VU Matematikos ir informatikos fakultetas / VU Mathematics and Informatics Faculty

Kompiuterinio modeliavimo magistro studijy programos / Study program: Computer Modelling
Mokslo tiriamojo darbo projekto temy saradas 2025-2026 m. / The List of Scientific Research Project for 2025 - 2026

Nr. |Déstytojas / Tema lietuviy kalba / Title in Lithuanian Tema angly kalba / Title in English Aprasymas
Supervisor
Agné Brilingaité Algoritmy taikymo atliekant skaitmeninius Research of Algorithm Application in Digital Forensics Darbas atliekamas kibernetinio saugumo laboratorijoje. Tiriamy algoritmy grupé
nusikaltimus tyrimas pasirenkama; darbo tikslas - istirti, pritaikyti, patobulinti jrankius. // Work is done in
2 Agné Brilingaité Erdviniy duomeny anonimizavimo algoritmy tyrimas Research of Spatial Data Anonymization Algorithms Darbo tema susijusi su Kompiuterinio ir duomeny modeliavimo katedros moksliniais
uzdaviniais. Pirmos mokslo tiriamojo darbo dalies tikslas parengti straipsnj
3 Aistis Raudys Space colonisation ir kitokiy algoritmy tyrimai ir Research and development of space colonization and
kdrimas other growth simulation algorithms
4 Aistis Raudys Kalbos sintezatorius sugebantis keisti kabos charakteristikas Speech synthesiser capable of changing the characteristics of a Kaip sukurti sintezatoriy kuris gali keisti tona, greitj, garsuma ir kt. charakteristikas
quotation
5 Aistis Raudys ChatGPT naudojimas dideliems programavimo darbams atlikti Using ChatGPT for large programming jobs Sukurti bandomaja sistema kuri maZais gabalais suskirstytu programavimo darbus ir
sukurty veikiantj produkta naudojant ChatGPT ar apn.
6  |Aistis Raudys I$minavimo drono magnetometro jrasy analizé sprogmenims aptikti |Analysis of demining drone magnetometer recordings for explosives  [Yra LT kompanija kuri daro i$minavima ir turi daug jrady i$ iSminavimo teritorijy. Reikia
detection sukurti algoritma kuris aptikty metalinius objektus/minas skanavimo duomenyse.
7 Aistis Raudys Balso sintezatoriai - registras, tembras, prozodija Register, Timbre, Prosody, Pace, Volume in TTS Kaip sintezuoti balsg skirtingiems poreikiams keiciant jo charakteristikg
(iSraiskingumas), tempas, garsumas
8 Aistis Raudys Intonacija kalbg generuojanciuose neuroniniuose Changing tone in language generating neural networks (DeepVoice, |Pritaikyti gilius neuroninius tinklus lietuviy kalbos balso generavimui su skirtinga intonacija
tinkluose (DeepVoice, WaveNet, VITS ir kt.) WaveNet, VITS, etc)
9 Aistis Raudys Spieciy robotika — consensus algoritmus Swarm robotics - consensus algorithms 15tirti spieciy robotika ir consensus algoritmus
10  |Aistis Raudys Binariniai neuroniniai tinklai Binary Neural Network I8tirti binarinius neuroninius tinklus
11  |Aistis Raudys Neuroninio tinklo mokymas kir¢iuoti homografus Neural network for stressing Lithuanian words. Homografai — ZodZiai kurie rasosi vienodai bet tariasi skirtingai. Apmokyti neuroninj tinkla
aptikti tokius ZodZius ir juos sukirciuoti — tai neiSspresta moksliné problema
12 |Aistis Raudys Samoningumas LLM modeliuose Awareness in LLM models Ar jmanoma imituoti sgmoningumg LLM modeliuose pastoviai sukant minciy ratg.
13 |Aistis Raudys Neuroniniy tinkly mazinimas tam kad juos galima Research how to shrink (8 bit 4 bit weights) neural IStirti quanization ir pan. algoritmus tam kad sumaZinti ir pagreitinti neuroninis tinklus.
baty paleisti ant MCU networks so they can fit in MCU memory
14  |Aistis Raudys PID ir neuroniniais tinklais paremty kontroleriy Investigation of PID and neural network based controllers PID kontroleriai naudojami industrijoje procesams valdyti. Baty jdomu palyginti
tyrimas neuroninius tinklus ir PID kontrolerius Siai uzduodiai
15  |Aistis Raudys Nuspéjami techninés priezitros tyrimai Predictive maintenance research Kaip nuspéti kada suges techniné jranga pagal vibracijas garsa ar kitas charakteristikas
16  |Aistis Raudys Progresyvi priezitra: Ultragarso ir vibracijy Progressive maintenance: utrasonic and vibration Kaip nuspéti kada suges techniné jranga pagal vibracijas garsa ar kitas charakteristikas
analizé naudojant masininio mokymo metodus analysis using machine training methods
17  |Aistis Raudys Saulés elektriniy dienos energijos prognozavimas Daily energy forecasting of solar power plants based on Prognozuoti kiek saulés elektriné pagamins 1 val. j priekj.
pagal ory prognoziy duomenis weather forecast data
18  |Aistis Raudys Misky tipy, kirtimy ir kt. faktoriy nustatymas i$ Forest types, fellings, etc. determination of factors from IStirti ar galima naudoti kosmoso nuotraukas misky kirtimams identifikuoti
satelitiniy ir drono nuotrauky satellite and drone images
19 |Aistis Raudys Carry out the counting of people in public IStirti metodus kurie leidZia skaiciuoti Zmoniy kiekius
transport from security cameras in order to nuotraukose ar video
20 |Aistis Raudys Vertybiniy popieriy prekybos sistemy Investigation and prediction of the effect of overoptimization of VP prekybos sistemos suoptimizuotos naudojant istorinius duomenis realybéje daznai

