Table S1.  Mass fraction composition of ASA/lactose/starch/talc samples

Sample
ASA
Lactose
Starch
Talc

1
0.3939
0.2186
0.1779
0.2097

2
0.6018
0.0682
0.1510
0.1790

3
0.3988
0.3127
0.2097
0.0788

4
0.3429
0.1300
0.2187
0.3084

5
0.5447
0.1800
0.1663
0.1089

6
0.5108
0.1722
0.1904
0.1266

7
0.5195
0.1385
0.1775
0.1645

8
0.5408
0.2082
0.1006
0.1504

9
0.6357
0.1436
0.1195
0.1012

10
0.5592
0.1804
0.0902
0.1702

11
0.3548
0.2314
0.1954
0.2183

12
0.4590
0.2153
0.1257
0.2000

13
0.5061
0.0947
0.1854
0.2138

14
0.4650
0.2369
0.1214
0.1767

15
0.5135
0.2293
0.1551
0.1021

16
0.5927
0.0918
0.1855
0.1300

17
0.5351
0.1074
0.1506
0.2068

18*
0.5924
0.1609
0.1207
0.1261

19*
0.5235
0.1038
0.2013
0.1715

20*
0.5649
0.1209
0.1833
0.1308

21*
0.3511
0.1736
0.1435
0.3317

22*
0.4704
0.1314
0.1986
0.1996

* validation samples
Table S2. Spectral ranges selected for PLS model without internal standard (A) and for 

simplified model with Na2SO4 as an internal standard (B) for ASA/lactose/starch/talc system.


Wavenumber range

[cm-1]
Correction at

[cm-1]


1499 ( 1411
1396


1070 ( 988
983

A
962 ( 900
962


690 ( 658
615


503 – 463
526


403 ( 343
407


1167 ( 1113
1068

B
1025 ( 998
1070


660 – 611
658


452 – 411
407

Table S3. Calibration parameters for ASA/lactose/starch/talc system.

