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Opaonentsky posudok dizertaénej prace

Nézov: Matematické modelovanie etanolyzy tukov a olejov
Autor: Ing. Jakub Husir

Charakteristika préce

Predlozend dizertatna praca je venovani matematickémiu modelovaniu etanolyzy tukov
a olejov s ciefom vytvorit' model etanolyzy zahfitajuci aj vedTajSin reakeiu saponifikdcin.
Tento mode! je nasledne vyuZity na simuléciu, optimaliziciu reak¥nych podmienok a navrh
PID a MPC riadenia prietokového reaktora.

Aktualhost’ zvolenej témy

Téma predkladane; dizertaénej price zamerand na modelovanie etanolyzy tukov aolejov
a skiimanie moZnosti riadenia tohto procesu je vemi aktuélna, pretoze modelovanie a riadenie
procesti etanolyzy a vyroby esterov mastnych Kyselin ma velky potencial pri rieseni problémov
hl'adania alternativnych zdrojov energie a pri vyrobe rozmanitych produktov potravinarskeho,
farmaceutického a chemického priemysihu.

Analyza sucasného stavu skiimanej problematiky

Analyza stiéasného stava skimanej problematiky, ktord je opisana v 2. kapitole price, je
spracovana komplexne a opiera sa celkovo o 107 literamych zdrojov. Z nich 31 odkazuje na
publikécie z ostatnych 10 rokov, ale len 9 zdrojov odkazuje na publikdcie z ostatnych 5 rokov,
¢o do urcitej miery skresl'uje analyzu sit¢asného stavu skiymanej problematiky.

Ciele dizertadnej prace a i i

Ciele dizertainej prace si sformulované v 3. kapitole. Tieto ciele vyplyvaji z analyzy
sudasného stave skimanej problematiky a jasne poukazujit na spahn vyriesif dostal neriefené
resp. nepublikované problémy modelovania etanolyzy tukov a olejov vratane vedl'ajiej reakcie
saponifikdcie a vyuZitia navrhnutého modelu reakcie pre hladanie optimalnych reakdnych
podmienok a navrhu riadenia etanolyzy v chemickom reaktore. Ciele dizertatnej prace maju
giroky rozsah asi orientované do oblasti modelovania, experimentilnej identifikacie,
optimalizacie, simulicie ariadenia procesov. V3etky vytytené ciele dizertainej prace boli
splnens.

Metédy zvolené na dosiahnutie ciePov dizertaénej prace

Metody zvolené na dosiahnutie cielov dizertadnej prace si spracované vo 4. kapitole, ktora
tvori teoreticky rdmec price. Matematické modelovanie etanolyzy v $tyroch réznych typoch
reaktorov je riesené na zdklade opisu reakénej kinetiky a materidglovych bilancii reagujicich
zlozick. Na simulaciu kinetickych modelov st vyuzité funkcie programového prostredia
MATLAB asimulaénéhio prostredia Simulink. Experimentalna identifikacia vyuZiva
laboratdrne a poloprevadzkové experimenty, Ziskané experimentalne ddta si vyhodnocované
plynovou chromatografiou a novo navrhnutymi analytickymi metodami zaloZenymi na merani
indexu lorm, vodivosti a IC spektroskopii s Fourierovou transformaciou (FTIR). Validacia
navrhautych madelov sa realizuje pomocou funkcii v programovom prostredi MATLAB. Na



riadenie chemického reaktora, v ktorom prebieha etanolyza, bolo zvolené konvenéné riadenie
pomocou PID reguldtorov a pokrogilé MPC riadenic a na simulaciu riadenia sa vyuzivaiil
funkcie v prostredi MATLAB-Simulink.

Zvolené metédy spracovania si v silade so stanovenymi cielmi a v stlade s aktudlnymi
trendmi v oblasti modelovania, experimentdlnej identifikdcie, optimalizacie, simulacie
ariadenia procesov. Dosiahnuté vysledky potvrdzuju spravnost’ zvolenych pristupov
a zvolenych metdd spracovania.

