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中谷アドバンストプログラム参加報告書 

東京工業大学 学士 4 年 物質理工学院 材料系 

ホスト研究所： Deutsches Forschungszentrum für Künstliche Intelligenz (ドイツ人工知

能研究センター) Prof. Dr. Dengel 

メンター： Christoph Balada

期間：2022/2/16～2022/5/10 (帰国日 2022/5/16) 

1. インターン先での研究内容

1-1. 状況

まずは、研究所でのインターン内容について少し説明したい。 

私は DFKI というドイツの AI 研究所でインターンをさせていただいたが、私自身の専門

分野は材料物理化学であったため、プログラミングや機械学習についての知識は極めて乏

しかった。そのため、始めの一カ月は主にプログラミングの勉強、次の半月は機械学習の

勉強、そして後半の一カ月半は自分のプロジェクトを進めた。 

当初は、一通り機械学習に関する基礎知識がついたところで他の研究グループなどで研究

の一部を担うことを期待していたのだが、当時入れるグループがなかったため、一人で新

しく独自の研究を進めることとなった。そのため折角であるから自分の分野と強く結びつ

いたデータを用いて機械学習を行うことにした。しかし限られた時間と知識では研究の新

規性や意義を担保することはできず、表向きは主に自分の経験と勉強のためのプロジェク

トとなってしまった。以後、「研究」ではなく「プロジェクト」と呼ぶことにする。

1-2. プログラミングと機械学習の勉強

・ドイツに留学前に、Coursera というオンライン学習サイトの Stanford 大学が出してい

る”Machine Learning”というコースを受講し、動画で一通り理論を勉強した。また、いく

つか Python の基礎についてオンラインコースを用いて勉強した。 

・ドイツに来てから fast AI によるチュートリアルを始めたが、当時の自分には難しく途中

で断念することにした。 

・Coursera にあった、Michigan 大学がだしている”Programming for everybody”という全

5 つのコースの最初の 3 つのコースで Python の基礎知識を固めた 

・edX というオンライン学習サイトの、UC San Diego が出している”Python for Data

Science”というコースと、IBM が出している ”Analyzing Data with Python” で実践的な機

械学習の基礎を学んだ 

・Kaggle のデータセットを用いて自分でデータの整理や機械学習を行い、実践的に学ん

だ。 
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1-3. プロジェクト目的 

目的は、無機結晶の構造をインプットするとその結晶のバンドギャップという値を予測す

る機械学習モデルをつくることである。 

無機結晶とは主に炭素や水素からなる有機物とは異なり、金属元素をもつ物質の結晶のこ

とである。無機結晶は原子同士が結合した構造が規則的に並んだ構造をもつ。無機結晶の

中の電子はエネルギーの小さい状態とエネルギーの大きい状態をもつことができ、エネル

ギーの小さい状態から大きい状態へ移るために必要なエネルギーの大きさをバンドギャッ

プと言う。バンドギャップは特に電子材料研究で非常に重要な値である。そのため、結晶

構造からバンドギャップの値を簡単に得ることができれば、より効率よく新しい材料を探

索できるようになる。 

 

1-4. 方法 

まず、Materials Project という結晶構造のデータベースからおよそ 140,000 の結晶構造を

取得した。結晶構造は cif ファイルという形で保存することができ、このファイルには構

成元素や結晶中の原子の座標(位置)などの情報が含まれている。Materials Project の API

を用いて cif ファイルの中身を string 型として取得し、これを cif ファイルとして保存し、

それぞれのバンドギャップの値も取得し、適切に格納した。 

次に、Xie ら[1]による github に公開されているコードを用いて、結晶構造からバンドギャ

ップを予測する機械学習モデルの作成と評価を行った。このコードは cif ファイルに格納

された 140,000 の結晶構造それぞれを 3 つの行列の形になおし、その一部を機械学習モデ

ルの構築に、残りを機械学習モデルの評価に用いるものである。なお、機械学習モデルは

畳み込みニューラルネットワークである。 

評価に用いた結晶構造の真のバンドギャップ (Target Bandgap [eV]) を横軸、機械学習モ

デルによって予測されたバンドギャップ (Predicted Bandgap [eV]) を縦軸にプロット

し、その精度を可視化した。 

 