Component 
PLS
             R2              Factor

                      number
PCR

R2

ASA
         0.994                  5
0.993

Lactose
         0.992                  7
0.992

Starch
         0.997                  6
0.990

Talc
         0.976                  6
0.981

Table S4. Mass fraction composition of ASA/lactose/starch/talc/Na2SO4 samples

Sample
ASA
Lactose
Starch
Talc
Na2SO4

1
0.3323
0.1501
0.1844
0.1769
0.1563

2
0.5259
0.1320
0.0596
0.1564
0.1261

3
0.3404
0.1790
0.2669
0.0672
0.1465

4
0.2998
0.1652
0.1956
0.1845
0.1548

5
0.4733
0.1445
0.1565
0.0947
0.1310

6
0.4329
0.1614
0.1459
0.1073
0.1526

7
0.4986
0.1704
0.1330
0.1579
0.0402

8
0.4679
0.0870
0.1802
0.1302
0.1348

9
0.5617
0.1346
0.1444
0.0794
0.0798

10
0.5081
0.0820
0.1639
0.1546
0.0913

11
0.3468
0.1325
0.2192
0.2392
0.0623

12
0.3730
0.1021
0.1749
0.1625
0.1874

13
0.4049
0.1483
0.0758
0.1710
0.2000

14
0.4048
0.1057
0.2063
0.1539
0.1293

15
0.4844
0.1463
0.2163
0.0963
0.0566

16
0.4417
0.2095
0.1330
0.0974
0.1183

17
0.3925
0.1057
0.2536
0.0845
0.1638

18*
0.4586
0.0934
0.1246
0.0976
0.2258

19*
0.4832
0.1568
0.1034
0.1119
0.1446

20*
0.3468
0.1325
0.2192
0.2392
0.0623

21*
0.3110
0.1271
0.1538
0.2938
0.1144

22*
0.4317
0.1215
0.0867
0.1669
0.1932

* validation samples

Table S5.  Mass fraction composition of ASA/Na2SO4 samples

Sample
ASA
Na2SO4

1
0.8830
0.1170

2
0.8276
0.1724

3
0.7254
0.2746

4
0.6765
0.3235

5
0.5747
0.4253

6
0.5503
0.4497

7
0.5235
0.4765

8
0.8818
0.1182

9
0.8268
0.1732

10
0.7227
0.2773

11
0.6708
0.3292

12
0.6231
0.3769

13
0.5893
0.4107

14
0.5541
0.4459

15
0.5289
0.4711

16*
0.5816
0.4184

17*
0.6143
0.3857

18*
0.6960
0.3040

19*
0.7584
0.2416

* validation samples

Table S6.  Mass fraction composition of  AAP/Na2SO4 samples

Sample
AAP
Na2SO4

1
0.5176
0.4824

2
0.8741
0.1259

3
0.8250
0.1750

4
0.7751
0.2249

5
0.7041
0.2959

6
0.6809
0.3191

7
0.6535
0.3465

8
0.6418
0.3582

9
0.5982
0.4018

10
0.5760
0.4240

11
0.5288
0.4712

12
0.5644
0.4356

13
0.6213
0.3787

14
0.6749
0.3251

15
0.7221
0.2779

16*
0.6019
0.3981

17*
0.6765
0.3235

18*
0.7157
0.2843

19*
0.7634
0.2366

* validation samples

Table S7.  Mass fraction composition of (ASA+AAP)/Na2SO4 samples

Sample
ASA
AAP
Na2SO4

1
0.4139
0.3511
0.2350

2
0.3848
0.3504
0.2649

3
0.3706
0.3949
0.2345

4
0.4499
0.3696
0.1805

5
0.4182
0.3531
0.2287

6
0.3752
0.3049
0.3199

7
0.4335
0.3534
0.2131

8
0.4370
0.3561
0.2069

9
0.4299
0.3918
0.1784

10
0.4831
0.3235
0.1934

11
0.4612
0.3226
0.2163

12
0.4242
0.3483
0.2276

13
0.4485
0.3603
0.1912

14
0.4058
0.3188
0.2754

15
0.3788
0.3182
0.3030

16*
0.3921
0.3254
0.2825

17*
0.4233
0.385
0.1917

18*
0.4487
0.3709
0.1804

19*
0.4556
0.3461
0.1983

* validation samples

Table S8. Spectral ranges for (ASA+AAP)/standard calibration.
Wavenumber range

[cm-1]
Correction at

[cm-1]

1309 – 1211

1014 – 955

438 – 401
1207

1007

409

Table S9.  Mass fraction composition of ASA/CaCO3/starch/citric acid samples

Sample
ASA
CaCO3
Starch
Citric acid

1
0.4037
0.3346
0.2121
0.0496

2
0.6949
0.1174
0.0654
0.1222

3
0.4877
0.1702
0.1281
0.2140

4
0.4931
0.1041
0.1919
0.2109

5
0.5923
0.1979
0.0688
0.1411

6
0.5911
0.1134
0.1776
0.1180

7
0.6286
0.1336
0.1067
0.1311

8
0.6287
0.1591
0.1319
0.0803

9
0.4562
0.1952
0.2716
0.0771

10
0.6027
0.2757
0.0460
0.0756

11
0.5029
0.1883
0.2368
0.0721

12
0.4318
0.2352
0.0884
0.2446

13
0.5811
0.2493
0.0731
0.0964

14
0.4954
0.1989
0.1317
0.1740

15
0.5244
0.1928
0.1699
0.1129

16
0.6757
0.1321
0.1680
0.0242

17
0.6405
0.0458
0.2440
0.0697

18
0.6015
0.1483
0.2095
0.0406

19
0.7050
0.1866
0.0847
0.0237

20
0.4241
0.1852
0.1604
0.2304

21
0.3264
0.2392
0.2690
0.1654

22
0.3543
0.2228
0.2285
0.1944

23
0.5071
0.2567
0.1191
0.1170

24
0.4787
0.1988
0.2101
0.1124

25
0.5934
0.3301
0.0282
0.0483

26
0.6814
0.0916
0.2025
0.0244

27
0.6982
0.0858
0.1891
0.0270

28
0.7011
0.2309
0.0203
0.0477

29*
0.3796
0.2066
0.2004
0.2134

30*
0.4006
0.2456
0.2261
0.1277

31*
0.4416
0.1895
0.1964
0.1725

32*
0.5261
0.1623
0.1963
0.1153

33*
0.6438
0.1335
0.1311
0.0916

* validation samples

Table S10. Spectral ranges selected for PLS model construction for ASA/CaCO3/starch/citric 

                 acid system

Resolution

[cm-1]
Wavenumber range

[cm-1]
Correction at

[cm-1]

16
3043 – 2831

1809 – 1619

1144 – 1067

958 – 824

723 – 670

492 – 347
2796

1869

1066

823

731

397

2
3003 – 2888

1467 – 1338

1097 – 1070

953 – 912

723 – 697

501 – 339

297 – 269
2874

1502

986

963

726

390

248

Table S11. Calibration parameters of PLS model for ASA/CaCO3/starch/citric acid system

Resolution

[cm-1]
Substance
Factor number
R2

16
ASA

CaCO3
Starch

Citric acid
5

4

5

6
0.995

0.994

0.993

0.992

2
ASA

CaCO3
Starch

Citric acid
3

4

5

5
0.996

0.994

0.994

0.991

Table S12. Results of FT-Raman analysis of ASA I tablets

Resolution

[cm-1]
                  PLS                                  PCR

                  [mg]                                  [mg]

16
299.7 ( 4.2
302.2 ( 10.9

2
300.2 ( 1.9
296.1 ( 3.6

Table S13.  Relative standard error of prediction (RSEP), mean bias and accuracy for ASA 

        determination in ASA I tablets; data obtained from A - ASA/CaCO3/starch/citric 

        acid and B - ASA/Na2SO4 models


A
B


PLS*
PLS
PLS
Intensity Ratio

RSEP [%]
1.33
1.89
2.04
2.41

Bias [%]
-0.63
-0.80
0.06
0.73

Accuracy [%]
1.20
1.74
1.73
1.88

* Resolution 2 cm-1  

