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Aikataulu ja ohjelma (6h –versio)
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Klo Teema

10.00 Kurssin avaus - kurssin tavoitteet - osallistujien odotukset -
aineisto

10.15 Spektroskopia ja LOPS 2019

10.30 Erilaisten menetelmien perusteet – teoriaa
Spektrikirjastot opettajan työkaluna – pedagoginen ulottuvuus 

11.00 Massaspektrometria ja moolimassan määrittäminen

11.45 IR-spektroskopia ja funktionaalisten ryhmien määrittäminen

12.30 TAUKO

13.15 Oman työn valmistelu
HNMR ja CNMR -spektroskopiat ja molekyylien atomien (vety ja 
hiili) erilaiset ympäristöt

14.45 UV-spektroskopia ja kvantitatiivinen pitoisuuden määrittäminen

16.00 Kurssin päättäminen
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Koulutuksen sivusto 
(peda.net)

Kemian opetuksen blogi

Kemian opettajien 
vertaisryhmä (Facebook)

7.9.2022

Aineisto ja reaaliaikainen tieto
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https://peda.net/p/myllyviita/spektroskopia
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 
rakenneisomeria
➢ erilaisen spektrometrisen ja spektroskopisen tiedon soveltaminen

― 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

7.9.2022

Opetuksen keskeiset sisällöt 
(KE3 moduuli, LOPS 2019)
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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
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Pohdiskelua – Miten teema 
esiintyy omassa oppikirjassa?

Mooli 3 Ioni 3 Sidos 3 Orbitaali 3

Pitoisuus, stan-
dardisuora (UV)

Molekyylikaavan 
määrittäminen

Pitoisuus ja UV (peda.net-versiossa 
voi itse määrätä 
etenemisjärjes-
tyksen)Spektroskopiaa: 

UV, IR, NMR
Massaspektrometria ja 
moolimassa

Rakenne ja 
spektroskopia

Massaspektro-
metria

Funktionaaliset ryhmät 
ja IR

Massaspektro-
metria ja 
suhdekaava

Röntgenkristal-
lografia

NMR ja 
rakenneisomeria

Pitoisuus ja UV
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MAOL-taulukot ja IR-spektroskopia
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MAOL-taulukot ja NMR-spektroskopia
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Spektroskopian pedagogiikka
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Pedagogi-
nen osio?

Tiedekäytäntölähtöinen opetus 
(USA: projektioppiminen)

Sitoutumisen (engagement) edellytyksiä 
ovat 

➢ toiminnan tai tehtävän tilannekohtainen 
kiinnostus (tieto, arvo ja tunteet) 

➢ opiskelijan toimintaan tai tehtävään 
liittyvät taidot (tilanneresurssit),

➢ toiminnan tai tehtävän haaste 
(tilannetehtävän vaatimukset)

Edellytykset liittyvät subjektiivisiin tunteisiin, 
kuten onnellisuus, nautinto, luottamus ja 
tylsyyden tai hämmennyksen puute
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3D-oppiminen
Kolmiulotteinen oppiminen koostuu 
1) tietokäytänteistä (science and engineering practices), 
2) tieteenalan ydinsisällöistä, oppimisen tavoitteesta (disciplinary core ideas) 
3) tieteen alat ylittävistä keskeisistä käsitteistä (crosscutting concepts, CC)
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Tiedekäytäntölähtöistä opetusta
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Spektritulkinnan opetus?
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Spektrikirjasto - tietokanta

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

http://sdbs.db.aist.go.jp
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Spektrometria ja spektroskopia 
-oppimateriaali
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Esimerkki 
tehtäviä?
Tutustu oman oppikirjan 
mukaisiin tehtäviin
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MOOLI 3
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Mooli 3 - IR
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Tehtävä 7.4 Rakenneisomeerien tunnistus IR-spektristä
Alla on esitetty dimetyylieetterin ja etanolin IR-spektrit. 
Kumpi spektri on dimetyylieetterin ja kumpi etanolin? 
Perustele vastauksesi. Käytä apuna MAOL-taulukkoa.
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Mooli 3 - NMR