Hlavné vysledky dizertadnei prace

Hlavné autorom ziskane vysledky opisuje 5. kapitola price. Tieto vysledky zahfiiaji navrh
a validéciu kinetického modelu etanolyzy s uréenim ¢iselnych hodndt parametrov pre vypodet
rychlostinych konstant. Bol navrhnuty originalny model etanolyzy zahifiajici aj saponifikaciu.
Na zaklade simulacie a optimalizcie vyrobného procesu autor vybral vhodny typ reaktora,
optimalne reakéné podmienky a vhodnd akénd veliGinu na laboratérne a poloprevadzkové
experimenty. Dalej boli navrhnuté a overené tri metody sledovania priebehu reakcie zaloZené
na merani indexu lomu, vodivosti a IC spektroskopie s Fourierovou transformaciou a detailne
bolt analyzované ich vyliody, nevvhody a moZnosti ich vyuZitia pri on-line pri riadeni procesu.
Praktickym vystedkom je redlny prietokovy chemicky reaktor. Na zaklade vyhodnotenia na
fiom realizovanych experimentov autor konstatuje vhodnost' pouZitia navrhmutého modelu.
K vysledkom v oblasti riadenia procesov patra vysledky ziskané simuléciou PID riadenia
a MPC riadenia bez uvaZovania a aj s uvaZovanim porich v systéme.

Prinos vysledkov pre vedu a prax

Autorom ziskané vysledky st prinosom pre vedu i prax. V oblasti modelovania autor navrhol
a validoval model etanolyzy zahffiajici i saponifikiciu. Tento model je originilny a inymi
autormi dosial’ nepublikovany. Navrhnuty model je vyuZzitelny pre d’aldi vyskum v oblasti
optimalizacie reakénych podmienok andvrhu riadiacich systémov pre proces etanolyzy
prebiehajlicich v rdznych typoch reaktorov. V oblasti experimentalnej identifikdcie bola
navrhnutd metoda zistovania koncentracie produktov etanolyzy zaloZeni na merani indexu
lomu, ktord je vyuZiteFnad pri daliom vyskume kinetiky etanolyzy, a metdda infradervenej
spektroskopie s Fourierovou transforméciou umoZiiujuca on-line monitorovanie priebehu
reakeie, ktord je vyuZitelnd pri riadeni redlnych procesov v praxi. V oblasti riadenia procesov
autor navrhol asimulatne overil moZnosti PID a MPC riadenia procesu etanolyzy
v prietokovom chemickom reaktore, o dava =ziklad pre redlne riadenie procesu
v laboratornych, poloprevadzkovych a prevadzkovych podmienkach.

Publikaina ginnost’ doktoranda

Ing. Husar je prvym autorom a speluautorom 2 &lankov v &asopisoch patriacich do Q1 [P.1a
P.3 ] aspoluautorom 1 ¢&lanku v dasopise patriacetio do D1 [P.2]. Je spoluautorom &ldnku
v periodiku {P.4] a spoluautorom patentu [P7). Je tieZ spoluautorom 8 &lankov v zbornikoch
z konferencii, z toho dvakrat prvy autor, a spoluatorom 5 vyskumnych sprav. Je prvym autorom
¢lanku odoslaného na publikovanie v &asopise QI a pripravuje d'al§ie 2 prispevky na odoslanie
do ¢asopisov Q1 a D1. Podielal sa na vjvoji 2 technologif. '

Publikatna ¢innost’ Ing. Husédra je vel'mi kvalitnd a sved¢i o vyzname vysiedkov dosiahnutych
autorom dizertacnej prace.

Formialna stranka dizertaénej prace

Po formdlnej stranke je praca, ktord ma 139 stran vritane priloh, ¢lenena na abstrakt
v slovenskom a anglickom jazyku, 7 kapitol vritane dvodu a ziveru, zommamy pouiitej
literatitry, obrazkov, tabuliek, pouZitych skratiek, prilohy a Zivotopis autora so zoznamom
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publikovanych prac. Clenenie préce je logické. Text, obrazky a tabulky st po formalnej stranke
spracované na vel'mi dobrej iirovni.

K formnalnej stranke mam niekolko pripomienok.

