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Ihmisen ja elinympariston kemiaa -kurssin sisélléista useimmat ovat tuttuja jo edellisestd opetussuun-
nitelmasta. Uusiakin sisaltojéakin on, kuten “kemian merkitys hyvinvoinnin ja terveyden kannalta” seka
“tyovalineiden ja reagenssien kaytto seka liuosten valmistus”. Ehka kiinnostavin uusi sisdlté on kuitenkin
“aineen rakenteen analyysimenetelmat, kuten spektroskopia”. Aihetta on kasitelty pintapuolisesti oppikir-
joissa jo aikaisemminkin, mutta maininta kemian keskeisena sisédltona nostaa sen painoarvoa ja edellyttaa
teeman syviéllisempaa kasittelyd. Miten tdma sisalté suhteutuu muihin sisaltéihin ja miten siséltéaluetta
voisi lahestya tutkimuksellisin menetelmin?

Miksi spektroskopiaa?
S1 spekiroskopiaa seurannassa sekid ympiristdanalytiikassa. Vaikka

Spektroskopia on kromatografian ohella kemian
kiytetyimpid analyysimenetelmid. Spektroskopiaa
kiytetdin erilaisiin kvalitatiivisiin sekd kvantita-
tiivisiin tutkimuksiin esimerkiksi tuotekehityksen
analytiikassa, lifiketieteess, teollisuudessa prosessien

perinteisille titri- ja gravimetrisille analyysimene-
telmille lienee oma paikkansa kemian opetuksessa,
spektroskooppiset menetelmiit antavat realisti-
semman kuvan nykyaikaisesta kemian tutkimuksesta.
Merkityksellisyyden lisiiksi uskallamme kokemuksen
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perusteella viittds, ettd mikili aihetta kisitelldin
tutkimuksellista lihestymistapaa hyddyntien, se on
aiheena mys mielenkiintoinen ja motivoiva.

Mita spektroskopia on?
Kemian sanastosta ja mittausmenetelmien stan-
dardisoinnista vastaava [UPAC méirittelee, etti
spektroskopia on siteilyn ja aineen rakenneosasten
vuorovaikutuksen tutkimista. Koska lukion fysiikassa
sihkdmagneettisen siteilyn spektri kiydiin tarkemmin
vasta seitseménnessa kurssissa, todenn#kdisti on, etti
tiltd osin rakennetaan peruskoulussa opitun pohjalle.
Jotta opiskelija voi ymmiirtii spektroskopiaa, hinen
tulisi kuitenkin jollain tasolla ymmiirtii sdhkémag-
neettisen siteilyn perusperiaatteet (Kuva 1).
Erilaisia spektrometrisii analyysitekniikoita on
kymmenia. Tyypillisesti ne luokitellaan kiytetyn
siteilyn alueen ja sen aiheuttaman vuorovaikutuksen

mukaan. Esimerkiksi eri aallonpituusalueita hyddyn-
tivid ja niiden mukaan nimettyji tekniikoita ovat UV-,
VIS- jaIR-spektrometria. Samaa aallonpituusaluetta
voidaan my6s hyddyntii monella tapaa. Esimerkiksi
absorptioon perustuva FTIR-spektrometria ja siron-
taan perustuva Raman-spektrometria hyddyntiviit
molemmat infrapunasiteilya.

Koska lukion opetussuunnitelmassa spektroskopia
mainitaan nimenomaan aineen rakenteen analyysi-
menetelmin, useimmat oppikirjat keskittyviit mene-
telmiin, joilla saadaan tietoa orgaanisten molekyylien
rakenteesta. Yksityiskohtaisimmin niissi kiydéan lipi
infrapunasiteilyd hyddyntivi IR-spektroskopia ja
radioaaltoja hyddyntivi NMR-spektroskopia. Lisiksi
esitelldin massaspektrometriaa, joka ei IUPACin
tiukimman mééritelmin mukaan ole spektroskopiaa
lainkaan, koska se ei perustu sihkdmagneettisen
siteilyn absorption tai emission mittaamiseen.

