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ABSTRACT 

Materials discovery for targeted applications has been the keystone for the progress of human 

civilizations. In civil engineering, key materials of interest include cement, concrete, and glass. 

Concrete, the most widely used man-made material, plays a pivotal role in the construction 

industry. Glasses, an infinitely recyclable class of material, has become an important material for 

constructing energy efficient buildings. Since glass can be manufactured by utilizing a wide range 

of periodic table elements and their compounds, it has applications across several fields like 

architecture, energy, environment, transportation, information technology, and healthcare. Cement, 

used in concrete can also be manufactured by using alternate materials and hence reducing its 

carbon footprint. However, developing improved materials for growing human needs faces two 

major challenges (a) Search amongst existing materials and resources, and (b) obtain properties of 

materials without experimentation. 

In this thesis, we tackle the first challenge of information extraction for cementitious materials by 

developing a language model that can understand the text in the domain of cement and concrete 

research. This language model is than used to train specialized model for extracting entities like 

materials, synthesis methods, characterization methods, applications, material descriptors, 

properties, and phase labels for cementitious materials from text of related research papers. Further, 

complete details of compositions of cementitious materials are found in the table of research papers. 

Therefore, we used a graph neural networks-based pipeline combined with handcrafted rules to 

extract the oxide compositions from tables. In the case of glasses, we used rule-based systems, un-

supervised machine learning, and manual extraction to create database of structure factor of glasses. 

The second challenge, i.e, understanding the effect of composition, processing, and testing 

conditions on properties of glasses, is addressed through developing machine learning models by 
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considering wide range of input parameters including compositions, and additional parameters like 

wavelength, temperature, testing loads, frequencies, depending upon property of interest.  

Finally, considering the recent rise in the application of large language models (LLMs) in materials 

discovery related tasks, we created the first benchmarking dataset to evaluate the performance of 

LLMs on different aspects of materials science and compare the performance of 3 different LLMs 

on questions from different subdomains of materials science. Further, we also evaluate the 

performance of GPT-4 on extraction of material composition from tables and writing python codes 

related to materials discovery. 

Keywords: construction materials, oxide glass, cement, concrete, materials databases, materials 

discovery, composition – property relationships, materials tetrahedron, explainable machine 

learning, SHAP analysis, language modelling, natural language processing, large language models, 

information extraction, computer vision, optical microscopy 
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सार 

मानव सभ्यताओ ंकी प्रगतत के तिए ितित अनुप्रयोगो ंके तिए सामग्री की खोज एक आधारतििा रही है। 

तसतवि इंजीतनयररंग अनुप्रयोगो ंके तिए कुछ रुतिकर सामग्री सीमेंट, कंक्रीट और कांि हैं। कंक्रीट सबसे 

अतधक उपयोग तकया जाने वािा मानव तनतमित पदार्ि है, तजसका उपयोग तनमािण िेत्र में होता है। कांि, जो 

अनंत बार पुननिवीनीकरण तकया जा सकता है, ऊजाि कुिि इमारतो ंके तनमािण के तिए एक महत्वपूणि 

सामग्री बन गया है। िंूतक कांि को आवति सारणी के तवतिन्न तत्वो ंऔर उनके यौतगको ंका उपयोग करके 

बनाया जा सकता है, इसका उपयोग वासु्तकिा, ऊजाि, पयािवरण, पररवहन, सूिना प्रौद्योतगकी और स्वास्थ्य 

सेवा जैसे कई िेत्रो ंमें होता है। बढ़ती मानव आवश्यकताओ ंके तिए बेहतर सामग्री तवकतसत करना दो मुख्य 

िुनौततयो ंका सामना करता है: (a) मौजूदा सामग्री और संसाधनो ंके बीि खोज, और (b) प्रयोग तकए तबना 

सामग्री के गुण प्राप्त करना। 

इस िोध प्रबंध में, हम सीमेंट और कंक्रीट अनुसंधान के िेत्र में पाठ को समझने में सिम िाषा मॉडि 

तवकतसत करके सूिना तनष्कषिण की पहिी िुनौती का समाधान करते हैं। इसके बाद, हमने तविेष मॉडि 

का उपयोग करके िोध पत्रो ंके पाठ से सीमेंटस सामग्री के तिए सामग्री, संशे्लषण तवतधयााँ, गुणो ंके िर, 

अनुप्रयोग, गुण, और िरण िेबि जैसी संस्र्ाओ ंको तनकािा। इसके अिावा, सीमेंटस सामग्री की संरिना 

का पूरा तववरण िोध पत्रो ंकी तातिकाओ ंमें तमिता है। इसतिए, हमने ऑक्साइड संरिना को तातिकाओ ं

से तनकािने के तिए ग्राफ़ नू्यरि नेटवकि -आधाररत पाइपिाइन का उपयोग तकया, तजसमें हार् से बनाई गई 

तनयम िी सम्मितित तकए गए। कांि के मामिे में, हमने संरिना कारको ंका डेटाबेस बनाने के तिए तनयम-

आधाररत प्रणातियो,ं तबना तनगरानी के मिीन ितनिंग और मैनु्यअि तनष्कषिण का उपयोग तकया। 

दूसरी िुनौती, यानी संरिना, प्रसंस्करण और परीिण म्मस्र्ततयो ंका गुणो ंपर प्रिाव समझने के तिए, हमने 

व्यापक इनपुट पैरामीटरो ंको ध्यान में रखते हुए मिीन ितनिंग मॉडि तवकतसत तकए। इनमें संरिना के सार्-
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सार् वेविेंर्, तापमान, परीिण िार, आवृतियााँ जैसे अततररक्त पैरामीटर िातमि हैं, जो गुणो ंपर तनििर करते 

हैं। 

अंत में, सामग्री की खोज से संबंतधत कायों में बडे िाषा मॉडि (एिएिएम) के हातिया उपयोग को ध्यान में 

रखते हुए, हमने एिएिएम के प्रदििन का मूल्ांकन करने के तिए सामग्री तवज्ञान के तवतिन्न पहिुओ ंपर 

पहिा बेंिमातकिं ग डेटाबेस बनाया और सामग्री की खोज के तवतिन्न उप-िेत्रो ंसे प्रश्ो ंपर तीन अिग-अिग 

एिएिएम के प्रदििन की तुिना की। इसके अिावा, हमने तातिकाओ ंसे सामग्री संरिना तनकािने और 

सामग्री की खोज से संबंतधत पायर्न कोड तिखने में GPT-4 के प्रदििन का िी मूल्ांकन तकया। 
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