Do zoznamov v praci by bolo byvalo vhodné zaradit' aj zoznam pouZitych symbolov velidin aj
s jednotkami, pretoe niektoré symboly v prici nie si vysvetlené alebo si vysvetlené az
v d'alSom texte, napr. Ex, T'v rovniciach opisujicich reakéné rychlosti, T v modeloch reaktorov.
V préaci napisanej v slovenskom jazyku sa vyskytuje niekol’ko preklepov, nespravne napisanych
velkych pismen, nespravne alebo nespisovne pouZitych pojmov, napr. etyl ester, manuskript,
dotaz, prietoény reaktor, odpadné oleje, vo vodnej lazni, nespravne sklofiovanie slov, napr.
reaktor, vzorka. Uvedené uvedostatky viak neznizuji zrozumitelnost’ fextu ani kvalitu
obsahovej stranky price. _

Citacia literatiry [17], [181, [34], [52), [87], [105] je nelplna, v pripade literatary [32], [33],
{38], [39] by pomohlo uvedenie zdroja vo forme URL adresy.

Pripomienky a otazky k praci

K praci mam okrem uZ uvedene;j analyzy niekolko konkrétnych pripomienok a otézok.

¢ Autor sa pri uvadzani matematickych modelov reaktorov mohol zmienit', preéo si modely
tvorené len materidlovymi bilanciami a preo netreba uvaZovat’ tepelni bilanciu reakénej
zmesl.

e Vprilohe B tabulky s vahovymi koeficientami nemaji hlavicky. Toto uietrenie jedného
riadku je na tkor prehladnosti, i ked’ je po preditani price jasné, k éomu st jednotlivé
vahové koeficienty priradené.

s 7 textu na str. 42 nie je jasné, aky model je reprezentovany ¢islom 01 — 12. Na zistenie tejto
skutocnosti je potrebné detailne pozriet skripty modelov uvedenych v prilohe A.
Prehf'adnosti textu by bola pomohla tabulka, kde by bolo pecifikované, ¢im sa liSia modely
01-12.

o Kon3tatovanie ,,Tieto parametre boli pouZité na vykreslenie simulacie procesu®™ na str. 42
nie je korektné, autor mal zrejme na mysli, Ze parametre boli pouZité na simuldciu procesu
a vykreslenie vysledkov ziskanych simuléciou.

o Text vopisoch obrazkov: , Porovnanie Experimentalnych dat (body) so simuladciou modelu*
by bol spriavny v tvare: ,Porovnanie experimentilnych dat (body) s ditami ziskanymi
simuléciou pomocou navrhoutého modelu®™.

o Nasir. 49 je uvedené: , Za éelom zistenia zavislostt prietoku reakénej zmesi na konverzit
bola vypracované staticka charakteristiku na obr. 5.7% Obr. 5.7 viak prezentuje zavislost’
konverzie od prietoku,

s Naobr. 5.28 a ani v texte k obrazku nie j¢ uvedeny vyznam Servenej, modrej a zelenej farby
pouZitej na vykreslenie kriviek a dat.

e Na str. 14 sa uvadza: ,Slaby vykon FID regulidtorov pri aplikdeti na nelinedrne systémy
spolodne s vyvojom pokrogilych algoritmov riadenia procesov viedli k nahradeniu PID
reguldtorov modernej$imi spésobmi riadenia®, Mohli by ste Specifikovat’, &o rozumiete pod
pojmom ,slaby vykon PID regulitora®?

e 7 akého dévodu sa pri modelovani prietokového reaktora (kap. 4.1.3 tab. 4.1, kap. 4.1.4 tab.
4.2) predpokladala urgitéd koncentracia mydlovej zloiky vo vstuprom pride reakdnej
zZmesi?

s Navrhnuty model etanolyzy a saponifikacie bol ziskany na zdkiade experimentiinych dét
vtozsahu teplot 40 - 60 °C akoncentricie katalyzitora 0.05 - 0.20 mmol/g NaOH.
Simulaéne boli ziskané optimalizované podmienky 70 °C, 0.05 mmol/g NaOH. Nebolo
mo7né tieto podmienky overif’ ai experimentalne?

e Prefo je koncentracia mydla (csoar) v obr. 5.5 bezrozmerni veligina?



