. | Déstytojas

Tema LT

Tema En

Pastabos

Adomas Birstunas

Becikliai skaiciavimai laiko logiky fragmentams

Loop-Free Calculii for Temporal Logic Fragment

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.

3 |Aistis Raudys Algoritminis menas, kaip algoritmai naudojami meno dirbiniams kurti Algorithmic art as algorithms used to create works of art
4 |Aistis Raudys XGBoost medziy ir kity sprendimo medziy tyrimas Investigation of XGBoost trees and other decision trees
5 |Aistis Raudys Alternatyviy duomeny analizé finansy rinkose Analysis of alternative data in financial markets
6 |Aistis Raudys Akiy sekimo technologijy panaudojimas iSmaniuose jrenginiuose Use of eye tracking technologies in smart devices
Dirbtinis intelektas loT jrenginiuose, neuroniniai tinklai mikrokontroleriuose Naudojant Arduino ar pan. MC realizuoti DNT ir naudojant sensorius atpaZinti aplinka ar
7 |Aistis Raudys . ) ) ! Artificial intelligence in loT devices, neural network for microcontrollers objektus, pritaikyti loT. Tensorflow Light. Itirti kaip geriausia realizuoti neuroninius tinklus
ir mikrokompiuteriuose MC ir naudojant sensorius atpaZinti aplinka ar objektus pritaikyti loT.
8 |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
9 |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 atpaZzinime — kaip Hostile training in deep neural networks in voice recognition - how to trick
i apgauti balso atpaZinimo sistemas 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  |People traffic forecasting in public transport using DI methods and bus
¥ bei autobusy tvarkarascio ir dydzio planavimas schedule and size planning
Lietuvisko teksto generavimo metodai naudojant generatyvinius
16 |Aistis Raudys L g lantg W Lithuanian text generation methods using generative neural networks.
neuroninius tinklus.
17 | Aistis Raudys Pastiprinto mokymo (ang. reinforcement learning) ir neuroniniy tinkly Application of reinforcement learning and neural networks in securities
v taikymas vertybiniy popieriy prekyboje trading
18 | Aistis Raudys Interaktyviy reklamy kdrimas naudojant masininio matymo neuroninius Creating interactive advertisements using machine vision neural networks
i tinklus (OpenCV ir pan.) (OpencV, etc.)
- N . - N " Improving the nearest neighbors method by optimizing the distance
19 |Aistis Raudys Artimiausiy kaimyny metodo tobulinimas optimizuojant atstumo funkcija funpction & & v op €
Keliu kalbétojy atskyrimas jrasant keliais mikrofonais (garso 3altinio
L K o M Y Yo ! K . (_g R X Separation of multiple speakers by recording with multiple microphones
20 |Aistis Raudys trianguliacija). Garso $altiniy atskyrimas i jraso - kalbétojo atskyrimas . . K
K o (triangulation of an audio source).
naudojant DNN ir kitus metodus
. Realaus laiko aktyvus triuksmo panaikinimas (ang. noise canceling) garso |Separation of audio sources from a recording - Separation of a speaker
21 |Aistis Raudys . X . L . L X
jraduose ir/arba naudojant kelis mikrofonus naudojant neuroninius tinklus. |using DNN and other methods
- . . . . Real-time active noise canceling in audio recordings and / or using multiple
22 |Aistis Raudys Vaizdus generuojantys neuroniniai tinklai & € / & P

microphones using neural networks.
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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/raktazodziy atpaZinimas mikrokompiuteriuose ir
mikrokontroleriuose (kaip kad ok google, alexa).

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

25

Aistis Raudys

Kalba 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

Kalbg 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 objektg ir jj sunaikinti.

