Kliment Olechnovié

Baltymuy erdviniy struktiiry analizés metody karimas

Darbo tikslas - susipazinti su pagrindiniais biologiniy
makromolekuliy erdviniy (3D) strukttry analizés metodais bei
prisideti kuriant naujus metodus, t.y. naujg programine jranga.
Konkreti uzduotis bus individualiai derinama su studentu.
Susidoméje rasykite adresu kliment.olechnovic@bti.vu.lt

Darius Kazlauskas

Casg ir Casi2 baltymu homologu domeninés architektiiros
nusta as

Bakterijos ir archéjos kovoja su jsibrovéliais naudodamosi
adaptyviomis gynybos sistemomis, Zinomomis kaip CRISPR-
Cas. CRISPR-Cas atsakas susideda iS trijy etapy: adaptacijos,
raidkos ir interferencijos. CRISPR-Cas sistemos yra skirstomos |
dvi klases pagal baltymy, dalyvaujanciy interferencijos etape,
architektdrg. 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 | RuvC panasy domeng, kuris
naudojamas taikinio DNR suskaidyti. Filogenetiné Cas9 ir
Cas12 baltymy RuvC domeno analizé rodo, kad jis iSsivyste is
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
architektdros nustatymo (ADAN) metodai. Véliau vyks Cas9 ir
Cas12 baltymy homology charakterizavimas pasirinktais ADAN
metodais bei baltymy domeninés architektiros vizualizacija.
Daugiau info: darius.kazlauskas@bti.vu.lt

Andrius Merkys

CIF sintaksinio analizatoriaus iSplétimas C, Python bei Java kalboms
Crystallographic Information File (CIF) formatas yra placiai
naudojamas kristalografijos, cheminformatikos srityse bei uz jy
riby. Tacfiau didelé programinés jrangos dalis palaiko nepilng
CIF formato standartg, dél ko gali kKilti jvairios faily jskaitymo
klaidos (Merkys et al. 2015). ,,codcif* — bendro pobtdzio CIF
formato analizatorius/konstruktorius (angl. reader/writer),
sukurtas siekiant pilnai palaikyti CIF standartg. Sio kursinio
darbo tikslas — iSplésti ,,codcif‘ palaikymg C, Python ir Java
programavimo kalboms. Prie$ pasirenkant temg susisiekti su
vadovu el. pastu andrius.merkys@gmc.vu.lt.

Andrius Merkys

dREL programavimo kalbos kompiliatorius

Duomeny kokybés kontrolé siekiant uztikrinti jy atitikimg tam
tikriems reikalavimams taikoma jau ilgg laikg. XML ir JSON
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duomeny formatus lydi schemos — programiniu bidu
nuskaitomy apribojimy specifikacijos. Taciau nepilnos pagal
Tiuringg kalbos visuomet leidzia aprasyti tik dalj. Todél buvo
sukurta pilna pagal Tiuringg dREL kalba duomeny validavimui
pagal jy apraSymus Zodynuose (Spadaccini et al., 2012).
Pagrindiné jos taikymo sritis — kristalografiniy duomeny
apradymas. Kadangi dREL vis vystoma ir dar néra placiai
paplitusi, kol kas Zinomas tik vienas jos
kompiliatorius/interpretatorius — PyCIFRW, paraSytas Python
programavimo kalba ir paskutinj kartg iSleistas 2018 m.
pradzioje. Sio kursinio darbo tikslas — sukurti dREL kalbos
kompiliatoriy/interpretatoriy, kurj baty nesudétinga keisti ir plésti
dREL kalbai vystantis. Prie§ pasirenkant temg susisiekti su
vadovu el. pastu andrius.merkys@gmec.vu.lt.