V texte na str. 64 je konitatovangé: | Kvéli obmedzenému poétu referenénych analyz GC, v
porovnani s po¢tom FTIR spektier, bola pouZita interpoldcia pomocou mechanizmu
reakénej kinetiky n-tého radu, ako je ilustrované na Obr. 5.20." Mohli by ste detailnejSie
vysvetlit’ postup pil interpolacii pomocou mechanizmu reakéne) kinetiky n-tého radu?

Pri simulacii riadenia etanolyzy v prietokovom reaktore pomocou PID regulitorov a aj
pomocou MPC boli poloZené nasledovné poZiadavky na riadenie: ,(a) vysoka rychlost
odozvy a velka robustnost, (b) niziia robustnost’ a rychla odozva, a (c) agresivne riadenie
s pomalsou odozvou.“ Ako su tieto poziadavky reprezentované komkrétnymi iselnymi
hodnotami parametrov regulatorov? Pracu by bolo byvalo vhoduné doplnif napr. tabulkami
s ¢iselnymi hodnotami parametrov regulatorov alebo s Giselnymi hodnotami parametrov
pouzitych pri nastavovani regulatorov.

Vysledky riadenia reaktora sa spracované slovnym opisom. Na postdenie kvality riadenia
existuji exaktné ukazovatele kvality. Na porovnanie PID a MPC riadenie by bolo byvalo
vhodné pouif niektoré z tychto ukazovatefov kvality. Vedeli by ste niektoré pecifikovat’?

Zavereéné kondtatovanic

Autor preukazal svojou pricou spdsobilost’ tvorivo pracovat. PredloZend dizertatnd praca spliia
poziadavky kladené na prace tohto druhu. Ciele dizertadnej pridce povafujem za splnené.
Dizertacn pracu odporadam na obhajobu.

V Bratislave 17.09.2024



Oponentsky posudek

Autor diserta&ni prace: Ing. Jakub Husér

Nazev disertaéni prace; Matematické modelovanie etanolyzy tukov a olejov

Skolitel: doc. Ing. Jiti Pecha, Ph.D.

Oponent; doc. Ing. Pavel Hrnéifik, Ph.D.

PredloZena disertacni price se vénuje vysoce aktudlnimu tématu matematickéhe modelovani
etanolyzy tukd a olejli, vietn& zahrnuti klicového vlivu vedlejsi reakce — saponifikace, které nebyla
vdosud publikovanych modelech v&novéna odpovidajici pozornost. V ramci feSeni byl navrien a
validovan kvantitativni matematicky model procesu dosahujici velmi dobrych wysledkd ve smyslu
odchylky od experimentéinich dat. Nasledné byl tento model vyuZit pro simulaéni Géely, zejména pak
pro optimalizaci a fizeni daného procesu {PID a- MPC regulace}.

Poutité v&decké metody zpracovani jsou na vysoké odborné Grovni a piné odpovidaji stanovenym
cilim disertagni prace. Na velmi dobré urovni je i formalni (prava textu prace. V ndvaznosti na vyse
uvedené DOPORUCUM doktorandem Ing. Jakubem Husérem pfedloZenou disertaéni praci k obhajobé.

P¥ipominky a ndméty k-diskuzi v rémci obhajoby prace:

1.

Na strané 34 je uvedena nepfilis srozumitelnd véta tykajici se koeficientu determinace R%:

LAvSak v praxi, R? méze byt aj negativny, ak je model horii ne3 priemer hodnét zdvislej

premennej.” Co je mySleno terminem, Ze R? mdZe byt i ,negativni*?

Sir. 36 a poté implementace na str. 78: V pfipadé v praci pouZitého PID reguldtoru nejsou v
textu uvedeny hodnoty konstant reguldtoru a jeho dalii parametry (napf. parametry filtru).
Bylo v ramcistudie zvaZovéno také pouZiti Pl reguldtoru jako jednodussi alternativy k PID?
Lze v této souvislosti konkrétnéji diskutovat piinosy (i moZné nevyhody) D sloky nasazeného

PID regulatoru pro kvalitu vysledné regulace?

