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Agné Brilingaité

Elektromobilio pasiekiamos zonos skaiciavimas

Computation of iso-chrone regions for electric vehicles

augelio dabar naudojamy elektromobiliy, ypa¢ pigesniy, akumuliatoriy talpa yra ribota. Svarstant ar pirkti
elektromobilj, bei pradéjus jj naudoti, neretai minimas taip vadinamas "range anxeity" -- netikrumas ar pakaks
energijos nuvaziuoti ten kur reikia. Egzistuojantys servisai bei informacinés sistemos paciuose automobiliuose
gali pateikti tik gana apytiksle informacijg apie elektromobilio pasiekiama zong. Baty jdomu patyrinéti
algoritmus, kurie kaip galima nasiau ir tiksliau paskai¢iuoty geografine zong, kuri yra elektromobilio
pasiekiama per duota laikg. Tokia zona yra vadinama isochrona. Kaip duomenis baty galima naudoti
duomenis apie esama ir numatoma eismo situacija (pvz. i$ Google Maps), bei elektromobilio energijos
vartojimo modelius. Taip pat baty galima nagrinéti kaip konstruoti ir palaikyti tokius modelius remiantis
realiais konkretaus elektromobilio eksploatavimo duomenimis. Problema darosi sudétingesné, jei dalj laiko
galima skirti baterijy krovimuisi prie$ iSvykstant.

Pasirinkus $ig tema, bus galimybé jsidarbinti programuotoju projekte "Duomeny valdymas ir algoritmai
sumaniam transportui (Daltra)": (https://tinyurl.com/rdmuhct) Kreiptis j Simona Saltenj arba Agne Brilingaite.
S. Saltenis bus studentés(-o) konsultantas.

N

Agné Brilingaité

Transporto marsruty planavimas dinaminéje aplinkoje: ar
naudoti papildomas duomeny struktiiras?

Exploration of pre-computation for routing algorithms on
highly dynamic trasportation networks

Kad paspartinti transporto mar$ruty planavimo algoritmus ant dideliy Zzemélapiy, naudojamos jvairios
papildomos grafy duomeny struktaros, kurios suskai¢iuojamos remiantis keliy Zemélapiu prie$ pradedant
vykdyti marsruty planavimo uzklausas. Tokia taktika puikiai veikia, jei Zemélapis, jskaitant atributus susietus
su keliy atkarpomis, nekinta. Visgi moderniuose navigacijos servisuose, pvz. Google Maps, minéti atributai
pastoviai kinta. Pavyzdziui, kintant eismui, kinta ir numatytas laikas, kurio reikia, kad pravaziuoti duotg kelio
atkarpa. Kintant atributams, reikia pataisyti arba perskaiciuoti ir papildomas duomeny struktdras. Taigi
papildomos duomeny struktiros pagreitina uzklausas (reduced query latency), bet deja sumazina kiek
Zemélapio duomeny keitimy galima jvykdyti per laiko vieneta (reduced update throughput), kas reiskia
maziau "Sviezig" zemélapj. Pasirinkus modernig grafy duomeny struktdra, projektas galéty pastudijuoti
balansa tarp Siy dviejy priestaraujanciy vienas kitam "quality of servise" reikalavimy.

Pasirinkus $ig tema, bus galimybé jsidarbinti programuotoju projekte "Duomeny valdymas ir algoritmai
sumaniam transportui (Daltra)": (https://tinyurl.com/rdmuhct) Kreiptis j Simona Salten;j arba Agne Brilingaite.
S. Saltenis bus studentés(-o) konsultantas.

Agneé Brilingaité

Transporto marsrutizavimo algoritmy lygiagretinimo strategijos

Paralellization strategies for advanced routing algorithms

Naujos kartos transporto marsrutizavimo algoritmai ant labai dinamisky transporto Zemélapio duomeny
susiduria su nasumo problemomis. Dél duomeny dinamiskumo, sudétinga naudoti i$ anksto paskaiciuotas
grafy duomeny struktdras, kurios jprastai naudojamos pagreitinti marsrutizavimo algoritmus. Kitas badas
pagreitinti tokius algoritmus yra jy lygiagretinimas. Buty jdomu patyrinéti, kaip geriausiai lygiagretinti tokius
algoritmus, iSnaudojant Siuolaikiniy procesoriy ir grafikos procesoriy GPU galimybes.

Pasirinkus $ig tema, bus galimybé jsidarbinti programuotoju projekte "Duomeny valdymas ir algoritmai
sumaniam transportui (Daltra)": (https://tinyurl.com/rdmuhct) Kreiptis j Simona Salten;j arba Agne Brilingaite.
S. Saltenis bus studentés(-o) konsultantas.

Aistis Raudys

Vertybiniy popieriy prekybos sistemy ,,peroptimizavimo” efekto
tyrimas ir prognozavimas naudojant masininio mokymosi
metodus

Investigation and prediction of the effect of overoptimization
of securities trading systems using machine learning methods

VP prekybos sistemos suoptimizuotos naudojant istorinius duomenis realybéje daznai nuvilia. Reikéty istirti
kokie faktoriai ir kiek lemia prekybiniy sistemy peroptimizavima. Tai leisty kurti sistemas kurios ir realybéje
prekiauja pelningai.

