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The performance of organic semiconductors (OSCs) is significantly influenced by their crystal 
structures. Traditionally, molecular design has depended on the expertise and intuition of the 
researchers and does not make effectively use of computational methods. In this study, we 
introduce a machine learning model that can predict whether a molecule will form a 
herringbone (HB) packing structure. Furthermore, the combination of molecular simulations 
with the machine learning model has the potential to predict the crystal structure of OSCs. Our 
model, trained on the crystal structures of 210 previously reported OSC molecules and utilizing 
MACCS keys molecular descriptor with the LightGBM algorithm, achieved an accuracy of 
91.0%. Analysis of SHAP values revealed key substructures that contribute to the formation of 
HB packing. By combining of this machine learning model with a novel crystal structure 
prediction method based on molecular simulations, it was possible to determine the crystal 
structures of a molecule. 
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 有機半導体の高機能化には、結晶構造を考慮した分子設計が重要である。しかし現

状、分子設計は実験研究者の知識や経験則に依存しており、計算科学的手法の効果的

な活用が課題となっている。そこで本研究では、機械学習による有機半導体のπ系骨

格の二次元パッキング構造の予測と分子シミュレーションを組み合わせた結晶構造

予測 1)を目指した。既報の有機半導体 210 分子の結晶構造から、分子構造と二次元パ

ッキング構造のライブラリを作成して、ヘリングボーン（HB）様式の充填構造の予

測モデルを構築した。複数のモデルを検証した結果、分子記述子 MACCS keys と機械

学習モデルLightGBMを用いることで、正解率91.0%でHBパッキングを予測できた。

構築したモデルについて SHAP 値を算出することで、HB パッキング発現に寄与する

部分構造を同定した。また、我々が提案した分子力学計算と分子動力学計算の組み合

わせによる結晶構造予測手法 2)と構築した機械学習モデルを用いることで結晶構造

を一意に決定できる可能性を見出したが、その詳細は当日報告する。 
 

1) T. Seki, G. Watanabe et al., ChemRxiv (2024). 
2) 渡辺 豪 他, 特開 2024-004296, 2022-0628. 

[C]C302-3am1-04 日本化学会 第105春季年会 (2025)

© The Chemical Society of Japan - [C]C302-3am1-04 -


