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Область научных интересов:
● Исследование локальной атомной геометрии и электронной структуры в

различных типах конденсированных сред, включая: наноструктуры, свободные
и поддерживаемые атомные кластеры, углеродные нанотрубки, наносплавы и
квантовые точки, катализаторы.

● Разработка алгоритмов адаптивного семлинга для дизайна экспериментов
● Разработка и программная реализация алгоритмов анализа спектров, в том

числе и в виде веб-интерфейса. Разработка баз данных спектров и методов
статистического анализа.

● Распараллеливание программных комплексов для запуска на современных
ускорителях параллельных вычислений и многопроцессорных системах.
Подключение оптимизированных библиотек быстрых вычислений.

Методы:
● Алгоритмы машинного обучения: нейронные сети, Extra Trees, RidgeCV,

радиальные базисные функции. Кроссвалидация, поиск аномалий, методы
восстановления пропущенных значений. Improved Hypercube Sampling,
байесовская оптимизация.



● Углубленный теоретический анализ структуры поглощения рентгеновского
излучения вблизи краев (XANES) и рентгеноэмиссионной спектроскопии

● CUDA, MPI, Intel MKL, OpenMP, LAPACK, BLAS, MUMPS, UMFPACK.
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