‘Str. 38 a 78: Jak byla ovéFovana stabilita systému?

Str. 39: Bylo by moZné v ramci simulaéni studie MPC regulace uvaZovat i néjakou vhodnou
méfenou poruchu, kterd by mohla piispét k zvy3Seni kvality MPC regulace? Napf. variabilitu v
priitoku V2 &isloZeni - oboji je sice v modelu uvaZovano konstantni, piati to ale i pro redlnou
praxi?

Str. 70-71: Metoda PLS (partial least squares) je zde porovnavana s MLR (multiple linear
regression) - je-ale'-moZné povaZovat pouZité vstupni veli€iny za linedrné nezévislé, resp.
jejich vzdjemné zavislosti zanedbat? V rdmci spektrélnich dat tyto vzajemné zavislosti mohou
byt obecné nezanedbateiné, z textu pfitom nevyplyva, Ze by byla takova analyza provedena.
Bylo by moZné pro dany konkrétni pfipad uvaZovat (v pfipadé korelovanosti vstup(l} o daliich
vhodnych metodach {napf. ridge regression nebo PCR (principle component regression)) jako
moZnych alternativach k PLS a MLR?

Str. 78-78: Pracovni body, ve kterych byla provedena linearizace pro potfeby nastaveniPID a
MPC regulatorl nejsou v textu bohuzel explicitné popsény, chybi zde konkrétni &iselné tidaje.
Str. 87: Autor konstatuje, Ze oproti publikovanym vysledkiim obdobnych studii, v rdmci-
popisované simulagni studie nebyla MPC regulace vyrazné lepsi nez PID. Toto zjisténi by
zastouZilo podrobnéjsi analyzu a diskuzi. V této souvislosti je také tfeba zminit, Ze v tomto



piipadé neby! pin& vyuZit potencidl MPC regulace {absence signalu méFené poruchy, absence
signalu budouciho (plénovaného) pribéhu adané hadnoty). MPC reguldtor realizovany MPC
blokem v Simulinku zde tak fakticky fungoval pouze jako alternativni zpétnovazebni reguldtor
s modelem, bez pIného vyuZiti viech moZnosti MPC regulace.

V Praze dne 16. z3fi 2024 doc. Ing. Pavel Hrnéifik, Ph.D.



Posudek disertacni prace

Nazev prace: Matematické modelovanie etanolyzy tukov a olejov

Doktorand:  Ing. Jakub Husar
Univerzita Tomase Bati ve Zling, Fakulta aplikované informatiky

Obor; Automaticke fizeni a informatika

Skolitel: doc. Ing. Jifi Pecha, Ph.D.

Univerzita Tomase Bati ve Zling, Fakulta aplikované informatiky
Konzultant:  prof. Ing. Karel Kolomaznik, DrSc.

Univerzita Tomase Bati ve Zling, Fakulta aplikované infermatiky

Oponent:  prof. Ing. Marek Kubalcik, Ph.D.
Univerzita TomaSe Bati ve Zling, Fakulta aplikované informatiky

PfedloZené dizerfaini prace se zabyva vysoce aktudlnim tématem matematického
modelovani etanclyzy tukl a olejU. Téma je velmi aktualni zejména v kontextu klimatickych
zmén, nedavne globalni energetické krize a zadouci transformace na nizkouhlikovou
ekonomiku.

Po zmapovani sou¢asného stavu v oblasti modelovani a fizeni vyroby esterl mastnych
kysetin si disertacni prace klade Sest hlavnich dil¢ich cild: navrh modelu pro kvantitativni
popis reakéniho systému zaloZeny na studiu reakci probihajicich pfi etanolyze,
experimentalni identifikace - naméfeni kinetickych dat etanolyzy, validace navrzeného
modelu zahrnujiciho saponifikaci, optimalizace reakCnich podminek pomoci modeld,
simulace vyrobniho procesu v pramyslovem typu reaktoru, zhodnoceni a ovéfeni moznosti
sledovani prObéhu reakce, posouzeni aplikace ziskanych poznatki pro fizeni
reesterifikaCniho reaktoru.

