
 Kvanttikemia ei ole kemiaa eikä fysiikkaa – ja 
on silti niitä molempia. Emeritusprofessori Pekka 
Pyykkö on paneutunut kiehtovaan tieteenalaan 
jo yli puolen vuosisadan ajan.

Jarmo Wallenius

Kvanttikemia ei ole kemiaa eikä fy-
siikkaa – tai on niitä kumpaakin. Tätä 
nykyä kvanttikemiaa hyödynnetään 
niin laskennallisesti kuin kokeellises-
tikin kaikilla kemian mutta myös mo-
nilla fysiikan osa-alueilla.

Kuvaavaa on, että maailman suu-
rimmalla kemian alan yrityksellä, 
saksalaisella BASF:lla on nykyisin 
vahva teoreettinen osastonsa ja käy-
tössään oma supertietokone kvantti-
kemian ja laskennallisen kemian työ-
kaluna.

Fysikaalisessa kemiassa alaa hyö-
dynnetään termodynaamisten omi-
naisuuksien laskemisessa, molekyy-
lispektrien analysoinnissa ja mo-
lekyylien ominaisuuksien, kuten 
sidosten pituuksien ja orientaatioi-
den, määrittämisessä.

Orgaanisessa kemiassa ja sen so-
velluksissa, muun muassa lääkeaine-
teollisuudessa, kvanttikemian avulla 
arvioidaan molekyylien pysyvyyttä, 
kemiallista stabiilisuutta ja reaktio-
mekaniikkaa ja -dynamiikkaa.

Pekka Pyykkö
• Syntynyt Hinnerjoella vuonna 

1941.

• Ylioppilas 1959, Turun klassilli-
nen lyseo.

• FM 1964, FL 1965, FT 1967, Turun 
yliopisto.

• Vierailevana tutkijana mm. 
Nordita-instituutissa Tanskassa, 
CECAM-keskuksessa Ranskassa 
sekä Erlangen-Nürnbergin yli-
opistossa ja Berliinin teknillisessä 
yliopistossa Saksassa.

• Åbo Akademin kvanttikemian 
apulaisprofessori 1974–1984.

• Helsingin yliopiston kvantti-
kemian professori 1984–2009, 
emeritusprofessori 2009–.

• Yli 300 tieteellistä julkaisua.

• Tunnustuksia mm. Harry Elvingin 
palkinto 1978, A. I. Virtanen 
-palkinto 1997, E. J. Nyström -pal-
kinto 1998, Humboldtin palkinto 
2002, Schrödingerin mitali 2012.

• Finska Kemistsamfundetin pu-
heenjohtaja 1988–1989, 1999–
2001; Suomen Kemian Seuran 
puheenjohtaja 1999–2000.
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”Kansainvälinen ilmapiiri 
ja kansainväliset kontak-
tit ovat tutkijalle välttä-
mättömiä. Ne ovat ilma, 
jota hengitetään ja jota 
ilman ei voi olla”, sanoo 
professori Pekka Pyykkö.

”Tutkija, arvosta 
omaa työtäsi”

Kvanttikemisti Pekka Pyykkö:

”Tutkija, arvosta 
omaa työtäsi”
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Yhdeksän vuosikymmentä
kvanttikemiaa
Kvanttikemia hyödyntää kvant-
timekaniikkaa kemiallisten  
ongelmien ratkaisemisessa.  
Tänä vuonna 90 vuotta täyttävää
tieteenalaa voidaan kutsua myös 
molekulaariseksi tai molekyylien 
kvanttikemiaksi.

Kvanttikemian historia juontuu vuo-
teen 1926, jolloin itävaltalainen fyy-
sikko Erwin Schrödinger kehitti aal-
toyhtälönsä.