32

Aistis Raudys

Neuroniniy tinkly panaudojimas roboto balansavimui

Development of neural network based self-balancing robot

Naudojant giroskopus sukurti balansuojantj robota 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

Gintaras Skersys

McEliece viesojo rakto kriptografinés sistemos saugumo tyrimas

Study of the Security of the McEliece Public-Key Cryptosystem

37

Gintaras Skersys

Courtois-Finiasz-Sendrier skaitmeninio paraso schemos ir jos varianty
tyrimas

Study of the Courtois-Finiasz-Sendrier Digital Signature Scheme and Its
Variants

38

Gintaras Skersys

Turbo kody tyrimas

Study of Turbo Codes

Geometrinio Daugiamaciy skaliy metodo, skirto daugiamaciams

Investigation of the Geometric multidimensional scaling for

39 |Gintautas Dzemyda i K 1 R K s X i L Eksperimentinis metodo tyrimas, siekiant kuo geresnés duomeny vizualizavimo kokybés
duomenims vizualizuoti, tyrimas multidimensional data visualization
40 [Gintautas Dzemyda Kepeny radiologiniy vaizdy analizé siekiant nustatyti véZio pazeistg vieta Analysis of radiological images of the liver to identify the site of cancer Vaizdy analizés uzdavinys
i Duomeny klasifikatoriy efektyvumo priklausomybés nuo besikeiciancios A study of the dependence of the efficiency of data classifiers on a . o o » .
41 |Gintautas Dzemyda T ) ) . Reikés patyrinéti kelis klasikinius duomeny klasifikatorius
mokymo imties tyrimas changing training sample
) - . . . . o . . . . . . . Eksperimentinis metodo tyrimas, siekiant jvertinti optimizuoj funkcij
42 [Gintautas Dzemyda Geometrinio daugiamaciy skaliy metodo daugiaekstremiskumo tyrimas A study of multiextremality of the geometric multidimensional scaling daz’:;:(::;:;zjem: © tyrimas, siekiant [vertintl optimizuojamos tunkctios
43 |Haroldas Giedra Buridano logikos verifikavimas Verification of Buridan logic
44 [Haroldas Giedra Matematinés logikos jrankiy taikymas fizikoje Applications of mathematical logic tools on physics
45 |Haroldas Giedra I1Svedimo paieska laiko logikai Proof search for temporal logic
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Irmantas Radavicius

Studento pasirinkta tema

Student Proposed Topic

Gali bati rengiamas darbas studento pasirinkta/pasitlyta tema duomeny struktary ir
algoritmy, grafy teorijos, algoritmy analizés tematikose. Susidoméjus, dél temos
formulavimo ir konkretizavimo KUO ANKSCIAU susisiekti su vadovu ir iSreikti nora dirbti
kartu. Priimu tik studentus, rengusius pas mane bakalauro darba.

47

Julius Zilinskas

Pusiau teigiamai apibréztas optimizavimas

Semidefinite programming

48

Julius Zilinskas

Kalny kelioniy technikos trasy jveikimo modeliavimas ir optimizavimas

Imitation and optimization of accomplishment of mountaineering routes

49

Karolis Petrauskas

TLA+ specifikacijy iSskyrimas i$ programinio kodo BEAM virtualiai masinai.

Extracting TLA+ specifications out of a program for a BEAM virtual
machine.

Formal languages are widely used to design and verify distributed systems and algorithms.
One of such languages is TLA+ (https://lamport.azurewebsites.net/tla/book-02-08-08.pdf).
Specifications are designed at a high level using TLA+, thus there is a gap between an
implementation and the spec.

Erlang/OTP is a programming language designed for building distributed systems and is used
to build online game servers, banking applications, systems integrations and other.

This language is compiled to several intermediate formats, that can be used to extract
program structure.

The aim of this topic is to develop a translation from a BEAM based language
(Erlang/Elixir/LFE or other) to a TLA+ specification.

The extracted specification then could be used to prove a refinement mapping between the
abstract specification and the extracted one thus narrowing the gap between the spec and
the implementation.

One of the attempts to formalize the semantics of the intermediate format can be found
here <https://dl.acm.org/doi/10.1145/3406085.3409008>. See also references in the related
work section.

