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Table S2: Reference XRF results of major and minor oxides for calibration data and validation data

CALIBRATION DATA SET

No  Type Name €0 Sio, ALO,  Fe,0s  MgO SO Na;O KO
(Ww%)  (wiw%)  (Www%)  (w/w%) (wiw%)  (W/w%)  (wiw%)  (w/w)

1 RN s42 061 5053 115 4242 005 0.72 0.02 0.09
2 SN s4 141 2086 185 5938 0.2 128 0.35 0.13
3 OOoN S33 436 328 251 877 021 0.93 0.41 0.21
4 BN s43 458 3184 143 56.4 0.11 107 0.15 0.12
5  CLAY s9 5.33 5422 1564 588 2.09 0.14 241 252
6  TRASS  S28 942 5121 1402 524 211 148 226 26
7 CLAY S0 56 5205 162 6.13 231 0.16 111 32
8  CLAY s75 739 5542 1273 493 231 0.14 0.9 256
9 CLAY 73 92 4911 1446 583 253 0.35 111 271
10 CLAY S74 9.9 5051 14 5.48 2.05 0.23 0.87 2.75
11 ASH S37 2086 3744 1766 43 2.16 5.00 0.39 121
12 ASH S6 3733 3225 1451 39 185 6.53 0.37 1.04
13 GYPSUM S19 3322 121 0.29 0.1 2.93 37 0.12 0.06
14 GYPSUM S45 334 0.28 0.02 0.02 0.88 4348 003 0.01
15  GYPSUM S76 3402 082 0.13 0.11 0.27 4245 005 0.02
16 GYPSUM S44 3435 061 0.06 0.05 438 3319 002 0.02
17 GYPSUM S49 3497 076 0.1 0.12 0.06 4199 005 0.02
18 GYPSUM S46 364 103 0.27 0.12 9.13 1651 003 0.07
19 GYPSUM S14 365 0.74 0.13 0.12 354 3356 004 0.03
20 AW S34 4202 1296 445 231 0.76 0.18 0.25 0.98
2 SN S36 4205 1298 442 228 0.75 0.18 0.6 0.98
2 s38 547 1580 468 216 1 052 031 3.98
23 RN S39 5527 1628 474 239 0.99 05 0.28 338
24 AN S40 5526 1593 468 2.37 0.97 051 0.22 1.86
25 LVESTO 10 sa00 147 0.75 0.2 0.64 0.17 0.06 0.07
26 MESTO s 5427 197 0.95 0.55 0.28 0.07 0.08 0.09
27 LMESTO 53 sa20 1 0.88 0.23 0.28 0.1 0.07 0.08
28 TO s e 163 0.75 0.26 0.23 0.05 0.07 0.07
20 MESTO ;1 ss0s 143 057 0.29 0.33 0.49 0.09 0.07
30 LMESTO sp0 ssa 0.67 0.31 0.14 0.34 116 0.07 0.03
a1 MESTO g 5548 1.03 0.52 0.18 0.19 0.05 0.07 0.05
2 LMESTO g 5557 075 0.37 0.11 031 0.24 0.07 0.04
33 LMESTO s15 5569 05 0.28 0.14 0.4 0.15 0.07 0.03
34 CEMIV  S71 4838 2882 784 3.74 145 28 0.69 118

© 2022 ACG Publications. All rights reserved.



35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75

CEM IV
CEMII
CEMII
CEM-1
CEM-II
CEM-II
CEM-1
CEM-I
CEM-1
CEM-I
CEM-I
CEM-II
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CEM-I
CLINKER

S79
S22
S29
S80
S25
S24
S77
S99
S103
S111
S92
S26
S109
S110
S18
S90
S105
S12
S13
S97
S106
S84
S89
S93
S88
S104
S30
S102
S95
S100
S81
S113
S91
S94
S83
S85
S112
S96
S114
S82
S60

