Posudek oponenta na diserta¢ni praci

Luka§ Zedek: Modelovani transportné-chemickych procesi

Doktorand se v disertaci komplexné zabyva Ulohou reakéniho transportu. Vychazi
z reakéniho transportu kontaminanti podzemni vodou a navrhuje nové deterministické
matematické modely a zpisoby jejich numerického Feseni. Pouzité postupy implementuje na
poé&itaci, aplikuje je na modelovani vybranych pfirodnich jevii a vystupy svych modela
porovnava s vysledky ziskanymi pomoci komeréniho softwaru. Jde o aktualni problematiku,
ktera nachazi ptimé uplatnéni v technické praxi.

Prace ma uvod, ¢tyfi kapitoly a pfilohy. Prvni kapitola formuluje cile disertace.
V druhé kapitole doktorand prezentuje pouzivané matematické a numerické modely tlohy ‘
reak¢niho transportu a dostupny software.

Tieti kapitola je t&7istém prace. Autor uvadi pro nekolik praktickych tloh formulaci
matematického modelu popf. modelti, modely fesi numericky a srovnava vysledky simulace
ziskané riznymi algoritmy. V fadé p¥ipadd navrhuje autor nové matematické nebo numerické
modely. Poukazal bych napfiklad na model rozpousténi kalcitu, kde doktorand pouziva popis
pomoci soustavy diferencidlnich a algebraickych rovnic (a odpovidajici numericky fesic), a
sam pak tlohu formuluje jako soustavu obycejnych diferencidlnich rovnic a tu usp&Sn¢ fesi
véetné analyzy ziskanych numerickych vysledki. Ulohy a jim odpovidajici feSeni autor jiZ
pfevazné prezentoval na védeckych konferencich a publikoval.

Ve &tvrté kapitole disertant shrnuje vysledky prace a poukazuje i na moznosti, jak
modelovani reakéniho transportu dal rozvijet. Pfilohy obsahuji pouzité programy (skripty).

Doktorand ziskal ptehled o rozsahlé problematice modelovani transportné-chemickych
procesii a jejich modelovani. Tyto poznatky pouzil pii piipravé disertace. Vysledky najdou
uplatnéni pii FeSeni aktudlnich transportnich uloh. Jde o modelovéni transportu vcetné
radioaktivnich rozpadi (kde je uvazovano i paralelni feSeni tlohy), modelovani rovnovazné
sorpce, paralelnich chemickych reakei a reakéniho transportu.

Dilezitou soucasti disertace jsou ovéfovaci numerické experimenty, které autor
naprogramoval a jejichZ vysledky ziskané pomoci rizného numerického softwaru porovnal.
Bere v tivahu i obtiznost méfeni realnych dat, bez nichZ nelze vypocty provést. Zejména si

cenim toho, Ze doktorand piistupuje k pouziti softwaru zodpovédné. Je si nesporné védom



toho, ze kazdy softwarovy balik ma své slabiny, takze pro vysledky plati: Davétuj, ale
provetuj.

Autor ne vzdy uvadi Casy potiebné pro vypocet nebo jsou uvedeny bez ¢asové jednotky
(napt. tab. 3.6). Cas vypoctu a rychlost pouzitého procesoru jsou samoziejmé dileZité pro
posouzeni UCelnosti a uéinnosti pouzitych numerickych postupti a odpovidajiciho softwaru.
Doporucuji, aby se disertant k tomuto tématu vyjadiil pfi obhajobé.

Disertace je napsana presné, peclivé a piehledné a je doplnéna fadou obrazki a grafi.
Je skoda, Ze prace neni napsana anglicky, i kdyz nékteré publikace, které jsou jeji soudasti,
anglicky vySly. Pro dalsi anglické publikovani obhajovanych vysledki ptibude autorovi prace
s pteklddanim. Drobné formalni gramatické chyby nebo pfeklepy neubiraji praci na
srozumitelnosti.

