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The combinatorial approach is widely used for homogeneous and heterogeneous catalyst development. The
main key technologies are “combinatorial chemistry (CC)” for material preparation and “high-throughput screen-

ing (HTS)” for rapid assay using automated and/or robotic equipment.
designed and manufactured to optimize the Cu-Zn catalyst for methanol synthesis.
constructed from the “catalyst composition-activity” dataset obtained by the HTS reactor.

A HTS reactor with 96 parallel lines was
A neural network (NN) was
The catalyst composi-

tion was optimized by a genetic algorithm combined with the trained NN. Active Cu-Zn catalysts for methanol
synthesis under CO; rich syngas were discovered by these combinatorial tools.
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Table 1 Rapid Analysis System for Solid Catalyst Develop-
ment
No. Method Speed technique
1 IR Thermography® Two-dimensional
2 Fluorescence Acid-Base Indicator? ~ Two-dimensional
3 REMPI Spectroscopy” Multi detector
4 Scanning Mass Spectroscopy® Scanning
5  Gas Sensor” Multi detector
6  FTIR Imaging® Two-dimensional
7  Thermistor Array” Multi detector
8  Photoacoustic Spectrometer'” Multi detector
9  GC-TOF-MS'") Switching
10 Chemo-Optical System'? Two-dimensional
11 Micro-GC? Switching
12 Color Change of Organic Dye'? Two-dimensional
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Capillary tubes