49.76
56.01
56.39
57.4
58.56
58.67
60.38
61.96
62
62.33
62.46
62.58
62.76
62.76
62.99
63.02
63.06
63.07
63.1
63.25
63.31
63.34
63.42
63.45
63.48
63.48
63.49
63.65
63.7
63.75
64.59
62.27
64.89
64.96
65.05
63.38
63.13
63.16
62.17
66.16
65.75

28.36
22.31
22.32
22.39
21
20.8
19.75
21.23
20.48
20.82
20.24
21.11
20.21
20.52
18.87
19.99
20.32
18.92
18.98
20.36
20.29
20.24
19.83
19.81
20.21
20.21
19.07
20.2
20.01
20.29
20.87
18.94
19.16
21.63
20.76
19.82
18.78
20.44
19.13
20.32
21.49

7.98
6.28
6.31
7.35
7.08
6.98
6.99
5.76
5.65
5.76
5.62
7.28
5.53
5.66
5.45
5.54
5.37
5.44
5.34
541
5.45
54

5.23
5.47
5.58
5.58
5.48
5.37
5.33
5.26
5.14
4.89
5.26
5.93
5.23
5.14
5.16
5.53
4.72
4.83
5.81

2.87
3.05
3.02
2.66
2.82
2.95
2.43
2.1

2.22
2.32
2.26
2.63
2.1

2.18
294
212
212
291
2.84
217
2.38
212
2.35
291
2.08
2.08
2.8

2.29
212
2.18
293
2.86
2.85
2.26
2.83
2.66
2.88
2.14
3.13
3.05
3.8

1.46
141
1.39
1.23
1.35
0.36
1.34
1.9
1.45
1.47
1.52
1.42
2.02
1.58
1.35
1.59
1.44
1.36
1.36
1.67
1.46
1.67
1.54
1.49
1.34
1.34
1.38
1.28
141
13
2.01
2.48
13
1.49
1.85
1.43
1.98
1.23
1.73
1.8
1.04

3.66
3.36
3.42
2.98
3.05
2.84
3.07
4.21
311
3.32
311
3.45
3.3

3.33
3.57
3.55
3.29
3.47
3.21
3.28
3.24
3.62
3.17
3.22
3.22
3.25
2.8

3.37
3.28
3.42
3.39
2.82
2.65
3.29
3.52
3.25
3.01
2.82
2.9

0.35

0.75
0.56
0.57
0.39
0.38
0.38
0.47
0.21
0.21
0.22
0.21
0.46
0.16
0.18
0.38
0.18
0.17
0.39
0.37
0.17
0.17
0.16
0.17
0.18
0.19
0.19
0.4
0.18
0.19
0.17
0.25
0.49
0.2
0.21
0.24
0.19
0.38
021
0.38
0.26
0.34

117
1.05
1.03
0.77
0.86
0.85
0.85
0.9

0.85
0.88
0.86
0.9

0.85
0.86
0.84
0.83
0.83
0.85
0.85
0.85
0.81
0.82
0.83
0.9

0.78
0.78
0.88
0.81
0.8

0.75
0.78
0.79
0.87
0.86
0.76
0.83
0.84
0.86
0.81
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76 CLINKER S50 6582 2147 584 3.64 106 0.39 035 0.91
77 CLINKER S56 6589 2143 576 365 101 0.46 0.34 0.94
78 CLINKER S57 6591 2164 565 3.49 103 0.47 0.34 0.94
79 CLINKER S16 6592 2121 574 362 105 0.41 0.34 101
80 CLINKER S52 6596 2144 576 357 101 0.39 0.34 0.93
81 CLINKER S54 6603 2143 575 359 104 0.4 033 0.92
82 CLINKER S58 6609 2155 556 343 1.02 052 0.34 0.96
83 CLINKER S67 6616 2149 564 346 101 0.44 0.34 0.95
84 CLINKER S66  66.2 2146 57 341 101 0.43 0.34 0.94
85 CLINKER S53 6622 2132 571 3.49 109 0.4 033 0.92
86 CLINKER S55 6624 2121 572 35 109 051 031 0.9
87 CLINKER S68 6624 2156 561 337 1 0.44 0.34 0.93
88 CLINKER S63 6627 2121 573 3.49 108 06 0.32 0.94
89 CLINKER S50 6638 2115 572 352 1.04 0.4 0.33 0.96
VALIDATION DATA SET