Varsinaisesti kvanttikemian katso-
taan saaneen alkunsa vuonna 1927, 
jolloin Walter Heitler ja Fritz Lon-
don laskivat vetymolekyylin atomien  
välisen etäisyyden ja kemiallisen si-
doksen voimakkuuden käyttämällä 
hyväkseen Schrödingerin yhtälöä ja 

Brittisyntyinen matemaatikko ja teoreettinen kemisti John Pople (oik.) Pekka Pyykön vieraana Helsingin yliopistossa. 
Pople palkittiin kehittämistään kvanttikemiallisista malleista vuoden 1998 kemian Nobelilla.

aaltomekaniikkaa. Samalla kaksikko 
loi kvanttikemiallisen valenssisidos-
teorian eli VB:n mallin.

Analyyttisen kemian alueella 
kvanttikemiaa käytetään spektros-
kopiassa muun muassa infrapuna- ja 
NMR-spektrien spektriviivojen taa-
juuksien ja intensiteettien optimoin-
nissa ja analysoinnissa.

Epäorgaanisessa kemiassa kvantti-
kemiallista laskentaa hyödynnetään 
uusien siirtymämetallien yhdisteiden 
ja niiden ominaisuuksien ennustami-

sessa ja selittämisessä.
Nykyisin kvanttikemiaa käytetään 

löyhästi keskenään sidoksissa olevien 
ja heikosti vuorovaikuttavien kylmien 
kaksi- tai kolmeatomisten alkaalikaa-
sumolekyylien tekemisestä, NTP-olo-
suhteiden satojen atomien molekyy-
leistä ja kvanttisimulaatiosta uusien, 
kaikkein raskaimpien alkuaineiden 
ominaisuuksien ja yhdisteiden tar-
kasteluun.

Laskuja voidaan tuoreen tiedon 
mukaan tehdä ainakin tietokonejätti 
IBM:n laboratoriossa jo kvanttitieto-
koneellakin.

Raskaimpien alkuaineiden analy-
soinnissa on välttämätöntä hyödyn-
tää Diracin yhtälöiden mukaista re-
lativistista kvanttimekaniikkaa. Voi 
hyvin sanoa, että kvanttikemiassa 

Kvanttikemiassa 
yhdistyvät 
suhteellisuusteoria ja 
jaksollinen järjestelmä.
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yhdistyvät Albert Einsteinin vuonna 
1905 julkaisema suhteellisuusteoria ja 
Dmitri Mendelejevin vuonna 1869 
kehittämä jaksollinen järjestelmä.

Pioneereja ja nobelisteja

Kvanttikemiaa kehittivät ensimmäi-
sinä vuosikymmeninä niin kemistit 
kuin fyysikotkin. Friedrich Hundin, 
Linus Paulingin ja Robert Mullike-
nin rinnalla alan tärkeisiin nimiin 
kuuluvat myös Edward Teller, J. Ro-
bert Oppenheimer, Douglas Hart-
ree ja Vladimir Fock.

Kvanttikemisti Linus Pauling sai 
ensimmäisen kahdesta Nobelistaan 
vuonna 1954. Palkinto myönnettiin 
Paulingin pari vuosikymmentä aiem-
min esittämästä valenssisidosten teo-
riasta. Vuonna 1962 kemisti vastaan-
otti Nobelin rauhanpalkinnon ydin-
aseiden vastaisesta toiminnastaan.

Sekä fyysikkona että kemistinä tun-
nettu Robert Mulliken palkittiin vuo-
den 1966 kemian Nobelilla molekyyli-
orbitaalien teoriasta. Sen hän oli ke-
hittänyt sidosten laskentamalliksi jo 
vuonna 1927 hyödyntämällä kvantti-
mekaniikkaa ja huomioimalla ytimien 
ja elektronien vuorovaikutukset.

Viisitoista vuotta myöhemmin pal-
kinnon jakoivat Kenichi Fukui ja 
Roald Hoffmann kemiallisten reak-
tioiden mekanismien ymmärrystä 
lisänneistä kvanttikemiallisista teo-
rioistaan. Vuonna 1992 palkintovuo-
rossa oli Rudolph Marcus, joka tutki 
elektronien siirtymistä kemiallisissa 
reaktioissa.