Fig. 1 Catalyst Vessels (96 Durham tubes) in Aluminum Plate
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Fig. 2 Apparatus for High-throughput Screening
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Fig. 3 UV-vis Spectrum Change by Color Reaction of Metha-
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Table 2 Activity of Random Catalyst for RBFN Training
No. Cu Zn Al Cr B Zr Ga STY?
1 0.2083 0.3472 0.0625 0.1181 0.0208 0.1944 0.0486 58.5
2 0.2366 0.2527 0.0269 0.1452 0.1505 0.1398 0.0484 60.5
3 0.1136 0.3466 0.0455 0.1023 0.1477 0.0909 0.1534 574
4 0.2886 0.4161 0.1074 0.0872 0.0067 0.0940 0.0000 87.9
5 0.1988 0.2410 0.1205 0.1084 0.1867 0.0964 0.0482 63.9
6 0.1744 0.3372 0.1221 0.0814 0.0930 0.1628 0.0291 67.2
7 0.2993 0.0438 0.0949 0.1606 0.2117 0.0657 0.1241 88.7
8 0.1417 0.1333 0.2167 0.0167 0.2417 0.1667 0.0833 127.6
9 0.3920 0.2240 0.0960 0.1360 0.0000 0.1280 0.0240 103.4
10 0.0339 0.2627 0.0763 0.1780 0.1949 0.1271 0.1271 25.0
11 0.2033 0.1463 0.1220 0.1951 0.2033 0.1138 0.0163 57.7
12 0.2754 0.2575 0.0359 0.0659 0.1617 0.1317 0.0719 97.4
13 0.2797 0.2288 0.2458 0.0339 0.0508 0.0763 0.0847 189.0
14 0.2736 0.0943 0.0094 0.2830 0.1509 0.1509 0.0377 70.6
15 0.2748 0.0305 0.1450 0.2214 0.0229 0.2137 0.0916 717.1
16 0.2857 0.2903 0.0829 0.0000 0.1336 0.1060 0.1014 155.0
17 0.2416 0.3539 0.0787 0.1348 0.0449 0.0618 0.0843 77.1
18 0.4632 0.3235 0.0147 0.0074 0.0662 0.0441 0.0809 183.8
19 0.0171 0.2991 0.2222 0.2137 0.0085 0.0000 0.2393 18.2
20 0.3095 0.3095 0.0119 0.1250 0.1786 0.0417 0.0238 93.2
21 0.3652 0.1826 0.0435 0.0435 0.1304 0.2000 0.0348 145.5
22 0.0199 0.3046 0.0993 0.0993 0.1391 0.1921 0.1457 19.7
23 0.4779 0.0088 0.0973 0.1504 0.0442 0.0442 0.1770 97.4
24 0.2941 0.0000 0.0084 0.0252 0.2437 0.2353 0.1933 96.5
25 0.1429 0.1299 0.0000 0.0000 0.3377 0.3506 0.0390 98.8
26 0.2522 0.2696 0.0696 0.2261 0.0783 0.1043 0.0000 63.4
27 0.3466 0.2841 0.1193 0.0227 0.0852 0.1420 0.0000 155.2
28 0.1634 0.1438 0.1046 0.1373 0.0850 0.1634 0.2026 66.1
29 0.2123 0.1027 0.1164 0.1712 0.0822 0.1233 0.1918 62.4
30 0.1753 0.2784 0.1856 0.1649 0.0103 0.0515 0.1340 59.3
31 0.1484 0.3032 0.0065 0.1355 0.0516 0.1935 0.1613 52.6
32 0.1742 0.4242 0.0909 0.1364 0.1061 0.0682 0.0000 57.4
33 0.3136 0.1775 0.0710 0.1243 0.0414 0.1065 0.1657 82.3
34 0.2865 0.2865 0.0990 0.1042 0.0156 0.1510 0.0573 90.5
35 0.1261 0.2432 0.1622 0.0360 0.2072 0.0721 0.1532 86.1
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No. Cu Zn Al Cr B Zr Ga STY?
36 0.1250 0.2303 0.1645 0.0921 0.1974 0.0132 0.1776 56.6
37 0.2421 0.2421 0.0316 0.1684 0.0526 0.0737 0.1895 73.7
38 0.2563 0.2625 0.1750 0.0563 0.0438 0.0938 0.1125 120.8
39 0.1330 0.2819 0.1223 0.1543 0.1489 0.0053 0.1543 51.7
40 0.2384 0.2649 0.1060 0.0331 0.1523 0.1589 0.0464 122.9
41 0.2318 0.1921 0.1126 0.1656 0.0596 0.0993 0.1391 71.7
42 0.1705 0.3580 0.0114 0.1648 0.0966 0.0966 0.1023 56.6
43 0.1694 0.4839 0.0323 0.0081 0.2339 0.0323 0.0403 117.8
44 0.4815 0.1111 0.0000 0.0741 0.1389 0.0093 0.1852 113.0
45 0.0926 0.2870 0.1296 0.1296 0.0093 0.0833 0.2685 45.1
46 0.3333 0.1429 0.1131 0.1071 0.0179 0.1250 0.1607 98.0
47 0.2752 0.1208 0.0805 0.1678 0.1275 0.1611 0.0671 65.9