Sahkomagneettlnen sateily
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Kuwva 1. Sihkémagneettinen scteily koostuu aaltohiukkasdualismin mukaan sihkémagneettisesta aaltolitkkeestd, jolla

on myds hiukkasten ominaisuuksia. Sihkomagneettista vuorovaikutusta vdlittivd hiukkanen on fotoni, jonka vélittimdn
energia suuruus riippuu séteilyn taajuudesta yhtilén E = hv mukaisesti. Eli kun aallonpituus pienenee ja siteilyn taajuus
kasvaa (kuvassa vasemmalta oikealle), niin myds fotonin energia kasvaa. Sdteilyn vuorovaikutustapa molekyylien ja
atomien kanssa muuttuu energian kasvaessa. Pienitaajuinen eli pienid energiakvantteja sisdltiivd scteily saa aikaan
molekyyleissd ainoastaan rotaatio- eli pyérimistilojen muutoksia. Aallonpituuden pienetessd IR-alueelle molekyyleissci
tapahtuu molekyylien pyérimistilojen muutosten lisiiksi vibraatio- eli véirdhtelytilojen muutoksia. Nékyvin valon alueella
puhutaan jo elektronisista siirtymistd eli elektronien virittymisistd korkeammille energiatasoille. Riittdvéin suurienerginen
sciteily voi lopulta poistaa elektronin elektroniverhosta eli ionisoida atomin.
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Kuva: Veli-Matti Vesterinen

Oppikirjat opastavat myds tulkitsemaan spekt-
reji. Jotta spektrien tulkinta sitoutuisi jarkevilla
tavalla opiskelijan tietorakenteisiin, tulisi opiskelijan
kuitenkin ymmirtdi kuinka spektrit muodostuvat
ja milld tavalla spektrometreji kiytetddn. Tamé
voi olla kiytinndssid haastavaa, koska useimmilla
lukiolla ei yleensi ole IR- tai NMR-spektrometreji.

LUMA-luokissa vierailulle tulevien ryhmien
opettajat toivovatkin usein, ettd lukiolaiset
paidsisivit tekemiin spektrometrisia mittauksia.
Lukiolaisryhmid ohjatessa olemme kuitenkin
huomanneet, etti vaikkapa IR-spektrometriaa
ymmirtiikseen tiytyy opiskelijan ensin ymmairtii
spektroskopian perusperiaatteen. Siksi olemme
suunnitelleet aktiviteetteja, joissa aihetta lihesty-
tidn perusteista lihtien ja kokeellisuuden kautta.

Liikkeelle nakyvasta valosta

Lukio opetuksessa spektroskopian opiskelu kannattaa
mielestimme aloittaa nikyvin valon spektroskopiasta
eli spektrofotometriasta. Niikyvin valon voimme aistia
omilla silmillimme ja se on opiskelijoille arkipiviinen
siteilyn muoto. Spektrofotometriaa kiytetiin nyky-
aikaisessa tutkimuksessa etenkin kvantitatiiviseen
analyysiin eli pitoisuuksien méérittimiseen. Se on
myds spektroskopian osa-alue, joka on helppo sitoa
lukion kemian muihin sisélt6ihin. Spektrofotometriset
mittaukset ovat mainio tilaisuus harjoitella lukion
opetussuunnitelmassa mainittuja sisiltdjd, kuten
liuosten valmistamista, [aimentamista ja ainemiérin
laskemista. Koska toisen kurssin keskeiseni tavoitteena

Kuwva 2. Transmittanssin mittaamista spektrofotometrillé. Néikyvéin valon alueella tapahtuvat elektroniset siirtymdit on helppo

mainitaan viel taito tutkia kokeellisesti “ainemiarain
japitoisuuteen liittyvii ilmititd”, spektrofotometristen
menetelmien kiyttd kvantitatiivisiin analyyseihin
vaikuttaa varsin hyvin perustellulta.