Aistis Raudys

XGBoost medziy ir kity sprendimo medziy tyrimas

Investigation of XGBoost trees and other decision trees

Aistis Raudys

Akiy sekimo technologijy panaudojimas iSmaniuose jrenginiuose

Use of eye tracking technologies in smart devices




Aistis Raudys

Dirbtinis intelektas IoT jrenginiuose, neuroniniai tinklai
mikrokontroleriuose ir mikrokompiuteriuose

Artificial intelligence in loT devices, neural network for
microcontrollers

Naudojant Arduino ar pan. MC realizuoti DNT ir naudojant sensorius atpazinti aplinka ar objektus, pritaikyti
10T. Tensorflow Light. Istirti kaip geriausia realizuoti neuroninius tinklus MC ir naudojant sensorius atpazinti
aplinka ar objektus pritaikyti loT.

Aistis Raudys

Pasikartojimo suradimo algoritmai laiko eilutése

Finding Repeated Structure in Time Series: Algorithms and
Applications

https://www.cs.unm.edu/~mueen/Tutorial/SDM2015Tutorial2.pdf

Aistis Raudys

Multikriterinio optimizavimo metody tyrimas

Research of multicriteria optimization methods

10

Aistis Raudys

Balso atpaZinimas mikrokompiuteriuose

Voice recognition in microcomputers

11

Aistis Raudys

Balso generavimas mikrokompiuteriuose

Voice generation in microcomputers

12

Aistis Raudys

Giliyjy neuroniniy tinkly priesiskas apmokymas garso
atpazinime — kaip apgauti balso atpaZinimo sistemas

Hostile training in deep neural networks in voice recognition -
how to trick voice recognition systems

13

Aistis Raudys

Multikriterinis pastiprintas mokymas

Multicriteria reinforcement learning

14

Aistis Raudys

3D/PointCloud ir Kinect v2 / Intel® RealSense vaizdy atpaZinime

3D/ PointCloud and Kinect v2 / Intel® RealSense image
recognition

15

Aistis Raudys

Zmoniy srauto prognozavimas vie$ame transporte naudojant DI
metodus bei autobusy tvarkarascio ir dydzZio planavimas

People traffic forecasting in public transport using DI methods
and bus schedule and size planning

16

Aistis Raudys

Lietuvisko teksto generavimo metodai naudojant generatyvinius
neuroninius tinklus.

Lithuanian text generation methods using generative neural
networks.

17

Aistis Raudys

Pastiprinto mokymo (ang. reinforcement learning) ir neuroniniy
tinkly taikymas vertybiniy popieriy prekyboje

Application of reinforcement learning and neural networks in
securities trading

18

Aistis Raudys

Interaktyviy reklamy kdrimas naudojant masininio matymo
neuroninius tinklus (OpenCV ir pan.)

Creating interactive advertisements using machine vision
neural networks (OpenCV, etc.)

19

Aistis Raudys

Artimiausiy kaimyny metodo tobulinimas optimizuojant
atstumo funkcija

Improving the nearest neighbors method by optimizing the
distance function

20

Aistis Raudys

Keliu kalbétojy atskyrimas jrasant keliais mikrofonais (garso
Saltinio trianguliacija). Garso 3altiniy atskyrimas i$ jraso -
kalbétojo atskyrimas naudojant DNN ir kitus metodus

Separation of multiple speakers by recording with multiple
microphones (triangulation of an audio source).

21

Aistis Raudys

Realaus laiko aktyvus triukSmo panaikinimas (ang. noise
canceling) garso jraduose ir/arba naudojant kelis mikrofonus
naudojant neuroninius tinklus.

Separation of audio sources from a recording - Separation of a
speaker using DNN and other methods

22

Aistis Raudys

Vaizdus generuojantys neuroniniai tinklai

Real-time active noise canceling in audio recordings and / or
using multiple microphones using neural networks.

23

Aistis Raudys

Kalbos kokybés rekonstravimas/gerinimas naudojant dirbtinio
intelekto metodus (pvz: 8khz upsamplinimas j 44khz, telefoniniy
pokalbiy kokybés pagerinimas).

Reconstruction / improvement of speech quality using artificial
intelligence methods (eg: 8khz upsampling to 44khz,
improvement of telephone call quality).

24

Aistis Raudys

Kalbos/raktazodzZiy atpaZinimas mikrokompiuteriuose ir
mikrokontroleriuose (kaip kad ok google, alexa).

Language / keyword recognition on microcomputers and
microcontrollers (like ok google, alexa).

25

Aistis Raudys

Kalbg generuojantys neuroniniai tinklai lietuviy kalbai,
DeepVoice, WaveNet ir kt. (Neural networks for text to speech
application)

Language generating neural networks for Lithuanian,
DeepVoice, WaveNet and others. (Neural networks for text to
speech application)

Pritaikyti gilius neuroninius tinklus lietuviy kalbos balso generavimui.

26

Aistis Raudys

Kalba atpazjstantys neuroniniai tinklai lietuviy kalbai,
DeepSpeech ir kt.

Speech-recognizing neural networks for the Lithuanian
language, DeepSpeech and others.