,peroptimizavimo” efekto tyrimas ir
prognozavimas naudojant masininio mokymosi
metodus

securities trading systems using machine learning methods

nuvilia. Reikéty istirti kokie faktoriai ir kiek lemia prekybiniy sistemy peroptimizavima. Tai
leisty kurti sistemas kurios ir realybéje prekiauja pelningai.



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

21  |Aistis Raudys Interaktyviy reklamy karimas naudojant Creating interactive advertisements using machine vision neural Adaptyvios ir interaktyvios reklamos yra ateitis. Prie reklamos stendo montuojasi kamera
masininio matymo neuroninius tinklus (OpenCV ir networks (OpenCV, etc.) kuri stebi reklamos ZiGrétojus ir priklausomai nuo to kas Ziari rodo skirtinga reklama. Arba
pan.) reklama Zziari j Zmogy ir kvieCia prieiti.

Zmoniy srauto prognozavimas vieame People traffic forecasting in public transport using DI methods and Yra realus projektas kur bandoma suskaiciuoti vieSojo transporto keleivius realiu laiku ir

22 |Aistis Raudys transporte naudojant DI metodus bei autobusy tvarkaraséio ir bus schedule and size planning siysti mazesnius/didesnius autobusy kai to reikia. Prognozuoti Zmoniy srautus j ateitj
dydZio planavimas detektuoti vairuotojy vairavimo stiliy ir kokybe

23 |Aistis Raudys Dirbtinis intelektas robotikoje: optimalus variklio Artificial intelligence in robotics: optimal motor control
valdymas naudojant neuroninius tinklus. using neural networks.

24 |Aistis Raudys K-kaimyny klasifikavimo algoritmo realizavimas ir Implementation and improvement of K-neighbour
tobulinamas GPU/CUDA aplinkoje naudojant classification algorithm in GPU / CUDA environment using

25  |Aistis Raudys Lietuviy kalbos rasybos taisymas naudojant gilaus Correction of Lithuanian spelling using deep teaching
mokymo metodus. methods.

26  |Aistis Raudys Skraidanciy mirko objekty sekimas Tracking flying micro objects for destruction. Naudojant OpenCV optiniame sraute surasti skraidantj objektg ir jj sunaikinti.

27  |Aistis Raudys Neuroniniy tinkly panaudojimas roboto Development of neural network based self-balancing robot Naudojant giroskopus sukurti balansuojantj robotg panaudojant neuroninius tinklus ir
balansavimui palyginant su tradiciniais metodais. Siam tikslui panaudoti coppeliarobotics.com, véliau

28  |Aistis Raudys Dirbtinio intelekto metody panaudojimas Autonomous Self-Learning Robot Panaudoti roboto sensoriy duomenis mokymuisi. PradZioje virtualioje aplinkoje
autonominiam besimokanciam robotui coppeliarobotics.com, véliau realybéje.

29  |Aistis Raudys Neuroniniy tinkly panaudojimas roboto rankos Use of neural networks to optimize the path of robot arm Palyginti neuroniniy tinkly ir kitus metodus roboto rankos kelio optimizavimui. PradzZioje
judéjimo kelio optimizavimui movement. coppeliarobotics.com aplinkoje véliau realybéje.