1-5. 結果・考察 

結果は図 1 のようになった。赤線は理想的な分

布(真の値=予測値)である。全体の 35.5%のデー

タに 0.5 eV 以上の誤差があった。 

また、真のバンドギャップが 0 のとき、バンド

ギャップの予測がはずれやすいことが推測され

る。さらに、理想的な分布よりも下にある点が

多く、これはバンドギャップを過小評価する傾

向にあることがわかる。これらの原因として、バンドギャップが 0 の結晶構造がデータの

半分を占めていたことが考えられる。バンドギャップが 0 のデータが多かったため、過小

評価しやすく、0 での誤差が目立ったと考えられる。 

図 1 
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1-6. 方法 2・結果 2・考察 2 

140,000 のデータすべてを使ってそのまま機械学習モデルを構築すると、バンドギャップ

0 のデータが多すぎてしまうことがわかった。そのため、バンドギャップ 0 のデータを減

らして機械学習モデルを作成した。 

その結果、バンドギャップが大きい (1 eV 以上)ときの予測精度は向上したが、バンドギ

ャップの小さい (1 eV 未満)ときの予測精度は低下した。そのため、ある範囲でのデータ

を減らすとその範囲付近の予測精度が低下することがわかる。 

使えうるデータを最大限用いて機械学習モデルを作成する方法を検討したい。 

 

1-7. 方法 3 

様々なデータを用いて、ハイパーパラメーターを

変えて機械学習モデルを作成したところ、決定木

的に機械学習モデルを組み合わせることで精度を

あげることができるのではないかと考えた。 

右の図 2 のように 4 つの機械学習モデルを作成

し、組み合わせた。 

この決定木は、まずインプットの結晶構造のバン

ドギャップが 1 eV より大きいか小さいかを分類

モデルで予測し、大きければバンドギャップが 1 

eV 以上の回帰モデルでバンドギャップを予測する。バンドギャップが 1 eV より小さいと

予測された場合、バンドギャップが 0 eV か否かを分類モデルで予測する。バンドギャッ

プが 0 eV より大きい、つまり 0 eV から 1 eV の範囲におさまるとき、その範囲のデータ

で作成した回帰モデルでバンドギャップを予測する。 

 

1-8. 結果 3・考察 3 

まずバンドギャップが 1 eV より大きいことは 86%の精度で予測することができ、その後

の回帰モデルの予測も比較的精度が高かった。また、バンドギャップが 0 であることは

80%の精度で予測することができた。一方、バンドギャップが 1 eV 未満の回帰モデルで

のバンドギャップの予測は精度が非常に低かった。 

これらのことから、決定木を用いることで大きいバンドギャップの予測精度は比較的高く

なることがわかったが、小さいバンドギャップの予測精度が低いことがいえる。しかし、

バンドギャップが 0 になることを予測する精度が 80%であったことは、金属と非金属の分

類に有用ではないかと考える。 

 

[1] Xie, Tian and Grossman, Jeffrey C. Phys. Rev. Lett. 120, 14, 145301, 2018 

  

図 2 
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2. アドバンストプログラムで習得したもの 

 