Virien tutkiminen on yksi konkreettisimmista
tavoista aloittaa spektroskopian kisittely. Olemme
kiyttineet mittauksiin esimerkiksi elintarvikeviireja
ja virikkdiden suolojen kuten kuparisulfaatin vesi-
liuoksia. Useimmissa spektrofotometrin kiyttdon
tarkoitetuissa ohjelmissa (esim. LoggerPro) nikyviin
valon spektrin tarkastelu on havainnollista, koska
ohjelma virittd4 kuvaajan valmiiksi kyseisen aallon-
pituusalueen virin mukaan (Kuva 2). Kuvaajasta
on siten helppo nihdi absorptio aallonpituusalu-
eittain. Ymmirryksen tukemiseksi spektrofotometri
kannattaa ensi alkuun siitdi mittaamaan trans-
mittanssia eli lipdisysuhdetta, joka on absorbanssia
helpompi ymmiirtia. Spektrin tulkinta kannattaa
kokemuksemme mukaan aloittaa keskustelemalla
miten subtraktiivinen eli valoisuutta vihentivia
virinmuodostus toimii. Erivérisid liuoksia mittaa-
malla opiskelijat oppivat nikemiin yhteyden viirin
ja spektrin vililla.

Kohti kvantitatiivisuutta

Vaikka niytteen viri ja sen nikyvin valon spektri
on kullekin aineelle tunnusomainen, nikyvin valon
alueen spektrofotometria sopii lihinna vain puhtaiden
ja virikkiiden aineiden tunnistamiseen. Virien tutki-
misen jilkeen onkin jirkevii lihted miettimAin, mité
muuta spektrin avulla voitaisiin méarittia.

havainnoida paljaalla silmdlli — ne nékyviit véreind. Kuvan vaaleanpunainen livos absorboi pddiosin vihredid ja sinisté valoa.
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On melko intuitiivista todeta, ettid miti
enemmin virikistd ainetta liuos sisdltiid, sitd
tummempaa se on. Eli konsentraation noustessa
aine absorboi enemmiin siteilys ja konsentraation
laskiessa se puolestaan absorboi sitd vihemmin.
Olemme havainnollistaneet titd laimentamalla
miirisuhteessa alkuperiistd niytettd ja mittaa-

malla laimennoksia spektrofotometrilli. Oppilaat
huomaavat pian, ettd transmittanssi pienenee,
mutta ei laimennoksen suhteessa.

Absorbanssin ja transmittanssin logaritmisen
yhteyden selittimiseksi olemme ohjanneet opiskelijat
pohtimaan tilannetta, jossa valonside lipisisi kaksi
kyvettid yhden sijaan. Jos ensimmiisessid kyvetissi

Tutkimuksellisia aktiviteetteja

Miten varit syntyvat?
Tutustutaan absorptioon mittaamalla viriliuoksia
spektrofotometrill4.

|

—

—

Lego-spektrofotometri

Mielenkiintoisen lisin opetukseen saa mairittimalla
absorbanssin itse rakennetulla spektrofotometrilld
(Kuva 3). Jos koululta l6ytyy virtalihde, johtoja ja
jannitemittari, tarvittavat ledit, Lego-palat ja kyvetin
saa muutamalla eurolla.

Kuva: Veli-Matti Vesterinen

Energiajuoman Kofeiinipitoisuus

Energiajuoman kofeiinipitoisuus voidaan m#drittad
UV-VIS-spektrometrilli. Tyd on mahdollista toteuttaa
esimerkiksi alueellisten LUMA-keskusten tiedeluokissa.

Kasvihuonekaasut

Tutkimuksellisessa tiedonhakutehtévissi tutustu-
taan ilmastonmuutoksen mekanismiin tutkimalla
ilmakehin kaasujen IR-spektreja.

Tuntemattoman molekyylin mééritteleminen

Tuntemattoman yhdisteen jiljille pAdstiin madrit-
telemilli empiirinen kaava polttoanalyysilaskulla,

molekyylikaava massaspektrometrilli ja funktionaa-
liset ryhmiit IR-spektrometrilla.