No  Type Name E\:Na/(v)v%) (Svlv?vzv%) (Av:/ﬁ%) (Fviivov&,) xv?\/?%) (Sv?/f/v%) ?lv?/ﬁm) 55/(3\/%)
90 g{F?EN s3 436 3282 251 4877 021 0.93 0.41 0.21
91 TRASS  S23 805 5411 1463 541 2.05 0.28 247 278
92 CLAY s12 727 5374 1383 534 224 0.18 0.97 2.75
93 ASH S5 3038  37.9 1685 424 2,02 5.14 0.42 124
94 GYPSUM S48 3421 03 0.03 0.02 353 3492 002 0.02
95 GYPSUM S47 3598 056 0.08 0.06 5.09 27.28  0.04 0.03
% R S35 43 1258 419 216 07 0.14 0.25 0.89
o7 ESTO g 5487 134 05 0.97 0.2 0.06 0.07 0.06
8 LSO se0 511 1s6 051 0.21 0.23 0.02 0.07 0.05
9 CEM-l  S31 5476 2374 737 3.16 139 356 0.56 1.06
100 CEM-I S78 5614 2248 634 3.17 145 32 0.58 1.04
101 CEM-Il  S27 5848 2082 689 3.03 135 3.08 0.38 0.88
102 CEM-I  S17 604 1997 563 3.07 132 3.45 0.44 0.9
103 CEM-I s87 6228 2107 566 218 147 3.42 02 0.87
104  CEM-I S108 625 2032 569 228 146 355 0.2 0.84
105 CEM-I s11 6303 1878 531 2.86 14 3.42 0.36 0.84
106 CEM-I S101 6328 2018 554 216 136 279 0.19 0.84
107 CEM-I S86 6346 2012 552 2,05 125 3.06 0.2 0.78
108 CEM-I S8 6353 2041 527 215 138 322 0.17 0.83
109 CLINKER S61 6587 2141 576 3.79 105 0.34 0.36 0.9
110 CLINKER S51 6592 2138 576 363 106 0.38 0.41 0.92
111 CLINKER S65 6618 2133 568 365 1.02 0.39 033 0.92
112 CLINKER S64 6625 2128 573 3.49 1.08 0.41 031 0.93
113 CLINKER S62 6629 213 5.7 3.49 104 0.37 033 0.97
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Table S2: L.O.I results of samples for calibration data and validation data

Calibration Set

Validation Set

No L.O.I (w/w%) No L.O.l (w/w%) No L.O.l (w/w%o)
1 1.03 35 3.88 68 1.03
2 1.52 36 4.13 69 2.86
3 2.60 37 4.40 70 3.00
4 2.63 38 4.45 71 3.03
5 2.83 39 4.45 72 3.11
6 2.84 40 4.45 73 3.17
7 2.86 41 4,53 74 3.42
8 2.90 42 4.56 75 3.86
9 2.90 43 5.08 76 4.57
10 2.95 44 5.10 77 6.44
11 3.00 45 5.16 78 6.77
12 3.00 46 5.48 79 15.10
13 3.01 47 6.66 80 21.93
14 3.03 48 6.69 81 25.33
15 3.07 49 8.17 82 34.57
16 3.07 50 8.99 83 42.15
17 3.11 51 14.75 84 42.72
18 3.11 52 17.36 85 42.86
19 3.12 53 21.88

20 3.15 54 22.30

21 3.15 55 25.07

22 3.25 56 26.95

23 3.32 57 27.32

24 3.32 58 30.88

25 3.41 59 34.29

26 3.41 60 34.94

27 3.48 61 36.44

28 3.48 62 41.91

29 3.55 63 42.50

30 3.57 64 42.50

31 3.64 65 42.58

32 3.64 66 42.63

33 42.81 67 43.48

34 43.19
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Table S3: Comparison of the 95% reproducibility statics for the type of the materials used in this study
with respect to SEP values obtained from PLS models based on FTIR-ATR spectra