30 |Aistis Raudys Optimizavimo algoritmy pritaikymas Application of optimization algorithms for trading systems, replacing |Kainy matrica pritaikyta simuliuoti profit arba sharpe kriterijy
prekybinéms sistemoms kriterijy pakeiciant pelnu the criterion with a profit or Sharpe ratio
arba Sharpe santykiu

31 |Algirdas Lancinskas Optimizavimo algoritmy lyginamoji analizé Benchmarking of optimization algorithms

32 Algirdas Lancinskas Jariniy konteineriy krovos optimizavimas Optimization of marine container loading

33 |Algirdas Lancinskas Paslaugas teikianciy objekty viety parinkimas Optimization of facility locations

34  |Andrius Vytautas MTD/MBD temg "EEG signaly analizé" EEG signal analysis

Misiukas Misitinas
Andrius Vytautas Siame darbe galimas darbas su keliy tipy algoritmais, tiek klasikiniais, tiek ir pagrjstais

35 |Misiukas Misidnas EEG signaly automatinis apdorojimas Automatic processing of EEG signals masiny mokymusi. Pagrindinés galimos darbo kryptys EEG piky paieska arba priepuoliy

paieska EEG signaluose.

36 |Andrius Vytautas Astronominiy vaizdy klasifikavimas masiny Classification of astronomical images with machine

Misiukas Misitinas mokymosi metodais learning methods

37 |Darius Plikynas Propagandos aptikimas ir klasifikavimas Detection and classification of propaganda in social media news Sioje tyrimy srityje naudojami perspektyviis NTL, kompiuterinés lingvistikos, GPT, kalbiniai
socialinés medijos pranesimuose naudojant gilaus mokymo bei channels, using deep learning and semantic analysis methods modeliai ir kiti metodai. Sia tema vykdomas LMT projektas. Yra galimybé tolimesnéms
semantinés analizés metodus studijoms dktorantiroje.

Propagandos ir dezinformacijos socialinio poveikio tyrimai Research of propaganda and desinformation social impact using Sioje tyrimy srityje naudojamas imitacinis daugiaagenciy sistemy modeliavimas (pvz., su

38 |Darius Plikynas naudojant daugiaagentes imitacines sistemas ir gilaus mokymo multiagent systems and deep learning methods NetlLogo ar pan.), masininio mokymo ir kiti perspektyviis metodai. Sia tema vykdomas
metodus LMT projektas. Yra galimybé tolimesnéms studijoms doktorantiroje.

39 [Gintautas Dzemyda Geometrinio Daugiamaciy skaliy metodo, skirto Investigation of the Geometric multidimensional scaling Eksperimentinis metodo tyrimas, siekiant kuo geresnés duomeny vizualizavimo kokybés
daugiamaciams duomenims vizualizuoti, tyrimas for multidimensional data visualization

40 |Gintautas Dzemyda Kepeny radiologiniy vaizdy analizé siekiant Analysis of radiological images of the liver to identify the Vaizdy analizés uzdavinys
nustatyti véZio paZeista vietg site of cancer

41  |Gintautas Dzemyda Duomeny klasifikatoriy efektyvumo A study of the dependence of the efficiency of data classifiers on a Reikeés patyrinéti kelis klasikinius duomeny klasifikatorius