Pritaikyti gilius neuroninius tinklus lietuviy kalbos balso atpazinimui.




27

Aistis Raudys

FPGA panaudojimas gilaus mokymo/finansy
optimizavimo/garso atpaZinimo uZdaviniuose

Use of FPGA in deep learning / financial optimization / sound
recognition tasks

28

Aistis Raudys

Dirbtinis intelektas robotikoje: optimalus variklio valdymas
naudojant neuroninius tinklus.

Artificial intelligence in robotics: optimal motor control using
neural networks.

29

Aistis Raudys

K-kaimyny klasifikavimo algoritmo realizavimas ir tobulinamas
GPU/CUDA aplinkoje naudojant PyTorch

Implementation and improvement of K-neighbour classification
algorithm in GPU / CUDA environment using PyTorch

30

Aistis Raudys

Lietuviy kalbos rasybos taisymas naudojant gilaus mokymo
metodus.

Correction of Lithuanian spelling using deep teaching methods.

31

Aistis Raudys

Skraidanciy mirko objekty sekimas

Tracking flying micro objects for destruction.

Naudojant OpenCV optiniame sraute surasti skraidantj objektq ir jj sunaikinti.

32

Aistis Raudys

Neuroniniy tinkly panaudojimas roboto balansavimui

Development of neural network based self-balancing robot

Naudojant giroskopus sukurti balansuojantj robotg panaudojant neuroninius tinklus ir palyginant su
tradiciniais metodais. Siam tikslui panaudoti coppeliarobotics.com, véliau realybéje

33

Aistis Raudys

Dirbtinio intelekto metody panaudojimas autonominiam
besimokanciam robotui

Autonomous Self-Learning Robot

Panaudoti roboto sensoriy duomenis mokymuisi. PradZioje virtualioje aplinkoje coppeliarobotics.com, véliau
realybéje.

34

Aistis Raudys

Neuroniniy tinkly panaudojimas roboto rankos judéjimo kelio
optimizavimui.

Use of neural networks to optimize the path of robot arm
movement.

Palyginti neuroniniy tinkly ir kitus metodus roboto rankos kelio optimizavimui. Pradzioje
coppeliarobotics.com aplinkoje véliau realybéje.

35

Aistis Raudys

Optimizavimo algoritmy pritaikymas prekybinéms sistemoms
kriterijy pakeiciant pelnu arba Sharpe santykiu

Application of optimization algorithms for trading systems,
replacing the criterion with a profit or Sharpe ratio

Kainy matrica pritaikyta simuliuoti profit arba sharpe kriterijy

36

Andrius Vytautas Misiukas
Misiinas

MTD/MBD temg "EEG signaly analize"

EEG signal analysis

37

Gintautas Dzemyda

Geometrinio Daugiamacdiy skaliy metodo, skirto daugiamaciams
duomenims vizualizuoti, tyrimas

Investigation of the Geometric multidimensional scaling for
multidimensional data visualization

Eksperimentinis metodo tyrimas, siekiant kuo geresnés duomeny vizualizavimo kokybés

38

Gintautas Dzemyda

Kepeny radiologiniy vaizdy analizé siekiant nustatyti véZio
paZeista vietg

Analysis of radiological images of the liver to identify the site of
cancer

Vaizdy analizés uzdavinys

39

Gintautas Dzemyda

Duomeny klasifikatoriy efektyvumo priklausomybés nuo
besikeitiancios mokymo imties tyrimas

A study of the dependence of the efficiency of data classifiers
on a changing training sample

Reikés patyrinéti kelis klasikinius duomeny klasifikatorius

40

Gintautas Dzemyda

Geometrinio daugiamaciy skaliy metodo daugiaekstremiskumo
tyrimas

A study of multiextremality of the geometric multidimensional
scaling

Eksperimentinis metodo tyrimas, siekiant jvertinti optimizuojamos funkcijos daugiaekstremiskuma.

41

Joana Katina

Prognozavimo metody analizé

Analysis of forecasting methods

Temos pavadinimg galima patikslinti priklausomai nuo to, kokie duomenys bus naudojami, bet ¢ia
suderintume su paciu studentu asmeniskai.

42

Julius Zilinskas

Pusiau teigiamai apibréztas optimizavimas

Semidefinite programming

43

Julius Zilinskas

Kalny kelioniy technikos trasy jveikimo modeliavimas ir
optimizavimas

Imitation and optimization of accomplishment of
mountaineering routes

44

Linas Bukauskas

Sentimenty analizés metody tyrimai

Investigation of sentiment anlysis methods

Darbas atliekamas kibernetinio saugumo laboratorijoje.

45

Linas Bukauskas

Klasifikavimo metody tyrimai kibernetinio saugumo kontekste

Research of Classification methods in cybersecurity

Darbas atliekamas kibernetinio saugumo laboratorijoje.

