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Posudek gkolitele doktorské disertacni prace Ing. Tomase Smejkala:
"Phase Equilibrium Computation and Compositional Simulation”

Diserta&ni price Ing. Tomase Smejkala se zabyva vypocetnimi metodami rovnovazné termodynamiky
smésf a aplikaci téchto postupl pfi modelovani vicefazového kompozi¢niho proudéni v poréznim
prostiedi.

Price je ¢lenéna do 6 kapitol. Uvodni kapitola mé piehledovy charakter. Autor zde vymezuje cile
price, uvadi prehled dostupné literatury a seznamuje ¢tendfe s pouZitym znacenim.

Druhd kapitola je prehledem rovnovazné termodynamiky. Autor nejprve uvadi matematickou
formulaci principd rovnovéZzné termodynamiky (nutné podminky termodynamické rovnovahy)
a definuje standardni termodynamické potencidly, které umoZiiuji formulovat variani principy
termodynamiky smési za riznych omezujicich podminek. Déle jsou zde zformulovdny pouZivané
stavové rovnice (Pengova-Robinsonova a tzv. CPA rovnice popisujici asociujici smési) a dalsi
uZite¢né termodynamické vztahy. Nakonec jsou odvozeny tvary hustot Helmholtzovy volné energie,
vnitfn{ energie a entropie pro smési popsané Pengovou-Robinsonovou stavovou rovnici.

Tieti kapitola je vénovdna problému testovani stability smési vice chemickych komponent. Tato
kapitola je pom&mé& rozsdhld, coZ je ddno predeviim mnoZstvim autorovych piispévku v této
problematice. Autor nejprve uvédi jednotnou formulaci problému testovani stability viceslozkové
smési a ukazuje, Ze tato obecnd formulace zahrnuje jako své specidlni pfipady formulace
v proménnych PTN, VTN, UVN, piipadné i dali{. Dale zde autor uvédi prehled vypocetnich metod
pro testovani stability smési, jmenovit¢ metodu SSI (subsequent substitution iteration)
a modifikovanou Newtonovu metodu. Déle je zde pfedstaven algoritmus feseni soustav linedrnich
algebraickych rovnic pochdzejicich z linearizace problému VTN-stability Newtonovou metodou.
Dal§imi autorovymi pfisp&vky v této Cdsti jsou metoda testovéani fazové stability ve formulaci VTN
zaloZend na globdlni metod® vétvi a mezi (branch and bound) a rGizné heuristické metody. V3echny
tyto metody jsou testovany a na vhodnych piikladech jsou ilustrovény jejich vlastnosti.

Ctvrta kapitola je vénovéna problému vypoctu rovnovazného stavu viceslozkové smési za riznych
omezujicich podminek. Podobné jako v predchozi kapitole autor odvozuje jednotnou matematickou
formulaci problému fdzové rovnovihy a ukazuje, e tato jednotnd formulace zahrnuje jako své
specidlni piipady i formulace pfi predepsaném tlaku, teploté a sloZeni (PTN—forfnulace), pfi
pfedepsaném objemu, teploté a litkovych mnoZstvich jednotlivych komponent (VTN-formulace),
nebo pfi predepsané vnitini energii, objemu a latkovych mnoZstvich jednotlivych komponent (UVN-
formulace). Dale autor prezentuje srovnani té€chto tf formulaci, které je moZzné pravé diky jednotnému
rAamci této obecné formulace. Na zdkladé této formulace autor navrhuje numericky algoritmus pro
feseni fazové rovnovahy zaloZeny na modifikované Newtonové metodé. V kombinaci s metodami pro
testovani fazové stability tak odvozuje algoritmus vypoltu fazové rovnovahy v systému, u kterého
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nezndme apriorné pocet fazi. Ilustraéni piiklady zahrnuji vypocty v UVN formulaci, kterd je
plvodnim piisp&vkem autora, i v ostatnich formulacich.

V pité kapitole autor formuluje model transportu komponent viceslozkové smési v poréznim prostiedi
s vyuZitim alternativnich formulaci problému fazové stability a fdzové rovnovahy v proménnych
VTN. Tento model je pak diskretizovan s pouZitim smiSené hybridni metody kone&nych prvkd pro
diskretizaci tlakové rovnice a metody kone&nych objeml pro diskretizaci transportnich rovnic.
Linearizace je provedena metodou iterated-IMPEC (iterated implicit pressure explicit concentration).
Na pfikladech je experimentiln& ovéfena konvergence numerického schématu a na dalsich piikladech
jsou ukdzdny moZnosti tohoto piistupu.

Price je zakonCena zdvérem a nékolika dodatky, které shrnuji pouZitd data a odvozeni nékter§ch
vztahd.