2-1. 研究・仕事面で習得したもの 

DFKI で学ぶこと、自らプロジェクトを進めることで非常に多くのことを学んだ。 

機械学習を学習したばかりの状況で一人でプロジェクトを進めることは容易なことではな

かった。特に、材料と機械学習をかけあわせた研究をしている人は DFKI に私以外一人も

いなかったからだ。また、材料科学と機械学習の研究分野自体新しく研究人口も少ないこ

とから、調べても情報が得られないことが多かった。世の中にはどのような材料に関する

データがあるのか、材料分野での機械学習の研究はどこまで進んでいるのか、Materials 

Project からどのようにデータを持ってきたらよいのか、そもそもこんなに膨大なデータを

データベースから持ってくることはできるのか、等何もかも分からずはじめは途方に暮れ

ていたが、日本の研究室にいる先生にコンタクトをとり、オンラインで相談させていただ

いたおかげで始動することができた。 

しかし Materials Project というデータベースはサーバーが安定しておらず、最近新しいバ

ージョンが出たために数年前の記事は役にたたないことがプロジェクト遂行を難しくし

た。そんな中、自分で調べ、考え、コードを書いては実行を繰り返し、やっとデータをそ

ろえることができた。このプロセスは今まで授業を受けて、研究室で先輩の研究を引き継

ぐことだけでは学ぶことができなかったはずだ。非常に苦しかったが、今後新しい領域に

一人で踏み入れていくとき、大いに生きてくる経験だと思う。 

私は漠然と、何かを極める人ではなく、分野間や領域間の橋渡しとなるような仕事がした

い、存在でありたいと思っていたが、今回の経験はそういう人材となる自信となった。 

 

もちろん、このプロジェクトは全く一人で進めたわけではない。メンターに指針を相談し

たり、どうしてもわからないエラーが出たときには質問し、その周辺の関連する知識も多

く教えていただいた。しかし、わからないことが多い時、すぐにメンターに聞きに行くこ

とはよくないということを知った。何がわからないかわからない状態で聞いても忙しいメ

ンターに、なにが質問なのかを解き明かしてもらうところまでやっていただかなくてはな

らなくなってしまう。そのため、何がしたくて、何がわかっていて、何がわかっていなく

て、何が知りたいのか、明確にしてから質問することがどれだけ重要か認識した。 

 

さらに今回のインターンで得たものの大きな一つに、今までほとんど触れたことのなかっ

た機械学習を扱えるようになったことがある。データさえそろえば実装できることから、

このスキルはどの分野でも役に立つはずだ。また、機械学習で何ができるのか、何ができ

ないのかがはっきりとわかったため、機械学習を専門としている人と効率的なコミュニケ

ーションをとれるようになっただけでなく、例えば大きなデータがそろった時に「機械学

習を用いることができないか」という発想ができるようになった。 
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2-2. 文化面で習得したもの 

ドイツに来て、「西洋」は本当にひとくくりに語れないと思った。 

 

昨年の夏、RIES プログラムでアメリカに行ったときに比べ、ドイツでは個人主義が強い気

がした。アメリカでは外に出ればすれ違いに知らない人同士でにこやかに挨拶をすること

も多かったが、ドイツでは他人は他人、という印象が強く、しかし助けを求めれば優しく

教えてくださり、必要な時はちゃんと主張することが多かった。街に出ても着飾っている

人も多くなく、見た目にとても気をつかう必要がなかった。私個人としてはドイツの他人

に干渉が少なく、お互いに気をつかわない気質がとても心地よく感じた。また、環境や分

別への意識が日本よりも高いことにとても驚くと同時に、素敵なことだと思った。 

 

アメリカや旅行で行ったフランスは至るところに国旗があり、堂々と自分の国を誇りに思

う、と主張していた。一方ドイツはヒトラーの時代があったために、「ドイツ人であるこ

とを誇りに思う」という発言は誤解を招くために言う事がはばかられており、ドイツの国

旗が掲げられていることは少ない。同じ「西洋」でも自国に対しての意識がこんなにも違

うのか、と思った。フランスに住んでいたイスラム教徒の友人からも、「フランスではイ

スラム教徒であるからと排除的で、フランス語を話せないことが軽蔑視されて大変だった

が、ドイツでは誰も気にせずドイツ語が喋れなくても英語で対応しようとしてくれる」と

聞き、同じヨーロッパでもこんなにも外国人に対する視点が違うのかと驚いた。 

 