Walter Kohn ja John Pople pal-
kittiin saavutuksistaan vuoden 1998 
kemian Nobelilla. Kemisti ja fyysik-
ko Kohn oli vuonna 1960 kehittänyt 
tiheysfunktionaaliteorian (DFT), ma-
temaatikko Pople puolestaan työstä-
nyt molekyyliorbitaalien teorian ja 
energioiden laskennallisia työkaluja 
ja malleja jo 1950-luvulta lähtien.

Näiden elektronien keskimääräisen 
tiheyden määrittämiseksi kehitettyjen 
teorioiden myötä saatiin uusia mah-
dollisuuksia kemiallisten rakenteiden 
ja reaktioiden laskemiseen.

Tuorein kvanttikemian Nobel on 
vuodelta 2013. Martin Karplus, 
Michael Levitt ja Arieh Warshel 
palkittiin tuolloin kvanttikemiallisia 
prosesseja koskevien tietokoneohjel-
mien kehittämisestä.

”Keksin, että kullan ja hopean väliset rakenteelliset 
erot johtuvat suhteellisuusteoriasta.”

Suomeen saatiin ensimmäinen 
kvanttikemian oppituoli vuonna 
1974, kun Åbo Akademihin perus-
tettiin alan apulaisprofessorin virka. 
Siihen nimitettiin nuori filosofian 
tohtori Pekka Pyykkö, josta vuonna 
1984 tuli Helsingin yliopiston ruot-
sinkielisen kvanttikemian professuu-
rin hoitaja.

Pyykkö siirtyi virastaan eläkkeelle 
vuonna 2009, mutta tutkijan työ jat-
kuu entiseen tapaan. Tätä nykyä hän 
jakaa Kumpulan kampuksella Che-
micumissa sijaitsevan työhuoneensa 
kahden muun emerituksen, profes-
sori Markku Räsäsen ja yliopiston-
lehtori Raimo Timosen, kanssa.

Lähtölaukaus Uppsalasta

Pekka Pyykkö kertoo kvanttikemian  
merkityksen olleen Suomessa ilmassa  
jo 1960-luvulla ja 1970-luvun alussa.

”Juhani Savolainen oli tutustunut 
alaan Pariisissa, ja Juhani Murto laa-
ti hänen innoittamanaan luentomo-
nisteita Helsingin yliopistossa”, Pyyk-
kö muistelee.

Yhdysvalloissa väitellyt apulaispro-
fessori Tapani Pakkanen työskenteli 
kvanttikemian parissa Joensuun yli-
opistossa, ja Åbo Akademin profes-
sorin virkaa hoiti vuodet 1972–1974 
vt:nä Allan Johansson.

”Fyysikko ja matemaatikko Hjal-
mar Tallqvist oli kirjoissaan tehnyt 
suhteellisuusteorian ja kvanttime-
kaniikan tutuiksi myös meille suo-
malaisille, vaikka hänen teoksiaan ei  
oppikirjoina käytettykään.”

Pekka Pyykkö pääsi itse tutustu-
maan kansainväliseen kvanttike- 
miaan ja sen yhteisöön jo 23-vuotiaa- 
na, kun Turun yliopiston fysiikan 
professori Väinö Hovi lähetti NMR-
ryhmässä deuteronien kvadrupoli-
vakioita mitanneen jatko-opiskelijan 
Uppsalaan. Sikäläinen kvanttikemis-
ti Per Olof Löwdin järjesti tuolloin  
kesäkoulun.

”Kansainvälinen ilmapiiri ja kan-
sainväliset kontaktit ovat välttämät-
tömiä. Ne ovat ilma, jota hengitetään 

ja jota ilman ei voi olla”, Pyykkö täh-
dentää.

”Tämän ajan nuorille tutkijoille se 
onkin jo itsestään selvää.”

