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Aineisto ja reaaliaikainen tieto

http://www.opettajankoulutus.fi/kemikaalivarasto/


Spektroskopia ja LOPS 2015 ja 2019
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Keskeiset sisällöt

― liuoksen valmistus ja laimentaminen sekä standardisuoran 
sovittaminen pitoisuuden määrittämiseksi 
➢ UV-spektroskopian soveltaminen

― suhdekaavan ja molekyylikaavan selvittäminen laskennallisesti sekä 
rakenneisomeri
➢ erilaisen spektrometrisen ja spektroskopisen tiedon soveltamine

― tutustuminen spektrien antamaan informaatioon aineen rakenteesta
➢ erilaisen spektrometrisen ja spektroskopisen tiedon soveltaminen

Keskeisiä sisältöjä voidaan tarkastella esimerkiksi seuraavilla kokeellisilla 
tutkimuksilla: ... liuoksen valmistus ja laimentaminen sekä liuoksen 
pitoisuuden määrittäminen standardisuoran ja lineaarisen mallin avulla.

➢ UV-spektroskopian soveltaminen
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Opetuksen keskeiset sisällöt 
(KE3 moduuli, LOPS 2019)



MAOL:in ”tulkintaohje” opetus-
suunnitelman perusteisiin
Tutkimisen taitoja ...
- liuoksen pitoisuuden määrittäminen standardisuoran ja lineaarisen mallin 
avulla
- joidenkin selvästi erottuvien funktionaalisten ryhmien tunnistaminen IR- ja 
erilaisten vety-ympäristöjen määrän tunnistaminen H-NMR-spektreistä
- moolimassan arvioiminen MS-spektristä

TVT-taitoja …
- standardisuoran sovittaminen voidaan tehdä esimerkiksi 
konsentraatio/absorbanssi tai massa/konsentraatio -dataan

Matemaattisen osaamisen taitoja … 
- suoran sovittamisesta saadun lineaarisen mallin käyttö esimerkiksi 
tunnettua absorbanssia vastaavan pitoisuuden laskemiseksi
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Aineistosta poimittua

Suhdekaava lasketaan alkuaineiden massoista tai näytteen massaprosenttisista 
koostumuksista, mutta suhdekaavan määrittämistä palamistuotteista ei edellytetä. 
Molekyylikaava voidaan määrittää käyttämällä MS-spektristä saatavaa moolimassaa.
ja
Spektrien tulkitsemisessa tavoitteena on yhdistää annetut yksinkertaiset molekyylit 
näiden spektreihin. Tunnistaminen tapahtuu IR- ja H-NMR-spektrien funktionaalisista 
ryhmistä antaman tiedon avulla.

Spektrometrian käyttöä tarkennetaan tukiaineistossa:
Spektrometrian käsittelyssä paino on spektrien tulkinnalla. opiskelijan pitäisi esimerkiksi 
tunnistaa moolimassa massaspektristä, mutta fraktioiden tulkintaa ei edellytetä.
- massapektrometria mahdollistaa moolimassan määrittämisen
IR-spektristä opetellaan tunnistamaan yleisiä ja helposti erottuvia sidoksia kuten 
karbonyylihiilen sidos.
- IR-spektrit mahdollistavat yleisten funktionaalisten ryhmien tunnistamisen, kuten 
hydroksyyliryhmän (OH-ryhmä), karbonyyliryhmän (C=O-ryhmä)

H-NMR-spektristä voidaan käsitellä esimerkkinä jonkin yksinkertaisen yhdisteen kuten 
etanolin spektrin tulkitseminen. Opiskelijan tulee tunnistaa spektristä erilaisten vety-
ympäristöjen määrä ja osata tunnistaa helposti erottuvat funktionaaliset ryhmät.
- HNMR-spektreistä voidaan tulkita tiettyjen vetyjen ympäristöä ja joukko funktionaalisia 
ryhmiä spektripiikkien sijainnin perusteella

23.11.2020



Erilaisten spektrometristen ja 
spektroskooppisten menetelmät perusteet
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Spektrometria ja spektroskopia
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https://chemicalthinking.xyz/emission/emission.html



Massaspektrometria
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Massaspektrin tulkintaa
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Moolimassaa määrittävä piikki?







Eri massaspektrejä – C6H12O – 100 g/mol



Eri IR-spektrejä – C6H12O – 100 g/mol



Tehtäviä – määritä empiirinen kaava

1.tehtävä: C 60,98%, H 11,94%, O 27,08%
2.tehtävä: C 45,70%, H 10,35%, N 13,32%, O 30,43%
3.tehtävä: C 60,00%, H 4,48%, O 35,52%
4.tehtävä: C 63,58%, H 4,67%, O 31,76%

Ratkaisu
1. Lasketaan alkuaineen massa
2. Lasketaan ainemäärät (moolimassa avulla)
3. Lasketaan ainemääräsuhteet
4. Jaetaan pienimmällä ainemäärällä (ko. aineen ainemäärä 

silloin 1)
5. Pyöristetään ainemääräsuhteet kokonaisluvuiksi

Suhteellinen atomimassa
”moolimassa”



