

CCCCCCSIOSIOSIiCCCsSiOSiOsiOosiosiosic

CCCCSIOSIOSiOSICCCSIOSIOSIOSiOSiOosiC

CCCCSiOSiCccccecececceecceccecsiosic

CCCCCCSioSiCCcccececcesiosicccsiosic

CCCCCCSiosSiCcccccesiosiosicccsiosic

CCCCCCCCsSiOsSiCCcsiosiosiCcccesiosic

SiCCCCCSIiOSiOSICCCCCCCSIOSICCCSIo

SICCCCCSIOSIOSiOSICCCCCSiIOSICCCSsio

SICCCCCSIiOSIiOSiOSiOSiCCCSIOSICCCSio

SICCCCCCCCCCCCCCcesiosiosicccsio

28

D[ N|O| O] O] 0| | O| )]0 )|0C]|] )| 0| O] O

CCCCCCCcCceecececesiosiceecececececcecce

[E
N

CCCCCCCCCceceececesiosiosiccecececececece

[EEN
w

CCCCCCCcCcCcCcecesiosiosiosiccececcececece

~

CCCCCCCCCCSiosSiosSiosiosiccccecececcece

CCCCCCcCccceececececesiosicececcesiosicece

CCCCCCcCcCceeceeecesiosiosiccecesiosiccce

14

CCCCCCCcCcCcCcCcsiosiosiccececesiosiccce

14

CCCCCCCcCcCececsiosiosiosicccesiosicce

CCCCCCcCcCccesiosiosiosicccccesiosicce

CCCCCCcCcCcCcesiosiosiosiosicccsiosiccce

23

CCCCCCcCcCceeceececesiosiceececcecsiosic

CCCCCcCcCcCceeceececesiosiceececesiosiosic

CCCCCCsiosioSiccccecececcesiosiosiosic

CCCCSIiOSIOSIOSICCCCCCCCCSIOSIOsiOosiC

CCCCCCcCcCcCcesiosiccccececcesiosiosiccce

CCCCCCCCCCsiosiosiccccecesiosiosicce

CCCCCCcCcCcCcesiosiosiosicccesiosiosicce

(O[O |[|[|O | O

CCCCCCCCsSiOsICccesiosiosiosicccceecce
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CCCSIOSIOSIOSIOSIOSICCCSIOSIOSIOSIOSICC

CCCSIiOSiOSiOSIiOSIOSICCCSIOSIOSIOSIOSIOSI

SiCCCCCCCCCCCSIOSIOSiOSICCCCCSIOSIO

CCCCSIOSIOSiCCCCCsiosiosiosiosiccccce

CCCCSIiOSIiOSiOSiCCCsiosiosiosiosicccce

CCCCCCSsiOSiCCccccecececesiosiosiosiccc

CCCCCCSiOSiCccCcccccesiosiosiosiosic

SICCCCCSIOSIOSiOSIOSICCCSIOSIOSiOSioSio

S N B S N B = N S I O

SiCCCSiOSiOSiICCCCCSioSsiCCCCCCCCCSio

14 SICCCSIOSiOSICCCCCSiOSiCCCCCCCSIOSIo
7 SiICCCSIOSiOSICCCCCSiOSiOSiCCCCCCCsio
7 SICCCSIOSiOSICCCCCSIOSIOSICCCCCSIOSIo
22 SiICCCSIiOSiOSICCCCCSiOSiOSiOSiICCCCCSIO
8 SICCCSIOSiOSICCCCCSIOSIOSIOSICCCSIOSio
7 SiICCCSIiOSiOSICCCSiOSiOSiCCCCCCCCCCsio
7 SICCCSIOSIOSICCCSIOSIOSICCCCCCCSIOSIo
7 SiICCCSIiOSiOSICCCSiOSiOSiOSiCCCCCCCSIo
7 SICCCSIOSIOSICCCSiIOSIOSIOSICCCCCSIOSio
8 SICCCSIiOSiOSICCCSiOSiOSiOSiOSiCCCCCSio
8 SICCCSIiOSiOSICCCSiOSIOSIOSiOSICCCSIOSIio
22 SiCCCCCCCSIOSICCCCCSiOSiOSiCCCCCSio
7 SICCCCCSIOSIOSICCCCCSIOSIOSICCCCCSIO
7 SICCCCCSIOSIOSiOSICCCSIOSIOSICCCCCSIO
8 SICCCSIOSIOSIOSICCCCCSIOSIOSICCCCCSIo
8 SICCCSIiOSiOSiOSiOSiCCCSiOSiOSiCCCCCSio
16 CCCCSiOSiCCCCCcCcesiosiccceceecesiosic
9 CCCCCCSsiOsSiOsSiosiCCcsiosiosiosiccccee
8 CCCCSIOSIOSIOSIOSICCCSIOSIOSIOSICCCCC
16 CCCCSIiOSIOSiOSiCCCCCsiosiCccsiosicce
8 CCCCSIiOSiCCCCCCCsiOSiCCcCsiosiosiosicC
2 SICCCCCCCCCCCSiOsiCCcccsiosicccsio

SICCCCCCCCCCCSIOSIOSICCCSiIOSICCCSio
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SiCCCCCCCCCCCSIOSICCCSiOSioSiCCCSsio

SICCCCCCCSIOSIOSICCCSiosiCCccccCCsio

SICCCSIOSICCCSiIOSICCCCCCCSIOSICCCSio

Rl | R|r

SICCCSIOSICCCSiOSIiOSICCCCCSIOSICCCSIO
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