Andrius Merkys

Kristalografinés informacijos tvarkymas ir jo automatizavimas
Atviroje kristalografinéje duomeny bazéje COD veikia
autonominés programos-robotai, be Zzmogaus-operatoriaus
priezitros nukeliantys naujausias iSsprestas struktdras i$
mokslinés spaudos, patikrinantys jas bei patalpinantys COD
duomeny bazéje. Nemazai automatisSkai nukelty strukttry
patikrinimo stadijoje yra atmetamos dél nesunkiai pataisomy
klaidy: neteisingai jvesti skai€iai, nurodyti matavimo vienetai,
»Zmogaus kalba“ naudojama ten, kur praSoma griezto formato.
Sio kursinio darbo tikslas — i§analizuoti sukauptus patikrinimy
klaidy praneSimus, nustatyti daZniausiai pasitaikancias
automatisSkai pataisomas klaidas, sukurti programine jrangg
klaidoms taisyti bei Sig jrangg jtraukti j automatinj roboty darbo
srautg. Prie$§ pasirenkant temg susisiekti su vadovu el. pastu
andrius.merkys@gmc.vul.lt.

Andrius Merkys

Pasikartojancdios kristalografinés informacijos aptikimas

Kuriant duomeny bazes svarbu apsisaugoti nuo informacijos
dubliavimo. Tadiau tai ne visada yra lengva uzduotis. Sio darbo
tikslas — pasikartojanciy jrasy aptikimo metody kdrimas Atvirai
kristalografinei duomeny bazei COD. Prie$ pasirenkant temg
susisiekti su vadovu el. pastu andrius.merkys@gmc.vu.lt.

Andrius Merkys

Grafiné ir programatiné sasaja reliacinéms duomeny bazéms

Reliacinés duomeny bazés labai placiai taikomos tiek mokslinei,
tiek nemokslinei informacijai laikyti bei narSyti. Atviro kodo
duomeny baziy valdymo sistemos, tokios kaip MySQL ar
MariaDB, yra patogios naudoti komandinés eilutés ar
programatineése aplinkose, taCiau darbg su duomeny bazémis
paspartinty grafiné naudotojo sgsaja (Web Ul). Vienas i§
méginimy tai jgyvendinti yra RestfulDB projektas, kurio
tolimesnis vystymas ir baty Sio darbo tikslas. Darbui atlikti



https://pubs.acs.org/doi/10.1021/ci300076w
https://www.iucr.org/resources/cif/software/pycifrw
mailto:andrius.merkys@gmc.vu.lt
https://www.crystallography.net/
mailto:andrius.merkys@gmc.vu.lt
https://www.crystallography.net/
mailto:andrius.merkys@gmc.vu.lt
https://en.wikipedia.org/wiki/Relational_database
https://projects.ibt.lt/repositories/projects/restfuldb

reikalingos geros Perl programavimo kalbos bei interneto
technologijy (HTML, CSS, JavaScript) zinios. Pageidautinos
SQL zinios. Prie$ pasirenkant temg susisiekti su vadovu el.
pastu andrius.merkys@gmc.vu.lt.

Karolis Koncevic¢ius

Individo poZzymiu nustatymas naudojantis metilinimo duomenimis

Siame darbe, naudojant DNR metilinimo mikrogardeliy
duomenis, studentui bus siGloma pabandyti nustatyti individo
amziy, lytj, etnine kilme, rakymo statusa, ir kitus biologinius
pozymius. Konkreti uzduotis bus derinama individualiai. Darbui
numatoma naudoti R programavimo kalbg. Modelio karimui -
jvairius regulerizuotus tiesinius ("lasso", "elastic net"), atsitiktinio
misko ("random forest") ir kitus regresijos ir klasifikavimo

metodus.

Saulius Grazulis

Mazy molekuliy kristaly kontakty pavirsiai

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 patalptinti PDB archyve. Palyginti mazos
molekulés kristalo ir baltymo kontaktinius pavirSius;
nustatyti, ar pagal Siy pavirSiy panasumag galima
prognozuoti susimaiSyma su baltymu. Prie$ pasirenkant
susisiekti su vadovu el pastu, adresu: grazulis@ibt.t.

Saulius Grazulis

Paskirstytos, patikimos ir atsparios trikdziams bei
padalinimams COD duomeny bazés kiirimas.

