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Darius Kazlauskas

Cas9 ir Casl2 baltymy homology
domeninés architektiros nustatymas

Bakterijos ir archéjos kovoja su jsibrovéliais naudodamosi adaptyviomis gynybos
sistemomis, Zinomomis kaip CRISPR-Cas. CRISPR-Cas atsakas susideda i$ trijy etapy:
adaptacijos, raiSkos ir interferencijos. CRISPR-Cas sistemos yra skirstomos j dvi klases pagal
baltymy, dalyvaujanciy interferencijos etape, architektlirg. Minétg procesg | klasés CRISPR-
Cas sistemose atlieka daugelio baltymy kompleksai, o Il klasés — dideli multidomeniniai
baltymai (Cas9/Cas12/Cas13). Cas9 ir Cas12 skiriasi nuo Cas13 tuo, kad turi j RuvC panasy
domeng, kuris naudojamas taikinio DNR suskaidyti. Filogenetiné Cas9 ir Cas12 baltymy
RuvC domeno analizé rodo, kad jis iSsivysté i$ TnpB baltymo, pastarajam jgaunant/iSvystant
papildomus domenus. Siame darbe bus analizuojama Cas9 ir Cas12 baltymy homology
domeninés architektiros. Darbo pradZioje bus apZvelgiami ir palyginami automatiniy
domeninés architektiros nustatymo (ADAN) metodai. Véliau vyks Cas9 ir Cas12 baltymy
homology charakterizavimas pasirinktais ADAN metodais bei baltymy domeninés
architektdros vizualizacija. Daugiau info: darius.kazlauskas@bti.vu.lt

Dr. Laura Baliulyté
(laura.baliulyte@ff.vu.lt)

Molekuliy agregaty modeliavimas
molekulinés mechanikos ir kvantinés
chemijos metodais

Yra Zinoma, jog TPPS4 molekulés vandenyje formuoja J-ir H-agregatus priklausomai nuo
koncentracijos ir pH. Darbe numatoma istirti TPPS4 J- ir H-struktiry (dimery, trimery ir
didesniy) susidaryma molekulinés mechanikos ir kvantinés chemijos metodais.

Pagrindinis darbe naudojamas paketas bty Gaussian. Teorinis darbas bus vykdomas Fizikos
fakultete. Dalj uZzduociy buty galima atlikti nuotoliniu badu
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Gintautas Bareikis

Genetiniai algoritmai ir jy taikymas
biosistemoms

Mus supanti aplinka yra unikali, o Sig aplinkg jtakojantys veiksniai jei ne vienodi, tai bent
jau panasis. Norédami nustatyti, kokj poveikj biosistemai daro jvairQs veiksniai, mes tai
galime atlikti kurdami realaus pasaulio modelius bei jy aplinkg. Gamtiniy procesy negalime
kartoti “atsukdami laikg”, tuo tarpu kompiuterinis modeliavimas sudaro prielaidas Zymiai
platesnei biosistemy analizei, stebint jg esant jvairiems poveikiams, grazinant sistema prie
bet kurios iSeities blsenos. Darbo tikslas - kurti biosistemas ir modeliuoti jy vystymasi
priklausomai nuo aplinkos salygy.
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Irus Grinis

Tikimybinis programavimas ir jo taikymai

Tikimybinis programavimas yra viena is sistemy mokymosi ir dirbtinio intelekto sriciy. Joje
bandoma sukurti stebimos sistemos modelj, kuriame mes tam tikry parametry nezinome,
bet bandome juos ,atspéti” is sistemos ,raiSkos“. Tikimybiniam programavimui sukurta
nemazai specializuoty kalby/aplinky, pvz. Gen.jl (Julia kalba parasyta aplinka), Anglican
(integruotas su funkcine kalba Closure), PyMC3 (Python pagrindu sukurtas modulis) ir t.t.
Kursinio darbo metu pradZioje reikéty pasirinkti kokig nors is iSvardinty kalby, susipazZinti su
ja, pagaliau pabandyti pritaikyti jgytus jgidzius konkretiems duomenims, pvz. IS
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC7904853/ ar pan.
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Irus Grinis