Tehtäviä – määritä molekyylikaava
1.tehtävä: C 60,98%, H 11,94%, O 27,08%
2.tehtävä: C 45,70%, H 10,35%, N 13,32%, O 30,43%
3.tehtävä: C 60,00%, H 4,48%, O 35,52%
4.tehtävä: C 63,58%, H 4,67%, O 31,76%

1.tehtävä: C3H7O
2.tehtävä: C4H11NO2

3.tehtävä: C9H8O4

4.tehtävä: C8H7O3

Teht. 1 Teht. 4Teht. 3Teht. 2
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IR-spektroskopia
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IR-spektroskopian perusteita

Epäsymmetrinen venytys Keinuva (rocking)

Sakset (scissoring) Symmetrinen venytys

Epäsymmetrinen heiluri (twisting) Symmetrinen heiluri (wagging)



Spektrikirjasto

Haku nimellä (engl), molekyylipainolla tai eri 
alkuaineiden atomien lukumäärän mukaan

http://sdbs.db.aist.go.jp

http://sdbs.db.aist.go.jp/


Työ 1 – Spektrikartan laadinta
Tunnista yhdisteelle 
(yhdisteryhmälle) tyypilliset 
spektriviivat (piikit). 
Aineisto alla. 

Laadi oma 
spektritulkintamalli -
graafinen esitys 
spektripohjasta, johon on 
piirretty esim. 
funktionaalisten ryhmien 
tai molekyylien 
rakenneosien tyypilliset 
spektripiikkinen paikat.

https://peda.net/p/myllyvii
ta/spektroskopia/data

https://peda.net/p/myllyviita/spektroskopia/data


IR-spektroskopiaa



IR-spektrin tulkinta-apuväline
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IR-spektrin tulkinta-apuväline
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IR-spektroskopiaa



C10H20O2.
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-C=O
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IR-spektritulkintaa
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Opettajalle:
Miten valmistelen spektroskopiaa 
hyödyntävän työn
23.11.2020



Molekyylin rakennekaavan 
määrittämistehtävä

Millaista molekyyliä haluat opiskelijoiden käsittelevän? Voi olla ajankohtainen 
/ henkilökohtainen / tietyntyyppinen (helppo, alkoholi, flavonoidi tms.) 
yhdiste, kts. 
➢1. Molekyylin rakentaminen MarvinSketch –ohjelmalla
➢ Saamme rakennekaavan piirrettynä (lopputulos)

➢ Ohjelma antaa alkuaineiden prosentuaalisen koostumuksen (lähtötiedot)

➢ Ohjelma antaa myös auttavan massaspektrin (MS-spektri)

➢2. Laaditaan tehtävänanto, esim. Aine sisältää hiiltä C (81.07%), vetyä H (4.54%), ja 
happea O (14.40%), määritä aineen rakennekaava. Aineen massaspektri on ohessa.

Haetaan spektrit esim. SDBS-spektrikirjastosta, myös MarvinSketch –ohjelma 
ja Molview.org –ohjelma antavat spektrejä.
➢3. Hae spektri osoitteesta http://sdbs.db.aist.go.jp (SDBS-spektrikirjasto), mikä 

mahdollistaa moolimassan määrittämisen molekyylille

➢4. Hyödynnetään lisätieto esim. funktionaalisen ryhmän tai ryhmien olemassaolosta 

http://sdbs.db.aist.go.jp/


1. Molekyylin rakentaminen MarvinSketch-ohjelmalla, 
lähtötietojen keruu

(2-fenyylikromoni tai 2-fenyyli-1-bentsopyraani-4-oni)



2. Tehtävänanto

Aine sisältää hiiltä C 
(81.07%), vetyä H (4.54%), 
ja happea O (14.40%), 
määritä aineen 
rakennekaava. Aineen 
massaspektri on ohessa. massaspektri



Laskut – suhdekaavan määrittäminen 
(laskeminen)

n=m/M, oletetaan massaksi 100 g

C: 81,07g / 12,01 g/mol = 6,7502 mol

H: 4,54g / 1,008 g/mol = 4,5039 mol

O: 14,40g / 16,00 g/mol = 0,9000 mol

C: 6,7502 / 0,900 --> 7,500 --> 15

H: 4,5039 / 0,900 --> 5,004 --> 10 

O: 0,9000 / 0,900 --> 1,000 --> 2

C : H : O = 15:10:2 eli 
suhdekaava on C15H10O2



Massaspektrit

SDBS:

MarvinSketch: Molview:



2. Tehtävänanto

Aine sisältää hiiltä C 
(81.07%), vetyä H (4.54%), 
ja happea O (14.40%), 
määritä aineen 
rakennekaava. Aineen 
massaspektri on ohessa.



3. Molekyylikaavan määrittäminen

Molekyylikaavan 
määrittäminen vaatii 
empiirisen kaavan 
(suhdekaavan) ja 
moolimassan tuntemisen

Massaspektri antaa 
moolimassan.

