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Tyrimo objektas

Virusy baltymy sekos ir giliaisiais neuroniniais tinklais
grjsti masininio mokymo algoritmai skirti prognozuotsi
VIruso mutacijas.
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Tyrimo problemos

*Sgrysio tarp viruso proteiny seky nustatymas;

‘Duomeny aibés, atspindinCios Istorines mutacijas,
sudarymas;
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Tyrimo tikslas

Sukurti giliaisiais neuroniniais tinklais ir nattralios kalbos apdorojimo
algoritmais grjstg metodg leidzianti numatyti viruso mutacijos trajektorijg.
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Tyrimo uzdaviniai

*Atlikti literatros analize, isanalizuoti state-of-the-art
algoritmus viruso baltymo mutacijy prognozavimuli.

Atkartoti literattiroje pateikiamy metody rezultatus.

*Sukurti metodg duomeny aibés, atspindinCios Istorines
mutacijas, sudarymuli.

*Sukurti duomeny aibe tyrimui.
*Pasillyti naujg metodg viruso mutacijoms numatyti.

*Atlikti  eksperimentinius tyrimus, palyginant pasillytg
metodg su literatliroje aprasytais metodais.



Studijy plano
vykdymas
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Studijy planas, vykdymo
suvestine

Dalyvavimas konferencijose Publikacijos

Lietuvoje Uzsienyje Su citavimo rodikliu Be citavimo rodiklio Buklé
Planas Jvykdyta Planas Jvykdyta Planas Jvykdyta Planas Jvykdyta Planas Jvykdyta

| (2022/2023) 2 2 1 0 0 1 0 0 1 1
(konferencij
os darby
medziagoje
)

I1 (2023/2024) 2 1 1 0 0 0 0 0 1 0

Il (2024/2025) 0 0 0 0 1 0 1 0 0 0

IV (2025/2026) O 0 0 0 1 0 1 0 0 0
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Ataskaitinio pusmecio darbo
planas ir jo jvykdymas

Egzaminai 2023/2024 (I pusmetis)

Planas Jvykdyta Buklé

Fundamentalieji 2024-01-24 Egzaminas iSlaikytas.
informatikos ir

informatikos inzinerijos

moksly metodai
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Visy moksliniy tyrimy ir
disertacijos rengimo etapail

1. Moksliniy tyrimy disertacijos tema apzvalga ir analizé

2. Mokslinio tyrimo vykdymas
1.Tyrimo metodikos sudarymas
2. Teorinis tyrimas
3.Empirinis tyrimas
4.Gauty duomeny analizé, apibendrinimas, iSvady parengimas

3. Atskiry daktaro disertacijos daliy (tyrimo metodikos, rezultaty, ginamy
teiginiy, iSvady, ir kt.) parengimas

4. Daktaro disertacijos parengimas ir svarstymas padalinyje
5. Daktaro disertacijos gynimas



Trumpas per
pusmet] gauty
moksliniy rezultaty
pristatymas
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Filogenetinial medzial

Filogenetinis medis, tai medis
nurodantis evoliucinius rysius
tarp jvairiy organizmuy.
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Duomeny aibe

« Duomeny aibe sudaro 2429 Covid19 baltymy sekos.
* Seky surinkimo laikotarpis: 2019-12-17 — 2023-05-15.

« Medzio sudarymo algoritmas IQ-TREE, pagal nextstrain sudarytus
nustatymus.
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ProtVec