Pyykön nuoruusvuosilta on peräi-
sin hänen oma työskentelytyylinsä: 
spontaani aktiivisuus itseorganisoitu-
vassa tutkimusryhmässä. Tukena oli 
sittemmin Åbo Akademin fysikaali-
sen kemian professori Ingvar Dani-
elsson, joka antoi tuoreelle kvanttike-
mian apulaisprofessorille vapaat kä-
det tehdä tutkimusta ja opetusta.

Nuoren kemistin kansainvälistymi-
nen jatkui Uppsalan jälkeen teoreetti-
sen fysiikan instituutissa Norditassa 
Tanskan Århusissa sekä Ruotsin Gö-
teborgissa vuosina 1968–1970.

Syksyllä 1970 Pyykkö osallistui fy-
siikan nobelistin Richard Feynma-
nin oppilaan Gary Thomasin Hel-
singin yliopistossa pitämälle relati-
vistisen kvanttimekaniikan kurssille. 
Diracin yhtälöt saivat sitä myötä suo-
malaisesta pysyvän otteen, ja relati-
vistisesta kvanttikemiasta alkoi kehit-
tyä hänen ominta tutkimusaluettaan.

Pyykkö havahtui siihen, että suh-
teellisuusteoreettisilla tekijöillä oli 
suuri vaikutus valenssikuorten mag-
neettisiin ilmiöihin. Niitä tunnettiin 
tuolloin vielä huonosti NMR-spekt-
roskopian piirissä.

Yhdessä ranskalaisen Jean-Paul 

Desclaux’n kanssa Pekka Pyykkö al-
koi kehittää laskentamenetelmiä mo-
lekyylien rakenteiden selvittämiseksi, 
ensin metaanista (CH4) plumbaaniin 
(PbH4) ulottuvan sarjan ja sitten ku-
pari-, hopea- ja kultahydridien raken-
teet Diracin yhtälöistä lähtien.

Samalla heräsi myös kysymys siitä, 
voidaanko hydridien rakenteista las-
kea ja ekstrapoloida koko kemia. Pyy-
kön mukaan ainakin jossakin mitassa 
näin voidaan tehdä.

”Keksin, että kullan ja hopean vä-
liset rakenteelliset erot johtuvat suh-
teellisuusteoriasta. Merkitys on tär-
keä”, professori sanoo.

”Erilaisten kemiallisten ainei-
den ennustamisesta tuli tätä myöten 
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Raskaimpien alkuaineiden
kemia on eksoottista
Kvanttimekaniikan lait ja -säännöt 
määräävät atomien käyttäytymistä 
ja selittävät myös paljolti useimpien 
jaksollisen järjestelmän alkuaineiden 
ominaisuuksia.

Mitä raskaammista alkuaineista on 
kyse, sitä enemmän myös Albert Ein-
steinin suhteellisuusteoria vaikuttaa 
niiden ominaisuuksiin.

Suhteellisuusteoria auttaa selittä-
mään ainakin yli 20 raskaimman ja 
harvinaisimman alkuaineen käyttäy-
tymistä. Raskaimmat alkuaineet voi-
vatkin olla linkki kvanttiteorian ja 
suhteellisuusteorian välillä.

Floridan valtionyliopiston kemian 
ja biokemian osaston ja suurmagneet-
tikentän laboratorion tutkijat ovat 
Thomas Albrecht-Schmittin joh-
dolla erikoistuneet tutkimaan uraa-
nia raskaampia alkuaineita.

Uraani on luonnossa esiintyvistä 
alkuaineista raskain. Sen järjestys- 
luku on 92 (U, 92). Toriumin (Th, 
90) tavoin uraani kuuluu aktinoidei-
hin (89–103). Aktinoidit ovat kaikki  
rakenteeltaan radioaktiivisia metal-
leja mutta käyttäytyvät kemiallisesti 
lantanoidien lailla. Viimeinen jaksol-
lisen järjestelmän alkuaine on oga-

Muun muassa berke-
liumin kemiallista käyt-

täytymistä voidaan 
selittää suhteellisuus-

teorian avulla.

nesson (Og, 118).
Floridalaisryhmä on viime aikoina 

paneutunut lähinnä aktinoidien, eri-
tyisesti berkeliumin (Bk, 97) ja sen 
yhdisteiden tutkimiseen.