50

Karolis Petrauskas

Formaliy specifikacijy taikymas projektuojant paskirstytas sistemas.

Applying formal specifications to design distributed systems.

A student should develop a formal specification in the TLA+ language
(https://lamport.azurewebsites.net/tla/book-02-08-08.pdf) for a chosen distributed
algorithm (e.g. Kademlia) or a system (e.g. Kafka replication, Riak KV, RabbitMQ distribution,
LevelDB). Another specification language can be chosen, if it will be more appropriate for
the specific task. The specification will be used to investigate properties of the selected
system or the algorithm. If any flaws are identified, solutions should be provided and
validated formally. In the case of notable results, a student is encouraged to present them in
a scientific conference.

51

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 savybeés, j kurias fokusuojamasi verifikavimo metu.

52

Linas Laibinis

Sistemy prototipy kdrimas ir skaitinis jvertinimas naudojant diskretiniy
ivykiy simuliavimo metodus

System prototyping and quantitative assessment by discrete event
simulation techniques

Diskretiniy jvykiy simuliavimo aplinkos leidZia sukurti basimos paskirstytos sistemos
prototipa, aprasyti joje vykstanc¢ius jvykius, komunikacijas tarp komponenciy, 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.

53

Linas Laibinis

Paskirstyty sistemy modeliavimas ir verifikavimas remiantis statistinio
modeliy patikrimo metodais

Modelling and verification of distributed systems using statistical model
checking methods

Darbo metu sukurtas paskirstytos sistemos modelis (prototipas) yra analizuojamas
statistinio modeliy patikrinimo metodais (pvz., naudojantis automatizuota aplinka Uppaal).
Analizés rezultatas yra statistinis ar tikimybinis suformuluoty sistemos savybiy (efektyvumo,
patikimumo ir t.t.) ar jos skaitiniy apribojimy jvertini as bei grafinis pateikimas.

54

Linas Laibinis

Paskirstyty programiniy sistemy kdrimas ir skaitinis jvertinimas naudojantis
komunikavimo $ablonais

Design and quantitative evaluation of distributed software-based systems
using communication patterns

Darbo metu yra skaitiskai jvertinami paskirstyty sistemy karime naudojami komunikavimy
Sablonai ir jy kompozicijos. Identifikuojami sistemos ar $ablony parametrai, tiesiogiai
jtakojantys sistemos darbg, ir jy optimalumas yra analizuojamas naudojantis statistinio ar
jprasto modeliy patikrinimo metodais.

55

Linas Laibinis

Automatizuotos matematinio jrodymo ir sistemy verifikavimo aplinkos

Automated environments for mathematical proof and system verification

Darbe palyginamos placiai naudojamos automatizuotos matematinio jrodymo ir sistemy
verifikavimo aplinkos. Analizés metu yra fokusuojamasi j esamas automatinio jrodymo
priemones ir jy plétimo galimybes bei galimybe integruoti skirtingus verifikavimo jrankius
vieno projekto ribose.