Tehtäviä Mooli 3:sta

7.5. 1H-NMR-spektrin piikkiryhmien lukumäärä
Kuinka monta erilaista vetyatomia on seuraavissa 
molekyyleissä, eli kuinka monta erilaista piikkiryhmää 1H-
NMR-spektrissä havaitaan?
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a)

b)

c)

d)

e)

f)



Tuntemattoman aineen / molekyylin 
määrittäminen -lähestymistapana
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Kaapissa on vanha lääkepakkaus, josta 
viimeinen käyttöpäivä ei käy enää selville. 
Onko se edelleen käyttökelpoinen?

SEOKSEN (TABLETIN TUTKIMINEN)
◦ Lääkepakkauksesta lukemalla, jos ei näy, lääkkeen nimellä

◦ Miten se vaikuttava aine erotetaan (erotusmenetelmät) muusta aineesta 
(sidosaineita, säilyvyyteen liittyviä aineita)

◦ Vesipitoisuus, miten säilyy? Miten säilytetty? Onko oikein säilytetty?

◦ Pinnoitusaine ja otetaan se pois

PUHTAAN AINEEN TUTKIMINEN
◦ IR-spektrin ja katsotaan onko oikeaa kamaa

◦ Mitä vaikuttavia aineita siellä on ja mitä ominaisuuksia niillä on?

◦ Reagoiko edelleen samalla tavalla kun oletettu?

ONKO VAIKUTTAVA AINE ENÄÄ SAMA
◦ Onko lääke enää hyväksyttyjen listalla?
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Tuntemattoman molekyylin 
analyysin vaiheet

1. Esim. polttoanalyysillä määritetään empiirinen kaava –
saamme eri alkuaineinen keskinäisen suhteen selvillä

2. Haetaan moolimassan antavaa tietoa, massaspektriä, 
kaasuyhtälön kautta (paineen, tilavuuden ja ainemäärän 
keskinäinen riippuvuus), tms. →Molekyylikaavan 
määrittäminen

3. Haetaan rakenteeseen liittyvää informaatiota, IR-
spektriä, tunnistusreaktioita, tms. 

4. Mallinnetaan 3D-ohjelmalla (huomioi mahdolliset 
isomeriat) 
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Empiirinen kaava, 
molekyylikaava, rakennekaava

Empiirinen kaava (suhdekaava) ilmoittaa, missä 
suhteessa yhdiste sisältää eri alkuaineiden atomeja

Molekyylikaava ilmoittaa, monta alkuaineen atomia 
on yhdisteen molekyylissä

Rakennekaava ilmoittaa molekyylissa olevien 
atomien keskinäisen sijainnin 
◦ Tiivistetty rakennekaava, Viivakaava
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Empiirinen, molekyyli- ja 
rakennekaavat 

empiirinen kaava molekyylikaava rakennekaava

etaani CH3 C2H6

eteeni CH2 C2H4

etyyni CH C2H2

empiirinen kaava molekyylikaava rakennekaava

heksaani C3H7 C6H14

1-buteeni CH2 C4H8

1-oktyyni C4H7 C8H14
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Polttoanalyysi
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Polttoanalyysi 
(empiirisen kaavan määrittäminen)

Esimerkki
◦ Chilipippurin tulisuuden aiheuttava yhdiste sisältää 70,78 g C; 4,59 g N; 8,91 

g H ja 15,72 g O. Mikä on yhdisteen empiirinen kaava?