priklausomybés nuo besikei¢ianc¢ios mokymo
imties tyrimas

changing training sample




42  |Gintautas Dzemyda Geometrinio daugiamaciy skaliy metodo A study of multiextremality of the geometric Eksperimentinis metodo tyrimas, siekiant jvertinti optimizuojamos funkcijos
daugiaekstremiskumo tyrimas multidimensional scaling daugiaekstremiskuma.
Propagandos aptikimas lietuviSkame tekste naudojant Utilizing transformer-based pre-trained multilingual
43 |Grazina Korvel transformatoriais pagrjstus i$ anksto models for propaganda detection in Lithuanian textual data
apmokytus daugiakalbius modelius
45  |Joana Katina Prognozavimo metody analizé Analysis of forecasting methods Temos pavadinima galima patikslinti priklausomai nuo to, kokie duomenys bus naudojami,
bet ¢ia suderintume su paciu studentu asmeniskai.
46 |Jolita Bernataviciené Aritmijy aptikimo algoritmy sukarimas ir tyrimas Development and evaluation of algorithms for arrhythmia
EKG signaluose detection in ECG signals
47  |Jolita Bernataviciené Panasumo maty taikymas EKG papsniy Application of similarity measures for clustering RR
klasterizavime intervals of ECG signals
48 [Linas Bukauskas Apgaulés paslaugy tyrimai: atvejo analizés The research of deception service: case scenario of abuse Darbas atliekamas kibernetinio saugumo laboratorijoje.
49 |Linas Bukauskas eBPF srauty valdymo tyrimai Linux branduolio Darbas atliekamas kibernetinio saugumo laboratorijoje.
lyzyie The research of high-level tracing for Linux enhanced Berk
50 [Linas Bukauskas Klasifikavimo metody tyrimai kibernetinio Research of Classification methods in cybersecurity Darbas atliekamas kibernetinio saugumo laboratorijoje.
saugumo kontekste
51 [Linas Laibinis Paskirstyty, gedimams atspariy, dinamiskai konfiguruojamy Formal modelling and verification of distributed, fault tolerant, Darbo metu yra sukuriamas pasirinktos paskirstytos programinés sistemos formalus
programy sistemy formalus modeliavimas ir verifikavimas dynamically reconfigurable software-based systems modelis (remiantis jos apraSymu ar reikalavimy sgrasu). Sukurtas modelis yra
analizuojamas ir verifikuojamas, naudojantis automatinio jrodymo ar modeliy patikrinimo
jrankiais. Atsparumas gedimams ir galimybé dinamiskai konfiguruoti tokias sistemas
Sistemy prototipy karimas ir skaitinis jvertinimas naudojant System prototyping and quantitative assessment by discrete event Diskretiniy jvykiy simuliavimo aplinkos leidZia sukurti basimos paskirstytos sistemos
diskretiniy jvykiy simuliavimo metodus simulation techniques prototipa, aprasyti joje vykstancius jvykius, komunikacijas tarp komponenciy, galimus
52 [Linas Laibinis gedimus ir modeliuoti laiko pauzes. Darbo metu sukurto sistemos prototipo simuliavimas
duoty galimybe skaitiskai jvertinti sistemos darbo charakteristikas (efektyvuma,
53 |Linas Laibinis Paskirstyty sistemy modeliavimas ir verifikavimas remiantis Modelling and verification of distributed systems using statistical Darbo metu sukurtas paskirstytos sistemos modelis (prototipas) yra analizuojamas
statistinio modeliy patikrimo metodais model checking methods statistinio modeliy patikrinimo metodais (pvz., naudojantis automatizuota aplinka
Uppaal).
Analizés rezultatas yra statistinis ar tikimybinis suformuluoty sistemos savybiy
54  |Linas Laibinis Paskirstyty programiniy sistemy kdrimas ir Design and quantitative evaluation of distributed software-based Darbo metu yra skaitiskai jvertinami paskirstyty sistemy kirime naudojami komunikavimy
skaitinis jvertinimas naudojantis komunikavimo Sablonais systems using communication patterns Sablonai ir jy kompozicijos. Identifikuojami sistemos ar $ablony parametrai, tiesiogiai
jtakojantys sistemos darba, ir jy optimalumas yra analizuojamas naudojantis statistinio ar
jprasto modeliy patikrinimo metodais.
55 |Linas Laibinis Automatizuotos matematinio jrodymo ir sistemy Automated environments for mathematical proof and system Darbe palyginamos placiai naudojamos automatizuotos matematinio jrodymo ir sistemy
verifikavimo aplinkos verification 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 |Mindaugas Bloznelis Tinkly laiko eilutés Network time series Tinklo, kintan¢io laike specifiniy savybiy atskleidimas, rysiy tarp tinklo mazgy genezé
laike.
59 [Rimantas Pamaininio darbo tvarkarasc¢io optimizavimo Parallel implementation of shift sheduling optimization
Vaicekauskas algoritmy lygiagretus jgyvendinimas algorithms
60 |Rimantas Pamaininio darbo tvarkarascio optimizavimo Shift sheduling optimization algorithms

Vaicekauskas

algoritmai
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Saulius Grazulis

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

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

Deja, kol kas ne visuose straipsniuose paskelbtos kristaly strukttros yra atvirai aprasytos
viesai prieinamais duomenimis. Daugeliui tokiy ,paslépty” strukttry 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 medziagg. Kursiniame darbe
bus pasitlyta surinkti visy publikuoty kristaly struktary bibliografijas ir pagal atvirai
prieinamus

straipsniy tekstus arba santraukas (abstracts), naudojant paprastas Perl reguliarias
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Saulius Grazulis