Yhdysvaltain energiaministeriö an-
toi Albrecht-Schmittin ja hänen kol-
legoidensa käyttöön ennätykselliset 
13 milligrammaa isotooppi-249:ää – 
tuhat kertaa enemmän kuin missään 
aikaisemmassa tutkimuksessa on 
käytetty. Isotoopin puoliintumisaika 
oli vain 320 päivää.

Vertailun vuoksi: stabiileimman 
isotoopin Bk-247:n puoliintumisai-
ka on 1380 vuotta ja lyhytikäisim-
män Bk-245:n kaksi minuuttia ja 24 
sekuntia.

Aiemmin Alcrecht-Schmittin tiimi 
on tutkinut muitakin radioaktiivisten 
alkuaineiden, muun muassa plutoni-
umin (Pu, 94) ja kaliforniumin (Cf, 
98), yhdisteiden molekyylejä ja ke-
miallisia sidoksia.

Vuonna 1949 löydettyä berkeliu-
mia – joka rakenteellisesti mutta ei 
kemiallisesti muistuttaa kaliforniu-
mia – on käytetty syntetisoimaan uu-
sia alkuaineita, kuten tennessiiniä (Ts, 
118).

Uusia löytöjä

Science-lehdessä viime vuonna jul-
kaistussa artikkelissaan Albrecht-
Schmittin ryhmä esitteli berkeliumin 
booriyhdisteiden reaktioiden tutki-
mustaan.

Siinä selvisi, että berkelium ei käyt-
täydy kemiallisesti lähimpien aktinoi-
dinaapuriensa kaltaisesti. Sen sijaan 
se muistuttaa kemiallisesti keveäm-
piä aktinoideja ja siirtymämetalleja. 
Saman ryhmä oli aiemmin todennut 
kaliforniumin osalta.

Tuoreessa Journal of American Che-
mical Society -lehdessä ryhmä kertoo 
analysoineensa berkeliumjodaatti-
yhdisteiden reaktioita ja päätyneensä 
siihen, että berkeliumin kemiallinen 
käyttäytyminen johtuu ennen kaikkea 
suhteellisuusteoriasta. Raskaan alku-
aineen ytimellä on protoniensa joh-
dosta suuri positiivinen sähkövaraus.

Tämä kiihdyttää raskaiden alku-
aineiden elektroneja hyvin suuriin, 
suhteellisuusteorian mukaisiin hiuk-
kasnopeuksiin ja orbitaalimuutok-
siin. Elektronien massa kasvaa, ja 
elektronit asettuvat orbitaaleille poik-
keuksellisella tavalla.
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Floridan yliopiston Thomas Albrecht-Schmittin vetämä tutkijaryhmä on eri-
koistunut uraania raskaampiin alkuaineisiin.

Elektronirakenteen muuttuessa 
myös berkeliumin kemialliset yhdis-
teet käyttäytyivät Hundin säännös-
tä ja Russel-Saundersin kytkennästä 
poiketen.

Floridalaistutkijat hyödynsivät 
työssään useita kvanttikemiassa käy-
tettyjä analyysimenetelmiä: kristallo-
grafiaa, UV- ja NMR-spektroskopiaa, 
näkyvän valon spektroskopiaa, mag-

neettisen suskeptibiliteetin mitta-
uksia, tiheysfunktionaaliteorian eli 
DFT:n mukaisia laskuja ja aaltome-
kaniikan yhtälöitä.