Ratkaisu
◦ Lasketaan ainemäärät

◦ Lasketaan ainemääräsuhteet

◦ Jaetaan pienimmällä ainemäärällä (ko. aineen ainemäärä silloin 1)

◦ Pyöristetään ainemääräsuhteet kokonaisluvuiksi
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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 (moolimassan avulla)
3. Lasketaan ainemääräsuhteet
4. Jaetaan pienimmällä ainemäärällä (ko. aineen ainemäärä silloin 1)
5. Pyöristetään ainemääräsuhteet kokonaisluvuiksi

Suhteellinen atomimassa
”moolimassa”
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Tehtäviä – Määritä empiirinen 
kaava (ratkaisut)

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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Aiempia yo-tehtäviä 
polttoanalyysin tuloksiin liittyen

➢ k09_6 polttoanalyysi
➢ k10_8 polttoanalyysi
➢ k12_11 tuntematon molekyyli
➢ k14_3 polttoanalyysi
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Erilaisten spektrometristen ja 
spektroskooppisten menetelmät perusteet
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Spektrometria ja spektroskopia
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Spektroskopia ja aallonpituus
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Spektroskopisista menetelmistä lyhyesti
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Atomimallit ja spektroskopia

Mallien tehtävänä on yrittää selittää ilmiöitä ja maailmaa

Jos mallin ei selitä jotain, sitä korjataan tai se 
korvataan uudella

Esim. Bohrin malli selitti hyvin vedyn spektrin, 
mutta ei enää oikein muiden alkuaineiden 
spektrejä → kvanttimekaaninen malli

Spektrien käyttö tähtien ja planeettojen 
alkuainekoostumuksen määrittämisessä (linkki artikkeliin)

http://www.nist.gov/pml/data/asd.cfm; http://www.wolframalpha.com/
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Metallien spektrejä 1/2

Ca+ B+

Cu2+ Li+
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Metallien spektrejä 2/2

K+ Sr+

Na+
Wolfram Alpha, haku cu atomic spectral lines
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Absortio ja emissio -
virittyminen
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DEMO: Liekkireaktiot
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Tehtävä: Spektri vs. liekkireaktiot
http://www.wolframalpha.com/ (kirjoita visible spectra + alkuaineen 
kemiallinen merkki)
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https://chemicalthinking.xyz/emission/emission.html
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Astrokemiaa

koko
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Astrokemiaa
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Massaspektrometria
MS:n perusteita (engl.): https://youtu.be/RZLew6Ff-JE (7:58)
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7.9.2022

Tehtäviä
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Eri massaspektrejä –
C6H12O – 100 g/mol
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Massaspektrin tulkintaa

7.9.2022

Moolimassaa määrittävä piikki?

SPEKTROMETRIA JA SPEKTROSKOPIA -KOULUTUS - ARI MYLLYVIITA 52



7.9.2022

MarvinSketch ja 
massaspektrit

Pelkästään molekyyli-ionin 
piikki ja isotooppipiikit
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7.9.2022

Pilkkoitumisen rakenneosat vaihtelevat
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CH3CH2-

CH3-

HOCH2-



IR-spektroskopia
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Eri IR-spektrejä – C6H12O – 100 g/mol
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IR-spektroskopian perusteita

Epäsymmetrinen venytys Keinuva (rocking)

Sakset (scissoring) Symmetrinen venytys

Epäsymmetrinen heiluri (twisting) Symmetrinen heiluri (wagging)
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MolCalc.org
IR-spektroskopian perusteita

Ohjelma kertoo 
erilaisten värähtelyjen ja 
venytysten laskennalliset 
aallonpituudet
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MolCalc ja poolisuus
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Spektrikirjasto

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

http://sdbs.db.aist.go.jp
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Spektrikartan laatiminen
Tunnista yhdisteelle (yhdisteryhmille) tyypilliset spektriviivat (piikit). 
Tulkittava aineisto löytyy alta. Laadi oma spektritulkintamalli eli 
graafinen esitys spektripohjasta, johon on piirretty esim. 
funktionaalisten ryhmien tai molekyylien rakenneosien tyypilliset 
spektripiikkien paikat.
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C-H -venytys
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-OH-ryhmä