Evoliuciniai skaic¢iavimai ir algoritmai, jy
taikymas gamtos ir tiksliuosiuose
moksluose

Si tema labai plati. PradZioje tema pasirinkusiam studentui reikés , apsizvalgyti“. Galima
pradéti nuo liaudisko Saltinio. Rimtesnis ir platesnis Saltinis yra monografija. Tai pat galima
pazilréti bioinformatikai ,,artima” apzvalga
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC3963368/ Po to galima bus pasirinkti tam
tikrg konkrety optimizavimo uzdavinj ir pritaikyti jam jgytus jgldZius.
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Irus Grinis

Gilieji neuroniniai tinklai ir jy taikymas

Tai labai plati tema, nes giliyjy DNN taikymai musy laikais pasitaiko ,visur”. Studentui,
pasirinkusiam $Sig temg, pirmiausia teks susipaZinti su neuroniniais tinklais ir giligja
architektdra. Tam yra sukurta labai daug mokomosios medziagos Ziniatiklyje (pvz.:
https://www.tensorflow.org/tutorials/images/cnn). Antras Zingsnis baty konkrecios
»Sspecializacijos”, t.y. giliyjy DNN taikymo srities pasirinkimas ir tyrimy vykdymas. Turima
omenyje, kad visame Siame procese dalyvaus ir vadovas.
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Irus Grinis

Bioinformatikos svetainés priezilra ir
plétimas

Misy portalas gyvuoja jau trecius metus. Jo pagrindiné paskirtis bionformatikos mokslo ir
studijy populiarinimas. Numatoma, kad kiekviena bionformatiky laida turés savo atstovg -
redaktoriy - uzsiimantj ne tik svetainés priezidra, bet ir ruoSiantj naujus straipsnius,
mokomajg medziagg ir kitus resursus lietuviy ir angly kalbomis minétam portalui.
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Irus Grinis

Edukaciniai web Zaidimai gamtos ir
tiksliuosiuose moksluose

Nors kompiuteriniy Zaidimy industrija skaiciuoja kelis deSimtmecius, bet kai kalba uZeina
apie platesnj jy taikyma mokyme, atsiranda nemazai problemy. Sio darbo tikslas: naudojant
kokj nors web karkasg (pvz. Django) ir Zaidimo varikliuka (pvz. Three.js, Phaser ar pan., Zr.
pvz. https://blog.logrocket.com/top-6-javascript-and-html5-game-engines/ ), pabandyti
sukurti kokj nors paprastg edukaciniy Zaidimy karimo jrankio prototipg, integruoti jj pvz.
Moodle VMA ar WordPress CMS taip, kad juo potencialiai galéty naudotis gamtos ir tiksliyjy
moksly mokytojai/déstytojai.
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Irus Grinis

Bioinformatikiniai instrumentai
metagenomikoje

Darbas tikslas - iSbandyti ir palyginti tarpusavtje kai kuriuos bioinformatinkinius
instrumentus, kurie taikomi metagenomy analizéje. Po to - pritaikyti juos konketiems
originaliems metagenomikos duomenims. Konkreciau galima aptarti per TEAMS ar gyvai.
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Irus Grinis

Biologiniy web aplikacijy kdrimas
naudojant Django ir/ar Flask karkasus

Django ir Flask yra populiaris web aplikacijy karimo Python karkasai. Darbo metu reikéty
susipazinti su web aplikacijy su atitinkamu karkasu kdrimo pagrindais, pvz.
https://docs.djangoproject.com/en/4.0/intro/tutorial01/ . Po to galima bus pabandyti
atrinkti bioinformatikinius jrankius, kuriems galima bty suprojektuoti ir sukurti atitinkama
apvalkala
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Karolis Koncevicius