Informacijos igavimas i§ moksliniy straipsniy

Extracting scientific facts from research papers

Pastaruoju metu publikuojamy moksliniy straipsniy skaicius 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 krypciy
straipsnius. Mokslo Zinios tampa iSsklaidytos po daugelj Zmogui sunkiai aprépiamy
Saltiniy, jas vis sunkiau susisteminti, o tarpdisciplininiai tyrimai — vienas svarbiy inovacijos
Saltiniy — dél Siy priezasciy neatskleidzia viso savo potencialo. Turéty bati jmanoma
sukurti

apmokytus DNT ir/arba kitas kompiuterines sistemas, gebancias i§ Zmogui skirto teksto
(mobkslinio straipsnio, patento, monografijos, disertacijos, preprinto) iSgauti faktine
moksling informacija, pvz. medziagos formule, kristalo ir molekulés struktdros aprasyma,
molekulés chemines ir fizines savybes, ty savybiy epistemologinj statusa (matavimo
rezultatas, teorinis skaiciavimas), ir pateikti Sig 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

MINESUTIUATE ! Oomlee b =0 i L
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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 informacijg j kompiuterizuotas duomeny bazes. Sitloma sukurti jrankj,
kuris palengvinty tyréjams informacijos surinkimg ir kaupima vienoje gerai struktdruotoje
duomeny bazéje. Sitlomas darbas bty skirtas jskiepiui, kuris padeda rinkti kristalografine
ir cheming informacijg, sukurti. Tai leisty Simtams tyréju vienu metu visame pasaulyje
rinkti informacijg, déti jg j bendrg duomeny baze ir po to bendrai naudotis surinktais

dun imic Take madelic ian nehlagai naciteicina renkant citavima ir hiblingrafining
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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 struktdras.
Apie 2/3 jy yra organinés molekulés. Dalis ty molekuliy yra ligandai, kofaktoriai ar vaistai,
galintys jungtis su baltymy molekulémis, o Siy baltymy struktdros gali bati randamos PDB
duomeny bazéje. Darbo metu bus pasidlyta surasti tas molekules COD duomeny bazéje,
kurios yra chemiskai tokios pacios, kaip ir PDB archyve rasti ligandai, ir susieti COD su PDB,

nandaiant POR nanildamac infarmaciing ikima ISON cchama
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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 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 pasitlyta patikrinti jvairiy mokslo
duomenims skurty interneto svetainiy (COD, RestfulDB, Web Scriptlets) sauguma; kitaip
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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 kokybeés, taip ir néra atrasta. Vienas i$ stebétiny dabartiniy
kompiliatoriy trakumy -- visiskas atotrakis tarp teoriniy darby, skirty programy
teisingumo jrodymames, ir praktiniam programavimui naudojamy programavimo kalby bei
kompiliatoriy.

Darbo eigoje bus sitloma 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

ik laski aliaal i alodio do liad ivadl 1 = Loaleilis
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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 $iy kontakty pavirsius. Surasti tas molekules, kuriy
kompleksai su baltymais patalpinti PDB archyve. Palyginti mazos molekulés kristalo ir
baltymo kontaktinius pavirsius; nustatyti, ar pagal Siy pavirSiy panasuma galima

nroonnzuoti cusiri€ima g haltymi
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Saulius Grazulis

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

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 nenutrikstamo sistemos darbo, centriniam serveriui
iSéjus iS rikiuotés ar nutrakus rysiui tarp centrinio serverio ir Interneto. Darbo metu bus
sitiloma realizuoti paskirstyta, lygiy serveriy mainais (angl. "peer-to-peer") paremta
sistema, atsparia sistemos padalinimui, uztikrinanciag 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 praradimg ir pan.), atsiradusius dél to, kad COD bus
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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 sgjungos, angl. International Union of
Crystallography) rekomendacijos sitlo archyvuoti visus pradinius duomenis, panaudotus
struktdros nustatymui, jskaitant difrakcijos (iSsklaidyty Rentgeno spinduliy) vaizdus,
uregistruotus monokristaliniy difraktometry. Sios rekomendacijos jgyvendinimas kelia
naujus i$8ukius -- bus reikalingas gerokai didesnis pastovios atminties (disky, juosty) kiekis,
negu naudotas iki Siol, ir duomenys turi bati prieinami bent jau ateinancius deSimtmecius,
t.y. pergyventi kelias kompiuterinés jrangos kartas. Visa tai susije su papildomomis
sgnaudomis ir duomeny laikymo kastais. Vienas i$ galimy $iy problemy sprendimo bady --
panaudoti paskirstyta, daugelio institucijy ir/arba individy palaikoma duomeny
archyvavimo sistemg, turin¢ig pakankama duomeny pertekluma, uztikrinantj patikima

sistemas darha iloa laika Toking sistemons nrotatinag hivo i€handvutas 2018 m studentn
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Saulius Grazulis