Na zéklad¢ pfedlozené disertacni prace jsem piesvédéen, ze doktorand Ing. Luka$
Zedek prokazal predpoklady pro samostatnou védeckou praci, a doporucuji jeho disertacni

praci k obhajobé pro ziskani akademického titulu Ph.D.
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Predkladana doktorska disertaéni prace ,,Modelovani transportné-chemickych procesi” ma rozsah 107 Cislova-
nych stran, do textu je zafazeno 30 obrazk( a 8 tabulek. Pro vypracovani prace pouzil doktorand 46 literarnich
pramend.

Z obsahového hlediska je prace rozdélena na dvé hlavni kapitoly. Po Uvodu, ve kterém autor seznamuje étenafe
s naplni jednotlivych kapitol disertace, nasleduje prvni kapitola s nazvem Cile dizertacni prdce. V ni autor struc-
né a jasné formuluje pét hlavnich cill dizertaéni prace a v nasledujicich odstavcich uvadi, jaky zvolil principidlni
pfistup jejich naplnéni.

V prvni ze dvou hlavnich kapitol, ktera je oznacena jako Soucasny stav problematiky, piesnéji definuje feSenou
problematiku, tedy ,reakéni transport” a pfistup k zefektivnéni postuptl jeho simulace. Déle se pak systematic-
ky zabyva kategorizaci chemickych reakci a zndmymi postupy matematické formulace problému. Uvedeny pre-
hled dava dobrou pfedstavu o stavajicich postupech feseni a simulace transportné reakénich proces(.

Ve druhé hlavni kapitole, oznaéené jako Pfiklady vlastnich modeld reakéniho transportu, autor postupné uvadi
feseni jednotlivych typl prikladl stile slozitéjsich dloh reakéniho transportu. Propojeni programi Flow123D a
Semchem bylo provéfeno na oxidaci tetrachlorethylenu manganistanem, pokracuje simulaci radioaktivnich
rozpad(, rovnovainé sorpce, paralelnich chemickych reakci a nakonec prezentaci PDE modelu reakéniho trans-

portu.

Vlastni disertaéni prace je uzaviena stru¢nym prehledem pfinosu prace. Vyznamnym teoretickym vysledkem
prace je navrh origindlniho matematického popisu problému reakéniho transportu. Uvedend formulace umoz-
fiuje zahrnout popis rovnovaznych a nekoneéné rychlych chemickych reakci do obycejnych diferencidlnich rov-
nic. Prace je doplnéna pfehledem poufZité literatury, skripty v programu Octave, pouZitymi k simulaci rozpous-
téni kalcitu. Zaveér prace tvofi pomérné obsahly pfehled publikaénich a dalSich aktivit doktoranda.

V doktorské praci jsem se vénoval pfedevsim formulaci problému a jejich redlné intepretaci. Odbornosti nejsem
specialistou na numerické feseni obyéejnych a parcidlnich diferencidlnich rovnic, i kdyz chapu, o co se jedna a
jak se uvedené ulohy fesi.



K praci mam nésledujici poznamky a pfipominky:

—  Prace ma ponékud neobvykly titul s oznaéenim ,transportné-chemickych procesi”. Obvykle se uZiva
oznateni ,transportné-reakéni”, kterého se autor déle v praci také pfidrzuje. To ale bude pravdépo-
dobné souviset s ptivodnim zadanim prace, obsahové jsou viak oba pojmy srovnatelné.

—  str. 20 a dale, 2.2.1 Terminologie a znaceni: Autor pouziva ponékud nestandardni terminologie, ktera
zté%uje orientaci v fe$ené problematice. Obvykle se znaéi jako slozky (v praci komponenty) chemicke
prvky, ze kterych se systém sklada (je jimi moZné kompletné popsat chemické sloZeni systému). Slozky
mohou byt v systému piitomny v rizné podobé (formé), ty se pak oznaduji specie. V praci se rozlisuje
rozpuéténa komponentni specie, komponentni specie sorbentu, mobilni komplex — sloucenina nékoli-
ka rozpuiténych komponentnich specii, sorbované specie, specie vzniklé srazeci reakci ve vodé pfi-
tomnych komponentnich specii, mobilni komplex, sraZenina, sorbovand ldtka, komponenta sorbentu,
komponentni specie sorbentu, chemikalie, chemicka latka, latka, slozZka, imobilni komponentni specie,
sorbované specie, specie sorbentu, povrchové komplexované specie. Autor se sice odkazuje na litera-
turu Yeah a Tripathi (1989), ale od té doby uz ub&hl znagny ¢as a standardné se uZiva pfehlednéjsiho,
jednoduiiho a pfedevsim jednoznacnéjsiho znacen.

