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1. 背景 

マテリアルズ・インフォマティクス(MI)の発

展に伴い、学習データの効率的収集が課題とな

っている。本研究では、学術論文からキーワー

ドマッチングにより学習データを自動取得す

る手法を検討しており、そのためのキーワード

（専門用語）をまとめた材料辞書を構築してい

る[1-3]。本稿では、辞書の開発手法、および

RDF（Resource Description Framework）による

データベース化と利用例について紹介する。 
2. 材料辞書の構築 
2.1 材料辞書 
材料辞書は学術論文から抽出した専門用語

を論文分類や物性データ抽出等の目的に応じ

て階層分類（辞書化）したものである。上位階

層では材料名、試料、手法、理論、物性・単位、

略語の辞書に分類し、各辞書の下層に、材料名

辞書であれば、材料クラス（semiconductor、
oxides 等）、材料名（名称、化学組成等）、構成

要素（electron、vacancy 等）を配置した分類構

造とした。上記分類とは別に、各用語について

研究トピック（拡散、超伝導等）への関連付け、

類似語（表記ゆれ）のグループ化も行った。 
2.2 専門用語抽出 
物材機構の所有する XML 論文約 77 万本（9

出版社）よりテキストおよび XML タグを抽出

した。テキストをトークン化（XML タグ、ス

ペース、記号等による分割）、および結合

（gensim Phrasesi）処理し、単語および複合語

リストを作成した。本稿では、まず、複合語の

辞書化について試行した。単語リストの辞書化

についても別途手法検討中である。 
2.3 複合語分類 
複合語は最後の単語（以下、base と記述）が

カテゴリ（“activation energy”、 “fermi energy”
等は“energy”カテゴリ）を表すことが多いため、

これを活用して階層化を行った。具体的には、

人手により base を抽出し、それらを上述の分

類構造に紐づけ、base を含む複合語をその下層

に配置することで階層分類を行い辞書化した。

また、例えば拡散分野の場合、 “diffusion 
coefficient”、 “activation energy”が含まれる論文

を抽出し、それらに含まれる複合語を同一研究

トピックとして関連付けた。さらに、表記ゆれ

検索による類似語抽出を行いグループ化した。 
2.4 データベース（DB）化 
分類された複合語を RDF 形式によるトリプ

ル（主語、述語、目的語）で記述した(Fig. 1)。
各用語はユニークな URI（Uniform Resource 
Identifier）により識別される。同一用語に対し

て複数の情報を羅列できるため、上位階層

（subClassOf）、類似語グループ（domain）、さ

らには人による分類修正等の情報も追加した。

また、外部 DB との連携も可能であり、外部

URI と紐づけられた用語がどのような分類・定

義であるかを参照できる。作成した DB の URI
をラベルとして利用することで、論文内の用語

に対して上位・下位概念や用語間の関係性等を

付与できる。それらの情報を MI 用学習データ

の自動取得に活用できると考える。 
 

Fig. 1 An example of RDF. 
 

3. まとめ 
大量学術論文から抽出した複合語を階層分

類することで材料辞書として構築し、RDF に

よりデータベース化した。本辞書は、複数の機

械可読な情報を有するラベルとしての利用が

可能である。今後、ラベル情報の活用による

MI 用学習データの自動取得を検討していく。 
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i https://radimrehurek.com/gensim/models/phrases.
html  
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