46

Linas Laibinis

Paskirstyty, gedimams atspariy, dinamiskai konfiguruojamy
programy sistemy formalus modeliavimas ir verifikavimas

Formal modelling and verification of distributed, fault tolerant,
dynamically reconfigurable software-based systems

Darbo metu yra sukuriamas pasirinktos paskirstytos programinés sistemos formalus modelis (remiantis jos
aprasymu ar reikalavimy sarasu). Sukurtas modelis yra analizuojamas ir verifikuojamas, naudojantis
automatinio jrodymo ar modeliy patikrinimo jrankiais. Atsparumas gedimams ir galimybé dinamiskai
konfiguruoti tokias sistemas priklausomai nuo besikei¢iancios aplinkos yra esminés savybés, j kurias
fokusuojamasi verifikavimo metu.




47

Linas Laibinis

Sistemy prototipy kdrimas ir skaitinis jvertinimas naudojant
diskretiniy jvykiy simuliavimo metodus

System prototyping and quantitative assessment by discrete
event simulation techniques

Diskretiniy jvykiy simuliavimo aplinkos leidZia sukurti bGsimos paskirstytos sistemos prototipg, aprasyti joje
vykstandius jvykius, komunikacijas tarp komponendiy, galimus gedimus ir modeliuoti laiko pauzes. Darbo
metu sukurto sistemos prototipo simuliavimas duoty galimybe skaitiskai jvertinti sistemos darbo
charakteristikas (efektyvuma, patikimuma ir t.t.) bei tuo paciu palyginti skirtingas tokiy sistemy konfiguracijas.

Paskirstyty sistemy modeliavimas ir verifikavimas remiantis

Modelling and verification of distributed systems using

Darbo metu sukurtas paskirstytos sistemos modelis (prototipas) yra analizuojamas statistinio modeliy
patikrinimo metodais (pvz., naudojantis automatizuota aplinka Uppaal). Analizés rezultatas yra statistinis ar

48 |Linas Laibinis statistinio modeliy patikrimo metodais statistical model checking methods tikimybinis suformuluoty sistemos savybiy (efektyvumo, patikimumo ir t.t.) ar jos skaitiniy apribojimy jvertini
as bei grafinis pateikimas.
i . Paskirstyty programiniy sistemy kdrimas ir skaitinis jvertinimas [Design and quantitative evaluation of distributed software- Darbo metu yra Ska_'t_'Ska'_we_rt'_"am' paSk“ZStym sistemy ku"me_"a_Ud_o’_a_m' kc_’mun'k?‘"mq Sablonai iy
49 |Linas Laibinis . N ) I . i . R kompozicijos. Identifikuojami sistemos ar $ablony parametrai, tiesiogiai jtakojantys sistemos darbg, ir jy
naudojantis komunikavimo $ablonais based systems using communication patterns optimalumas yra analizuojamas naudojantis statistinio ar jprasto modeliy patikrinimo metodais.
) L Automatizuotos matematinio jrodymo ir sistemy verifikavimo  |Automated environments for mathematical proof and system |P2rbe palyginamos placiai naudojamos automatizuotos matematinio jrodymo ir sistemy verifikavimo
50 |Linas Laibinis aplinkos. Analizés metu yra fokusuojamasi j esamas automatinio jrodymo priemones ir jy plétimo galimybes

aplinkos

verification

bei galimybe integruoti skirtingus verifikavimo jrankius vieno projekto ribose.

51

Linas Litvinas

Dirbtiniai neuroniniai tinklai laiko eilutéms

Artificial neural networks for time series

52

Linas Litvinas

Biojutiklio daugiakriterinis optimizavimas

Multiobjective optimization of biosensor

53

Pijus Kasparaitis

Lietuviy kalbos sintezé naudojant neuroninius tinklus

Text-to-speech synthesis of Lithuanian based on neural
networks

Déstytojui dél temos radyti Siuo e-pasto adresu: pkasparaitis@yahoo.com

54

Rimantas Vaicekauskas

Pamaininio darbo tvarkarascio optimizavimo algoritmy
lygiagretus jgyvendinimas

Parallel implementation of shift sheduling optimization
algorithms

55

Rimantas Vaicekauskas

Pamaininio darbo tvarkarascio optimizavimo algoritmai

Shift sheduling optimization algorithms

56

Saulius Grazulis

Gardelés parametry iSgavimas i$ Zmogui skirty teksty ir COD
apzvalginés DB kdrimas

Extrating Unit cell parameters of crystals from human-readible
scientific papers

Deja, kol kas ne visuose straipsniuose paskelbtos kristaly struktdiros yra atvirai aprasytos viesai prieinamais
duomenimis. Daugeliui tokiy , paslépty” struktiry straipsniuose nurodomi pagrindiniai kristalo parametrai —
gardelés konstantos, simetrijos grupé, molekulés cheminé formulé ir pavadinimas. Tai, nors ir nepilni, bet vis
viena labai vertingi duomenys, nes leidzia preliminariai identifikuoti kristaling medZiaga. Kursiniame darbe bus
pasidlyta surinkti visy publikuoty kristaly struktdry bibliografijas ir pagal atvirai prieinamus straipsniy tekstus
arba santraukas (abstracts), naudojant paprastas Perl reguliarias israiskas (o véliau gal bat ir sudétingesne
lingvisting analize) automatiskai iSgauti kiekviename straipsnyje publikuoty medziagy kristaly parametrus.