ProtVec, tai metodas leidziantis atvaizduoti baltymy sekas kaip vektorius.
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Istoriniy duomeny sudarymas

aligned. aligned.
gene.s. gene.s_

fasta withinterna
INodes.
Fasta

Lithuania/LTUDD0_MEDPRAC_PT147/2021

Lithuania/s21M86/2021

‘/ @ Lithuania/LSMULKKGMMK25C124/2021

@ Lithuania/s21M277/2021

Lithuania/LSMULKKGMMK21C4/2021

@ Lithuania/LSMULKKGMMK27C13/2021
Lithuania/LTUOOO_INMEDICA_624095/2021

s — Lithuania/ L SMULKKGMMK23C159/2021
@ Lithuania/s21M89/2021

@ Lithuania/LTUODD_KMNS_ANT_07_26_207/2021

e MinkLithuania/NFVRAI-13862-23/2021
@ Lithuania/521L387/2021

Lithuania/LTUOO0_VLN_ANT 08_30_6/2021

Lithuania/LTUO00_KUL 0052025552021

@ Lithuaniz/LTU000_BM_13_11 02/2021

) Lithuania/LTUOD0_REZUS_08_19_143/2021

L) Lithuania/LSMULKKGMMK23C173/2021

I—. Lithuania/521K124/2021

Lithuania/LTUOD0_BM_26_08_23/2021

@ Lithuania/LTUOOD_REZUS_12_14_222/3021

@ mink/Lithuania/NFVRAI-13314-6/2021

Lithuania/LTUOD0_KLP_ANT_08_02_11/2021
Lithuania’521K28/2021

@ Lithuania/|BT-LSC-WU_r34_35/2021

Vilniaus
universitetas



Duomeny jvestis modeliul

« Duomeny aibé sudaroma taip, kaip straipsniuose.

« Tirlamas spyglio genas.

« Duomeny aibés apimtis: 5 (skaicCius tiriamy jstoriniy seky) x 1269
(spyglio geno ilgis - krastinés reikSmeés) x 2426 (sudaryty seky
skaicCius) x 100 (ProtVec jterpinio dydis). ~12gb

* Vieng duomeny jvestj sudaro 3 persidengianciy trigramy suma.
Lalkome, kad centrinis elementas (kuris yra visose trijose trigramose)
yra stebimoje pozicijoje (zr. lliustracijg kitoje skaidreje).

« Duomeny iSvestis: 2 dimensijos, taip arba ne (ar stebimoje pozicijoje
atsiranda mutacija)
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Duomeny jvestis modeliul

Target Site
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Zhou, B., Zhou, H., Zhang, X., Xu, X., Chai, Y., Zheng, Z., Kot, A. C., & Zhou, Z. (2023). TEMPO: A transformer

based mutation prediction framework for SARS-CoV-2 evolution. In Computers in Biology and Medicine (Vol. 152,

p. 106264). Elsevier BV. https://doi.org/10.1016/j.compbiomed.2022.106264
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D ibes problema
Masy Autoriy
_, counts = np.unique(Y train, return counts=True) Class imbalances: Class imbalances:
train_counts = max(counts) | Training 0.502 Training 0.853
train imbalance = max(counts) / Y train.shape[0] Testing 0.510 Testing ©.856

_, counts = np.unique(Y test, return_counts=True)
test counts = max(counts) . ]
test imbalance = max(counts) / Y test.shape[0] Covid19 Grlpas

print('Class imbalances:')
print(' Training %.3f' % train_imbalance)
print(' Testing %.3f' % test_imbalance)

Class imbalances:
Training ©.999
Testing 1.000



Sprendimo budai

Iteracijos nr.
Accuracy
Precision
Recall

F, score

MCC

0.711

0.676

0.810

0.737

0.431

0.682

0.753

0.540

0.629

0.380

0.621

0.929

0.262

0.408

0.348
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Kito pusmecio
darbo planas
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Moksline veikla:

« Viruso mutacijy analizéje ir kompiuterinéje filogenetikoje naudojamy
metody teorinis tyrimas.

 Giliais neuroniniais tinklais gristy masininio mokymo metody taikymo,
Viruso seky mutacijoms prognozuoti, teorinis tyrimas.
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Publikacijy rengimas

Moksliniy tyrimy disertacijos tema apzvalga (konferencijos darby medziagoje)
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Dalyvavimas konferencijose

Dalyvavimas tarptautinéje konferencijoje Lietuvoje. ECML
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Dalyvavimas vasaros mokykloje

Dalyvavimas KTU 8-oje tarptautinéje doktoranty vasaros mokykloje.
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