また、私が留学した時期は丁度ウクライナ情勢が悪化していたころであった。このとき、

島国である日本がいかに戦争に対する感覚が鈍いかよくわかった。私が滞在していたライ

ンラント・ファルツ州では数十年前までフランス兵が駐兵していた背景や、ドイツとの国

境近くにあるフランスのアルザス地方はかつてドイツ領であることを知り、国境がいかに

危ういものかが肌で感じられた。だからこそ、ドイツ各地でウクライナに対するデモやそ

れに対するデモがさかんに行われていたり、ウクライナ国旗が掲げられていたように感じ

る。日本のニュースで「これ以上人が亡くならないように、早く降伏してしまえばよい」

という発言が問題視されたニュースをみたが、このような発言は「国」の意識が島国であ

るゆえに内陸国と大きく異なることに起因したと思う。 

 

私のドイツでできた友達は、キリスト教徒であったり、イスラム教徒であったり、親のキ

リスト教をはねのけて無宗教になっていたり、様々な宗教的バックグラウンドを持ってい

た。友達の話を聞いているとどれだけ「信じる」ということが良くも悪くも強いことがよ

くわかった。特にイスラム教の考え方が非常に興味深く友達に色々聞いていたのだが、

「絶対的な神がいてその発言が残っているのになぜそれを無視して生活ができるの」と言

われ、それに対する返答に窮してしまったのはとても面白い経験であった。 
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2-3. 生活面で習得したもの 

ドイツの三カ月間はたくさんの素敵な友達や味方に恵まれ、本当に楽しく自分らしく生活

できた。 

 

最初にできた友達は DFKI のコーヒーマシンの前で雑談をしたブラジル人の友達だ。偶然

発生した雑談から仲良くなり、各国の教育の話からドイツという国についてや、人間関係

の話、色々な話をしてボルダリングに一緒に連れて行ってもらったり、最後に帰国直前に

PCR 検査で陽性になったときには家で隔離をさせてくれたりした。本当に優しくて温かい

友達だ。 

その友達のつながりから、私と同じくバレエを趣味にしているドイツ人の女の子と知り合

い、バレエレッスンに連れて行ってくれたり、一緒に旅行に行ったりして、本当に気が合

うお姉さんのような存在であった。 

DFKI で途中から私の席の近くで働き始めたチリ人の友達も

一緒にデバッグやディスカッションをしてくれたり、私が落

ち込んでいるときにはハグをしてくれたり、家で一緒にピア

ノの連弾や音楽トークを楽しんだりした。前章で話したイス

ラム教徒の友達は一緒に遺跡にバスで行ったり(図 3)、絵画を

教えてくれたりした。 

ドイツに来たばかりのとき、日本人の先輩が SNS で声をかけ

てくださり一緒にパリ旅行に行ったり(図 4)、そこから日本人

の集まりに誘ってくださったときに仲良くなった友人とミュ

ンヘンに旅行に行きノイシュバンシュタイン城を見ることが

できたりするなど、ドイツでの日本人同士のつながりも広が

った。 

たったの 3 か月でこんなにも素敵な出会いがあったことは一生忘れないし、いつかみんな

一人一人に恩返ししたいと思う。また短い滞在期間で友達として深く仲良くなるには、相

手に自分を好きになってもらおうとするのではなく、相手に興味を持って一緒に会話や環

境を楽しもうと思うことが大事だということがよくわかった。 

はじめは DFKI との往復ばかりで 3 か月の生活を存分に楽しむことができるのか不安であ

ったが、友達のおかげでとても楽しくなっていった。 

 