C-H -venytys

-C=O

Pentaanihappo
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Työ 1 – IR-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
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Spektrikartta -tehtävä

7.9.2022 SPEKTROMETRIA JA SPEKTROSKOPIA -KOULUTUS - ARI MYLLYVIITA 66



IR-spektrin tulkinta-apuväline

3000 2000 1500 1000

-CH2-

C=O

-OH

7.9.2022 SPEKTROMETRIA JA SPEKTROSKOPIA -KOULUTUS - ARI MYLLYVIITA 67



IR-spektrin tulkinta-apuväline

3000 2000 1500 1000

Alkaani
CH2

Happo

Happo

C=O

Alkoholi, -OH-ryhmä
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IR-spektroskopiaa
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Mikä näistä spektreistä kuuluu millekin 
molekyylille, C5H10O?

syklopentanoli

1-penten-3-oli

3-pentanoni
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Mikä näistä spektreistä kuuluu millekin 
molekyylille, C5H10O? RATKAISU

syklopentanoli3-pentanoni

1-penten-3-oli
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C10H20O2

-CH2
-C=O

-C-O-

7.9.2022 SPEKTROMETRIA JA SPEKTROSKOPIA -KOULUTUS - ARI MYLLYVIITA 72



MAOL-taulukot ja IR-spektroskopia
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Hae IR/NMR-spektrit seuraaville 
molekyyleille / aineille
(hyödynnä SDBS-tietokantaa, https://sdbs.db.aist.go.jp/ )

Parasetamoli (paracetamol)

C8H9NO2

Viereisen kuvan 
molekyylien 
spektrit (NMR)
(kemia YO s21)

7.9.2022 SPEKTROMETRIA JA SPEKTROSKOPIA -KOULUTUS - ARI MYLLYVIITA 76

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


Parasetamol
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C4H10O

- OH
- CH2-
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C4H8O

- CH2-

- C=O
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Aspiriinin synteesi ja 
epäpuhtauksien tunnistaminen
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Hapon piikki
(lisä OH-ryhmä)

Siirtymä!

Siirtymä!
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Opettajalle:
Miten valmistelen spektroskopiaa 
hyödyntävän työn
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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 
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Työn vaiheet

Meillä on tuntematon aine, vaikuttaisi sokerilta

1. Koostumus: C (40,00%), H (6,71%), O (53,28%)

→ ainemäärien suhteet, ... EMPIIRINEN KAAVA

2. (aputieto: C6H12O6, empiirinen kaava CH2O)
→ Haetaan massaspektri (annetaan 2.vaiheessa)
→MOLEKYYLIKAAVA

3. Rakennekaavan määrittäminen
→ IR-spektri, NMR-spektri (haetaan samalla kertaa kuin 

massaspektri)
4. MarvinSketch -piirros rakenteesta.
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1. Molekyylin rakentaminen MarvinSketch-ohjelmalla, 
lähtötietojen keruu

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

SDBS:

MarvinSketch: Molview:
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2. Tehtävänanto

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

... 
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IR-spektri

Hiilirunkoja
Aromaattisia ym.

C=O

C-O eetteri
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NMR-spektroskopia
Laitteen esittely, perusteet (engl.): https://youtu.be/uNM801B9Y84 (8:42)

NMR:n teoriaa (engl.): https://youtu.be/RZLew6Ff-JE (6:48)
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Kemiallisen 
siirtymän 
laskeminen
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NMR-spektriesimerkkejä

Kvartetin triplettiTripletin tripletti
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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
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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
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Pentaanihappo
CH3-ryhmä,
0,9 ppm

CH2-ryhmä,
1,5-2,3 ppm
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Mikä ero molekyyleissä?
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2-pentanoli

tripletti

dupletti

Tripletin 
dupletti

Kvartetin
tripletti
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2-pentanolin tarkempi tulkinta

