IHMISEN JA ELINYM-

YHDISTEEN KAAVA KERTOOQO exriston kemia, ke2
KOOSTUMUKSEN

Kemiallisista kaavoista yksinkertaisin on empiirinen kaava eli suhdekaa-
va. Se kertoo yhdisteessa olevien alkuaineiden ainemaarien suhteen (eli
moolisuhteen) yksinkertaisimpia kokonaislukuja kayttaen.

Huomautus Empiirinen kaava ei kerro alkuaineiden todellisia luku-
madidirié yhdisteessa! Todelliset lukumaarat kertoo molekyylikaava.

Esimerkki a) (C,Hy)y  b) (C4LHEON,),, missa x:n tilalla voi olla
esim. n.

Empiirinen kaava saadaan ratkaistua, kun tiedetdan

1) massatiedot, eli tyypillisimmin yhdisteen sisidltdmien alkuaineatomi-
en massaprosenttiset osuudet,

2) yhdisteen palamisreaktiossa syntyvan hiilidioksidin ja veden maara.
(Palaminen oletetaan olevan puhdasta ja taydellista.)

1. EMPIIRINEN KAAVA MASSATIEDOISTA

ESIMERKKI 3
Laboratoriokokeessa hajotettiin erdsta vetya ja happea sisalta-
vaa yhdistetta sahkopurkauksen avulla. Koe tuotti 2,9 g vety-
kaasua H, ja 23,5 g happikaasua O,. Mika on tdman vetya ja
happea sisdltavan yhdisteen empiirinen kaava?

Ratkaisu:

Empiiriseen kaavaan tarvitaan alkuaineiden ainemaarien suhteet.
Moolin maaritelmasta seuraa, etta alkuaineatomien lukumaa-
rasuhde on sama kuin alkuaineiden ainemaarien suhde.
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Yksi mooli vetykaasua sisaltaa kaksi moolia vetyatomeja, joten
n(H) =2-n(H;) = 2- M) 5. 299 _ 58770 mol.
M(H;) 21,008 2,

Yksi mooli happikaasua sisaltaa kaksi moolia happiatomeja, joten
m©O,) _, _ 235g
M(Oz) 216,00 2.

mol

n(0)=2-n(0,)=2- =1,4688 mol.

supistetaan pienimmalla
28770 mol _ 19587 _

Ainemaarien suhde n(H) : n(0O) = =
1,4688 mol 1

Hajotetun yhdisteen empiirinen kaava on (H,0),. Empiirinen kaava ei
kerro alkuaineiden todellisia lukumaaria, joten yhdisteen tunnistami-
nen tdssd vaiheessa on vield mahdotonta.

YHDISTEEN EMPIIRISEN KAAVAN LASKEMINEN

ESIMERKKI 4

Alkuaineanalyysin perusteella eras konepesuaineissa kaytet-
tava yhdiste sisaltaa 43,4 m-% natriumia, 11,3 m-% hiilta ja
45,3 m-% happea. Mika on yhdisteen empiirinen kaava?

Ratkaisu:

Prosenttilaskun helpottamiseksi tarkastellaan 100 g yhdistet-
ta. 100 g yhdistetta sisaltaa 43,4 g natriumia, 11,3 g hiilta ja
45,3 g happea.

Lasketaan alkuaineiden ainema&arat:

43,4 45,3
n(Na) = —gg = 1,887 ...mol n(0) = gg
22,99 = 16,00 ol
11,3 _
n(C) = —gg =0,9409 ... mol =2,831...mol
2,01 mol
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Jaetaan kaikki ainemadarat pienimmalla eli n(C) = 0,9409:Ila.
Tall6in

n(Na) 1,887 mol

= =2,006 =2,
n(C)  0,9409 mol
n(C) 1
n(c)
n(O)  2,831mol 3,009 ~ 3,

n(C)  0,9409 mol

Koska tehtavan lahtdarvot ovat kokeellisia likiarvoja, joissa on kolme
merkitsevdaa numeroa, jaon jalkeiset luvut poikkeavat hieman kokonais-
luvuista. Yhdisteen empiirinen kaava on (Na,CO3).

YHDISTEEN MASSAPROSENTTISEN
ALKUAINEKOOSTUMUKSEN LASKEMINEN

Jos yhdisteen empiirinen kaava tunnetaan, sen avulla voidaan laskea,
kuinka monta prosenttia yhdisteen massasta on tiettya alkuainetta.

kysytyn alkuaineen moolimassa(t) yhdisteessi 100%

Alkuaineen massaprosenttiosuus = - :
yhdisteen moolimassa

ESIMERKKI 5
Kuinka monta milligrammaa rautaa ihminen saa syédessdan yh-
den rautatabletin, joka sisaltaa 40 mg rautasulfaattia, FeSO,?

Ratkaisu:
Raudan massaprosenttiosuus m-% (Fe)

55,852
= e -100 % = 36,8 %.
(55,85+32,07 +4-16,00)-2

mol

Tabletissa on rautaa 0,368 - 40 mg = 14,7 mg = 15 mg.
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2. POLTTOANALYYSI

uuni

vesi hiilidioksidi
poistetaan poistetaan

happi-
virta

' OZTT’ t_*
2 2

nayte

ennen polttoa polton jalkeen

Y
CxHYoZ + 02 - X COZ + E Hzo

Tarked
oivaltaa!

