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A. Vécny obsah disertacni prace a origindlni pfinos autora

Prace je vénovana problematice zkoumani stability termodynamického systému tvoFeného vice slozkami
a vypoctu fazovych rovnovah pfi rliznych zadanich nezavislych proménnych. Soustfedi se zejména na
matematické aspekty téchto problémd, algoritmizaci a testovan{ vytvofenych vypocetnich programi
zejména z hlediska rychlosti vypo&tu. Termodynamicky model je vytvoren na bazi kubickych stavovych
rovnic, pro vodu byl pouZit model rozifeny o asociaci molekul.

Price obsahuje v kapitole 2. pomérné obsahlé a originalné pojaté odvozeni termodynamickych vztahd,
které jsou v daldich kapitolach vyuzivany. Odvozeni je provedeno na zakladé postulatd uvedenych na
zatatku kapitoly a pokracuje formou logickych a matematickych implikaci. Jsou napf. odvozeny
podminky fazové rovnovéhy a jsou definovény termodynamické potencidly. Akoli tato kapitola
neptinasi originaini vysledky, je zjevny autoriv p¥inos ve zpracovani této latky matematickym zplsobem
vhodnym pro vyuZziti v dalsich kapitolach.

V kapitole 3. je studovan problém fazové stability, tedy otdzka, zda je systém stabilni (ve smyslu
minimalni hodnoty termodynamického potencidlu odpovidajiciho danym omezujicim podminkam) jako
jednofazovy, nebo se rozpadne na nékolik fazi ve vzajemné rovnovaze. Tento problém je formalizovan
tak, e je zavedena funkce TPD (Tangent Plane Distance) a problém je pfeveden na optimalizacni ulohu.
Jsou uvazovany pfipady se zadanymi promé&nnymi a) tlak (P), teplota (T), molarni mnoZstvi (N), b) objem,
teplota, moldrni mnozstvi a c) vnitfni energie (U), objem a moldrni mnoistvi. V literatufe lze téméf
wiluéné najit publikace pro Glohu PTN, atkoli pro vypolty spojené s proudénim tekutin je relevantni
specifikace UVN, pfipadné NVT, pokud je teplota proudiciho média znama. Specifikace UVN je obsahem
originalni publikace autora (Smejkal a Mikyska, 2017). Pro tyto (a pfipadné dal3i) specifikace je vyvinuta
jednotna matematickd formulace, ktera je dal3im originélnim pfinosem autora (Easopisecka publikace
Smejkal a Mikygka, 2018). Déle jsou uvedeny a testovany metody numerického feSeni:SSI - Successive
Substitution Iteration, modifikovana Newtonova-Raphsonova metoda, globalni minimalizaéni metoda



zaloZend na pFistupu Branch and Bound, heuristické metody. Numericky algoritmus pro pfistup Branch
and Bound byl publikovén autorem a 3kolitelem (Smejkal and Mikyska 2020) a v této dizertaci je
uvedena opravena algoritmizace. Pro spravnou a efektivnf implementaci téchto metod jsou detailné
rozpracovany nékteré matematické podproblémy (nap¥. modifikovany Choleského rozklad). Znacna East
kapitoly je potom vénovéna numerickému fe$eni vybranych dloh, kde je uvedena kompletni specifikace
Glohy a statistiky provedenych vypogtfi umoZfiujici porovnani vykonu réiznych metod. Je studovana také
zavislost na pottu komponent systému — nékteré algoritmy se ukazujf byt vyhodné spiSe pro velky pocet
komponent ¢i naopak.

V kapitole 4. jsou studovény metody vypo&tu fazovych rovnovah. Jsou uvaZovény opét specifikace PTN,
VTN a UVN, pro které je zavedena jednotna formulace podle jiz zminéné publikace autora a kolitele.
Pozornost je vénovana mj. konstrukei kritérii pro ukonéenf iteraénfho vypoctu. Fazové rovnovahy jsou
¥e$eny pomoci modifikované Newtonovy-Raphsonovy metody, je provedeno porovnéni s vysledky
vypoletniho programu jiného pracovidté. Ve specidlnich pfipadech je pozorovéna velmi pomala
konvergence pfi specifikaci PTN.