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

7.9.2022 SPEKTROMETRIA JA SPEKTROSKOPIA -KOULUTUS - ARI MYLLYVIITA 110



2-butanoli

3.hiilen vedyt muodostavat kaksi 
erillistä piikkiryhmää, koska naapurihiili 
on kiraalinen
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2-butanoli

Piikkiryhmästä 
löytyy loppujen 
lopuksi 2 kpl 
kvartetteja. Eli 
yhdessä naapuri 
hiilessä on kolme 
(→ kvartetti) ja 
yhdessä yksi 
(dupletti)

Kiraalisen
hiilen vety 
aiheuttaa 
kaksi erillistä 
piikkia

*
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UV-spektroskopia ja standardisuoran 
käyttö pitoisuuden määrittämisessä
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Orgaanisten molekyylien UV-
vis-spektrit - konjugoituminen
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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)
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UV-spektrofotometrinen 
työ

KE2-kurssi: Tutkittavan kuparisulfaattiliuoksen pitoisuuden määritys
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Työvaiheet –
Spektrofotometrinen työ

1. Standardiliuoksien valmistus 

(kuparisulfaatti CUSO4-liuokset). 0,050 M ja 0,010 M 

- CUSO4-liuokset. (katso teoria konsentraation 

määrittämisestä)

2. Näytteen käsittely (näyte valmiiksi laimennettu, x 

g/l).

3. Pitoisuuksien määrittäminen – ajetaan UV-vis-

spektrit standardiliuoksista ja näytteestä. 

4. Laske, mkä on näyteliuoksen konsentraatio? 

5. Laske, paljonko CUSO4-näytettä on liuotettu yhteen 

litraan ko. näytettä? Paljonko siinä on kuparia?
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Konsentraation määrittäminen
Konsentraation määrittäminen 
spektrofotometrillä tapahtuu vertaamalla 
tunnettujen pitoisuuksien absorbanssi -
lukemia tutkittavan aineen absorbanssiin
tietyllä aallonpituudella. 

Aallonpituudeksi valitaan yleensä se 
aallonpituus, joka absorboi näytettä 
eniten. 

Absorbanssin ja konsentraation yhteys 
voidaan selvittää laskennallisesti Lambert-
Beerin lain avulla. Silloin kun valon 
kulkema matka näytteessä on vakio 
absorbanssin ja konsentraation arvot 
muodostavat lineaarisen suoran. 

Suoralta voidaan määrittää 
tuntemattoman aineen konsentraatio 
asettamalla sen absorbanssin arvo suoralle
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Työssä huomioitava -
virhelähteitä
Spektrofotometrinen määrittäminen on altis monille virheille. Virheet 
johtuvat usein sekä laitteellisista että kemiallisista tekijöistä. Tässä 
muutama vinkki virheiden välttämiseksi:

Liuoksen tulee olla kirkas, jotta valo voi läpäistä näytteen. Samean 
liuoksen voi suodattaa kirkkaammaksi.

Näytteen pitäisi olla tasalaatuinen, jotta absorbtiospektri olisi tarkka. 
Varmista, että kyvetissä ei ole kuplia. Kuplia voi yrittää poistaa 
napauttamalla kyvettiä kevyesti pohjasta.

Täytä kyvettiin sopivasti liuosta. Sopiva määrä on noin 3/4 kyvetillistä.

Muista tarkistaa, että kirkas puoli kyvetistä on puhdas ja kohti 
valonlähdettä. Rasvatahrat taittavat säteilyä väärään suuntaan.

7.9.2022 SPEKTROMETRIA JA SPEKTROSKOPIA -KOULUTUS - ARI MYLLYVIITA 120



Spektrofotometri ja LoggerPro

Kytke spektrofotometri USP-
portin kautta kiinni 
tietokoneeseen, jossa on 
Logger Pro -ohjelma.

Avaa Logger Pro tietokoneelta.

