Posudek oponenta bakalarské prace Gabriely Spilkové

Optimization of PC-SAFT Equation of State Parameters for Modeling
Thermophysical Properties of Fluids

PredloZend bakalarskd prace, ktera je napsana v anglickém jazyce, se vénuje tématu optimalizace
parametr( stavové rovnice PC-SAFT. Text prace lze priblizné rozdélit na tfi ¢asti, z nichZ prvni popisuje
fyzikalni pozadi problematiky, druhd pfiblizuje vybrané metody nelinedrni regrese a treti se vénuje
vlastni praci s cilem optimalizace parametr( stavové rovnice PC-SAFT pro tfi konkrétni latky, jmenovité
methan, pentan a pentafluoroethan. Prilohou bakalafské prace je elektronicky archiv
,bp_apin__22 spilkova-CD.zip“ obsahuijici jak vlastni programy autorky, tak dalsi soubory potrebné
pro béh hlavniho programu.

Z kompozi¢niho hlediska nepusobi text prace pfilis ucelenym dojmem a postrada propracované;jsi
logickou strukturu. Teoreticka ¢ast obsahuje fadu nepresnosti, chyb nebo nepravdivych tvrzeni. Pro
ilustraci je nize uvedeno nékolik priklad(:

e Tvrzeni, For example with pressure equal to 0.3 atm, the boiling point of water is 30 °C"

(str. 10) neni pravdivé. Tvrzeni je mozné rovnou vyvratit na zdkladé grafu tlaku nasycenych
par vody v zavislosti na teploté uvedeném na obrazku 3.

e density of saturated liquid, ..., decreases with increasing temperature” (str. 11). Plati toto
tvrzeni obecné?

e The temperature-volume diagram (Fig. 5) shows that as the pressure of saturation is
increased, the amount of heat needed to change the phase from liquid to vapor is smaller...”
(str. 12). Jak konkrétné informuje graf na obr. 5 0 mnoZstvi tepla potfebného pro fazovou
preménu kapalina-pdara?

e, This equation of state is well suited for describing the temporary physical state of a gas at
normal temperature.” (str. 14). Plati toto tvrzeni pro stavovou rovnici idealniho plynu
obecné?

e Perturbed Hard-Chain Theory (PHCT) was the first to be introduced by S. Berthaim.” (str. 14).
Je mozné toto tvrzeni dolozit néjakou referenci? Obvykle byvaji pocatky zminéné teorie
spojovany se jmény S. Beret, J. M. Prausnitz a M. D. Donohue.

oV matematické definici potencidlu ,Square-well” na str. 17 je chyba.

Namisto u(r) = oo forr < 0 je spravné u(r) = oo forr < o.

eV matematické definici modifikovaného , Square-well” potencialu na str. 18 je chyba. Misto
u(r) = —3efor (6 —s;) <r <ojespravné u(r) = 3efor (6 —s;) <r <o.

e Nastr. 20 je chybné vysvétlen vyznam dopliikové veliciny (residual property).

e Pfiblizna rovnost v rovnicich 20 a 21 neni obecné pravdiva. Nemaji byt v rovnici 21 misto
vyrazli f (x;, B) a B spiSe ¢leny odpovidajici (k + 1). iteraci, tedy f(xl-,ﬁk*'l) a ﬂ}‘“?

e Tvrzeni, This equation may be solved for A3 by Cholesky decomposition.” (str. 26) je znacéné
zkratkovité. Choleského dekompozice sice mlze byt vyuZita pfi fesSeni soustavy linedrnich
rovnic, nejednd se vSak pfimo o metodu feseni soustavy linearnich rovnic.

eV rovnici 28 na str. 26 chybi horni index k.

e Nastr. 50 a ddle jsou prohozeny jednotky pro stfedni kvadratické chyby tlaku nasycenych par
a hustot syté kapaliny. Napf. , The mean square error here is 7.93038° (mol/m?)? for the
saturated pressure and 237.78636 MPa? for the saturated liquid density.”



e Desetinna Cisla ve védecké notaci nejsou spravné prezentovdna na vice mistech v bakalarské
praci. NapF. viz vy$e uvedena citace, kde je misto spravného tvaru 7.93038 x 10~° uvedeno
7.93038°.

Cenim, Ze autorka poutzila pro psani prace anglicky jazyk. Text je srozumitelny, bohuzel jako oponent
nedokazi kvalifikované posoudit Uroven angli¢tiny, nicméné néktera slovni spojeni a vyrazy nejsou
pouzity vhodné nebo jsou chybné. Napf. , defusion curve” (str. 11), ,instaneous” (str. 16), ,cathegory“
(str. 28), ,extend” (str. 29).

