
TYÖ 9.

• Molekyylien avaruusrakenteen mallintaminen
• Asymmetriakeskus ja kaksoissidoksen konfiguraatio E/Z
• 3D -mallennus











7.1 SPEKTROKOPIA



Ihmissilmän tai valomikroskoopin tarkkuus ei riitä näkemään 
aineen rakennetta atomi- tai sidostasolla.

Pelkkiin havaintoihin perustuvan tarkastelun tuloksena 
voimme antaa vastauksen esimerkiksi seuraaviin 
kysymyksiin: Mikä on aineen olomuoto? Miltä aine näyttää? 
Minkä väristä aine on? 

Aineen atomitason rakenteen selvittämiseksi on sovellettava 
esimerkiksi spektroskopiaa, massaspektrometriaa tai 
röntgendiffraktiota.



Kuvassa näkyy noin kolmen atomin paksuinen 
kerros kulta-atomeja (keltaruskea). Vihreä alue 
sisältää grafiitin hiiliatomeja



Spektroskopia tutkii säteilyenergian ja aineen (atomit, 
elektronit, molekyylit) välistä 
vuorovaikutusta. Spektrometria puolestaan viittaa tämän 
säteilyn mittaamiseen. Spektroskooppisia menetelmiä on 
useita.

HYÖDYNTÄÄ sähkömagneettisen säteilyn lajeja.

E= h c/ℷ
Esim. 
- gamma- ja röntgensäteily (ionisoivat)
- muut (ionisoimattomia); IP- saa rakenteen värähtelemään.



Molekyylien tai atomien absorboima säteilyenergia 
on absorptiospektroskopianperustana. 

Tähän spektroskopialajiin kuuluvat esimerkiksi ultravioletti- ja näkyvän valon 
alueen spektroskopia (UV/VIS-spektroskopia) sekä infrapunaspektroskopia (IR-
spektroskopia). 

Vastaavasti molekyylien tai atomien siirtyminen korkeammalta energiatasolta 
alemmalle saa aikaan säteilyenergian vapautumisen eli emittoitumisen. 
Emissiospektroskopian tekniikat perustuvat tämän energian mittaamiseen.



UV/VIS-spektroskopialla ei voi tehdä kovin tarkkoja 
johtopäätöksiä yhdisteen rakenteesta:

-Sen sijaan UV/VIS-absorptiota voidaan hyödyntää 
esimerkiksi pitoisuusmäärityksiin, reaktioiden seurantaan ja 
yhdisteiden detektointiin eli havainnointiin. 

-Kun aine absorboi näkyvän valon aallonpituuksia, 
menetelmää kutsutaan myös kolorimetriaksi.



Infrapunaspektroskopia (IR-spektroskopia) soveltuu esimerkiksi 
molekyyliyhdisteiden rakenteiden tutkimukseen. Eri kovalenttiset
sidokset absorboivat infrapunasäteilyä kullekin sidokselle ominaisella 
aallonpituudella.



Kullakin yhdisteellä on sille ominainen IR-spektri, josta voidaan tehdä 
päätelmiä yhdisteen rakenteesta. IR-spektrin pystyakselin suureena 
on transmittanssi eli läpäisysuhde. Se on näytteen läpi kulkeneen 
säteilyn ja näytteeseen tulleen säteilyn voimakkuuksien suhde.
-> Vaaka-akselilla käytetään aallonpituuden sijaan aaltolukuyksikköä 
(cm-1), joka on säteilyn aallonpituuden käänteisluku. 
Aaltolukuyksikkö kuvaa, kuinka monta infrapunasäteilyn 
aallonpituutta mahtuu yhden senttimetrin matkalle.

-> kts. video



Ydinmagneettinen resonanssispektroskopia (NMR-
spektroskopia) paljastaa, minkä tyyppisiä atomeja 
näytteessä on.

Molekyylin protonit näkyvät NMR-spektrissä eri kohdissa, jos protonit 
ovat erilaisessa kemiallisessa ympäristössä, eli jos protoneihin 
sitoutunut molekyylin osa on erilainen.



Esimerkki 1
ESIMERKKI 1 ERILAISTEN 
VETYATOMIEN TUNNISTAMINEN
Kuinka monessa erilaisessa 
kemiallisessa ympäristössä 
etanolimolekyylin (CH3CH2OH) 
vetyatomit ovat?

MALLIRATKAISU
Etanolimolekyylissä (CH3CH2OH) 
vetyatomeja on liittyneenä kolmeen 
erilaiseen kemialliseen ympäristöön: 
CH3-ryhmään, CH2-ryhmään ja –OH-
ryhmään (kuva 102).



Koska etanolin vetyatomit ovat kolmessa erilaisessa kemiallisessa ympäristössä, 
etanolin NMR-spektrissä on kolme eri piikkiryhmää. Kaikki esimerkiksi CH3-ryhmään 
liittyneet protonit näkyvät samassa kohdassa, koska näihin protoneihin liittynyt 
etanolimolekyylin osa on samanlainen. Piikkien lukumäärä kussakin piikkiryhmässä 
riippuu muun muassa lähimpiin atomeihin liittyneiden vetyatomien lukumääristä.
Kun lasketaan kunkin piikkiryhmän pinta-ala, voidaan päätellä, kuinka monta protonia 
piikkiryhmissä on suhteessa toisiinsa. Koska –OH-ryhmän pinta-alaksi on merkitty 1,0 
ja piikki sisältää yhden protonin, voidaan muiden piikkiryhmien pinta-aloista päätellä, 
että toisessa piikkiryhmässä on kaksi protonia ja kolmannessa piikkiryhmässä kolme 
protonia (kuva 102).
NMR-spektrin piikkien paikkoja tulkitaan niin sanotun kemiallisen siirtymän avulla. 
Kemiallinen siirtymä ilmaistaan ppm-arvona, joka kuvaa atomiytimen absorboiman 
energian eroa vertailuaineeseen. Tässä yhteydessä ppm ei siten viittaa pitoisuuteen. 
Kemiallisen siirtymän vertailuaineena käytetään tavallisesti tetrametyylisilaania, TMS 
(Si(CH3)4). Tässä yhdisteessä kaikki vedyt ovat samanlaisessa ympäristössä eli 
sitoutuneina metyyliryhmiin –CH3. Tälle aineelle tulostuu NMR-spektriin arvo nolla.