Vidutiniy trimaciy simetrijos grupiy
apskaiciavimas i$ keturmaciy moduliuoty struktiry 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 struktaros.
Sioms struktiroms apradyti kuriamas matematinis aparatas, panaudojantis simetrijos
grupiy teorija. Pasirodo, kad neperiodines trimates struktiras galima aprasyti kaip
periodiniy struktiry daugiamatése erdvése pjavius. Pavyzdziui, kai kurias moduliuotas
struktdras galima nagrinéti kaip periodiniy 4-maciy gardeliy pjavius. Peréjimas j
aukstesniy matavimy erdves leidZia panaudoti jau Zinoma erdviniy simetrijos grupiy mat.
aparatg, ir kompaktiskai aprasyti neperiodines struktdras. Darbo metu bus siGloma sukurti

programine jranga, kuri tikrinty keturmaciy simetrijos grupiy apraSymus, pagal Siuos
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Saulius Grazulis

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

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

Statistiniai skaiiavimai, paremti Bajeso statistikos principais, duoda universalig ir
koherentiska skaic¢iavimo 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) parasyti paprasciausius BOINC klientus; c) parasyti klientus, skirtus COD
atstumy ir jungCiy parametry tikimybiy pasiskirstymy pasiskirstymy radimui ir
atnauiinimui naudoiant Baiesa statistikaos metodus ir skaifiavimii areanizavimas
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Saulius Grazulis

Taisyklémis paremtos ekspertinés sistemos sukarimas COD esanciy
atomy cheminiams tipams nustatyti

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

Sidloma paversti molekuliy apraSymus Prolog duomeny baze ir uzkoduoti chemines Zinias
taip, kad bty galima automatiskai gauti iSvadas apie molekuliy ir jose sujungty atomy
savybes (hibridizacija, geometrija, dalinius ir formalius kravius, reakcinguma).
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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, jungiancios grafo virStnes). Jei tokiame molekuliniame grafe yra ciklai, jie gali
sudaryti mazgus arba sankabas (pavyzdziui, sukabintus Ziedus, Boroméjaus Ziedus ar
sudétingesnes topologines struktiras). Kol kas néra efektyviy programy, kurios leisty
aptikti ir suklasifikuoti tokias struktdras, aptiktas molekuliniuose medziagos kristaluose.
Darbo metu bus siiloma sukurti programas, generuojancias 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 aprasyma
oritaikvti ivairius mazeo invariantus skaiciuoiancius aleoritmus, Darbo pabaigoje |

74

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 jrady
apie kristaly struktdras, o susieti straipsniai talpina informacijg apie Siy 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 temperatira ir pan.). Gauti tinklai gali bati naudojami COD ir kity

Llileviati, ol Lidaui Lecictal b st H
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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
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 suskai¢iuota, pritaikant
informacija apie simetrija. Toks atvaizdavimo btdas chemikams yra nepatogus ir sukelia
sunkumy tolimesnéje duomeny analizéje. Darbe bus sitloma pagaminti i$ COD duomeny
baze su pilna informacija apie kristaly elementarius narvelius, t.y. sugeneruojant visus
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Saulius Grigaitis

Bloky grandiniy technologijy "jrodymo turtu"
protokolai

Blockchain Proof-of-Stake Protocols

18tirti "jrodymo turtu" (angl. Proof of Stake) protokolus, fokusuojantis j naujausius
pasiekimus Ethereum 2.0 "jrodymo turtu" protokole. Pasillyti 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 avnarimantc )
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Saulius Grigaitis

Privatuma saugancios iSmaniosios sutartys bloky grandiniy
technologijose

Blockchain Privacy Preserving Smart Contracts

IStirti privatuma saugancius algoritmus, tinkancius apsaugoti iSmaniyjy sutarciy privatuma
bloky grandiniy technologijose. Tyrimas fokusuosis j naujausius pasiekimus
homomorfiniame Sifravime ir jy pritaikyma saugoti iSmaniyjy sutarciy privatuma 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 homomaorohic encrvotion and aoplving it to nreserve privacv of smart
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Severinas Zubé

Topologiné duomeny analizé

Topological data analysis
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Severinas Zubé

Kieto kuino judéjimo modeliavimas erdvéje

Modeling of solid body motion in space
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Jolanta Miliauskaite