Individo poZymiy nustatymas naudojantis
metilinimo duomenimis

Siame darbe, naudojant DNR metilinimo mikrogardeliy duomenis, studentui bus siiloma
pabandyti nustatyti individo amziy, lytj, etnine kilme, rikymo statusg, ir kitus biologinius
pozymius. Konkreti uzduotis bus derinama individualiai. Darbui numatoma naudoti R

programavimo kalba. Modelio klrimui - jvairius regulerizuotus tiesinius ("lasso", "elastic
net"), atsitiktinio misko ("random forest") ir kitus regresijos ir klasifikavimo metodus.
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Kotryna Kvederavicitté

TOP-seq sekoskaitos taikymai ir analizé

TOP-seq yra vienos bazés poros rezoliucijos metodas, skirtas identifikuoti nemetilintus
citozinus, 5-hidroksi/5-formil/5-karboksi citozinus. Sios citozino modifikacijos vaidina
ypatingai svarby vaidmenj epigenetiniame perprogramavime, vystymesi ir kt., bet Siuo
metu daugiausiai yra istirta ir Zinoma tik apie 5-metilcitoziny jtaka ir funkcijas, o kity
modifikacijy nepriklausomos funkcijos vis dar néra placiai istirtos. Kursinio darbo tikslas
blty susipazinti su TOP-seq sekoskaita ir jos praktiniu taikymu tiriant jvairias citozino
modifikacijas ir jgytas Zinias véliau pritaikyti metodo vystymui.

Kursinis darbas bty atliekamas VU GMC DMTS Dr. E. Kriukienés grupéje. Pries pasirinkdami
temg studentai turéty susisiekti su vadove (kotryna.kvederaviciute@gmail.com)
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Saulius Grazulis

Mazy molekuliy kristaly kontakty pavirsiai

Sitloma perzvelgti visas COD organiniy kristaly struktaras, visy pirma tas, kuriuose yra
vaistiniy medZiagy molekulés ar j jas panasSios molekulés. Surasti iy molekuliy kontaktus su
*savo paciy* kristalais, aprasyti Siy kontakty pavirSius. Surasti tas molekules, kuriy
kompleksai su baltymais patalptinti PDB archyve. Palyginti mazos molekulés kristalo ir
baltymo kontaktinius pavirSius; nustatyti, ar pagal Siy pavirSiy panasuma galima
prognozuoti susimaiSyma su baltymu. Pries pasirenkant susisiekti su vadovu el pastu,
adresu: grazulis@ibt.|t.
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Saulius Grazulis

Topologiniy metody taikymas
kristalografijoje: mazgy paieska kristaly
strukturose

Topologiniy metody taikymas kristalografijoje: mazgy paieska kristaly struktdrose
Molekulés medziagose gali sudaryti jvairias netikétas struktiras: kelios molekulés gali bati
sukabintos, kaip Ziedai grandinéje (katenanai); molekulés gali bati steriskai sukabintos viena
su kita, bet tuo pat metu laisvai judéti vieena kitos atzvilgiu (rotaksanai). Teoriskai jmanomi
tokiy sukabinty Ziediniy molekuliy polimerai. Sio darbu uzdavinys bty aptikti visas
panasaus pobdzio struktiiras atviroje kristalografinéje duomeny bazéje COD. Pries
pasirenkant susisiekti su vadovu el pastu, adresu: grazulis@ibt.It.
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Saulius Grazulis