Ve véci pouzivani referenci povazuji za nedostatek citovani neuplnych internetovych odkaz(. Napfr.
odkaz ,https://www.researchgate.net/“ na str. 11 je znacné obecny. Dile jako oponent plné
nerozumim dlvodu, pro¢ byla v kapitole vénované SAFT poufZita jako zdroj internetova prezentace
z Youtube (str. 14) misto relevantni odborné literatury, napt. clanku uvedeného hned na prvnim misté
seznamu doporucené literatury k bakalaiské praci. Z hlediska prace s citacemi, by bylo vhodné néktera
tvrzeni nebo udaje v textu doplnit pfislusnou referenci, napt. jednotlivé milniky ve vyvoji SAFT na
str. 14 nebo jednotlivé modifikace SAFT uvedené na str. 15.

V &asti tykajici se praktické ¢innosti bohuzel chybi fada podstatnych informaci, napft.:

e Na str. 35 autorka uvadi, Ze testovaci kvadraticka funkce byla lehce modifikovana. Detailni
informace o této modifikaci vSak chybi.

e V pfipadé optimalizace parametrl vybranych latek chybi zdroj experimentalnich dat pouZitych
pro optimalizaci.

e Na str. 50 autorka uvadi pocateéni odhad 11 parametri pro pentafluoroethan. Rada
z parametr( je nulovych. V textu prace neni uvedeno, jaky je konkrétni vyznam téchto 11
parametrdq.

e Zhlediska implementace Levenbergova-Marquardtova (LM) algoritmu chybi napf. informace,
jakym zplsobem je nastaven nebo ménén parametr A v rovnici 38.

Jako vdainy nedostatek vidim znacny nesoulad mezi popisem LM metody v textu price a vlastni
implementaci, ktery je zfejmy pFi blizSim prozkoumadni elektronické pfilohy. Napf. vzhledem k rovnici
38 na strané 28 je misto jednotkové matice I pouZita diagonalni matice tvorena diagonalnimi prvky
matice JTJ. Nejvétsim rozdilem je patrné pouziti odlisného rezidualu r; , nei je uvedeno v rovnici 32.
Implementovana odchylkova funkce ma tvar
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vySe uvedenych odchylek, neddva logicky smysl porovnavat schopnosti jednotlivych metod
prostfednictvim stfedni kvadratické chyby. Mira kvality optimalizace by méla byt porovnana pomoci
sumy Ctvercl odchylek, kterd byla prostfednictvim pfislusnych metod minimalizovana. Z tohoto
hlediska, po zkusmém spusténi programu ,main.py“ pro methan a porovnani vyslednych hodnot
minimalizovana funkce ,pc_saft_error,, se bohuzel ukazuje, Ze vlastni LM algoritmus nepred¢i Trf
metodu implementovanou v Pythonovské funkci , least_squares” z baliku SciPy.



Z metodického hlediska mam rovnéz drobnou vyhradu k pouziti kvadratické funkce, ktera je ve svych
parametrech linedrni, pro testovani vlastni implementace LM metody, kterd je ndastrojem feSeni
problém( ,nelinedrnich nejmensich ctverci.“ Logicky neddva smysl linearizovat jiz linearni problém.

Ve véci elektronické prilohy bakalafské prace je ponékud nestastnym nedostatkem absence
adresarové struktury, na kterou je odkazovano v jednotlivych programech a bez které napf. hlavni
program ,,main.py” nefunguje. Po doplnéni adresarové struktury a umisténi pfislusnych soubor( do
této struktury program jiz funguje.

Zavérem lze konstatovat, Ze pfedmétna problematika optimalizace parametrl stavovych rovnic je
znacné slozitd a vyzaduje dobrou uroven jak fyzikdlné-chemickych, tak i matematickych znalosti.
Chépu, Ze je velice obtizné poZadované urovné docilit v ramci bakalarské prace, navic kdyz obor
fyzikalni chemie, konkrétnéji pak oblast stavového chovani a fazovych rovnovah neni pravdépodobné
odbornym zamérenim autorky. V souhrnu text pfedloZené bakalafské prace trpi celou fadou vaznych
nedostatkd. Na druhou stranu je patrné, Ze autorka prace si osvojila programovani v programovacim
jazyce Python, vytvofila funkéni implementaci Levenbergova-Marquardtova algoritmu a alespon
Castecné splnila vétsinu pokyn( pro vypracovani bakalarské prace. Posledni z pokynt, Napocitani
termofyzikdlnich dat pro vybrané doposud nedostatecné popsané a technicky zajimavé ldatky, nebyl
splnén, zaroven je vsak nutné zminit, Ze zavazek splnéni vSech pokynl bakalarské prace je dosti
ambicidzni.

Vzhledem kvySe uvedenym skutecnostem doporucuji praci k obhajobé a navrhuji ji ohodnotit
klasifika¢nim stupném

E (dostatecné).
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