Psichologiniy veiksniy aptikimas, taikant neraiskiy aibiy teorija

Identification of psychological factors using fuzzy set theory

Virginijus Garso $altinio lokakalizavimo metody tyrimas Investigation of sound source direction detection methods Tikslas palyginti palyginti giliais neuroniniais tinklais grjsty algortimy garso $altinio
Marcinkevicius lokalizavimo galimybes, palyginus su klasikiniais metodais ir pasitlyti
algoritmy modifikacijas siekiant pagerinti algoritmy tiksluma.
87  |Virginijus Roboto manipuliatoriaus valdymo algoritmy palyginimas Comparison of control algorithms for robot manipulators Darbe bus naudojamas TurtleBot robotas su monipuliatoriu. Tikslas istirti kelis
Marcinkevicius metodus skirtus iSmoktyti robota paimti jvairius objektus ir juos perdéti j kitg vietg.
88 |Asta Slotkiene Skatinamojo mokymosi modelis, palengvinantis bendravima Reinforcement learning model for facilitating communication for Sukurti RL DQN grindziamg modelj, kuris nuolat mokydamasis jgalina padéti bendrauti
autizmo spekto sutrikima turintiems vaikams children with autism spectrum disorder ASS vaikams su suaugusiais.
89  |Asta Slotkiene Psichologiniy veiksniy aptikimas i3 balso taikant giliojo mokymo algo Identification of psychological factors from speech signal using deep  Medicinos fakulteto tyrimas, kuriame siekiant i§ balso savybiy identifikuoti depresijos,
learning algorithm nerimo ar streso simptomatika
90 |Virginijus Marcinkevi¢ius |Lietuvisky teksty santrauky sudarymui skirty dideliy kalbos modeliy |Investigation of large language models for summarizing Lithuanian Tikslas pasidlyti kalbos modelius skirtg lietuvisky teksty santrauky sudarymui.
tyrimas texts
91 | Asta Slotkiene Skatinamojo mokymo gristy realaus pasaulio modeliais paaiskinimy | Research of Explainable Reinforcement Learning with Counterfactual Istirti paaskinimy generavimo metoda, jo rezultaty atitinktj pagal realaus pasaulio procesa.
generavimo tyrimas Explanations Uzdavinys pasirinktinai, kuriame reikia skatinamojo mokymosi veikimo principo, baudos ir
atlygio veikimo principo
92  |Asta Slotkiene Skatinamojo mokymo gristy elgsenos modeliais paaiskinimy generavi; Research of Explainable Reinforcement Learning with Behaviors Istirti paaskinimy generavimo metoda, jo rezultaty tiksluma pagal naudotojo elsenos
Explanations istorija ir sprendimy priemimo eiga. UZzdavinys pasirinktinai, kuriame reikai skatinamojo
mokymosi veikimo principo

Siekinys, identifikuoti simptomatika, leidzian¢ia nustatyti depresija, nerima ar stresa.
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Jolanta Miliauskaite

Neraiskiy aibiy teorijos taikymas programy sistemy kokybei vertinti

Research on fuzzy set theory to assess the quality of software systems

Istirti programy sistemos kokybés parametrus (remtis standartu). Taikant neraiskiy aibiy
teroija, jvertinti programy sistemos kokybe.
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Saulius Grigaitis

Ziniy neatskleidzianios virtualios masinos

Zero Knowledge Virtual Machines (zkVMs)

Recent research in Zero-Knowledge Proofs has enabled the creation of virtual machines
that can generate execution proofs for arbitrary programs. This allows a verifier to easily
check that a computation was executed correctly by verifying a succinct proof, rather than
re-executing the entire Computation.
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Saulius Grigaitis

Kvantiniams kompiuteriams atspari kriptografija

Post Quantum Cryptography

Recent advances in Zero-Knowledge Proofs have made it possible to build virtual
machines that generate execution proofs for arbitrary programs. This enables a verifier to
confirm the correctness of a computation simply by checking A succinct proof, instead of
re-executing the entire Computation.
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Saulius Grigaitis

Ethereum leanConsensus

Ethereum leanConsensus

Ethereum is exploring a next-generation consensus protocol called leanEthereum. This
protocol is designed to address the weaknesses of the current Beacon Chain protocol, such
as Zero-Knowledge proof performance, post-quantum Resistance, and more.
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Linas Stripinis

Paieskos srities skaidymu grjstos globalios paieskos ir evoliuciniy
algoritmy hibridizacija juodosios dézés optimizacijai

Hybridization of partition-based global search and evolutionary
algorithms for black-box optimization

Siame darbe bus nagrinéjamas hibridinio DIRECT algoritmo ir evoliuciniy skai¢iavimo
metody derinimas , black-box“ optimizacijai.
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Remigijus Paulavi¢ius