57

Saulius Grazulis

Narsyklés jskiepis kristalografinei informacijai rinkti

Browser plugin for collection of scientific information

Siuolaikiniame mokslo pasaulyje labai didelé informacijos dalis yra i$barstyta po daugybe teksto puslapiy
(moksliniy straipsniy, disertacijy, monografijy), ir jy sisteminga paieSka kompiuterinémis priemonémis yra
labai apsunkinta. Deja, automatiné teksty analizé ne visada sugeba teisingai iSgauti reikiamus duomenis, ir
tenka jdéti daug Zzmogaus ranky darbo, jvedant informacijg j kompiuterizuotas duomeny bazes. Sidloma
sukurti jrankj, kuris palengvinty tyréjams informacijos surinkimg ir kaupimg vienoje gerai struktdruotoje
duomeny bazéje. Sitlomas darbas baty skirtas jskiepiui, kuris padeda rinkti kristalografing ir chemine
informacija, sukurti. Tai leisty Simtams tyréju vienu metu visame pasaulyje rinkti informacijg, déti ja j bendra
duomeny baze ir po to bendrai naudotis surinktais duomenimis. Toks modelis jau neblogai pasiteisino
renkant citavimo ir bibliografinius duomenis; naudinga baty pritaikyti jj kitoms mokslo duomeny rasims.

58

Saulius Grazulis

Mazy molekuliy, randamy COD DB, susiejimas su PDB

Linking the Crystallography Open Database (COD) with the
Protein Data Bank (PDB)

COD duomeny bazéje sukaupta virs 450000 jrasy apie mazy molekuliy kristaly struktiras. Apie 2/3 jy yra
organinés molekulés. Dalis ty molekuliy yra ligandai, kofaktoriai ar vaistai, galintys jungtis su baltymy
molekulémis, o iy baltymy struktaros gali bati randamos PDB duomeny bazéje. Darbo metu bus pasitlyta
surasti tas molekules COD duomeny bazéje, kurios yra chemiskai tokios pacios, kaip ir PDB archyve rasti
ligandai, ir susieti COD su PDB, naudojant PDB papildomos informacijos pateikimo JSON schema.




59

Saulius Grazulis

Saugumo auditas COD ir panasiose interneto svetainése

Security audit in the Crystallography Open Database and
related Web sites.

Ziniatinklis (World Wide Web) buvo sukurtas tam, kad jgalinty mokslininkus greitai ir patogiai keistis tyrimy
rezultatais bei kita informacija. Naujos Ziniatinklio priemonés leidzia ne tik parsisiysti informacijg i$ nutolusios
svetaineés, bet ir interaktyviai pateikti informacijg Sioms svetainéms arba paleisti procesus nutolusiuose
serveriuose. Deja, $ios galimybés atveria eile saugumo spragy — serveriai gali bGti panaudojami ne taip ir ne
tam, kam jie buvo sukurti, ir tai gali atsitikti be svetainés kiréjo Zinios. Siame darbe, naudojant jvairius
svetainiy audito jrankius (e.g Kali Linux), bus pasitlyta patikrinti jvairiy mokslo duomenims skurty interneto
svetainiy (COD, RestfulDB, Web Scriptlets) sauguma; kitaip tariant, pabandyti ,,nulauzti“ ;) programine jranga,
kurios pagrindu veikia Sios svetainés, ir pasitlyti, kaip galima nuo iSnagrinéty grésmiy apsisaugoti.

60

Saulius Grazulis

Teisingumo jrodymy palaikymas daugiaparadigminéje
programavimo kalboje Starta

Integrating correctness proofs into multi-paradagim
programming language Starta.

Siuolaikiniai auksto lygio programavimo kalby kompiliatoriai stebimai padidino programuotojy darbo
efektyvuma, palyginus su autokodais ar asemblerio kalbomis. Deja, nuo to laiko nauja "magiska kulka",
leidZianti pasiekti dar didesniy darbo naSumy ar aukstesnés programy kokybés, taip ir néra atrasta. Vienas i$
stebétiny dabartiniy kompiliatoriy trikumy -- visi$kas atotrikis tarp teoriniy darby, skirty programy
teisingumo jrodymamis, ir praktiniam programavimui naudojamy programavimo kalby bei kompiliatoriy.

Darbo eigoje bus siloma realizuoti automating sistemg teiginiams apie programa jrodyti, integruotg j auksto
lygio programavimo kalbos kompiliatoriy. Pirmame etape planuojama naudoti specialiai tam tikslui sukurtg
programavimo kalba ir kompiliatoriy, kuriuos, reikalui esant, galima keisti, siekiant supaprastinti jrodymy
iSvedima; taciau sistema turéty bati pakankamai moduliarizuota, kad jrodymy posisteme galima bty perkelti
j kity kalby (Java, C, C++, C#, Perl, Python, etc.) kompiliatorius.