Kristalografiniy ir bioinformatiniy
algoritmy formalus verifikavimas

Programinés jrangos klaidos turi daugybe neigiamy paskemiy — nuo erzinancio laiko
Savistymo iki atSaukty moksliniy straipsniy i$ gerai Zinomy mokslo Zurnaly; o blogiausiu
atveju klaidingos programos kritiSkose sistemose gali kainuoti Zmoniy gyvybes. Testavimas,
nors ir padeda pakelti programy kokybe, negali jrodyti, kad programos yra teisingos; jis tik
gali parodyti esamas programy klaidas. Pastaruoju metu intesyviau vystomi formalaus
programy verifikavimo metodai, leidZianti jrodyti kaip matematine teorema, kad programa
atitinka specifikacijg. Pagrinde Sie metodai taikomi itin svarbioms sistemoms, kuriy
neteisingas veikimas turéty labai blogy pasekmiy — geleZinkeliy valdyme, avionikoje,
pramoniniy procesy valdyme. Bet, plintant formalaus jrodymo jrankiams, pravartu bty ir
pagrindinams bioinformatikos bei kristalografijos algoritmams pritaikyti formalaus jrodymo
priemones. Darbe bus siiloma jgyvendinti keletg bioinformatiniy algoritmy (seky
palyginimo, FFT) Ada programavimo kalba ir jrodyti jy teisingumg SPARK sistemos pagalba.
Pries pasirenkant susisiekti su vadovu el pastu, adresu: grazulis@ibt.It.
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Saulius Grazulis

Duomeny kokybés uztikrinimas ir
duomeny validavimas kristalografinéje
duomeny bazéje COD

Duomenys mokslinéje duomeny bazéje naudingi tik tada, kai jie yra patikimi ir teisingi. Deja,
net auksto lygio mokslinése publikacijose ne visada uztikrinamas duomeny teisingumas ir
atitikimas formaliems reikalavimams. COD (Crystallography Open Database) duomeny
bazés karéjai Siuo metu pasieke, kad visi duomeny failai yra sintaksiskai teisingi (atitinka
IUCr CIF formato reikalavimus) ir gali bGti apdorojami automatiskai. Sekantis Zingsnis link
aukstos kokybés duomeny bazés -- semantinis duomeny patikrinimas (validacija) pagal IUCr
sukurtas ontologijas -- CIF Zodynus (angl. "CIF dictionaries"), ir prasminiy klaidy paieska,
naudojant statistinius metodus. Darbo metu bus sitiloma tobulinti COD duomeny
validatoriy, atlikti visy duomeny validacijg, pagal validacijos praneSimus sukurti
automatines klaidy taisymo priemones, istaisyti tas semantines klaidas, kurias jmanomai
vienareikSmiskai atpaZzinti, pazyméti nepataisomas klaidas, bei integruoti klaidy taisymo
priemones j COD duomeny jkélimo svetaine. Prie$ pasirenkant susisiekti su vadovu el pastu,
adresu: grazulis@ibt.|t.
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Saulius Grazulis

Didelés apimties duomeny archyvavimas
paskirstytoje, lygiy partneriy
bendradarbiavimu paremtoje (angl. "peer-
to-peer") duomeny saugykloje

Naujausios IUCr (Tarptautinés kristalografy sgjungos, angl. International Union of
Crystallography) rekomendacijos sitlo archyvuoti visus pradinius duomenis, panaudotus
struktdros nustatymui, jskaitant difrakcijos (iSsklaidyty Rentgeno spinduliy) vaizdus,
uZregistruotus monokristaliniy difraktometry. Sios rekomendacijos jgyvendinimas kelia
naujus isstkius -- bus reikalingas gerokai didesnis pastovios atminties (disky, juosty) kiekis,
negu naudotas iki Siol, ir duomenys turi biti prieinami bent jau ateinancius desimtmecius,
t.y. pergyventi kelias kompiuterinés jrangos kartas. Visa tai susije su papildomomis
sgnaudomis ir duomeny laikymo kastais. Vienas is galimy Siy problemy sprendimo bidy --
panaudoti paskirstytg, daugelio institucijy ir/arba individy palaikomg duomeny
archyvavimo sistemg, turincig pakankamg duomeny pertekluma, uztikrinantj patikima
sistemos darbg ilgg laikg. Darbo metu bus sitloma iSnagrinéti jvairiy partneriy
bendradarbiavimu” (angl. "peer-to-peer") bei paskirstyty duomeny baziy sistemy (Gnutella,
GNUnet, OFFSystem, Riak, Apache Cassandra, ir t.t.) tinkamuma nurodytam tikslui ir galimai
sukurti veikiantj sistemos prototipga. Prie$ pasirenkant susisiekti su vadovu el pastu, adresu:
grazulis@ibt.lt.
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Saulius Grazulis