Hodnocenf préce:

Jak jiZ bylo uvedeno vySe, price je pomérné rozsshl4, protoZe obsahuje fadu ptvodnich vysledkd
autora. Prvnim pifspévkem jsou obecné formulace problému stability i problému fizové rovnovahy
vicesloZkové smési, které umoZiiuji porovnat jednotlivé formulace a navrhnout jednotny postup feSeni
viech téchto dil¢ich problémd s vyuZitim modifikované Newtonovy metody a modifikovaného
Choleskyho rozkladu, ktery zajistuje konvergenci k alesponi lokdlnimu minimu pfislusného
termodynamického potencidlu. Toto neni piipad metody SSI (subsequent substitution iteration), ktera
se béZné vyskytuje v literatufe.

Dal$im autorovym piispévkem je metoda pro feSeni soustav linedrnich algebraickych rovnic
pochdzejicich z linearizace problému VTN-stability pomoci Newtonovy metody. Struktura hessignu
totiz umoZiuje efektivni fedeni vysledné soustavy pomoci opakované aplikace Shermanovy-
Morrisonovy formule. Numerické experimenty prezentované v praci ukazuji, Ze metoda se vyplati pro
smési s 10 a vice komponentami.

Vsechny tyto metody vSak zaruduji jen konvergenci k lok4lnimu extrému, nikoliv ke globalnimu.
V praxi se tento problém vé&tiinou fesf opakovanym vypoltem s vice po¢atednimi aproximacemi s tim,
Ze stav je povaZovan za stabilni, pokud pro ?4dnou pocate¢ni aproximaci algoritmus nezjist{ opak.
Timto postupem jsme schopni dok4zat nestabilitu smé&si, nemtZeme ale s jistotou potvrdit jeji stabilitu.
Pro zaru€eni spravnosti vysledku je tfeba pouZit metod globdlni optimalizace. Metoda pro testovani
stability ve formulaci VTN zaloZend na metod& v&tvi a mezi, kterd tuto zdruku déav4, je ptivodnim
pfispévkem autora. Tento postup je viak vypocetné ndroény, proto dile autor testoval rtizné
heuristické piistupy a poskytuje tak porovnani riznych piistupd (deterministickych i heuristickych) k
feSeni téhoZ problému.

Pro dplnost poznamenejme, Ze vySetfovani stability smési, resp. vySetfovani rovnovaZného stavu
smesi pfi predepsaném tlaku, teploté a chemickém sloZeni smési (tzv. PTN formulace) je klasick4
ucebnicovd tloha chemické termodynamiky. Kritérium PTN-stability zformuloval ji? Gibbs kolem
roku 1875. Utinné vypocetni algoritmy pro testovani PTN stability se objevuji od roku 1981
v souvislosti s pracemi Michelsena a dal§ich. Pro aplikace v proudéni smésf se viak zd4 pfirozenéjsi
vySetfovat stabilitu smési pfi predepsaném objemu, teplot€ a litkovych mnoZstvich jednotlivych
komponent (tzv. VTN-formulace), piipadng pfi pfedepsané vnitini energii, objemu a litkovych
mnoZstvich jednotlivjch komponent (tzv. UVN-formulace). Takovéto alternativni formulace
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problému stability vicesloZkové smési vSak nebyly doposud v literatufe dostate¢né popsany.
Vysetfovani VTN-stability se objevuje v literatufe aZ od roku 2012 v souvislosti s praci nasi skupiny,
formulace UVN-stability a ndvrh prvniho G¢inného algoritmu pro jeji testovdni je pivodnim
prisp&vkem doktoranda. Ten byl také prvnim, kdo pouZil testovéni stability v proménnych UVN pfi
vypoltu fazové rovnovdhy v UVN formulaci, éimZ se vyfeSilo nékolik problémid zmiiovanych v
literatufe. Metoda iterated-IMPEC, pouZitd v paté kapitole se v literatufe objevuje aZ v roce 2020
v souvislosti s jednofdzovym kompozi¢nim proudénim. Autorovym piispévkem je tedy rozsifeni této
metody na pifpad vicefazového kompozi¢niho proudéni.

S Ing. Tom43em Smejkalem na tématu spolupracuji jiz od jeho bakaldiské prace od roku 2014.
V prib&hu doktorského studia doktorand navstivil spolupracujici organizace - Reservoir Engineering
Research Institute v Palo Alto v Kalifornii (1 tydenni pobyt) a Colorado School of Mines v Goldenu,
Colorado (1 tydenni pobyt). Vysledky své price autor publikoval v literatufe ve formé 6 €lanki
v impaktovanych ¢asopisech, 1 &lanku v konferenénim sborniku, dalsf publikace je v recenznim fizeni.
Web of Science zaznamendvé v soucasné dob& 35 citaci té€chto praci (26 bez autocitaci). Cil prace byl
tedy jednozna¢né naplnén.

Disertaéni prace tedy spliiuje podminky samostatné tvir¢i védecké price, obsahuje pivodni a autorem
jiz publikované vysledky vlastni v&decké price a je v souladu s poZadavky piisluSnych zdkonnych
ustanovent a zku3ebniho a studijniho ¥adu CVUT v Praze.

Z vyse uvedenych divodi tedy doporuuji piijmout piedloZenou doktorskou disertalni préci
k obhajobé.

V Praze, dne 21. Cervence 2021

doc. Ing. Jiff Mikyska, Ph.D.