61

Saulius Grazulis

Mazy molekuliy kristaly kontakty pavirsiai

Contact surfaces in small molecule crystals

Sitloma perzvelgti visas COD organiniy kristaly struktdras, visy pirma tas, kuriuose yra vaistiniy medziagy
molekulés ar j jas panasios molekulés. Surasti Siy molekuliy kontaktus su *savo paciy* kristalais, aprasyti Siy
kontakty pavirsius. Surasti tas molekules, kuriy kompleksai su baltymais patalpinti PDB archyve. Palyginti
mazos molekulés kristalo ir baltymo kontaktinius pavirSius; nustatyti, ar pagal $iy pavirSiy panasuma galima
prognozuoti susirisimg su baltymu.
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Saulius Grazulis

Paskirstytos, patikimos ir atsparios trikdZiams bei padalinimams
COD duomeny bazés kirimas.

Creating reliable and fault-tolerant server system for
Crystallography Open Database

Siuo metu COD duomeny bazé, organizuota kaip centrinis (angl. "master") serveris, kurio duomenis
patikimumo délei replikuoja visa eilé antriniy (angl. "mirror") kompiuteriy. Tokia sistema, deja, neuztikrina
nenutrakstamo sistemos darbo, centriniam serveriui i$éjus i$ rikiuotés ar nutriikus rysiui tarp centrinio
serverio ir Interneto. Darbo metu bus siGloma realizuoti paskirstyta, lygiy serveriy mainais (angl. "peer-to-
peer") paremta sistema, atsparig sistemos padalinimui, uztikrinan¢ig duomeny nepriestaringumg
(consistency) ir minimizuojancia sistemos prastovas. Nors CAP teorema teigia, kad visy trijy tiksly
(nepriestaringumo, prieinamumo ir atsparumo padalinimams) vienu metu pasiekti nejmanoma, bus bandoma
surasti inZinerinius sprendimus, leidzian¢ius minimizuoti praradimus (prastovas, duomeny praradimg ir pan.),
atsiradusius dél to, kad COD bus realizuota kaip paskirstyta duomeny bazé. Darbo metu reikés iSnagrinéti
jvairius galimus sistemos variantus, jvertinant jvairius kompromisus (prieinamumas/nepriestaringumas,
prieinamumas/patikimumas ir pan.).
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Saulius Grazulis

Didelés apimties duomeny archyvavimas paskirstytoje duomeny
saugykloje

Archiving high volume scientific data in a distributed peer-to-
peer repository

Naujausios IUCr (Tarptautinés kristalografy sajungos, angl. International Union of Crystallography)
rekomendacijos sitlo archyvuoti visus pradinius duomenis, panaudotus struktdros nustatymui, jskaitant
difrakcijos (i$sklaidyty Rentgeno spinduliy) vaizdus, uzregistruotus monokristaliniy difraktometry. Sios
rekomendacijos jgyvendinimas kelia naujus i$8tkius -- bus reikalingas gerokai didesnis pastovios atminties
(disky, juosty) kiekis, negu naudotas iki $iol, ir duomenys turi bati prieinami bent jau ateinancius
deSimtmecius, t.y. pergyventi kelias kompiuterinés jrangos kartas. Visa tai susije su papildomomis sanaudomis
ir duomeny laikymo kastais. Vienas i$ galimy 3iy problemy sprendimo bady -- panaudoti paskirstyta, daugelio
institucijy ir/arba individy palaikoma duomeny archyvavimo sistemg, turin¢ig pakankamg duomeny
pertekluma, uztikrinantj patikima sistemos darbg ilgg laika. Tokios sistemos prototipas buvo isbandytas 2018
m. studenty bakalaury darby metu. Darbo metu bus sidloma realizuoti veikiancia, mokslininkams tinkamg
sistema Tahoe-LAFS ir/arba IPFS pagrindu.
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Vidutiniy trimaciy simetrijos grupiy apskaiciavimas is
keturmaciy moduliuoty struktiiry simetrijos operatoriy.

Computing average space groups from 4D and higher-
dimensional space group operators

Pastaruoju metu daugéja informacijos apie medziagos bavj, kuris, nors ir turi dauguma kristalo savybiy (pvz.,
sklaido Rentgeno spindulius siaurais koncertuotais atspindziais), néra tikras kristalas, nes negali turéti
periodinés gardelés, suderinamos su stebima objekto ar sklaidymo vaizdo simetrija, tokia kaip penkto laipsnio
simetrijos asis. Tai -- kvazikristalai (http://en.wikipedia.org/wiki/Quasicrystals) ir (nebendramatés)
moduliuotos struktiros. Sioms struktiroms aprasyti kuriamas matematinis aparatas, panaudojantis simetrijos
grupiy teorija. Pasirodo, kad neperiodines trimates struktdras galima aprasyti kaip periodiniy struktary
daugiamatése erdvése pjavius. Pavyzdziui, kai kurias moduliuotas struktlras galima nagrinéti kaip periodiniy
4-madiy gardeliy pjavius. Peréjimas j aukstesniy matavimy erdves leidzZia panaudoti jau Zinoma erdviniy
simetrijos grupiy mat. aparatg, ir kompaktiskai aprasyti neperiodines struktdras. Darbo metu bus siiloma
sukurti programine jranga, kuri tikrinty keturmaciy simetrijos grupiy aprasymus, pagal Siuos aprasymus
sukurty vidutinius nemoduliuotos trimatés simetrijos grupés aprasus, ir integruoti iuos algoritmus j
duomeny baze COD, kad baty galima efektyviai kaupti ir tvarkyti neperiodiniy medziagos pavyzdziy
aprasymus.
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BOINC serverio ir klienty parengimas statistiniams
skaic¢iavimams ir jy pritraukymas COD duomeny bazés analizei