Kalibroi spektrofotometri. Paina 
oikealta ylhäältä ”Experiment” 
ja sieltä ”Calibrate” (tai 
vastaavat suomeksi). Seuraa 
näyttöön tulevia ohjeita.
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Lisätyö: Kiinteän kuparin 
määrittäminen
Kiinteä kupari ei ole vesiliukoinen. Se voidaan liuotta väkevään 
typpihappoon, jolloin muodostuu kuparinitraattia, 
typpidioksidia ja vettä oheisen reaktioyhtälön mukaisesti.

Cu + 4 HNO3 -> Cu(NO3)2 + 2 NO2 + 2 H2O

Syntyvä liuos on vihertävä, mutta kuparisulfaatista helposti 
valmistettavat vertailuliuokset ovat sinisiä. Lisättäessä 
kupariliuokseen ammoniakkia muodostuu sininen tetra-
ammiinikupari(II)-ioni:

Cu2+ + 4 NH3 -> [Cu(NH3)4]2+
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Lähteitä
Nelly Heiskasen blogikirjoitus: 
https://spektrofotometria.wordpress.com/2016/04/11/spektrofotometr
iasta/
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Teoriaa ja taustaa
UV-Vis -spektrofotometrialla on lukuisia erilaisia sovelluksia 
tutkimuskäytössä. Sitä käytetään mm. kliinisessä kemiassa, 
rikostutkimuksessa, prosessianalytiikassa, avaruuden 
kuvantamisessa ja satelliittimittauksissa, sekä ilmanlaadun 
ja ruoan laadun valvonnassa. 

Spektrofotometriaa käytetään myös analyyttisten 
erotuslaitteiden detektoreina, kuten esimerkiksi 
kromatografialla erotettujen analyyttien tunnistamisessa.
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UV-VIS-
spektrien 
tulkinnasta
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UV-spektroskopian teoriaa

Syvennytään eri 
orbitaaleilla
olevien 
elektronien 
virittäytymiseen
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Proteiinin pitoisuusmääritys
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Aldehydin tunnistaminen
Pitoisuusmääritys
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Tunnistustehtäviä
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Määritä tuntematon yhdiste 1a

Alkuainekoostumus on : C (66.7%), H (11.1%), O (22.2%)

MS-spektri
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Määritä tuntematon yhdiste 1b

• Alkuainekoostumus on : C (66.7%), H (11.1%), O (22.2%)

• IR-spektri
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Määritä tuntematon yhdiste 1c
• Alkuainekoostumus on : C (66.7%), H (11.1%), O (22.2%)

• HNMR-spektri
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Määritä tuntematon yhdiste 1d

• Alkuainekoostumus on : C (66.7%), H (11.1%), O (22.2%)

• CNMR-spektri
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Määritä tuntematon yhdiste 1ratk
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Määritä tuntematon yhdiste 1ratk

7.9.2022 SPEKTROMETRIA JA SPEKTROSKOPIA -KOULUTUS - ARI MYLLYVIITA 135



Määritä tuntematon yhdiste 2a

Alkuainekoostumus on : C (69.72%), H (11.70%), O (18.57%)

MS-spektri
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Määritä tuntematon yhdiste 2b

Alkuainekoostumus on : C (69.72%), H (11.70%), O (18.57%)

IR-spektri
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Määritä tuntematon yhdiste 2c

Alkuainekoostumus on : C (69.72%), H (11.70%), O (18.57%)

NMR-spektrit

CNMR HNMR
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Määritä tuntematon yhdiste 2ratk
Alkuainekoostumus on : C (69.72%), H (11.70%), 
O (18.57%) → empiirinen kaava on C5H10O

MS-spektri →moolimassa on 86 (molekyyli-
ionin piikki) 
molekyylikaava on sama kuin empiirinen kaava

IR-spektri → karbonyyliryhmä (piikki n. 1720), 
ei kaksoissidoksia, ei hydroksyyliryhmää (vain 
yksi happi-atomi → ketoni tai aldehydi