また、「郷に入っては郷に従え」という教えに納得した 3 か月でもあった。ドイツに留学

する前からドイツ語は少し勉強していたが、折り返し地点に来たところで急にドイツ語の

勉強に火が付き、どんどんドイツ語を使えるようになった。普段の生活で使えると嬉しい

し、英語の喋れないドイツ人に道案内ができたときはドイツに恩返しができるような感じ

がしてとても嬉しかった。ドイツ人の友達やメンターも自分がドイツ語を真剣に学ぼうと

してくれていることをとても喜んでくださった。 

図 3 

図 4 
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また、私が帰国する前、DFKI の所長のデンゲル先生と DFKI にいる日本人の先生方と学

生でお食事会があった。ドイツでは日本の飲み会と異なり、一人一皿頼むのが普通であっ

たが、デンゲル先生は日本人の私たちがより多くの種類のドイツ料理を楽しめるように

と、シェアするようにとりしきってくださった。ドイツにいてもその場に日本人が多いか

らと機転を利かせてくださり、その場の全員が楽しむことができた。「おもてなし」は世

界共通であり、本当にその場に適応する努力をすることがいかに大切かよくわかった。 

また、そんなデンゲル先生から「Mone は色々なことに興味がある」と評価いただき、嬉

しく思った。 

 

また、ドイツに限らず、大学という組織ではなく研究所という場所でインターンができた

ことで、実際に自分がどのように働きたいか考えるきっかけとなった。ドイツは男女とも

に休みもとりやすく、ドイツで働くのも良いかもしれないと考えている。 

 

また、趣味がありそれを続けられるということは本当に豊かで思わぬところで役に立つと

実感した。 

私は幼いころから細く長くバレエを続けているが、友達がバレエレッスンを紹介してくれ

たおかげでドイツでもバレエレッスンに通うことができ、仕事場とは異なる場で、自分で

いられる趣味を続けることができた。逆に、バレエがあったから、ドイツ人の友達と一緒

に旅行に行くほど仲良くなることができた。 

また、ピアノを幼いころから趣味として続けてきたこともドイツでの生活を豊かにした。

3 か月間ピアノを弾く機会がなかなかなく悩んでいたが、それを DFKI の友達に話したと

ころ、家にピアノがあるからと家に招待してくれ、バイオリンが得意な友達も呼んで一緒

に演奏したり音楽トークを楽しむことができた。久しぶりにピアノが弾けてとても嬉しか

ったし、新たに音楽友達ができたことは非常に貴重なことだった。 

 

さらに、私はこの三か月間、毎日ドイツでの生活を動画に記録し、スマートフォンで編集

し、YouTube に毎日アップロードしていた。動画は公開せずリンクを持っている人だけが

見れる限定公開にしていたため、家族や親しい友人などに毎日リンクを送っていた。母の

友人も視聴くださっており、ためになるリクエストや嬉しいコメントをたくさんいただい

た。計 89 個(滞在日数分)の動画を作成するプロセスで、人への伝え方を考え、カメラの前

で自分も視聴者も楽しめるような話し方を身に着け、自分の考えや細かい生活の工夫など

をアウトプットしたり残したりする楽しさや意義を理解することができた。これらの動画

は今後の自分にとって大きな財産になると思う。 

折角なので、旅行に行った日と平日の動画へのリンクをここに公開したい。 

 

59 日目(のんびりストラスブール with チョコ) : https://youtu.be/Cq-114MmPsk 

64 日目(音楽は世界の共通言語) : https://youtu.be/7OD9pdMgIHg 

https://youtu.be/Cq-114MmPsk
https://youtu.be/7OD9pdMgIHg
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3. 本プログラムに参加の成果・意義 

 

本プログラムで得たことは本当にたくさんある。 

 

ドイツで出会った方たちには、研究者とプログラマーを行き来する人、学部を違う分野で

やりなおす人、長い時間をかけて自分のペースで PhD を取得している人、など自分の専

門性をゆっくり定めていっている印象があった。今まで自分は「早くやりたいことを決め

なきゃ」「早く社会の役に立たなきゃ」と焦っていたが、「そこまで生き焦る必要はないの

ではないか」と思うようになった。 

今回の留学でのプロジェクトでは異なる分野をつなぐプロジェクトを進めた。もし、自分

の分野は物理化学であるから AI の研究所でインターンをする必要はない、と判断してい

たらこのようなことはできなかったし、世界中の人材がそういった考え方を持っていたら

分野をつなげる複合人材は育成されないと思う。 

今後自分がどういった専門性、expertise”s”を活かしていきたいか探っていきたいと思う。 

 