56 |Linas Litvinas Dirbtiniai neuroniniai tinklai laiko eilutéms Artificial neural networks for time series
57 [Linas Litvinas Biojutiklio daugiakriterinis optimizavimas Multiobjective optimization of biosensor
58 [Linas Litvinas Daugiaagentés besimokancios sistemos Multi-agent learning systems
59 [Linas Litvinas Funkcijy aproksimavimas dirbtiniais neuroniniais tinklais Approximation of functions by artificial neural networks
. . . . . . . . . Epidemijos plitimo ir kontrolés (jvairiy stabdymo priemoniy taikymas) modeliavimas
60 [Mindaugas Bloznelis Epidemijos plitimas tinkle Epidemic spread in networks pidemijos piitimo 1r kor (ivairiy ymop u taikymas)
dideliuose socialiniuose tinkluose.
. . . . Ly . . Tinklo bendruomeniy atskleidimas. Algoritmy veikimas realiuose tinkluose, algoritm
61 |Mindaugas Bloznelis Tinklo bendruomeniy paieska Network community detection. © pencruomeniy gorttmu ve 2 uose tiniuose, a'goritmu
analizé sintetiniuose tinkluose. (Spektrinis algoritmas, atsitiktinio klaidZiojimo algoritmas)
Generatyviniai besivarzantys neuroniniai tinklai vaizdams i teksto . . .
62 |Olga Kurasova y' v Generative Adversarial Networks for Synthesis of Images from Text
generuoti
63 [Olga Kurasova Dirbtiniy neuroniniy tinkly generalizavimo savybiy tyrimas Investigation of Generalization Properties of Artificial Neural Networks
64 |Olga Kurasova Transformatoriy tinklai nataraliai kalbai apdoroti Transformer Networks for Natural Language Processing
65 [Pijus Kasparaitis Lietuviy kalbos sintezé naudojant neuroninius tinklus Text-to-speech synthesis of Lithuanian based on neural networks Déstytojui dél temos radyti $iuo e-pasto adresu: pkasparaitis@yahoo.com
66 [Pijus Kasparaitis Lietuviy kalbos sintezé naudojant neuroninius tinklus Text-to-speech synthesis of Lithuanian based on neural networks
67 [Pijus Kasparaitis Svetimy kalby asmenvardziy adaptavimo lietuviy kalbai algoritmai Algorithgs for rewriting foreign names in Lithuanian
68 [Pijus Kasparaitis Teksto paruosmo balso sintezei algoritmai Text preprocessing for text-to-speech synthesis
. . Pamaininio darbo tvarkaras¢io optimizavimo algoritmy lygiagretus . . . . L .
69 [Rimantas Vaicekauskas |, L P g Ylyelag Parallel implementation of shift sheduling optimization algorithms
igyvendinimas
70 |Rimantas Vaicekauskas [Pamaininio darbo tvarkarasé¢io optimizavimo algoritmai Shift sheduling optimization algorithms
Deja, kol kas ne visuose straipsniuose paskelbtos kristaly struktdros yra atvirai aprasytos
viesai prieinamais duomenimis. Daugeliui tokiy ,paslépty” struktary straipsniuose nurodomi
pagrindiniai kristalo parametrai — gardelés konstantos, simetrijos grupé, molekulés cheminé
. . Gardeles parametry iggavimas i§ mogui skirty teksty ir COD ap2valginés DB|Extrating Unit cell parameters of crystals from human-readible scientific  |/o"m!é I pavadinimas. Tai, nors ir nepilni, bet vis viena labai vertingi duomenys, nes leidzia
71 |Saulius Grazulis preliminariai identifikuoti kristaling medZiaga. Kursiniame darbe bus pasitlyta surinkti visy

karimas

papers

publikuoty kristaly struktary bibliografijas ir pagal atvirai prieinamus straipsniy tekstus arba
santraukas (abstracts), naudojant paprastas Perl reguliarias israiskas (o véliau gal bat ir
sudétingesne lingvistine analize) automatiskai iSgauti kiekviename straipsnyje publikuoty
medziagy kristaly parametrus.
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Saulius Grazulis

