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1. Chemspeed による触媒の自動合成

講演者 : AMR 株式会社 アプリケーションサポート 鈴木 幸一

Chemspeed 自動合成装置の概要、および個体触媒の作製例などをご紹介いたします。

データ駆動型インフラによる触媒研究開発の加速（例）

hte のハイスループット触媒評価装置、データ管理 / データ蓄積例、メリットなどをご紹介いたします。

 ハイスループットリアクター
■ 16-48 fold
■ 触媒量 : 1 - 10ml
■ 粉、タブレット 

2. hte の触媒評価・開発の受託サービス ～より高い触媒性能をより早く実現～ ”
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Unlocking High-Pressure NH3 Cracking: 
Catalyst Screening and Process Optimization 
using Advanced High Throughput Techniques 

hte GmbH - the high throughput experimentation company, 
Kurpfalzring 104, 69123 Heidelberg, Germany, www.hte-company.deThomas Hufnagel, Benjamin Mutz, Robert Baumgarten

Ammonia as carbon-free hydrogen vector

High throughput testing technology enabling high temperature combined with elevated pressure

Unit validation for NH3 cracking 
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• High-throughput testing is crucial for catalyst development and screening
• Enabling rapid, cost-effective innovations while outperforming single-fold testing

Feedstock studies, 
effect of water

Independent 
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Development of 
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Power-to-H2 H2
NH3 Syn

NH3 Cracking

NH3

NH3 → 1.5 H2 + 0.5 N2, ∆H = 46 kJ/mol(NH3) 

Reevaluating 
catalyst & process R&D 

at high p/T in 
lab-scale testing units

Flexible 16-fold high-temperature unit
• Formally used for rWGS testing
• Modified for NH3 cracking
• Reliable NH3 and trace H2O dosing 
• High-resolution analytics workflow 
• Fully automated 24/7 operation
• Complex high T reactor technology
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Metal alloy 
reactors

Tube-in-tube

15 bar

40 bar

Commercial catalyst ranking

Superior inertness of the 
tube-in-tube reactor concept

Results
• GHSV variation by loading different catalyst volumes
• Eq. conversion at 650°C under industrially relevant conditions
• 72–96 parameters screened per catalyst in only 4 weeks

Scope
• Demonstration of the technical 

feasibility of the unit
• Loading an Fe-based catalyst to 

different volumes to explore a wide 
range of GSHV

• Full recovery of 5000 ppm 
H2O co-feed (not shown)

• No blank activity (<1% at 700°C, 
2% at 750°C)

• Resolution of low NH3 conversion 
(even <1%) enabling kinetic 
studies

Strong run-in behavior

780°C / 70 bar

940°C / 30 bar

15 bar  
40 bar

93-100 mmol(H₂)/min/g(cat) 

Metal 
alloy 
reactor

Ca
ta

lys
t

Ceramic 
inlay tube

NH3

Endothermic reaction High temperatures required for full H2 recovery
Volume expansion Reaction favored at low pressure
Application of hydrogen Cracking at elevated pressure necessary for direct usage of H2
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T screening T = const.
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Summary Extent your internal testing capabilities with hte 

Scan for more 
information 
about NH3
cracking:

Ea,app = 140-160 kJ/mol

Full recovery of NH3 validates data quality  

Simplified scheme of ’s high throughput testing setup

Parallel and automated operation of the unit via hte’s 
proprietary software solutions: myhte and hteControl.

Extract of a customer project studying the performance and stability of four catalysts at various process conditions 
(screening of temperature, GHSV, and feed composition at elevated pressure using hte’s advanced high 
throughput technology)

Blind activity of metal alloy reactors compared 
to tube-in-tube reactors

触媒の開発や評価の

体系的な技術の構築

触媒の特性評価ツールや

手法を確立

少量スケールから

ベンチスケールまでを実証

上記サイクル手法や

ノウハウの取得

hte 独自のhte 独自の
ソフトウェア・ラボソフトウェア・ラボ
ソリューションソリューション

報告 計画

レポート 合成

データ分析 評価用
リアクター

量産性検証
・入手しやすい原材料

・原材料の品質安定性

・初期評価

・ハイスループットリアクターでの評価

・加速劣化試験

・リアクターの選定

・リアクター装置の改良

・少量合成・最適化

・パイロットスケール合成

・ディスカッション

・立案 /策定

触媒性能評価

連続式

・ 4-16 fold

・触媒量 : 10-50 ml

・粉、タブレット

ベンチスケールシステム

・ 16-48 fold

・触媒量：1-10 ml 

・粉、タブレット

ハイスループットリアクター

ガス注入

FIC

焼却炉

排気物

排気 プレッシャー
コントロール

液体注入

Evap.

16 X

16 X

16 X

連続式触媒評価装置
ラボスケール 16 リアクター 

16 リアクターに対し、

・均一に高圧下で出発原料を導入

・均一なリアクター内の温度 / 圧力

・自動でサンプリングと GC 評価が可能

新規 150 種の触媒評価・15 週間の実績

連続式触媒評価装置
パイロットスケール 8 リアクター 

CT スキャンで評価

Diameter ratio
D/d=1.27
Reactor/触媒タブレット
15mmΦ/11-12mmΦ

シリコン
カーバイド粒子

触媒
タブレット

・2 次スクリーニングでは触媒はタブレット化した状態で評価

・リアクターへの充填は、触媒タブレットとシリコンカーバイド

  （イナート）を交互に積層

※ご要望の評価に合わせて装置の改良も可能

機械学習
実験条件決定

触媒特性
一次評価

ハイスループット
触媒自動合成

詳細な特性評価、解析

AI モデルトレーニング

触媒特性
二次（寿命）評価 一次スクリーニング

後（加熱）処理

データベースデータベース

●金属塩や担持体を自動で秤量・混合・乾燥・焼成まで
● 1 バッチで数十種類の触媒をパラレル合成

Icon Light （例）
ベイズ最適化：少ない実験回数で最適条件を探索
物理化学的記述子（physicochemical descriptors）を活用可能
多目的最適化（Pareto optimization）にも対応　など Adapted from Laveille et al., Chimia, 2023, 77, 154–158.

●実験結果を AI にフィードバック
●次の実験条件を自動生成


