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Ryhman kiinnostuksen kohteet:

*Magneettisen resonanssin (NMR, ESR, pNMR) teoria ja parametrien laskeminen

oSuhteellisuusteoreettiset ilmiot (raskaat atomit, esim. Xe)
oDynamiikka (molekyylien sisdinen ja vilinen, lampéliike)
oMolekyylien valiset vuorovaikutukset  (nesteet, nestekiteet, kiinted aine)
oParamagneettinen NMR (siirtymdt, kytkenndt, relaksaatio)
oYdinmagneto-optinen spektroskopia (NSOR, NSCM, NSCD)
oJalokaasujen NMR-parametrit (materiaalitutkimus vierasatomeilla)

*| askennalliset menetelmat

oElektronirakenne (kvanttikemia, jaksolliset menetelmiit)
oMolekyyliominaisuudet (staattiset, dynaamiset, magneettiset, sdhkoiset,

optiset)
oMolekyylisimulaatiot (molekyylidynamiikka, Monte Carlo-simulointi,

DFT-pohjaisesta AIMD:sté karkeistettuihin malleihin)
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Paramagneettisen NMR:n teoria
Physical Review Letters 100, 133002:1-4 (2008)

*Ohjaaja prof. Juha Vaara (juha.vaara@oulu.fi)
*Parittomien elektronien ja ytimen spinin vuorovaikutus!
*NMR-"suurennuslasi”

*LuK/FM-projektiksi sopivia laajennuksia:

v'elektronisten viritystilojen huomioiminen (sama/eri spin kuin
perustilalla)

v'yhteys kokeelliseen spin-suskeptibiliteettiin (magnetoi-
tuvuuteen)

v'pPNMR:n spin-spin —kytkenta

v'Sovelluksia materiaali- ja nanosysteemeihin
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Ydinmagneto-optisen spektroskopian teoria

Physical Review Letters 105, 153001:1-4 (2010)

*Ohjaaja prof. Juha Vaara
*NMR:n optinen detektointi? =2 herkkyys, paikkaresoluutio

*Magneto-optisten ilmididen avulla: ytimen magneettinen
momentti pyorittaa laservalon polarisaatiotasoa

*LuK/FM-projektiksi sopivia laajennuksia:

v'ydinmagnetoituman aiheuttama Cotton-Mouton —ilmi6
(NSCM)

v'ydinspinin aiheuttama kahtaistaittavuus (NSCD)
v'magneto-optinen rotaatio kiraalisissa systeemeissa

v’ optinen rotaatio kiinteissa aineissa kidepotentiaaliin
sovitetuilla klusterimalleilla
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NMR-parametrien magneettikenttariippuvuus
Physical Review Letters 86, 3268-3271 (2001)

*Ohjaaja prof. Juha Vaara

eTarkea uusien NMR-instrumenttien voimakkaissa
magneettikentissa

*Uusia informaationlahteita molekyyli- ja materiaalitieteisiin
*LuK/FM-projekti:

v’ 131Xe-ytimen kenttariippuva kvadrupolikytkentd taysin
relativistisesti
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Universaalit taydellisyysoptimoidut kantajoukot ylihienoille

molekyyliominaisuuksille
Journal of Computational Chemistry 27, 434-445 (2006)

e Ohjaaja: Dos. Perttu Lantto (perttu.lantto@oulu.fi)
* Yksielektronikantajoukot maarittavat kvanttikemiallisten laskujen tarkkuuden

* Tavoitteena on saavuttaa ominaisuuden “taydellinen kantajoukkoraja”
mahdollisimman ekonomisesti

* Ylihienot spektriparametrit (NMR, ESR, NMOS) ovat erityisen vaativia
kantajoukoille

* Taydellisyysoptimoidut (CO, completeness-optimized) kannat ovat osoittautuneet
systemaattisiksi ja tehokkaiksi

* LuK/FM-aiheita:

v' Jaksokohtaiset CO-kannat NMR-, pNMR-, EPR- ja NMOS-parametreille paaryhmien keveille
alkuaineille
Kontraktoidut CO-kannat paaryhmien keveille alkuaineille: energeettiset ominaisuudet
Relativistiset kantajoukot raskaille atomeille: seka 1- "taydet” 2- ja 4-komponenttiset teoriat
Siirtymametallien ja lantanidien kantajoukot

DN NI NN

Periodisten gaussilaisten kantajoukkojen kehitys CO-menetelmalla
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