—  str. 70, 3. odstavec: Je tfeba poutivat standardni oznageni rovnic, neni tedy mozné pouzit formulace
... volba rozdéleni reakci na 2 rovnovahy a 1 kinetiku ...“, ale pouZit oznaceni ,,... jednu kineticky Fize-
nou reakci ...“ nebo podobné.

- str. 88, odkaz [36]: Je paradoxem, Ze odkaz na programovy kéd z domaci autorské dilny Flow123D pfi- -
vede ¢tenafe k vysledku ,Not Found®, zatimco ostatni internetové odkazy funguiji.

K praci mam nasledujici otazky:

—  str. 26, 2. odst.: Pro¢ jsou latky E a F zavadény do rovnic pro rovnovainou konstantu, kdyZ v reakci vi-
bec nevystupuji.

—  str. 30 a dale: PFi postupech feeni mluvi autor o primérnich a sekunddrnich proménnych, neuvadi
viak, co je mozné zvolit za primarni proménné, a jak se primarni a sekundarni proménné lii. Prosim
autora, aby osvétlil.

—  Str. 78: Padle mého nazoru predstavuji poéateéni a okrajové podminky v pfedstaveném modelu ne-
rovnovainé systémy (neni dodrzena elektroneutralita roztoki). Prosim, aby autor prezentoval, jak do-
spél k hodnotdm uvedenym v textu.

PFi hodnoceni predlozené doktorské disertaéni préce je tfeba vzit v dvahu nékolik faktord. Pfedeviim vyZaduje
modelovani transportné reakénich procesil na jedné strané dobrou znalost numerické matematiky a na druhé
stran& do geochemie realnych systém(i. Obé dvé oblasti jsou obtizné. Pfes dlouhodobé Usili (nékolik desitek let)
se dosud nepodafilo uspokojivé simulaci transportné-reakénich systému vyfesit, pfestoZe v oddélenych discipli-
néch tj. samostatném transportu a samostatném reakénim modelovéni uz jsou vysledky nadéjné. Co znamena
uspokojivé? Znamena to, Ze se alespori principidlné chovéni modelového systému blizi realnému chovani sys-
tému studovaného. PFi&in tohoto nesouladu je mnoho a jejich rozbor vychazi daleko za rémec tohoto posudku.
Proto velmi ocefiuji, ze se doktorand vydal na tuto obtiznou a nejistou cestu. Zde musim konstatovat, Ze si ved|
velmi dobfe a do problematiky pronikl hloubé&ji, ne? na tomto stupni studia obvyklé. O tom svédci také pomér-
né obsahlé publikaéni a daldi rGznorodé aktivity autora, které zde nebudu dale rozvadét, protoZe jsou
v disertaci dostatecné podrobné uvedeny.

Zavér

Podle mého nazoru doktorand splnil cile disertaéni prace a prokazal, Ze je schopen samostatné a tvirdi védecké
prace. O tom svéddi i jeho pogetny podil na Fedeni védeckych a vyzkumnych projektd. Zaroven s vysledky své
prace seznamuje formou publikaci a vystoupeni na konferencich odbornou vefejnost. Podle mého nazoru od-
povidé predlozena doktorskd prace narokdm kladenym na doktorské prace. Jsem presvédcen, 7e predlozeny



spis spliiuje viechny poZadavky kladené na doktorské disertaéni prace. Doktorskou praci Ing. Lukase Zedka
doporutuji k obhajobé pfed stanovenou komisi a po Uspé$ném obhajeni doporucuji udéleni titulu Ph.D.
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