Disertant navrhl komplexni matematicky model procesu a nasledné tento mode! verifikoval
na zakladé naméfenych experimentélnich dat. Prezentované vysledky potvrzuji vhodnost
vyvinutého matematického modelu pro popis procesu etanolyzy. S vyuZitim navrZzengho
modelu potom simuloval fizeni procesu v prostiedi Matiab/Simulink pomoci PID regulatoru
a prediktivniho regulatoru, Prokézal moznost fizeni procesu etanolyzy temite regulatory
die pozadavku standardné kladenych na fizeni takovych procest. Pouzité metody a
postupy odpovidaji dané problematice a cilim disertacni prace. Je mozno konstatovat, Ze

stanovené cile prace byly spinény. Zavér prace také obsahuje predstavu autora o rozvoji
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tématu dizertacni prace v dal§im vyzkumu. Disertadni prace je psana prehledné a
srozumiteing, jednotlive kapitoly na sebe logicky navazujf a svym chsahem jsou vyvaZené.
Formalni Uprava prace vCetné viozenych obrazkl e na vysoké Grovni.

V seznamu publikaci disertanta jsou uvedeny celkemy tfi publikace v impakiovanych
Casopisech indexovanych v databdzi Web of Science a jedna publikace v dasopise
indexovaném v databazi SCOPUS, dale potom osm publikaci ve shomicich konferenc
evidovanych v databazi SCOPUS. Disertant je aké spoluautorem dvou poloprovozll a
jednoho patentu. Publikaéni aktivity studenta jsou na velmi dobré trovni,

Otazky a namety do diskuse:

1. Model procesu byl navrzen jako systém se dvéma vstupy a jednim vistupem. Rizen|
procesu vSek bylo simulovano pouze jeko Fizeni systému s jednim vstupem a jednim
vystupem, kdy jeden vstup byl nastaven jako konstantni. Proc jste tedy fizeni nenavihi a
nesimuloval jako fizeni systému se dvéma vstupy a jednim vystupem?

2. Pro realizaci dynamickych systémi popsanych soustavou diferenciginich rovnic prvniho
fadu v prostfedi Matlab/Simuiink se standardné pouziva S-funkce, ktera umodiuje
modetovat rovnéz dynamiku stavi systému. Vy jste dynamicky systém realizoval jako M-
funkcl, kiera je pouze vstupné-vystupni bez moznosti modelovat stavy a za blok
reprezentujici system jste zaradil integrator. V&dél jste o moznosti realizace blokt pomoci
S-funkce? Pokud ano, prog jste.tento pfistup nezvolil?

3. Pro¢ v praci nejsou uvedeny modely, na zakiadé kterych nastroje PID designer a MPC
designer provediy navihy regulator(?

4. Prediktivni regutdtor je regulator diskrétni. Jaka byla perioda vzorkovani pfi rizeni?
Délky predikéniho a fidiciho horizontu uvadite pouze v Sasovych jednotkéch, neni tedy
zfejmy pocet vzorkovacich krokl jednotlivych horizontd. Byly délky horizontu nastaveny
automaticky nastrojem MPC designer nebo jste je volil?

6. Zahmovalo feSeni optimalizacni tlohy u prediktivaiho fizeni omezeni akén veliding? V
simulacnim schématu s prediktivnim regulatorem méte blok pro saturaci akéni velidiny,
ktery by tam pfi spravném fungovani prediktiviniho fizeni se zahmutim omezeni do
optimalizaéni Ulohy nemusel byt. Jakym zpGsobem Fedi nastroj MPC designer
optimalizaci?

Vysledky prezentované v predioZené disertadni préci Ing. Jakuba Huséara, jakoz i rozsah
a kvalita jeho publikacni Cinnosti potvrzuji feho velmi dobrou odbomou a védeckou Grovean,
PredloZena disertacni prace spifiuje vSechny poZadavky kiadené na tyto prace a prinasdi
navé poznatky.

DisertaCni praci doporuCuji k obhajobé a po Uspé&né obhajobé doporucuji udélit Ing.
Jakubu Husarovi titul Ph.D.

Ve Zling, 12. 9. 2024 orof. Ing Marek KubelCik, Ph.D.