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 nenutrikstamo sistemos
darbo, centriniam serveriui iSéjus i$ rikiuotés ar nutrikus
rySiui tarp centrinio serverio ir Interneto. Darbo metu bus
sidloma realizuoti paskirstyta, lygiy serveriy mainais (angl.
"peer-to-peer") paremtg sistema, atsparig sistemos
padalinimui, uztikrinan€ig duomeny nepriestaringumg
(consistency) ir minimizuojancig sistemos prastovas. Nors
CAP teorema teigia, kad visy trijy tiksly (nepriestaringumo,
prieinamumo ir atsparumo padalinimams) vienu metu
pasiekti nejmanoma, bus bandoma surasti inzZinerinius
sprendimus, leidZian€ius minimizuoti praradimus
(prastovas, duomeny praradimg ir pan.), atsiradusius dél
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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.). Prie$ pasirenkant
susisiekti su vadovu el pastu, adresu: grazulis@ibt.lt.

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 pasieké, kad visi duomeny failai yra sintaksiskai
teisingi (atitinka IUCr CIE formato reikalavimus) ir gali bati
apdorojami automati$kai. Sekantis zingsnis link aukstos
kokybés duomeny bazés -- semantinis duomeny
patikrinimas (validacija) pagal IUCr sukurtas ontologijas --
CIF Zodynus (angl. "CIF dictionaries"), ir prasminiy klaidy
paieSka, naudojant statistinius metodus. Darbo metu bus
sidloma tobulinti COD duomeny validatoriy, atlikti visy
duomeny validacijg, pagal validacijos praneSimus sukurti
automatines klaidy taisymo priemones, istaisyti tas
semantines klaidas, kurias jmanomai vienareikSmiskai
atpaZzinti, pazyméti nepataisomas klaidas, bei integruoti
klaidy taisymo priemones j COD duomeny jkélimo
svetaine. Prie$ pasirenkant susisiekti su vadovu el
pastu, adresu: grazulis@ibt.lt.

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 struktiros nustatymui, jskaitant difrakcijos
(iSsklaidyty Rentgeno spinduliy) vaizdus, uzZregistruotus
monokristaliniy difraktometry. Sios rekomendacijos
jgyvendinimas kelia naujus i$80kius -- bus reikalingas
gerokai didesnis pastovios atminties (disky, juosty) kiekis,
negu naudotas iki Siol, ir duomenys turi bati prieinami bent
jau ateinancCius deSimtmecius, t.y. pergyventi kelias
kompiuterinés jrangos kartas. Visa tai susije su
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papildomomis sgnaudomis ir duomeny laikymo kastais.
Vienas i$ galimy Siy problemy sprendimo budy --
panaudoti paskirstytg, daugelio institucijy ir/arba individy
palaikomg duomeny archyvavimo sistema, turincig
pakankamg duomeny pertekluma, uztikrinantj patikima
sistemos darbg ilgg laikg. Darbo metu bus siGloma
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 veikiant;
sistemos prototipg. PrieS pasirenkant susisiekti su
vadovu el pastu, adresu: grazulis@ibt.t.

Saulius Grazulis

Seny kristalografiniy duomeny skaitmeninimas COD
duomeny bazei.

Dalis duomeny apie svarbius cheminius junginius, tame
tarpe apie jy erdvines struktaras, 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 radima bei
panaudojimg. Darbo metu sitloma sukurti jrankius
struktarinés informacijos jvedimui ar optiniam simboliy
atpazinimui, PDF faily teksty analizei, siekiant atpazinti ir
iSskirti kristalografinius duomenis, ir galimai suskaitmeninti
senas publikacijas, jkeliant jy duomenis | atvirg
kristalografine duomeny baze COD (Crystallography Open
Database). Prie$ pasirenkant susisiekti su vadovu el
pastu, adresu: grazulis@ibt.lt.

Saulius Grazulis

Vidutiniy trimac€iy simetrijos grupiy apskai€iavimas is
keturmaciy moduliuoty struktiry simetrijos
operatoriy.