Type of
. Parameters .
Materials CaO SiO2 Al203 Fe203 MgO SOs Na20 K20 L.O.l
Mean 42.72 6.52 1.58 8.55 10.68 0.60 0.09 0.45 39.98
Min. 30.04 0.45 0.12 0.17 0.15 0.07 0.00 0.02 5.00
Limestone Max. 55.40 12.58 3.03 17.05 20.51 1.18 0.17 0.88 46.90
SR 0.18 0.11 0.12 0.10 0.09 0.09 0.04 0.02 0.13
R 0.50 0.31 0.34 0.28 0.25 0.25 0.11 0.06 0.36
SEP 0.62 0.99 0.10 0.19 0.21 0.53 0.03 0.09 1.38
Mean 28.79 61.08 18.83 2.33 1.50 1.69 5.30 5.60 5.88
Min. 0.00 22.36 0.05 0.01 0.00 0.03 0.00 0.01 0.00
Clay-trass Max. 57.58 99.79 37.60 4.64 2.98 3.36 10.59 11.20 13.90
SR 0.17 0.15 0.13 0.12 0.09 0.09 0.06 0.07 0.13
R 0.48 0.42 0.36 0.34 0.25 0.25 0.17 0.20 0.36
SEP 3.17 4.71 0.66 0.43 0.25 0.46 0.26 0.22 0.66
Mean 43.04 11.45 3.60 1.60 3.33 27.63 0.10 0.63 13.32
Min. 28.50 0.63 0.14 0.11 1.74 3.36 0.01 0.03 1.59
Gypsum Max. 57.58 22.26 7.06 3.09 4.92 51.91 0.20 1.23 23.60
SR 0.18 0.14 0.11 0.09 0.09 0.18 0.04 0.05 0.12
R 0.50 0.39 0.31 0.25 0.25 0.50 0.11 0.14 0.34
SEP 3.85 2.32 0.33 0.15 0.55 1.94 0.02 0.10 1.98
Mean 64.17 20.33 5.27 297 1.63 1.65 0.38 0.76 1.18
Min. 62.17 18.80 4.71 2.33 1.23 0.48 0.29 0.56 0.18
Clinker Max. 66.17 21.85 5.82 3.36 2.02 2.82 0.47 0.95 4.56
SR 0.22 0.15 0.16 0.10 0.10 0.15 0.03 0.04 0.13
R 0.62 0.42 0.45 0.28 0.28 0.42 0.08 0.11 0.36
SEP 1.29 0.61 0.36 0.25 0.26 0.58 0.13 0.10 None
Mean 45.97 9.56 3.81 1.47 1.15 0.15 0.15 0.53 0.00
Min. 42.89 5.65 3.49 111 0.32 0.08 0.06 0.36 0.00
Raw meal Max. 49.05 13.47 4.12 1.82 1.98 0.22 0.24 0.70 0.00
SR 0.14 0.15 0.16 0.09 0.07 0.09 0.03 0.04 0.13
R 0.39 0.42 0.45 0.25 0.20 0.25 0.08 0.11 0.36
SEP 2.66 3.90 0.50 0.34 0.30 0.24 0.20 0.05 0.32
Mean 30.32 38.81 15.76 8.21 3.09 1.87 0.84 1.53 1.03
Min. 3.05 22.26 7.06 3.09 1.01 0.38 0.19 0.41 0.23
Fly ash Max. 57.58 55.35 24.46 13.33 5.70 3.36 1.47 2.37 1.76
SR 0.12 0.12 0.14 0.08 0.06 0.08 0.04 0.04 0.13
R 0.34 0.34 0.39 0.22 0.17 0.22 0.11 0.11 0.36
SEP 1.85 2.01 1.08 0.03 0.49 0.20 0.14 0.03 2.12

sr: Reproducibility standard deviation.
R: 95% reproducibility statics (R = 2.8 X sgr)
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