Informacijos iSgavimas i$ moksliniy straipsniy

Extracting scientific facts from research papers

Pastaruoju metu publikuojamy moksliniy straipsniy skaiius auga eksponentiskai [1].
Tikétina, kad Siuo metu straipsniy paskelbiama tiek daug, jog net ekspertai negali fiziskai
perskaityti visy straipsniy savo darby tematika, jau nekalbant apie gretimy tyrimo kryp¢iy
straipsnius. Mokslo Zinios tampa iSsklaidytos po daugelj Zmogui sunkiai aprépiamy 3altiniy,
jas vis sunkiau susisteminti, o tarpdisciplininiai tyrimai — vienas svarbiy inovacijos 3altiniy —
deél iy priezastiy neatskleidZia viso savo potencialo. Turéty bati jmanoma sukurti
apmokytus DNT ir/arba kitas kompiuterines sistemas, gebanéias i$ Zmogui skirto teksto
(mokslinio straipsnio, patento, monografijos, disertacijos, preprinto) isgauti fakting moksline
informacija, pvz. medziagos formule, kristalo ir molekulés struktdros aprasyma, molekulés
chemines ir fizines savybes, ty savybiy epistemologinj statusg (matavimo rezultatas, teorinis
skai¢iavimas), ir pateikti $ig informacija formalizuotu, automatiniam apdorojimui tinkamu
pavidalu, pavyzdziui, formaliai specifikuoty CIF, CML a SDF faily pavidalu, reliaciniy
duomeny lenteliy pavidalu, RDF faily pavidaly naudojant kurig nors Ziniatinklio ontologijg ar
pan. Darbe bus pasillyta, pasitelkiant jvairias teksto analizés priemones (teksto
segmentatorius, simboliy atpaZinimo programas, tokias kaip 'tesseract', dirbtinius
neuroninius tinklus, masiny mokymo programas) igauti i§ moksliniy straipsniy vertingus
faktus ir apjungti juos j sistemingg duomeny baze greitai ir iSsamiai paieskai.

73

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 Zmogaus ranky
darbo, jvedant informacija j kompiuterizuotas duomeny bazes. Sidloma sukurti jrankj, kuris
palengvinty tyréjams informacijos surinkima ir kaupima vienoje gerai struktruotoje
duomeny bazéje. Sialomas darbas bty skirtas jskiepiui, kuris padeda rinkti kristalografine ir
chemine informaciia, sukurti. Tai leisty Simtams tyréju vienu metu visame pasaulyie rinkti

74

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 jrady apie mazy molekuliy kristaly struktdras.
Apie 2/3 jy yra organinés molekulés. Dalis ty molekuliy yra ligandai, kofaktoriai ar vaistai,
galintys jungtis su baltymy molekulémis, o 3iy baltymy struktdros gali bati randamos PDB
duomeny bazéje. Darbo metu bus pasilyta 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.

75

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 informacija i$ nutolusios svetainés, bet ir interaktyviai pateikti informacija
Sioms svetainéms arba paleisti procesus nutolusiuose serveriuose. Deja, Sios galimybés
atveria eile saugumo spragy — serveriai gali bati panaudojami ne taip ir ne tam, kam jie buvo
sukurti, ir tai gali atsitikti be svetainés kiiréjo Zinios. Siame darbe, naudojant jvairius
svetainiy audito jrankius (e.g Kali Linux), bus pasidlyta patikrinti jvairiy mokslo duomenims
skurty interneto svetainiy (COD, RestfulDB, Web Scriptlets) sauguma; kitaip tariant,
pabandyti ,nulauzti” ;) programine jranga, kurios pagrindu veikia Sios svetainés, ir pasidlyti,
kaip galima nuo iSnagrinéty grésmiy apsisaugoti.

76

Saulius Grazulis

Teisingumo jrodymy palaikymas daugiaparadigminéje programavimo
kalboje Starta

Integrating correctness proofs into multi-paradagim programming language
Starta.

Siuolaikiniai aukto 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 trakumy -- visiskas atotrikis tarp teoriniy darby, skirty programy teisingumo
jrodymams, ir praktiniam programavimui naudojamy programavimo kalby bei
kompiliatoriy.