Creating BOINC clients and setting up BOINC server for large
volume data analysis in the COD

Statistiniai skaiCiavimai, paremti Bajeso statistikos principais, duoda universalig ir koherentiska skaiciavimo
metodika, bet reikalauja itin daug skaiciavimo resursy. Vienas i$ bady tokius resursus surinkti -- panaudoti
masinj paralelizma ,savanoriy skai¢iuotojy” (angl. "volunteer computing") pateiktuose kompiuteriuose. Siuo
principu yra paremta Berklio universiteto BOINC sistema. Darbo metu bus siGloma: a) paleisti BOINC sistemos
serverj; b) paradyti paprasciausius BOINC klientus; c) parasyti klientus, skirtus COD atstumy ir jungéiy
parametry tikimybiy pasiskirstymy pasiskirstymy radimui ir atnaujinimui, naudojant Bajeso statistikos
metodus, ir skai¢iavimy organizavimas.
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Taisyklémis paremtos ekspertinés sistemos sukdrimas COD
esanciy atomy cheminiams tipams nustatyti

Rule-based expert system for deriving chemical properties from
crystal structures

Sitloma paversti molekuliy aprasymus Prolog duomeny baze ir uzkoduoti chemines Zinias taip, kad baty
galima automatiskai gauti iSvadas apie molekuliy ir jose sujungty atomy savybes (hibridizacijg, geometrijg,
dalinius ir formalius kravius, reakcinguma).
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Molekuliniy mazgy ir sankaby analizé COD duomeny bazéje

Finding molecular knots in the Crystallography Open Database

Molekuliy kovalentiniai rysiai gali bati traktuojami kaip tvirti strypeliai, jungiantys atomus (briaunos,
jungiancios grafo virstnes). Jei tokiame molekuliniame grafe yra ciklai, jie gali sudaryti mazgus arba sankabas
(pavyzdziui, sukabintus Ziedus, Boroméjaus Ziedus ar sudétingesnes topologines struktaras). Kol kas néra
efektyviy programy, kurios leisty aptikti ir suklasifikuoti tokias struktdras, aptiktas molekuliniuose medziagos
kristaluose. Darbo metu bus sidloma sukurti programas, generuojancias 3D grafo apraSyma pagal
kristalografinés informacijos CIF failus su kristaly strukttromis, pritaikyti Sias programas Crystallography Open
Database (COD, https://www.crystallography.net/) duomeny bazei, sugeneruoti i3 gauto molekulinio grafo
mazgo aprasyma, ir pagal mazgo aprasyma pritaikyti jvairius mazgo invariantus skaiciuojancius algoritmus.
Darbo pabaigoje sukursime aptikty mazgy duomeny baze.
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Kvantinés mechanikos metody pritaikymas kristalografiniy
duomeny validavimui

Validating experimental crystallographic data using first-
principles quantum mechanics

Darbe bus sitloma pritaikyti kelias atviro kodo kvantinés mechanikos programas (Abinit, Quantum Espresso)
atviros kristalografinés duomeny bazés Crystallography Open Database (COD,
https://www.crystallography.net/) duomenims patikrinti ir galimoms eksperimento ar duomeny tvarkymo
klaidoms aptikti.
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DNT ir masiny mokymo pritaikymas kristaly savybéms
prognozuoti

Applying ANN and machine learning for crystal property
prediction

Nauji Dirbtiniy neuroniniy tinkly (DNT) ir masiny mokymo algoritmai leidZia aptikti désningumus ir atpazinti
bruozus didelése duomeny masyvuose, kurie seniau buvo neprieinami i$samiai analizei. Atviroje
kristalografinéje duomeny bazéje Crystallography Open Database (COD, https://www.crystallography.net/)
yra sukaupta vir$ 450 tukst jrasy apie kristaly struktdras, o susieti straipsniai talpina informacija apie iy
kristaly savybes. Darbe bus sitloma panaudoti COD DB duomeny imtj DNT ar masiny mokymo sistemai
apmokyti, siekiant prognozuoti jvairias kristalo savybes (pvz. kristalo elementaraus narvelio tarj, lydymosi
temperatira ir pan.). Gauti tinklai gali bati naudojami COD ir kity publikuoty duomeny validavimui, naujy
kristaly savybiy nustatymui.
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Interaktyvios COD recenzavimo svetainés kirimas

Interactive collaboration platform for the Crystallography Open
Database

Interaktyvios programy archyvy svetainés, tokios kaip GitLab, GitGub ar BitBucket, gerai uzsirekomendavo
programinés jrangos karimo procese. Darbe bus sitloma pritaikyti analogiskus programy karimo jrankius
mokslo duomenims tvarkyti. Atvira kristalografiné duomeny bazé Crystallography Open Database (COD,
https://www.crystallography.net/) sékmingai naudoja Subversijos versijy kontrolés sistema duomenims
versijuoti ir kaupti. Natdralu panaudoti sistema, analogiska auk$¢iau minétoms priemonéms, pvz. Redmine,
kuri leisty kristalografams aptarinéti ir taisyti kristaly struktdry duomenis, panasiai kaip programuotojai
aptarinéja ir taiso programas. Darbo metu reikés sukurti COD ir Redmine svetainiy s3sajq ir iSbandyti
kristalografiniy duomeny valdymo srautg realaus gyvenimo salygomis.
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COD P1 narveliy skaic¢iavimas