Hibridiniai kvantiniy—klasikiniy metody taikymai marsruty
optimizavimui

Hybrid quantum-classical methods for route optimization

Kvantiniai skai¢iavimai sudétinguose logistikos optimizavimo uzdaviniuose bus taikomi
hibridinéje schemoje, jungiancioje klasikinius mar§ruty algoritmus su kvantinémis
posistememis (QAOA/atkaitinimas) sudétingiems potinkliams gerinti. Bus vertinamas
sprendiniy kokybés pageréjimas, skai¢iavimo laikas ir mastelio didinimo potencialas. Esant
sékmingiems rezultatams, i§vados bus parengtos publikacijai ir praktinéms
rekomendaciioms.
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Ernestas Filatovas

Kvantiniai sprendimai elektromobiliy jkrovimo tinklo projektavimui

Quantum solutions for electric vehicle charging network design

Darbas spres jkrovimo stoéiy viety ir galingumy parinkima kartu su dinaminiu jkrovimo
grafiku, formuluojant uzdavinj kaip QUBO/Izingo modelj. Sprendimai bus jgyvendinami
kvantiniu atkaitinimu (pvz., D-Wave), vartais grjstais metodais (QAOA per Qiskit) ir
hibridinémis kvantinémis—klasikinémis schemomis. Vertinimui bus naudojami vidutinis
laukimo laikas, tinklo apkrovy i§lyginimas, energijos sanaudos ir emisijy mazinimas.
Pasiekus sékmingus rezultatus, i$vados bus parengtos publikacijai ir praktinéms

rekomendaciioms
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Ernestas Filatovas

Kvantinio masininio mokymosi metodai medicininiy vaizdy
anomalijy aptikimui

Quantum machine learning methods for detecting anomalies in medical
images

Kvantiniai skai¢iavimai, dél savity informacijos apdorojimo principy, suteikia naujy
galimybiy masininio mokymosi uzdaviniams, ypa¢ medicinoje, kur svarbus tikslumas ir
neapibréztumo jvertinimas. Darbe nagriné¢jamas medicininiy vaizdy klasifikavimas, taikant
kvantinio ir hibridinius kvantinio—klasikinio mokymosi metodus. Bus lyginamas kvantiniy
metody na§umas su stipriais klasikiniais modeliais, vertinant tiksluma, efektyvuma ir
iStekliy poreikj. Sekmingy rezultaty atveju duomenys bus sisteminti mokslinei publikacijai,
prisidedant prie kvantiniu skai¢iavimu taikvmu plétros
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Rokas Gipiskis

Paaiskinamojo DI metody ir interpretuojamumo tyrimai vaizdy transfy

Investigating XAl techniques and interpretability using vision
transformers

This project will investigate how explainable Al methods can be applied to vision
transformers (ViTs) to better understand their internal decision-making processes. This
may involve comparing attribution methods, analyzing attention maps, or designing new
interpretability tools suitable for transformer-based architectures.
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Rokas Gipiskis

Paaiskinamojo DI kiekybiniy jver¢io metriky tyrimai

Quantitative evaluation metrics for explainable Al

This project will investigate how to quantitatively measure the quality of explanations
generated by XAl techniques. Students may explore existing quantitative metrics and their
properties (fidelity, faithfulness, stability, etc.) or propose new metrics that align with
human interpretability. Depending on time constraints, this project may also involve user
studies.

Rokas Gipiskis

Paaiskinamojo DI metody patikimumo ir pazeidziamumo

Robutsness and failure modes of explainable Al techniques

This project will investigate how explanation methods behave under distribution shifts,
adversarial perturbations, or data noise (although the investigation does not have to be
limited to these settings). The goal is to identify when and why XAl methods fail, and to
propose strategies to improve their reliability and robustness.
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Rokas Astrauskas

Zaidimy dirbtinio intelekto kiirimo tyrimai

Research on game Al development

Reikty sukurti zaidimo agenta naudojant pasirinkta metoda (minimax paieska, Monte Karlo
medziy paieska, skatinamasis mokymas (RL) ir kt.) . Galima rinktis jvairius stalo arba
vaizdo zaidimus, dviejy ar daugiau zaidéjy. Tada istirti §iy metody veikimg, optimizavimo
galimybes ir pan.
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Rokas Astrauskas

Medziagy mai§ymo kompiuterinis modeliavimas
cheminése reakcijose

Computer Modeling of material mixing in chemical reactions

Reikes kurti kompiuterinius modelius, skirtus medziagy reakcijoms ir maiSymuisi,
naudojant baigtiniy skirtumy metoda (ar galbat kita). Galimos jvairios temos variacijos
bendradarbiaujant su VU ChGF chemikais.