V 5. kapitole jsou vyvinuté metody pro testovéni stability a vypoéet fazové rovnovahy aplikovény

v modelu proud&ni poréznim médiem. Jsou definovany bilanéni rovnice, rozsifeny Darcyho model a
okrajové a potateéni podminky. Podrobné je déle rozebrana diskretizace Ulohy pro numerické Fedeni. To
je provedeno na ¢tvercové doméné v postupné zjemfiujici se siti. Dvoufazové oblast se objevuje uvnitf
¥edené domény a postupné se pohybuje. Tyto numerické vypoéty proudéni ve sloZitych systémech
prokazuji efektivitu vyvinutych metod a program.

V 6. kapitole je podén souhrn préace a jejich originalnich pfinosd.

B. Formalni aspekty prace

Prace je po formalni strance vzorovym dilem. Je pséna velmi dobrou odbornou anglictinou, citace jsou
uvadény tplné a spravng, vysledky jsou bohaté dokumentovény ilustracemi a tabulkami. Jednotlivé
kapitoly na sebe dobfe navazuiji. UZitegny je také pfehled pouZitého znaceni.

C. Drobné pozndamky

oV praci se nékdy pouZivaji terminy ,initial mole fraction”, ,initial pressure”, ,initial temperature”
na mistech, kde bych éekal termin ,given mole fraction nebo ,total mole fraction”, ,dany tlak”,
»dand teploi:a”.

e Préce je zaméFena vyluéné na hledani stabilniho stavu termodynamického systému, kterému
odpovida globalni minimum odpovidajiciho potencidlu. Fyzikalné se realizujf i stavy metastabilni
s meniim pottem fazi, odpovidaijici lokdlnimu minimu relevantniho potencidlu.

D. Otazka k obhajobé 5

e Tato otdzka se tyka potfebné piesnosti vypottu. PouZité stavové rovnice (Pengova-Robinsonova
rovnice) jsou znaéné nepfesné — napt. rozdily vypoltenych a experimentélnich hustot dosahujici
5% jsou bézné. | experimentdlni data majf nejistoty fekn&me v ¥adu desetin procent. Ve srovnani
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s tim je poZadovana chyba vypottli o mnoho Fadh nizsi, je to tedy o ,pfesné vypocty



E.

s nepfesnymi Cisly”, jak se nékdy Fikd. Na druhou stranu vim z vlastni zku3enosti, ze pokud se
,nedoiterované” numerické vypocty s vyznamnou residudini chybou (byt podstatné mensi nez
fyzikalni nejistota) poutziji jako soucast dalsich numerickych vypoctl (zde proudénf tekutiny),
mze to zpUsobit nestabilitu, protoZe takto generovany kvazindhodny ,Sum* drasticky kazf
numerické derivace. Z toho hlediska je vysoka presnost numerického vypoctu fazové rovnovahy
opodstatnéna. Vlastni otdzka tedy spociva v tom, zda vidite néjakou cestu, jak tento problém
Fesit. Jednou cestou by bylo provést vypocet fazové rovnovahy s presnosti jen o mélo prevysujici
fyzikalni pfesnost, ale pFesto urditym ,konzistentnim zplsobem* zarucujicim, Ze vysledky
vypotltu pro nepatrné odliné zadani budou také nepatrné odlisné. Druhou cestou by mohla byt
néjaka integrace numerického feseni tlohy fazové rovnovahy s numerickym feSenim proudéni,
kterd by nepfesnost termodynamickych vypoctl absorbovala bez fatdlnich nasledk(. Mate

k tomuto problému néjaké nadpady &i relevantni zkusenosti z provedenych vypoctd?

Zavér

Podle mého Usudku je disertaéni prace pfedlozend ing. Tomasem Smejkalem velmi kvalitni po obsahové

i formalni strance. Seznam literatury obsahuje impozantni pocet Sesti ¢lankd, jejichZ je ing. Tomas

Smejkal prvnim autorem.

Zavérem konstatuji, Ze jsem praci prostudoval a doporucuji ji k obhajobé.

V Praze dne 20.12.2021

Jan drupy