Seny kristalografiniy duomeny
skaitmeninimas COD duomeny bazei

Dalis duomeny apie svarbius cheminius junginius, tame tarpe apie jy erdvines struktiras,
buvo publikuota pries placiai plintant kompiuteriams ir internetui, tad Sie duomenys yra
prieinami tik "popieriniame" pavidale, iSbarstyti po daugelj skirtingy Zurnaly ar leidiniy,
arba patalpinti nuosavybinése duomeny bazése. Tokia situacija techniskai ir/arba juridiskai
apsunkina duomeny radimg bei panaudojima. Darbo metu siGloma sukurti jrankius
struktdrinés informacijos jvedimui ar optiniam simboliy atpaZinimui, PDF faily teksty
analizei, siekiant atpazZinti ir iSskirti kristalografinius duomenis, ir galimai suskaitmeninti
senas publikacijas, jkeliant jy duomenis j atvirg kristalografine duomeny baze COD
(Crystallography Open Database). Pries pasirenkant susisiekti su vadovu el pastu, adresu:
grazulis@ibt.lt
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Saulius Grazulis

Vidutiniy trimaciy simetrijos grupiy
apskaiciavimas i$ keturmaciy moduliuoty
struktdry simetrijos operatoriy

Vidutiniy trimaciy simetrijos grupiy apskaiciavimas is keturmaciy moduliuoty struktiry
simetrijos operatoriy

Pastaruoju metu daugéja informacijos apie medziagos buvj, 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 struktdros.
Sioms struktiroms aprasyti kuriamas matematinis aparatas, panaudojantis simetrijos
grupiy teorijg. Pasirodo, kad neperiodines trimates struktiiras galima aprasyti kaip
periodiniy strukttry daugiamatése erdvése pjuvius. Pavyzdziui, kai kurias moduliuotas
struktdras galima nagrinéti kaip periodiniy 4-maciy gardeliy pjavius. Peréjimas j aukStesniy
matavimy erdves leidzia panaudoti jau Zinomag erdviniy simetrijos grupiy mat. aparatg, ir
kompaktiskai aprasyti neperiodines struktiras. Darbo metu bus sitloma sukurti programine
jranga, kuri tikrinty keturmaciy simetrijos grupiy aprasymus, pagal Siuos aprasymus sukurty
vidutinius nemoduliuotos trimatés simetrijos grupés aprasus, ir integruoti Siuos algoritmus j
duomeny baze COD, kad baty galima efektyviai kaupti ir tvarkyti neperiodiniy medZiagos
pavyzdZziy apraSymus. Pries pasirenkant susisiekti su vadovu el pastu, adresu:
grazulis@ibt.It.
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Saulius Grazulis

BOINC serverio ir klienty parengimas
statistiniams skaic¢iavimams ir jy
pritraukymas COD duomeny bazés analizei

Statistiniai skai¢iavimai, paremti Bajeso statistikos principais, duoda universalig ir
koherentiska skaiciavimo metodika, bet reikalauja itin daug skaic¢iavimo resursy. Vienas is$
bldy tokius resursus surinkti -- panaudoti masinj paralelizmg ,,savanoriy skaiciuotojy”
(angl. "volunteer computing") pateiktuose kompiuteriuose. Siuo principu yra paremta
Berklio universiteto BOINC sistema. Darbo metu bus siGiloma: a) paleisti BOINC sistemos
serverj; b) parasyti paprasciausius BOINC klientus; c) parasyti klientus, skirtus COD atstumy
ir jungciy parametry tikimybiy pasiskirstymy pasiskirstymy radimui ir atnaujinimui,
naudojant Bajeso statistikos metodus, ir skaiciavimy organizavimas. Prie$ pasirenkant
susisiekti su vadovu el pastu, adresu: grazulis@ibt.It.
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Saulius Grazulis