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 struktiiros. Sioms
struktdroms apra8yti kuriamas matematinis aparatas,
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panaudojantis simetrijos grupiy teorijg. Pasirodo, kad
neperiodines trimates struktlras galima aprasyti kaip
periodiniy struktiry daugiamatése erdvese pjuvius.
Pavyzdziui, kai kurias moduliuotas struktiras galima
nagrinéti kaip periodiniy 4-maciy gardeliy pjavius.
Peréjimas j aukStesniy matavimy erdves leidzia panaudoti
jau zinoma erdviniy simetrijos grupiy mat. aparata, 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 |
duomeny baze COD, kad baty galima efektyviai kaupti ir
tvarkyti neperiodiniy medziagos pavyzdziy apraSymus.
PrieS pasirenkant susisiekti su vadovu el pastu, adresu:
grazulis@ibt.lt.

Saulius Grazulis

BOINC serverio ir klienty parengimas statistiniams
skaiéiavimams ir jy pritraukymas COD duomeny bazés
analizei.

Statistiniai skaiCiavimai, paremti Bajeso statistikos
principais, duoda universalig ir koherentiSkg skaiciavimo
metodikg, bet reikalauja itin daug skai€iavimo resursy.
Vienas i$ buady tokius resursus surinkti -- panaudoti masinj
paralelizmg ,savanoriy skaiciuotojy“ (angl. "volunteer
computing") pateiktuose kompiuteriuose. Siuo principu yra
paremta Berklio universiteto BOINC sistema. Darbo metu
bus sitloma: 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
skai€iavimy organizavimas. Prie$ pasirenkant susisiekti
su vadovu el pastu, adresu: grazulis@ibt.lt.

Saulius Grazulis

Gramatikos atstatymas is 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 efektyvas Siy uzdaviniy sprendimo
bldai daugeliui praktiSkai svarbiy kalby klasiy. Taciau
praktikoje kartais tenka spresti atvirk$¢ig uzdavinj: pagal
kalbai priklausanciy ir nepriklausanciy eiluciy pavyzdZzius
sukonstruoti minimalig gramatikg, generuojancig tokig
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kalba. Sis uzdavinys kur kas blogiau apibréztas (neturi
unikalaus sprendimo) ir efektyvis sprendimo badai bendru
atveju néra Zinomi. Darbo metu bus pasiudlyta 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
badai baty euristikos, kodo evoliucija ir genetiniai
algoritmai, apmokomy neurony tinkly ar atraminiy vektoriy
masiny panaudojimas. PrieS pasirenkant susisiekti su
vadovu el pastu, adresu: grazulis@ibt.t.

Saulius Grazulis

Teorinés kristalografinés duomeny bazés TCOD
duomeny validavimas.

Pastaruoju metu labai sparc€iai vystosi skaiiuojamosios
chemijos metodai, leidziantys suskaiciuoti kristaly bei
molekuliy strukttras naudojant pamatinius kvantinés
mechanikos principus. Atsiranda vis daugiau laisvy
programy, leidzianciy atlikti Siuos skai€iavimus, ir sparciai
daugéja suskaiciuoty struktlry duomeny. Atsiranda
poreikis Siuos skaiciavimo rezultatus sistematizuoti,
jvertinti jy patikimuma bei palyginti su eksperimentiniais
duomenimis. Tuo tikslu buvo paleista TCOD duomeny
baze. Darbo metu bus pasidlyta jgyvendinti duomeny
kokybés patikrinimo programas ir palyginti skirtingas
suskaicCiuotas struktlras tarpusavyje ir su eksperimentiskai
nustatytomis struktGromis. Prie$ pasirenkant susisiekti su
vadovu el pastu, adresu: grazulis@ibt.t.

Irus Grinis

Baltymy struktiry nustatymas naudojant gilyjj mokymasi.