Darbo eigoje bus sidloma realizuoti automatine sistema teiginiams apie programa jrodyti,
integruota 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 baty perkelti j kity kalby (Java,
C, C++, C#, Perl, Python, etc.) kompiliatorius.
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Saulius Grazulis

Mazy molekuliy kristaly kontakty pavirsiai

Contact surfaces in small molecule crystals

Sitloma perzvelgti visas COD organiniy kristaly struktaras, visy pirma tas, kuriuose yra
vaistiniy medziagy molekulés ar j jas panasios molekulés. Surasti $iy molekuliy kontaktus su
*savo paciy* kristalais, aprasyti $iy kontakty pavirsius. Surasti tas molekules, kuriy
kompleksai su baltymais patalpinti PDB archyve. Palyginti maZos molekulés kristalo ir
baltymo kontaktinius pavirsius; nustatyti, ar pagal $iy pavirsiy panaSuma galima prognozuoti
susiri$§img 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 iséjus i$
rikiuotés ar nutrakus rysiui tarp centrinio serverio ir Interneto. Darbo metu bus sidloma
realizuoti paskirstyta, lygiy serveriy mainais (angl. "peer-to-peer") paremtg sistema, atsparia
sistemos padalinimui, uZtikrinan¢iag duomeny nepriestaringuma (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 praradima 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
strukt@ros nustatymui, jskaitant difrakcijos (i$sklaidyty Rentgeno spinduliy) vaizdus,
uzregistruotus monokristaliniy difraktometry. Sios rekomendacijos jgyvendinimas kelia

80

Saulius Grazulis

Vidutiniy trimaciy simetrijos grupiy apskaiciavimas i$ keturmaciy
moduliuoty struktlry simetrijos operatoriy.

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

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 nerindinés sardelés_suderinamaos su stehima ohiekto ar
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Saulius Grazulis

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 skai¢iavimai, paremti Bajeso statistikos principais, duoda universalia ir
koherentiska skai¢iavimo metodika, bet reikalauja itin daug skai¢iavimo resursy. Vienas i§
bldy 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 siiloma: a) paleisti BOINC sistemos serverj; b)
parasyti 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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Saulius Grazulis

C kalba parasyty programy transliavimas j Java JVM baity koda.

Translating C into Java bytecode

Masy turimas CIF sintaksinis analizatorius paraSytas C programavimo kalba. C kodas yra
efektyvus, perkeliamas j daugelj OS ir skai¢iavimo platformuy, leidZia sukurti sasajas (angl.
bindings) daugeliui programavimo kalby: Perl'ui, Pitonui, C++ ir kitoms. Java kalba
parasdytose programose buty galima naudoti 3ig biblioteka JNI s3sajos pagalba, taciau toks
sprendimas Java ,pasaulyje” turi savy trakumy: kai kurios platformos, pvz. Android/Dalvik
arba HTML5/JS, nepalaiko JNI sasajy, arba 3iy sasaiy naudoiimas per daug sudétingas, o Java
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Saulius Grazulis

Taisyklémis paremtos ekspertinés sistemos sukdrimas COD esanciy atomy
cheminiams tipams nustatyti

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

Sialoma paversti molekuliy aprasymus Prolog duomeny baze ir uzkoduoti chemines Zinias
taip, kad baty galima automatiskai gauti iSvadas apie molekuliy ir jose sujungty atomy
savybes (hibridizacija, geometrijg, dalinius ir formalius kravius, reakcinguma).
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Saulius Grazulis

dRel programavimo kalbos realizavimas

Implementing dRel programming language

Sitloma jgyvendinti dRel programavimo kalbos interpretatoriy CIF failuose jterpty funkcijy
interpretavimui.
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Saulius Grazulis

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, jungiantios grafo virSines). 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 struktaras, aptiktas molekuliniuose medziagos kristaluose. Darbo
metu bus siGloma sukurti programas, generuojandéias 3D grafo aprasyma pagal
kristalografinés informacijos CIF failus su kristaly struktiromis, pritaikyti Sias programas
Crystallography Open Database (COD, https://www.crystallography.net/) duomeny bazei,
sugeneruoti i$ gauto molekulinio grafo mazgo aprasyma, ir pagal mazgo apradyma pritaikyti
jvairius mazgo invariantus skai¢iuojancius algoritmus. Darbo pabaigoje sukursime aptikty
mazgy duomeny baze.
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Saulius Grazulis