Joitakin raskaiden alkuaineiden, 
kuten kaliforniumin, yhdisteitä pi-
detään myös lupaavina ydinjätteen 
varastomateriaaleina, koska ne vas-
tustavat tehokkaasti ja vaurioitu-
matta säteilyä.

ominta alaani. Raskaimmissa alkuai-
neissa, yhdisteissä ja aineissa relativis-
tisilla ilmiöllä on iso ja kevyemmis-
sä vastaavasti pienempi vaikutus ke- 
miallisiin rakenteisiin.”

Ratkaisevat tietokoneet

Pekka Pyykön manifestina on ollut, 
että kemistin pitää tehdä kunnollis-
ta työtä ja pyrkiä siihen, että hän ky-
kenee kirjoittamaan urallaan jonkin 
katsausartikkelin arvostettuun Che-
mical Review -julkaisuun.

Toiseksi tulokset pitää pyrkiä jul-
kaisemaan mahdollisimman arvoval-
taisissa julkaisusarjoissa. Näin myös 
tekijä itse arvostaa omaa työtään.

Kvanttikemisteille yksi asia on ollut 
ratkaiseva.

”En usko, että ennen tietokoneiden 

tuloa pystyttiin tekemään riittävän 
hyviä kvanttikemiallisia laskuja. Itse 
opin ohjelmoimaan, kun K. V. Lau-
rikainen hankki 1960-luvun alussa 
Turun yliopiston ja Åbo Akademin 
yhteiskäyttöön kaupallisen Wegema-
tic-tietokoneen.”

Vuonna 1973 Tieteen tietokonekes-
kuksen CSC:n edeltäjän käyttöön saa-
tiin ensimmäinen Univac 1108.

1980-luvun lopulla keskukseen 
hankittiin ensimmäinen supertieto-
kone, Cray X-MP. Sitä ovat seuran-
neet Louhi-, Murska-, Sisu- ja Taito-
supertietokoneet. Kaksi jälkimmäistä 
sijaitsevat CSC:n uudessa datakes-
kuksessa, joka rakennettiin Kajaaniin 
vuonna 2013.

”Niin paljon kuin poliitikkoja aina 
tölvitäänkin, kansallisten tietojenkä-
sittelymahdollisuuksien kohdalla sii-

hen ei ole syytä”, Pyykkö huomauttaa.
Emeritusprofessori kiittää sitä, 

että tieteentekijöiden ei ole tarvin-
nut maksaa koneiden käytöstä, vaik-
ka tietojenkäsittelyyn on tehty kalliita 
investointeja. Esimerkiksi yliopistot 
saivat veloituksetta käyttöönsä en-
simmäisen supertietokoneen.

”Isoja koneita onkin käytetty laa-
jasti, tehokkaasti ja paljon. Nykyisin 
koneiden saatavilla on Kajaanissa 
halpaa sähköä ja paljon kylmää vettä 
jäähdytystä varten. Tietokoneyhtey-
detkin ovat tehokkaat.”

Pekka Pyykön mukaan kvanttike-
mialla on ollut alusta lähtien huomat-
tavaa intellektuaalista, joskaan ei väli-
töntä taloudellista merkitystä. Vaikka 
tieteenalan juuret ovat Yhdysvallois-
sa, muutkin maat ovat astuneet esiin, 
ja mielenkiintoisia kokeita tehdään 
ympäri maailmaa.

”Johtavaa kansakuntaa ei ole. Sen 
sijaan ohjelmistoista valtaosa tulee 
nykyisin Saksasta.”

Suomessa kvanttikemian tutkimus-
ta tehdään Helsingin yliopiston lisäk-
si aktiivisesti Itä-Suomen, Oulun ja 
Jyväskylän yliopistoissa sekä Aalto-
yliopistossa. Åbo Akademissa Pyykön 
työtä jatkoi professori Matti Hotok-
ka, mutta hänen jäätyään eläkkeelle 
virka on laitettu jäihin. 

Kirjoittaja on vapaa tiedetoimittaja.
jarmowallenius@hotmail.com
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