Si tema gana sudétinga, bet 135 kitos pusés labai perspektyvi.
Pradéti galima nuo kokio nors kurselio apie gilyjj mokymasi
(pvz. https://www.tensorflow.org/tutorials ). Kitas zingsnis -
susipazinti su jranga https://github.com/deepmind/deepmind-
research/tree/master/alphafold _caspi3 ir
https://yanglab.nankai.edu.cn/trRosetta/ . TreCias ir Kiti zingsniai
- ,eksperimentavimas® su mineta jranga.

Irus Grinis

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

Si tema labai plati. PradZioje temg pasirinkusiam studentui
reikés ,apsizvalgyti“. Galima pradéti nuo liaudisko Saltinio.
Rimtesnis ir platesnis Saltinis yra monografija. Po to galima
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baty susikoncentruoti ties 3-4 algoritmuy, istirti jy veikimo
rezultatus konkretiems duomenims, palyginti tarpusavyje jy
efektyvuma, pasidlyti konkrecias jy taikymy rekomendacijas.

Irus Grinis

Bioinformatikos svetainés prieziura ir plétimas.

Musy portalas gyvuoja jau metus. Jo pagrindiné paskirtis
bionformatikos mokslo ir studijy populiarinimas. Numatoma, kad
kiekviena bionformatiky laida turés savo atstova - redaktoriy -
uzsiimantj ne tik svetainés priezidra, bet ir ruodiantj naujus
straipsnius, mokomajg medZiagg ir kitus resursus minétam
portalui.

Irus Grinis

Rekurentiniai neuroniniai tinklai ir jy taikymas
biomoksluose.

Rekurentiniai neuroniniai tinklai placiai taikomi jvairiose srityse.
Sio darbo tikslas -- susipazinti su kai kuriais esamais RNN
taikymais bioseky analizéje ir istirti galimybes pla€iau panaudoti
joje natdraliosios kalbos apdorojimo technikas. PradZiai reikéty
susipazinti aplamai su jrankiais pvz. hitps://www.tensorflow.org/,
apzvelgti turimas publikacijas (pvz.
https://doi.org/10.1093%2Fbioinformatics%2Fbtm247,
https://doi.org/10.1038/s41598-019-52196-4 )

Irus Grinis

Nors kompiuteriniy zaidimy industrija skaiciuoja kelis
deSimtmecius, bet kai kalba uzeina apie platesnj jy taikyma
mokyme, atsiranda nemazai problemy. Sio darbo tikslas -
pabandyti sukurti kokj nors paprastg edukaciniy Zaidimy kdrimo
jrankio prototipg, kuriuo galéty naudotis gamtos ir tiksliyjy
moksly mokytojai/déstytojai

Irus Grinis

Web aplikacijy kirimas naudojant Biopython.

Su Biopython’u esame susipaZzine per Bioinformatikos Il kursa.
Sios darbo tikslas bty parinkti python web karkasg (pvz.
Django, Flask, ...) ir integruoti jj su Biopython ir kai kuriais kitais
python kalba paremtais biomedicininiais jrankiais.

Gintautas Bareikis

Genetiniai algoritmai ir jy taikymas modeliuojant
biosistemas.

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

aplinkos salygy.

Kotryna Kvederavic¢iaté

Mazyjy RNR analizé ir tyrimai

MazZosios nekoduojancios RNR yra vieni i geny raiSkos
reguliatoriy (potransliaciniame lygyje). Sios RNR yra labai
heterogenidkos tiek savo dydziu, tiek struktdra ir tik nedidelés jy
dalies funkcija/funkciniai mechanizmai yra Zzinoma. Darbo metu
bus sitloma atlikti mazyjy RNR analize. Konkretis atliekami
darbai priklausys nuo to, kokie duomenys tuo metu bus
prieinami laboratorijoje ir gali apimti mazyjy RNR sekoskaitos
duomeny analize, mazyjy RNR savybiy analize ir jvairios
programinés jrangos, skirtos dirbti su mazosiomis RNR karima.
Prie$ pasirinkdami tema, studentai turéty susisiekti su temos
vadovu (kotryna.kvederaviciute@gmail.com).




