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第一原理計算とデータ科学的アプローチ　　 
 ダム ヒョウ チ，水上　卓

図 1　第一原理計算による NaClの電子確率分布

図 2　 データ科学的アプローチと 
第一原理計算との融合
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ヘッドライン ビッグデータ・人工知能を利用する新しい化学


