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第I部 準備 
 第1章 ケモ・マテリアルズ・インフォマティクス事始め 

 第2章 データハンドリング～Rプログラミングの基礎事項～ 
 

第II部 統計・検定 
 第3章 離散型データ（計数データ）の分析 

 第4章 連続型データ（計量データ）の分析 
 

第III部 機械学習で始めるデータマイニング 
          ―データに潜む相互関係を見つけ予測・発見につなげよう― 

第5章 データに潜む類似度・距離の分析 

         ―相関・距離・クラスターの視点から― 

 

第6章 データに潜む変数間の関係をモデル化する手法 

     ―回帰分析の視点から―  

第7章 識別・分類・認識に役立つモデル化手法 

           ―教師あり機械学習の視点から―  
 

第IV部 より高度な機械学習 
第8章 化学情報処理－化学構造の解析とその応用－ 

第9章 深層学習（ディープラーニング） 

 

付録 

A 関連パッケージのインストールおよび環境設定 

B トラブルシューティング 
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