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o Studijy laikotarpis: 2017-2021 m.

o Ataskaita uz pirmus studijy metus
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Studijy plano vykdymas

@ Egzaminas ,Duomeny analizés strategijos ir sprendimy
priémimas‘.
o [Slaikytas, jvertinimas: 10.
e Egzaminas , Sistemy bei adaptyviyjy filtry metodai ir taikymai*.
o Islaikytas, jvertinimas: 10.
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Publikacijos ir dalyvavimas konferencijose

@ Raila T., Penkauskas T., Jankunec M., Dreizas G., Meskauskas T.,
Valincius G., (2018). Electrochemical impedance of randomly
distributed defects in tethered phospholipid bilayers: Finite element
analysis.

e Straipsnis pateiktas j zurnalg Electrochimica Acta, laukiama recenzijos.

@ Valinéius G., Penkauskas T., Jankunec M., Raila T., Dreizas G.,
Meskauskas T. Electrochemical impedance of heterogeneous
phospholipid bilayers on solid electrodes.

o Darbo rezultatai pristatyti tarptautinéje konferencijoje: International
Society of Electrochemistry Topical Meeting, Vilnius, Lithuania,
2018-05-09.
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Kity mety studijy planas

e Egzaminai:

o Islaikyti egzaming ,,Skaitiniai metodai*.

o Islaikyti egzaming ,,Lygiagretieji ir paskirstytieji skaiciavimai®.
@ Rezultaty pristatymo planas:

o Konferencija Data Analysis Methods for Software Systems (DAMSS),
lapkriCio 29 d. - gruodzio 1 d. 2018 m., Druskininkai, Lietuva.

e Dar viena tarptautiné konferencija, skirta kompiuterio mokymo metody
tyrimams ir taikymams.

@ Moksliniy publikacijy planas:

o Nauja metodika (modelis ir algoritmas) fizikiniy arba biocheminiy
duomeny analizei. Straipsnis recenzuojamame periodiniame leidinyje,
turinéiame citavimo rodiklj Clarivate Analytics Web of Science
duomeny bazéje.
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Tyrimo objektas

e Nagrinéjamos dvisluoksniy fosfolipidiniy membrany (tBLM) su
defektais elektrinio laidumo savybés.

e Baigtiniy elementy metodu (FEM) modeliuojamos EIS
(elektrocheminio impedanso spektroskopija) spektry savybés ir
tiriamas jy rySys su defekty pasiskirstymu, tankiu bei dydziu.

e Bendradarbiaujama su VU GMC Biochemijos instituto mokslininkais.
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Trimatis membranos modelis

Gold Surface

(a) Membranos defekto skerspjuvis
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(b) Modelio geometrija (c) Defekty issidéstymas Vs



Matematinis modelis

@ FEM sprendziama Laplaso lygtis:

V- (6(x,y,2)VP(x,y,2)) =0 (1)
5(x,y,2z) = o(x,y,2) +jwe(x,y,2), (2)

o Krastinés salygos:
q)(Xaya hhex) =1 (3)
®(x,y,0)=0 (4)
n-J=0 (5)

@ Srovés tankis:

J(X,y,Z):—5(X,y,z)v¢(X,y,Z) (6)

@ Admitansas:

[ —n-J(x,y, hnex) dx dy
(%,¥) €T hex
Y = X 7
Shex CD(Xaya hheX) ( )
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Modelio realizacija ir skai¢iavimai

@ Modelis realizuotas naudojant
COMSOL Multiphysics 5.3a paketa.

@ Tinklelis sutankintas defekty viduje ir
jy aplinkoje.
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@ Lygciy sistemos sprendziamos
tiesioginiu (angl. direct solver)
MUMPS metodu.

o Skaiciavimai vykdomi MIF PST,
lygiagretinama pagal daznio
parametra.
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EIS parametrai

@ EIS - elektrocheminio impedanso spektroskopija

@ [Svestiniai parametrai:

Frnin — daznis f kuriame arg Y/(f) jgyja maziausia reiksme,
(8)
arg Y (fmin) — admitanso fazés reiksmé taske fin, (9)
|Y (fmin)] — admitanso modulio reiksmé taske fpn, (10)
lg|Y
Dy, .. — iSvestiné ddg|g| f’ taske fmin. (11)
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Palyginimas su analitiniais sprendiniais

@ EIS spektrai esant skirtingam
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Eksperimentinis defekty issidéstymas be klasteriy
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(d) Eksperimentiskai gautas defekty
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(e) EIS parametrai esant eksperimentiskai
gautam ir kompiuteriu sugeneruotam

defekty issidéstymui
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Eksperimentinis defekty issidéstymas su klasteriais
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(g) EIS parametrai esant eksperimentiskai
gautam ir kompiuteriu sugeneruotam
defekty issidéstymui
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Palyginimas su EIS matavimy rezultatais
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ISvados

o Egzistuoja kokybinis panasumas tarp analitiskai gauty EIS spektry
homogeniskiems defekty pasiskirstymams bei skaitiskai sumodeliuoty
spektry esant atsitiktiniams pasikirstymams.

o Atsitiktinai kompiuteriu sugeneruoty ir eksperimentiskai gauty defekty
pasiskirstymy (esant fiksuotam tankiui) EIS spektrai sutampa tik
pasiskirstymy be klasteriy atvejais.

o Pagal eksperimentiskai gautus EIS parametrus jmanoma jvertinti
membranos defekty savybes.
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Tolimesnis tyrimy planas

o Tirti defekty klasterizacijos jtaka EIS charakteristikoms.

@ Parinkti kompiuterio mokymo tipo metoda automatiniam defekty
aptikimui ir parametrizavimui AFM nuotraukose.

o Padidinti skai¢iavimy nasumga, panaudojant iteracinius sprendimo
algoritmus, adaptyvy tinklelio generavima bei efektyviau
islygiagretinant skaiCiavimus skirtingose aplinkose (Cluster, GPU).

o FEM testavimui alternatyviai algoritma jgyvendinti atviro kodo deal.ii
biblioteka.
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