Tehtävässä mooli-
massa on 222 g/mol 
eli empiirinen kaava 
on sama kuin 
molekyylikaava.



Funktionaalisen ryhmän tunnistaminen

(tässä tapauksessa) IR-spektri osoittaa selkeästi karbonyyliryhmän
olemassaolon, tähän voisi viitata antamalla IR-spektrin (vaihtoehto 1), …

Yhdisteellä on UV-spektri, joka viittaa kromoforien (väriä tuottava osa) 
olemassa oloon→ aromaattinen, pitkät delokalisoituneet ketjut… 

◦ Hiiliatomien lukumäärä suhteessa vetyatomien määrään → aromaattinen (tai 
kaksois- ja kolmoissidoksia)

Lähtöaineena on jonkinlainen 1,3-diaryylidiketoni (kuva alla, reaktion 
lähtöaine) ja todetaan että molekyylien sisäisen reaktion jälkeen IR-
spektri osoittaa, että reaktiotuotteella ei ole hydroksyyliryhmää ja 
karbonyyliryhmiä ei ole kuin yksi ja delokalisoitunut tila leviää pitemmälle 
molekyyliin …



Molview-kuvat



2. Tehtävänanto
Aine sisältää hiiltä C (81.07%), 
vetyä H (4.54%), ja happea O 
(14.40%), määritä aineen 
rakennekaava. Aineen 
massaspektri on ohessa.

IR-spektri osoittaa, että 
yhdisteellä on yksi 
karbonyyliryhmä ja yksi 
eetteriryhmä 
(fenolinen). 
Lähtöaine on 
yhdiste, jonka 
rakennekaava 
on viereinen.

... 



IR-spektri

Hiilirunkoja
Aromaattisia ym.

C=O

C-O eetteri



NMR-spektroskopia
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NMR-spektriesimerkkejä

Kvartetin triplettiTripletin tripletti



Spektrien tulkintaa
(MAOL-taulukko, v2013, s. 148)

Tyypillisiä kemiallisia siirtymiä 1H NMR-spektrissä suhteessa 
tetrametyylisilaaniin (TMS).

H-ytimen ympäristö Selite Kemiallinen siirtymä ppm

R-CH3 Primäärinen 0 – 4

R2CH2 tai R3CH Sekundäärinen tai tertiäärinen 1,5 – 4,5

ROH Alkoholi 0,5 – 8

RNH2 Amiini 1 – 6

C≡C-H Alkyyni 2,5 – 3

XC-H Alkyylihalidi (X=Br, Cl, I, F) 2,5 - 4,5

C=C-H Alkeeni 4 – 8

Ar-H Aromaattinen yhdiste 6 – 10

RCHO Aldehydi 8 – 10

RCOOH Karboksyylihappo 9 - 13



Pentaani
2-Pentanoli 
3-Pentanoli

OH-ryhmä, 2,7 ppm

CH3-ryhmä,
0,9 ppm

CH2-ryhmä,
1,2-1,6 ppmCHOH-ryhmä,

3,5-3,8 ppm



Pentaanihappo
CH3-ryhmä,
0,9 ppm

CH2-ryhmä,
1,5-2,3 ppm



Mikä ero molekyyleissä?



2-pentanoli

tripletti

dupletti

Tripletin 
dupletti

Kvartetin
tripletti



2-pentanolin tarkempi tulkinta

Kvartetin tripletti
1.kvartetti / 2.kvartetti / 3.kvartettiLine spectrum



UV-spektroskopia ja standardisuoran 
käyttö pitoisuuden määrittämisessä
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PhET simulointi
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Kvantitatiivinen mittaus UV-
spektrofotometrillä

1. VAIHE
Valmista kaksi ”eriväristä” 
standardisuolaliuosta

◦ Kuparisulfaatti-liuos (0,01 M)

◦ Kobolttinitraatti –liuos (0,01 M)

Valmista ko. liuoksista kaksi uutta 
liuosta laimentamalla niitä niin, että 
saadaan konsentraatiot 0,005 M ja 
0,002 M

Ota spektrofotometri käyttöön
◦ https://schoolstore.fi/mittaaminen/

◦ tee kalibrointi puhtaalla vedellä (kyvetti
täytetään vedellä)

2. VAIHE
Aja vertailuspektrit (Vis-spektri) 
alkuperäisistä liuoksista
Valitse spektristä kohta, josta 
määrität absorbanssin
Mittaa absorbanssit kaikilla 
liuoksilla em. kohdasta
Laadi graafinen esitys, jossa on 
absorbanssi konsentraation 
suhteessa (standardisuora)

https://schoolstore.fi/mittaaminen/


UV-VIS-
spektrien 
tulkinnasta
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UV-spektroskopian teoriaa

Syvennytään eri 
orbitaaleilla
olevien 
elektronien 
virittäytymiseen
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LISÄTIETOA, YHTEYSTIEDOT
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Ari Myllyviita
Email: ari@myllyviita.fi
www: www.myllyviita.fi

Blogi: www.myllyviita.fi/kemia
Twitter: myllyviita

Facebook: myllyviita
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