また、コンピューターサイエンスはプログラミングに「触れた」程度でしか知らなかった

のにも関わらず、機械学習のモデルを一人で作れるようになったことは、スキルとして今

後大きく役立つと思う。 

 

またドイツでは上で述べたように、国籍も母国語も宗教も異なるが、心が通じ、一緒にい

て自分でいられて、なんでも質問しあえる良い友人がたくさんできた。そんな素敵な出会

いは本当にドイツでの 3 か月を豊かにし、そしてこれからもその思い出は一生忘れないだ

ろう。 

 

また、今までは自分一人で旅行の計画を立てたことがなく、大抵友達の旅程に乗っかるこ

としかなかった私が折角ドイツに来たからと旅行に一人でも行くようになった。ドイツや

フランスの町はどこを歩いても美しく、キリスト教が背景にある歴史を持った国を堪能で

きて良かったと思う。また旅行の楽しさをもっと知ることができ、自分の人生の楽しみが

一つ増えた。 

 

またドイツという国は自分にとって本当に居心地がよかった。知らない土地でも楽しく生

活できたということが自信につながったことはもちろん、ぜひまたドイツに戻って生活が

したいと思う。 
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4. 最後に 

 

これまで述べたように、この三カ月は本当に楽しく自分らしく生活できた。そしてそのこ

とは自信になったが、一方で自分は一人で生きていけないことも強く実感した。 

 

ドイツに来てはじめは、9 割の人が在宅ワークの DFKI とアパートの往復ばかりで、機械

学習の勉強も思うように進まず、このまま 3 か月勉強だけしてそこそこの知識とスキルを

得るだけで帰国してしまったらどうしようと不安であった。しかし友達ができてお互いに

興味をもって話ができて本当に毎日が充実しはじめ、メンターが丁寧にリードしてくださ

り、またプロジェクトを始める際に日本の研究室の先生にオンラインで相談させていただ

いたり、そして友達がアドバイスにのってくれたおかげで、自分で機械学習を用いてプロ

ジェクトを遂行できるまでになった。本当にお世話になった方々に感謝している。 

 

さらに私は帰国直前の PCR 検査で陽性判定がでてしまい、日本へ入国不可になり 5 日間

の隔離義務が課された。自分の住んでいたアパートも解約しており、陽性者を新たに受け

入れてくれるホテルもなく、フランクフルトの保健局に連絡しても、フランクフルトの日

本大使館に連絡してもできることはないと電話を切られ、フランクフルト駅前でフランク

フルト駅の Wifi を使って必死にどうしたらよいか調べていた。そんななか、保険のことや

フライトの変更について旅行会社の方や中谷財団の小川さんが時差もあるなかすぐに対応

してくださり、大変感謝している。また、そのとき偶然フランクフルトにいた友人が 2 カ

月前に感染したからと、5 日間家で隔離させてくださることになり、隔離場所を確保する

こともできた。また、家族や友人も心配して英語で色々調べてくれたりした。 

 

毎日撮影していた動画も、本当に最後まで続けられると思っていなかったが、毎日楽しみ

にしてくれていた母や母の友人、祖母や友人がいたからこそ続けることができ、帰国した

今、大切なアルバムのようなものとなっている。 

 

最後に、5 ページ程度になると思っていたこのレポートが 9 ページ書いても書ききれない

ほど自分にとって濃く楽しく有意義な 3 か月の経験の機会を与えてくださった中谷財団と

受け入れてくださった DFKI のデンゲル先生に大変感謝致します。 

 DFKI の方々とディナー DFKI の前で デンゲル先生と 