Huomioi, ettd poltossa happea on ylimaarin.

punnitff nayte
CO; ja H,O massat
1

Laske hiilen ja vedyn
ainemadrat

Tarkista onko naytteessa
happea
!

Laske ainemaarien suhteet
n(C) : n(H) : n(O)
1

Empiirinen kaava C;H,0,

Lue huolella!

ESIMERKKI 6

Likaisten urheilusukkien ja lenkkareiden hajua aiheuttavaa yhdistetta
saatiin eristettyd puhtaana 0,450 g. Tamd nayte tutkittiin poltto-
analyysin avulla. Se tuotti 1,023 g hiilidioksidia ja 0,418 g vetta.
Laske yhdisteen empiirinen kaava.

Ratkaisu:
1) Lasketaan hiilen ja vedyn ainemaarat.

Koska yhdisteen kaikki hiili palaa hiilidioksidiksi ja hiilidioksidi-
molekyylissa CO;, on yksi hiiliatomi, niin n(C) = n(CO,). Kaikki
vety palaa vedeksi ja yhdessa vesimolekyylissa H,O on kaksi vety-
atomia, joten n(H) = 2 - n(H,0).

n(C) = n(coy) = M%) _ 10239 =0,02324 mol
M(CO;)  (12,01+2:16,00) %
m(H,0)
n(H)=2-n(H,0)=2-
10 =209 =2 40,0
=2 04189 —0,04640 mol

21,008 -2.+16,00 2

mol
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2) Tarkistetaan, onko nédytteessi happea. Lasketaan hiilen ja vedyn
massat naytteessa:
m(C) = n(C) - M(C) =0,02324 mol - 12,01 g/mol =0,2791 g,
m(H) = n(H) - M(H) = 0,04640 mol - 1,008 g/mol = 0,04677 g.

Vahennetddn ndma naytteen massasta:
m(0O) = m(nayte) — m(C) — m(H) = 0,450 g - 0,2791 g — 0,04677 g
=0,1241 g eli naytteessa on myos happea.

Lasketaan hapen ainemaara:

n(oy= M@ _ 012419

= = =0,007756 mol.
M(O) 16,00 Z;

3) Lasketaan alkuaineiden ainemaarien suhteet jakamalla kaikki
pienimmalla ainemaaralla, eli n(O):lla:
n(C)  0,02324 mol
n(0)  0,007756 mol

=2,996 =3,

n(H)  0,04640 mol
n(0)  0,007756 mol

=5,982~6,

n(0) _0,007756 mol _
n(0) 0,007756 mol

4) Hajua aiheuttavan yhdisteen empiirinen kaava on C;H:O.

EMPIIRISEN KAAVAN JA MOLEKYYLIKAAVAN YHTEYS

Molekyylikaava kertoo alkuaineiden todelliset lukumaarat yhdisteessa.
EsimERKKI 7

Esimerkissa 6 tarkasteltiin urheilusukkiin ja lenkkareihin hajua

aiheuttavaa yhdistettd. Sen moolimassaksi mitattiin massaspekt-

rometrilla 116,2 g/mol. Mika on yhdisteen molekyylikaava?

Ratkaisu:
Yhdisteen empiirinen kaava oli C3H;O, joten molekyylikaava on
empiirinen kaava tai sen monikerta (C;H;O),,.

MI(C3Hg0), ] =n-[3-M(C) +6-M(H) +1- M(O)]
116,2-L =n[3-12,01-% + 61,008 L +1.16,00 -]

mol mol

mol — mol
116,2=n-(36,03+6,048 +16,00)=n-58,078
n=162 _ 56000
58,078

Yhdisteen molekyylikaava on (C;H0), = C¢H;,0,.
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Yhdisteen molekyylikaava on (C;Hs0), = C¢H,,0,.

Vaikka molekyylikaava kertoo yhdisteessa olevien alkuaineato-
mien todelliset lukumaarat, yhdisteen tunnistamiseen tarvitaan
vield lisatietoa sen rakenteesta.

Edellisessa esimerkissa mitatusta massaspektrista voitiin paatella,
etta yhdiste on suoraketjuinen happo. Hapon funktionaalisen
ryhman —COOH ja suoraketjuisen hiilirungon avulla voidaan
paatella, etta happo on CH;(CH,),COOH eli heksaanihappo eli
kapronihappo, joka aiheuttaa myos vuohen hajun.

Mista sitten voi tietdd esim. yhdisteen moolimassan, jotta voi lopulta
maarittdad molekyylikaavan. Tahdn on vastauksena massaspektrometria.

Massaspektrometria perustuu varattujen hiukkasten kayttdaytymiseen
sahko- ja magneettikentdssa. Massaspektrometrissa hiukkaset, joilla on
sama massa ja varaus, kulkevat detektorille = ilmaisimelle samaan pis-
teeseen. Alla kaaviokuva laitteesta.

Naytemolekyylien Sahkokentta
ionisoituminen

— Magneetti

Hoyrystetty Alhainen
nayte paine

i -
IImaisin = Detektori — |_'j|



Tuloksena on spektri, josta voidaan lukea molekyylista lohkeavat palat,

(nain siis karkeasti). Tahdn massaspektriin (-spektrometriaan) palataan.
Esim. anisaldehydi.

Benzaldehyde, 4-methoxy-

MASS SPECTRUM 136’1
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