• NMR-spektrit: 
• CNMR vahvistaa sen, että molekyylissa 

on viisi hiiltä (yhden kemiallinen 
siirtymä suurehko, siinä on happi kiinni 
(eli karbonyyliryhmä), kaksi
pitempää piikkiä (4 kpl C)
viittaa siihen, että hiiliparien 
ympäristö samankaltainen

• HNMR tukee taas edellistä, 
tässä kaksi “vetypiikistöä”; 
eli selkeä -CH2CH3 (tuplaten)

CNMR HNMR
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Määritä tuntematon yhdiste 3a

Alkuainekoostumus on : C (64.58%), H (10.84%), O (24.58%)

Nyt MS-spektri aiheuttaa ongelmia, eli molekyyleistä ei saa 
kunnolla massaspektriä – ainoastaan hajoamistuotteiden 
piikkejä (kts. seuraava dia)

IR-spektri (löytyykö tästä “selitys” em. asiaan?)
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Massaspektrin hyödyntäminen?

57

Estereistä saa 
harvemmin 
kunnon 
molekyyli-ionia
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Määritä tuntematon yhdiste 3c
Alkuainekoostumus on : C (64.58%), H (10.84%), O 
(24.58%)

Lisäinformaationa voisi todeta (joku lienee selvä edellisen 
dian kommentista): kyseessä on reaktiotuote, joka syntyy 
karboksyylihapon ja alkoholin reaktiosta.
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Määritä tuntematon yhdiste 3d

HNMR
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Määritä tuntematon yhdiste 3e

CNMR
Kaksi piikkiä 
lähekkäin

Kaksi saman-
kaltaista hiiltä?
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Kumpi on kumpi?
Isobutyyliprionaatti tai Isopentyyliasetaatti

3‐metyylibutyyliasetaatti tai 2‐metyylipropyylipropanaatti

M+-piikki = 130

57

Estereistä saa 
harvemmin 
kunnon 
molekyyli-ionia
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Kumpi on kumpi?
Isobutyyliprionaatti tai Isopentyyliasetaatti
3‐metyylibutyyliasetaatti tai 2‐metyylipropyylipropanaatti
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HNMR-spektri kertoo ”vetyjen ympäristöt”

Kumpi on kumpi?
Isobutyyliprionaatti tai Isopentyyliasetaatti

3‐metyylibutyyliasetaatti tai 2‐metyylipropyylipropanaatti
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Määritä tuntematon yhdiste

CNMR-spektrit
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Kemian preli ja YO –tehtäviä 2019-2021
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Spektritehtävä
Kemia YO kevät 12, teht 11+
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Spektritehtävä
Kemia preli syksy 19
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Spektroskopiatehtävä
Kemia YO syksy 19, teht 11
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Spektroskopiatehtävä
Kemia YO syksy 20, teht 9

7.9.2022 SPEKTROMETRIA JA SPEKTROSKOPIA -KOULUTUS - ARI MYLLYVIITA 155



Spektroskopiatehtävä
Kemia YO syksy 20, teht 9 aineisto
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Spektroskopiatehtävä
Kemia YO syksy 20, teht 9 aineisto
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Spektroskopiatehtävä
Kemia YO syksy 20, teht 9 aineisto
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Spektroskopiatehtävä
Kemia YO syksy 20, teht 9 aineisto
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Spektroskopiatehtävä
Kemia YO syksy 20, teht 9 ratkaisut
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Spektroskopia-
tehtävä
Kemia YO 
syksy 20, 
teht 9 ratkaisu
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Spektroskopiatehtävä
Kemia preli kevät 21
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Spektroskopiatehtävä 
Kemia YO kevät 21
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LISÄTIETOA, YHTEYSTIEDOT

7.9.2022

ChemEdu, Ari Myllyviita
Email: ari@myllyviita.fi
www: www.myllyviita.fi

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

Facebook: myllyviita
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