Kvantinés mechanikos metody pritaikymas kristalografiniy duomeny
validavimui

Validating experimental crystallographic data using first-principles quantum
mechanics

Darbe bus siGloma 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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Saulius Grazulis

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 iSsamiai analizei. Atviroje kristalografinéje duomeny bazéje Crystallography
Open Database (COD, https://www.crystallography.net/) yra sukaupta vir$ 450 takst jrasy
apie kristaly struktdras, o susieti straipsniai talpina informacija apie 3iy kristaly savybes.
Darbe bus siiloma panaudoti COD DB duomeny imtj DNT ar masiny mokymo sistemai
apmokyti, siekiant prognozuoti jvairias kristalo savybes (pvz. kristalo elementaraus narvelio
tarj, lydymosi temperatara ir pan.). Gauti tinklai gali bati naudojami COD ir kity publikuoty
duomeny validavimui, naujy kristaly savybiy nustatymui.
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Saulius Grazulis

Interaktyvios COD recenzavimo svetainés karimas

Interactive collaboration platform for the Crystallography Open Database

TNTETARTyVIOS Programnty arcnyvy SVETames, TORI0S Kalp GILan, GITGUD ar BITBUCKET, Berar

uZsirekomendavo programinés jrangos karimo procese. Darbe bus siGloma pritaikyti

analogiskus programy kirimo jrankius mokslo duomenims tvarkyti. Atvira kristalografine

duomeny bazé Crystallography Open Database (COD, https://www.crystallography.net/)

sekmingai naudoja Subversijos versijy kontrolés sistemg duomenims versijuoti ir kaupti.

Natdralu panaudoti sistema, analogiska auk$¢iau minétoms priemonéms, pvz. Redmine, kuri
s , . 2

Inicee Licenl fiesnicit Leineol cbeilbnien, diinmnonic Ploio
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Saulius Grazulis

COD P1 narveliy skaiciavimas

Computing chemical structures in P1 cell for the Crystallography Open
Database

Kristalografiniai duomeny failai pateikia minimaly parametry rinkinj, bating kristalo
strukt@rai atstatyti naudojant kristalo simetrijos grupés operatorius. Toks apraSymas daznai
nepateikia visos chemiky tikslams reikalingos informacijos; pavyzdziui, kristale molekulé gali
bati apradyta, nurodant tik jos dalj, o likusi dalis turi bati suskaiiuota, pritaikant informacija
apie simetrija. Toks atvaizdavimo bidas 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 struktara tik elementariy transliacijy pagalba (taip vadinamus
P1 narvelius). Sioje duomeny bazéje galima atlikti tolimesne analize, pavyzdziui optiniy
izomery paieska.
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Saulius Grazulis

Srautinio CIF parserio (sintaksinio analizatoriaus) sukdrimas

Creating a streaming CIF parser

Dabar paplite Crystallography Interchange File (CIF) faily formato sintaksiniai analizatoriai
veika, naudodami 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 jras8ams 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 informacija po viena jrasa, ir leisty kreiptis
save daug karty, pratesiant sintaksing analize nuo tos failo vietos, kurioje buvo sustojes.
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Saulius Grazulis

Kokybisko CIF parserio (sintaksinio analizatoriaus) sukdrimas Java ir C#
(.NET) platformoms

High quality CIF parser for Java and .NET platforms

CIF (Crystallography Interchange Format) yra paplites struktGruotas duomeny formatas
kristalografiniy duomeny archyvavimui ir mainams. Yra parasyti kokybiski sintaksiniai Sio
formato analizatoriai C, Perl ir Python kalbomis. Deja, Java ir .NET aplinkoms $ie analizatoriai
néra labai tinkami, nes minétos platformos sukelia daug keblumy, paleidZiant joms
svetimomis kalbomis parasytas bibliotekas. Pvz. Java JNI sasaja sunkiai perkeliame j mobilias
platformas ir dél to programuotojai labiau vertina ,,gryna Java“ ("pure Java") parasytus
modulius. Darbe bus sitloma perkelti CIF (CIF 1.1 ir CIF 2.0) standarto sintaksinius
analizatorius j grynos Java ir C# terpes.
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Saulius Grigaitis

