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Ryhmän	
  kiinnostuksen	
  kohteet:	
  

• Magnee=sen	
  resonanssin	
  (NMR,	
  ESR,	
  pNMR)	
  teoria	
  ja	
  parametrien	
  laskeminen	
  

o Suhteellisuusteoree=set	
  ilmiöt 	
   	
   	
   	
  (raskaat	
  atomit,	
  esim.	
  Xe)	
  
o Dynamiikka 	
   	
  	
  	
  	
  	
  	
   	
   	
   	
  (molekyylien	
  sisäinen	
  ja	
  välinen,	
  lämpöliike)	
  
o Molekyylien	
  väliset	
  vuorovaikutukset 	
  	
  	
  (nesteet,	
  nestekiteet,	
  kiinteä	
  aine)	
  
o Paramagnee=nen	
  NMR	
   	
   	
   	
   	
  	
  	
  (siirtymät,	
  kytkennät,	
  relaksaa8o)	
  
o Ydinmagneto-­‐opQnen	
  spektroskopia 	
  	
   	
   	
   	
  	
  (NSOR,	
  NSCM,	
  NSCD)	
  
o Jalokaasujen	
  NMR-­‐parametrit 	
   	
  	
  	
  	
  	
  	
  (materiaalitutkimus	
  vierasatomeilla)	
  

• Laskennalliset	
  menetelmät	
  

o Elektronirakenne	
   	
   	
  	
  	
  	
  	
   	
   	
  	
  (kvanAkemia,	
  jaksolliset	
  menetelmät)	
  
o Molekyyliominaisuudet	
  	
  	
  	
  (staaAset,	
  dynaamiset,	
  magneeAset,	
  sähköiset,	
  	
  

	
   	
   	
   	
   	
   	
   	
   	
   	
   	
   	
   	
   	
   	
   	
  op8set)	
  
o MolekyylisimulaaQot 	
   	
  	
  	
  	
  (molekyylidynamiikka,	
  Monte	
  Carlo-­‐simuloin8,	
  	
  
	
   	
   	
   	
   	
   	
  DFT-­‐pohjaisesta	
  AIMD:stä	
  karkeisteKuihin	
  malleihin)	
  



Paramagnee=sen	
  NMR:n	
  teoria	
  	
  
Physical	
  Review	
  Le?ers	
  100,	
  133002:1-­‐4	
  (2008)	
  

• Ohjaaja	
  prof.	
  Juha	
  Vaara	
  (juha.vaara@oulu.fi)	
  

• Pari?omien	
  elektronien	
  ja	
  yQmen	
  spinin	
  vuorovaikutus!	
  

• NMR-­‐”suurennuslasi”	
  
• LuK/FM-­‐projekQksi	
  sopivia	
  laajennuksia:	
  

 elektronisten	
  viritysQlojen	
  huomioiminen	
  (sama/eri	
  spin	
  kuin	
  
	
  	
  	
  	
  perusQlalla)	
  

 yhteys	
  kokeelliseen	
  spin-­‐suskepQbilitee=in	
  (magnetoi-­‐	
  
	
  	
  	
  	
  tuvuuteen)	
  

 pNMR:n	
  spin-­‐spin	
  –kytkentä	
  

 Sovelluksia	
  materiaali-­‐	
  ja	
  nanosysteemeihin	
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Ydinmagneto-­‐opQsen	
  spektroskopian	
  teoria	
  
Physical	
  Review	
  Le?ers	
  105,	
  153001:1-­‐4	
  (2010)	
  

• Ohjaaja	
  prof.	
  Juha	
  Vaara	
  
• NMR:n	
  opQnen	
  detektoinQ?	
  	
  herkkyys,	
  paikkaresoluuQo	
  
• Magneto-­‐opQsten	
  ilmiöiden	
  avulla:	
  yQmen	
  magnee=nen	
  	
  
	
  	
  momen=	
  pyöri?ää	
  laservalon	
  polarisaaQotasoa	
  

• LuK/FM-­‐projekQksi	
  sopivia	
  laajennuksia:	
  
 ydinmagnetoituman	
  aiheu?ama	
  Co?on-­‐Mouton	
  –ilmiö	
  	
  
	
  	
  	
  (NSCM)	
  

 ydinspinin	
  aiheu?ama	
  kahtaistai?avuus	
  (NSCD)	
  
 magneto-­‐opQnen	
  rotaaQo	
  kiraalisissa	
  systeemeissä	
  

 opQnen	
  rotaaQo	
  kiinteissä	
  aineissa	
  kidepotenQaaliin	
  
	
  	
  	
  sovitetuilla	
  klusterimalleilla	
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NMR-­‐parametrien	
  magnee=ken?äriippuvuus	
  
Physical	
  Review	
  Le?ers	
  86,	
  3268-­‐3271	
  (2001)	
  

• Ohjaaja	
  prof.	
  Juha	
  Vaara	
  
• Tärkeä	
  uusien	
  NMR-­‐instrumen=en	
  voimakkaissa	
  
	
  	
  magnee=kenQssä	
  

• Uusia	
  informaaQonlähteitä	
  molekyyli-­‐	
  ja	
  materiaaliQeteisiin	
  
• LuK/FM-­‐projekQ:	
  

 131Xe-­‐yQmen	
  ken?äriippuva	
  kvadrupolikytkentä	
  täysin	
  
	
  	
  	
  	
  relaQvisQsesQ	
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Universaalit	
  täydellisyysopQmoidut	
  kantajoukot	
  ylihienoille	
  
molekyyliominaisuuksille	
  

Journal	
  of	
  ComputaQonal	
  Chemistry	
  27,	
  434-­‐445	
  (2006)	
  

•  Ohjaaja:	
  Dos.	
  Per?u	
  Lan?o	
  (per?u.lan?o@oulu.fi)	
  

•  Yksielektronikantajoukot	
  määri?ävät	
  kvan=kemiallisten	
  laskujen	
  tarkkuuden	
  

•  Tavoi?eena	
  on	
  saavu?aa	
  ominaisuuden	
  “täydellinen	
  kantajoukkoraja”	
  
mahdollisimman	
  ekonomisesQ	
  

•  Ylihienot	
  spektriparametrit	
  (NMR,	
  ESR,	
  NMOS)	
  ovat	
  erityisen	
  vaaQvia	
  
kantajoukoille	
  

•  TäydellisyysopQmoidut	
  	
  (CO,	
  completeness-­‐opQmized)	
  kannat	
  ovat	
  osoi?autuneet	
  
systemaa=siksi	
  ja	
  tehokkaiksi	
  

•  LuK/FM-­‐aiheita:	
  
  Jaksokohtaiset	
  CO-­‐kannat	
  NMR-­‐,	
  pNMR-­‐,	
  EPR-­‐	
  ja	
  NMOS-­‐parametreille	
  pääryhmien	
  keveille	
  

alkuaineille	
  

  Kontraktoidut	
  CO-­‐kannat	
  pääryhmien	
  keveille	
  alkuaineille:	
  energee=set	
  ominaisuudet	
  
  RelaQvisQset	
  kantajoukot	
  raskaille	
  atomeille:	
  sekä	
  1-­‐	
  ”täydet”	
  2-­‐	
  ja	
  4-­‐komponen=set	
  teoriat	
  
  Siirtymämetallien	
  ja	
  lantanidien	
  kantajoukot	
  	
  
  Periodisten	
  gaussilaisten	
  kantajoukkojen	
  kehitys	
  	
  CO-­‐menetelmällä	
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