Gramatikos atstatymas i$ kalbos pavyzdziy

Gerai Zinomi yra uzdaviniai pagal nurodytg gramatikg nustatyti, ar duota simboliy eiluté
priklauso gramatikos generuojamai kalbai, ir ar dvi gramatikos yra ekvivalencios; Zinomi
efektyvis Siy uzdaviniy sprendimo budai daugeliui praktiskai svarbiy kalby klasiy. Taciau
praktikoje kartais tenka spresti atvirks¢ig uzdavinj: pagal kalbai priklausanciy ir
nepriklausanciy eilu¢iy pavyzdZius sukonstruoti minimalig gramatika, generuojancia tokia
kalba. Sis uzdavinys kur kas blogiau apibréztas (neturi unikalaus sprendimo) ir efektyvis
sprendimo bidai bendru atveju néra Zinomi. Darbo metu bus pasillyta suformuluoti ir
iSspresti uzdavinj paprasciausiai -- reguliariy kalby -- klasei. Konkreciai, pagal duotas eilutes
su teisingais ir klaidingais duomeny (teksto) pavyzdZiais reikés sukonstruoti reguliarias
iSraiSkas, kurias atitikty teisingos eilutés bet neatitikty klaidingos eilutés. Galimi sprendimo
bldai buty euristikos, kodo evoliucija ir genetiniai algoritmai, apmokomy neurony tinkly ar
atraminiy vektoriy masiny panaudojimas. Prie$ pasirenkant susisiekti su vadovu el pastu,
adresu: grazulis@ibt.|t.
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Saulius Grazulis

Teorinés kristalografinés duomeny bazés
TCOD duomeny validavimas

Teorinés kristalografinés duomeny bazés TCOD duomeny validavimas

Pastaruoju metu labai sparciai vystosi skaiiuojamosios chemijos metodai, leidZiantys
suskaiciuoti kristaly bei molekuliy struktlras naudojant pamatinius kvantinés mechanikos
principus. Atsiranda vis daugiau laisvy programy, leidZianciy atlikti Siuos skaiciavimus, ir
sparciai daugéja suskaiciuoty struktlry duomeny. Atsiranda poreikis Siuos skaic¢iavimo
rezultatus sistematizuoti, jvertinti jy patikimuma bei palyginti su eksperimentiniais
duomenimis. Tuo tikslu buvo paleista TCOD duomeny bazé. Darbo metu bus pasillyta
jgyvendinti duomeny kokybés patikrinimo programas ir palyginti skirtingas suskaiciuotas
struktdras tarpusavyje ir su eksperimentiskai nustatytomis struktiromis. Pries$ pasirenkant
susisiekti su vadovu el pastu, adresu: grazulis@ibt.It.
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Andrius Merkys

Antikdny sekos analizé

Yra sukurtos bent kelios schemos, skirtos antikiiny seky aminortgsciy
numeravimui. Apie jas placiau pasiskaityti galite Dondelinger et al.,

2018 (https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC6198058/). Taciau
laisvos atviro kodo programinés jrangos, galincios sunumeruoti jvesties
antikdino seka, néra. Yra ANARCI jrankis
(https://github.com/oxpig/ANARCI), tadiau jis paremtas kuruota duomeny
baze, kurios negalima naudoti komerciniams tikslams. Sio darbo uzduotis
— sukurti programine jrangg, galincig sunumeruoti jvesties antikino

sekos aminorigstis pagal Chothia ar kitg placiai naudojamg numeravimo
sistemg (aprasymas bei nuorodos platesniam pasiskaitymui pateiktos
anksciau nurodytame straipsnyje).

Reikalavimai:
Darbas Debian/Ubuntu operacinés sistemos aplinkoje. Reikalingi geri

komandinés eilutés, auksto lygio programavimo kalbos naudojimo
sugebéjimai, bioseky analizés bei PDB formato Zinios.
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Justina Januskeviciené

Naujy biozymeny paieska
individualizuotam gydymui statinais

Tema jdomi, nes apima sekoskaitg, gydyma statinais ir klinikinj efektg (cholesterolis). Teks
dirbti su tikrais klinikiniais duomenimis.