48 0.0784 0.0098 0.1471 0.2941 0.0000 0.2941 0.1765 65.8
49 0.2615 0.2872 0.1590 0.1231 0.0615 0.0821 0.0256 79.4
50 0.0504 0.3094 0.1511 0.1942 0.1079 0.1367 0.0504 35.3
51 0.1630 03111 0.1333 0.0667 0.1926 0.1259 0.0074 84.3
52 0.2429 0.1638 0.0452 0.1469 0.1751 0.1751 0.0508 73.7
53 0.1574 0.3147 0.0051 0.0863 0.1574 0.1269 0.1523 63.8
54 0.1269 0.2985 0.0970 0.0149 0.1194 0.2239 0.1194 81.9
55 0.0561 0.2430 0.0374 0.2243 0.1402 0.0280 0.2710 26.5
56 0.4586 0.0902 0.1955 0.0000 0.1880 0.0526 0.0150 215.0
57 0.2397 0.3425 0.1164 0.1164 0.0479 0.1164 0.0205 76.0
58 0.2787 0.3005 0.0492 0.0383 0.0328 0.1585 0.1421 1303
59 0.1566 0.3313 0.0964 0.1506 0.0301 0.1265 0.1084 55.5
60 0.1538 0.0110 0.1099 0.2967 0.1209 0.1648 0.1429 83.0
61 0.2481 0.1729 0.1278 0.0752 0.1654 0.0451 0.1654 97.9
62 0.3506 0.1364 0.1883 0.0584 0.1169 0.1494 0.0000 174.5
63 0.2976 0.3274 0.1310 0.0238 0.0417 0.0417 0.1369 140.9
64 0.1419 0.3108 0.1824 0.0541 0.1014 0.1081 0.1014 75.3
65 0.1275 0.2215 0.0067 0.1208 0.1745 0.1611 0.1879 61.8
66 0.5000 0.1694 0.0726 0.0565 0.0242 0.1452 0.0323 166.0
67 0.1908 0.3179 0.1734 0.0751 0.1214 0.0000 0.1214 90.5
68 0.2857 0.2143 0.0238 0.0476 0.0714 0.1429 0.2143 113.7
69 0.3642 0.1975 0.0185 0.0185 0.1605 0.0494 0.1914 142.7
70 0.2857 0.0857 0.1000 0.2214 0.1143 0.1857 0.0071 95.0
71 0.1284 0.0917 0.2385 0.1927 0.0917 0.2294 0.0275 67.1
72 0.2599 0.1582 0.1412 0.1638 0.1525 0.0678 0.0565 84.8
73 0.2364 0.2909 0.1152 0.1697 0.0061 0.0000 0.1818 71.1
74 0.0000 0.2438 0.1688 0.1250 0.1563 0.1563 0.1500 16.7
75 0.2179 0.2244 0.1154 0.1154 0.1603 0.0256 0.1410 84.2
76 0.0542 0.3795 0.0241 0.1867 0.1386 0.0542 0.1627 35.8
77 0.0000 0.0000 0.2055 0.2329 0.4110 0.0411 0.1096 297.4
78 0.3778 0.2000 0.1185 0.0815 0.0074 0.1630 0.0519 125.9
79 0.0000 0.4141 0.2121 0.1212 0.1313 0.0303 0.0909 18.1
80 0.1545 0.1789 0.2358 0.1707 0.1220 0.1382 0.0000 59.2
81 0.1069 0.1145 0.2061 0.0076 0.1527 0.1985 0.2137 79.4
82 0.3425 0.2873 0.1050 0.0552 0.0829 0.0110 0.1160 148.3
83 0.4015 0.2628 0.1095 0.0365 0.0949 0.0876 0.0073 167.0
84 0.3226 0.2473 0.1344 0.0484 0.1183 0.0269 0.1022 138.0
85 0.0909 0.3091 0.1000 0.0455 0.2455 0.0545 0.1545 65.8
86 0.0504 0.3613 0.2017 0.2185 0.1176 0.0000 0.0504 36.0
87 0.2299 0.3155 0.0695 0.1016 0.0588 0.0642 0.1604 82.8
88 0.1935 0.3790 0.1774 0.1210 0.0000 0.0726 0.0565 78.8
89 0.0096 0.4135 0.0000 0.0865 0.0673 0.2692 0.1538 17.0
90 0.0119 0.0000 0.0357 0.2024 0.3333 0.1667 0.2500 122.0
91 0.2557 0.1648 0.1534 0.1193 0.0341 0.1477 0.1250 84.4
92 0.3984 0.0325 0.2520 0.0407 0.1301 0.1220 0.0244 114.4
93 0.1709 0.3608 0.0696 0.0696 0.0380 0.1392 0.1519 75.9
94 0.1957 0.2174 0.2029 0.0507 0.1087 0.2174 0.0072 106.6
95 0.2718 0.1553 0.0388 0.0388 0.0680 0.1456 0.2816 105.9
96 — — — — — — — 17.5

a) STY (g-MeOH/kg-cat./h) at 1 MPa, 498 K.
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Fig. 4 Calibration Line with Microplate Reader
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Fig. 5 Activity Check for Identical Cu-Zn-Al Oxide Catalyst
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Fig. 6 Optimization of Cu-Zn-Al-Cr-B-Zr-Ga Oxide Cata-
lysts by GA and RBFN
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