Bloky grandiniy technologijy "jrodymo turtu" protokolai

Blockchain Proof-of-Stake Protocols

I8tirti "jrodymo turtu" (angl. Proof of Stake) protokolus, fokusuojantis j naujausius
pasiekimus Ethereum 2.0 "jrodymo turtu" protokole. Pasitlyti patobulinimus ir juos
eksperimentiskai istirti. (Research Proof-of-Stake protocols focusing on the latest
achievements in Ethereum 2.0 Proof-of-Stake protocol. Propose protocol improvements and
conduct experiments.)




I8tirti privatuma saugandius algoritmus, tinkan¢ius apsaugoti iSmaniujy sutaréiy privatuma
bloky grandiniy technologijose. Tyrimas fokusuosis j naujausius pasiekimus
homomorfiniame Sifravime ir jy pritaikyma saugoti iSmaniujy sutaréiy privatuma vykdant

93 |Saulius Grigaitis Privatuma saugancios iSmaniosios sutartys bloky grandiniy technologijose |Blockchain Privacy Preserving Smart Contracts 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).

oy . Funkcinés programavimo kalbos su priklausomais tipais kompiliavimas j Go [Golang as a compilation target for functional programming languages with

94 |Viaceslav Pozdniakov p g P P P ! g P g prog € languag
programavimo kalbg dependent types

95 |Vytautas Cyras IStirti loginio iSvedimo ,,forward chaining” ir ,, backward chaining” Forward chaining and backward chaining logical inference in information
panaudojimg informacinése sistemose su web-servisais. systems with web services

N Fakty, pareigy ir teisiy modeliavimas Jason sistemoje AgentSpeak kalba Modeling facts, obligations and rights in Jason using AgentSpeak language |Re™tis knyga Bordini, Hiibner & Wooldridge , Programming multi-agent systems in

96 |Vytautas Cyras L. . . . N . . B i ., AgentSpeak using Jason” ir atlikti tyrima. PavyzdZiuose itirti agenty ,,jsitikinimy-nory-

agentiniu Belief-Desire-Intention stiliumi in Belief-Desire-Intention” agent-based style Ketinimy® atitikima faktams, pareigoms ir teiséms.
Komentaras temai: Pareigy ir teisiy modeliavimas yra prie$ deSimtmecius jvardinta kryptis
. . . o - . teisés informatikoje (legal informatics). Pareigos ir teisés yra i3 taip vadinamos privalomybés

Fakty, pareigy ir teisiy bei jy nesuklastojamumo modeliavimas iSmaniyjy srities (the Ought realm), o programos ir faktai yra is esamybés (the Is realm). Is ir Ought

97 |Vytautas Eyras sutarciy kontekste. Modeling facts, obligations and rights in smart contracts. Choose the nesusijusios sritys ta prasme, kad i$ Ought neisplaukia Is. Deontinés logikos terminais i

Pasirinkti dominancig tematika, pvz., ,smart contracts” ir technologija, pvz.,
Solidity kalbg; atlikti tyrima; aprasyti demonstracinius pavyzdZius.

research subject and technology, e.g. Solidity.

Obligatory p neiSplaukia p. Jeigu privaloma p, pvz., grazinti knyga j biblioteka, tai dar
nereiskia, kad agentas ja grazins. Yra jvairiy sampraty ir realizacijos pareigy jgyvendinimui,
pvz., prievartos aktas bauda i3 kito agento puseés ir pan.; zr. Jones & Sergot 1993, On the
characterisation of law and computer systems: The normative systems perspective.




