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In recent years, many studies have been conducted to regress physical properties from 

molecular structures based on data. In this process, it is important to prepare a data library 

within the target chemical space of interest. To design liquid crystal molecules with predicted 

phase transition behaviors, we have constructed an in silico data library of liquid crystal 

compounds with high synthetic accessibility. The data library contains more than 100 million 

liquid crystal-like structures, which have been generated by applying the RECAP[1] 

(Retrosynthetic Combinatorial Analysis Procedure) method to connect rigid and flexible 

groups of liquid crystal molecular structures recorded in LiqCryst[2] database. 
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近年、データライブラリを用いて、分子構造から物性予測モデルを構築する

研究が盛んに行われている。その際に、対象となる化合物空間を定義すること

は重要である。今回、狙った相転移温度や相転移エンタルピーを示す液晶分子

の設計を目指して、合成可能な液晶化合物ライブラリを計算化学的に構築し

た。具体的には、RECAP 法  (Retrosynthetic Combinatorial Analysis Procedure) [1]

を応用することで、データベース LiqCryst[2]に収録されている液晶分子構造

（約 10 万件）の剛直部と柔軟基を分類して再連結し、1 億件以上の合成容易な

液晶様構造のインシリコライブラリを構築した。本発表では、ライブラリの構

築手法や教師なし学習などライブラリの活用事例について報告する。  
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