Aktiviteettien yksityskohtaisempi kuvaus:
http://luma.utu.fi/kemia

Kuva: Nelly Heiskanen

Kuwa 3.Spektrofotometrin voi tehdd myos itse. Rakentamiseen tarvitset virtalihteen, eri véirisid led-lamppuja

valonlihteeksi ja detektoriksi, kyvetin, muutamia lego-paloja alustaksi sekd jinnitemittarin.
Ohjeen yksityskohtaisempi kuvaus: http://luma.utu.fi/lkemia
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Kuva: Ari Myllyviita

Proteiinipitoisuus aallonpituudella 550 nm

Kuva 4. Absorbanssin ja konsentraation suhde on lineaarinen. Tunnetun aineen pitoisuus voidaan mdrittiid mittaamalla

sen ja vertailulivosten absorbanssit. Konsentraation saa luettua suoraan kuvaajalta.

oleva niyte absorboi valon intensiteetistd puolet,
toinen absorboi jiljelle jaineistd fotoneista puolet ja
jaljelle jaa neljisosa valon intensiteetisti. Jos yhden
kyvetin transmittanssi on kymmenen prosenttia,
kahden kyvetin transmittanssi on samalla paittelylla
vain prosentti. Lipi pidsevin valon voimakkuus
pienenee siis eksponentiaalisesti absorboivan aineen
médran kasvaessa. Téstd syystd absorption midria
kannattaa kuvata absorbanssilla, joka kertoo loga-
ritmisen suhteen niytteen lipiisseen siteilytehon ja
ldhetetyn eli alkuperiisen valon siteilytehon vilillA.
Kun opiskelijat tarkastelevat eri laimennosten
absorbanssia, he huomaavat yleensi nopeasti, etti
absorbanssi on suoraan verrannollinen viriaineen
pitoisuuteen. Beerin ja Lambertin laki voidaan tissi
vaiheessa esittidi yhtilolld A = ebc, jossa € on aineen
molaarinen absorptiokerroin, b siteilyn liuoksessa
kulkema matka ja c aineen konsentraatio. Olettamalla
¢ ja b vakioiksi, voidaan standardiliuoksista mitat-
tuihin absorbansseihin sovittaa suora. Témén suoran
yhtilostd ja niytteen absorbanssista voidaan sitten
helposti laskea tuntemattoman niytteen pitoisuus.

Aaltoluku, em’

4000 3000 2500 2000 1500 1200 1000
—

A =

h \
- =

NS
= c=¢
VAR

Kuwva 5. Sidoksia ja niille tyypillisiii absorptiopiikkien
aaltolukualueita.
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Laajennetaan aallonpituusaluetta

Kun spektroskopian perusperiaatteet on opittu
nikyvin valon spektrin kautta, voidaan siirtyi
muille aallonpituusalueille. UV-spektrometrin avulla
voidaan mé#drittii monien virittdmien eli nikyvai
valoa absorboimattomien aineiden pitoisuuksia.
UV-alueen spektristi olemme oppilastydni mitanneet
esimerkiksi kofeiinin m#iria energiajuomissa.

IR-spektroskopia puolestaan kertoo tutkittavan
aineen molekyylien virihtely- ja pyorimistilojen
muutoksista, joiden kautta voidaan analysoida
yhdisteen rakennetta jo hiukan yksityiskohtai-
semmin. IR-spektrien tulkinta perustuu sille,
ettd orgaanisten yhdisteiden sidoksilla on virih-
telytiloja juuri niille tyypilliselld aallonpituusalu-
eella. Tietyn alueen absorptiopiikeisti voidaan
tunnistaa analysoitavan yhdisteen sidostyyppeja
seki funktionaalisia ryhmid. Yleensd IR-spetreissi
absorption miird kuvataan transmittanssina ja
aallonpituus aaltolukuina. Aaltoluku on aallon-
pituuden kiinteisarvo, ja sen yksikkd on 1/cm
eli em™ (Kuva 5). Useimmat orgaanisten yhdis-
teiden funktionaalisten ryhmien absorptiopiikit
osuvat vilille 4000-1000 cm™. Puhtaalla aineella
on sille tyypillinen IR-spektri ja yhdiste voidaan
usein tunnistaa vertaamalla mitattua spektrii
spektrikirjastosta 16ytyviin standardispektriin. Jos
oppilailla ei ole mahdollisuutta tehd4 omia mitta-
uksia, verkon spektrikirjastoja voi hyddyntii myds
spektrin tulkinnan harjoittelussa.

IR-spektreji  kiytetddin jonkin verran
myds madrillisiin analyyseihin. Mielestimme
erityisen mielenkiintoinen ja ajankohtainen
IR-spektrometrian soveltamiskohde on ilmakeh#in
ja sen kasvihuonekaasujen tutkiminen. B
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