Computing chemical structures in P1 cell for the
Crystallography Open Database

Kristalografiniai duomeny failai pateikia minimaly parametry rinkinj, bating kristalo struktdrai atstatyti
naudojant kristalo simetrijos grupés operatorius. Toks aprasymas daznai nepateikia visos chemiky tikslams
reikalingos informacijos; pavyzdziui, kristale molekulé gali bati aprasyta, nurodant tik jos dalj, o likusi dalis turi
bati suskaiiuota, pritaikant informacijg apie simetrija. Toks atvaizdavimo bldas chemikams yra nepatogus ir
sukelia sunkumy tolimesnéje duomeny analizéje. Darbe bus siiloma pagaminti i$ COD duomeny baze su pilna
informacija apie kristaly elementarius narvelius, t.y. sugeneruojant visus atomus, kuriy reikia, norint aprasyti
kristalo struktiirg tik elementariy transliacijy pagalba (taip vadinamus P1 narvelius). Sioje duomeny bazéje
galima atlikti tolimesne analize, pavyzdZiui optiniy izomery paieska.
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Srautinio CIF parserio (sintaksinio analizatoriaus) sukdrimas

Creating a streaming CIF parser

DOM modelj, t.y. visas failas perskaitomas j atmintj ir tada apdorojamas. Toks metodas visiskai netinka
dideliems konkatenuotiems CIF srautams skaityti, pvz. visiems PDB arba COD duomeny baziy jrasams Unix
konvejeryje apdoroti. Siiloma sukurti jau esamo cod-tools sintaksinio analizatoriaus pagrindu (C/Bison)
srautinj analizatoriy, t.y. tokj analizatoriy, kuris perskaityty ir grazinty failo informacijg po viena jrasa, ir leisty
kreiptis j save daug karty, pratesiant sintaksine analize nuo tos failo vietos, kurioje buvo sustojes.
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Kokybisko CIF parserio (sintaksinio analizatoriaus) sukirimas
Java ir C# (.NET) platformoms

High quality CIF parser for Java and .NET platforms

CIF (CTYStaMOBTapny MErCNange Format] yra Papiigs SUTURturgotas auomeny 1ormatas Rrswarograrmg. |
duomeny archyvavimui ir mainams. Yra parasyti kokybiski sintaksiniai $io formato analizatoriai C, Perl ir
Python kalbomis. Deja, Java ir .NET aplinkoms $ie analizatoriai néra labai tinkami, nes minétos platformos
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Bloky grandiniy technologijy "jrodymo turtu" protokolai

Blockchain Proof-of-Stake Protocols

1Stirti "jrodymo turtu" (angl. Proof of Stake) protokolus, fokusuojantis j naujausius pasiekimus Ethereum 2.0
"jrodymo turtu" protokole. Pasitlyti patobulinimus ir juos eksperimentiskai itirti. (Research Proof-of-Stake
protocols focusing on the latest achievements in Ethereum 2.0 Proof-of-Stake protocol. Propose protocol
improvements and conduct experiments.)
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Privatuma saugancios iSmaniosios sutartys bloky grandiniy
technologijose

Blockchain Privacy Preserving Smart Contracts

IStirti privatuma saugancius algoritmus, tinkancius apsaugoti iSmaniyjy sutaréiy privatuma bloky grandiniy
technologijose. Tyrimas fokusuosis j naujausius pasiekimus homomorfiniame Sifravime ir jy pritaikyma
saugoti iSmaniyjy sutarciy privatumg vykdant naujos kartos vykdymo aplikose, tokiose kaip EWASM.
(Research privacy preserving algorithms suitable for blockchain smart contracts. This research should focus on
latest achievements in homomorphic encryption and applying it to preserve privacy of smart contracts on the
latest generation execution environments such as EWASM).
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Severinas Zubé

Topologiné duomeny analizé

Topological data analysis
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Severinas Zubé

Kieto kiino judéjimo modeliavimas erdvéje

Modeling of solid body motion in space
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Tadas Meskauskas

Automatizuoti biologiniy membrany defekty atpaZinimo
algoritmai atominés jégos mikroskopo nuotraukose

Automatic algorithms for detection of defects in atomic force
microscopy images
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Tadas Meskauskas

Automatizuotos medicininiy signaly analizés algoritmai

Algorithms for Automatic Analysis of Clinical Signals
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Tadas Meskauskas

Algoritmy triukSmui $alinti duomenyse analizé

Analysis of Algorithms for Data Denoising
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Tadas Meskauskas

Signaly atpaZinimo ir prognozavimo algoritmai

Recognition and Forecasting Algorithms for Signals

82

Tadas Meskauskas

Baigtiniy elementy metodai kompiuteriniam procesy vykstanciy
biologinése membranose modeliavimui

Finite element methods for computer modelling of processes in

biological membranes




