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® Teoreettinen ja laskennallinen =
molekyylifysiikka '

Juha Vaara .
NMR-spektroskopian tutkimusyksikko V.erkkos.wu
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.L. Mita atomit ja molekyylit tekevat mikroskooppisella
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=) Molekyylidynamiikan simulointi!
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* klassinen MD “

* voimakentat koneoppimisella
* ab initio MD
* ydinten kvanttidynamiikka




... Mista molekyyleihin kohdistuvat voimat ja muut

pm~ sahkomagneettiset ominaisuudet maaraytyvat?
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m Flektronirakennemallinnus!
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=uio ¥ ({r:}) ® magneettiset vuorovaikutukset
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EuroHPC

* teoriankehitys

* mallinnus- ja analyysiohjelmien
koodaus

* suurtehosimulaatiot
* vertailu koetuloksiin
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Ryhmat ja yhteystiedot: http://cc.oulu.fi/~nmrwww/

B NMR-spektroskopian tutkimusyksikko, porras G2 / 2. ja 3. kerros:

B * Professori JuhaVaara (juha.vaara@oulu.fi): Spinfysiikka ja teoreettinen
spektroskopia

* Dosentti Perttu Lantto (perttu.lantto@oulu.fi): Materiaalien ja NMR-
parametrien laskennallinen
mallinnus

* Dosentti Akseli Mansikkamaki (akseli.mansikkamaki@oulu.fi):
Molekyylimagnetismi ja yksittaismolekyylimagneetit

Ryhma Vaara: Esimerkkeja v. 2025-2026 kandiaiheista:

o SABRE-hyperpolarisaatiokompleksien molekyylidynamiikka ja magneettiset
vuorovaikutukset (MD+QC)

o SABRE-kompleksien kemiallinen dynamiikka (QC)
o SABRE-Relay —hyperpolarisaatiokompleksin spindynamiikka (SD)

o Veden NMR-relaksaatio kaasu- ja nestefaaseissa (MD+QC+SD)

MOF-materiaalien '22Xe NMR-mallinnus (MD+QC)

o SEOP-hyperpolarisaatiomenetelman parametrit harvinaisille atomipareille ((ﬁ_
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