RTG—diffraktio

Kiderakenteen maarityksessa
kaytettdava WinGX — ohjelmisto H128
tuottaa taulukkodataa ja

IHMISEN JA ELINYMPA-

Aineen rakenteen RISTON KEMIAA, KE2
analyysimenetelmia

Johdantoa: Olkoon yhdiste valmistettu laboratoriossa tai eristetty josta-
kin luonnon aineesta, kemistin on tiedettdava yhdisteen rakenne ja ominai-
suudet.

Vield 1950-luvulla orgaanisen molekyylin rakenteen selvittdminen oli tyo-
lasta. Se piti sisdllaan erilaisten fysikaalisten ominaisuuksien mittauksia (su-
lamis- ja kiehumispisteet, liukoisuus, tiheys, jne.), funktionaalisten ryhmien
tunnistamista (kemialliset testit) sekd tuntemattoman yhdisteen muuttami-
nen toiseksi yhdisteeksi, jonka fys.&kem. ominaisuuksia sitten edelleen tut-
kittaisiin.

Vaikka tuntemattoman yhdisteen rakenteen selvittdminen on edelleen haas-
tavaa, niin nykyiset menetelmat ovat sitd huomattavasti yksinkertaistaneet.
Nykyisten tekniikoiden kautta yhdisteen rakenteen selvittdminen on nopeam-
paa ja toisaalta yha monimutkaisempia rakenteita voidaan selvittaa.
Menetelmid ovat mm.: RTG-diffraktio, MS (massaspektrometria), IR (infrapu-
naspektroskopia), NMR (ydinmagneettinen resonanssispektroskopia).
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Funktionaalisten ryhmien alue Sormenjalkialue

IR Tuloksena saadaan spektri, josta voidaan lukea funktionaalisten ryh-
mien tyypilliset vardahdys- ja taivutusalueet sekd sormenijalkialue.

Esimerkki Asetonin IR-spektri.
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NMR Tuloksena saadaan spektri, josta voidaan lukea erilaisia vetyja (hiilid)

ja niiden maaria.

absorption| ppm |integrationg
[A] tripletti 1.1 15 ; i
[B] kvartetti | 2.3 11 ! i
[Clsingletti | 3.7 14 ‘ [
- =
-
[C] [B] [A]
14 11 15
J —_ —r J .
L
S B P 7 R TV R P 5 e 1 7 0 O [ Y R 12 T R 7 Y LS I L T RO DL LT B R LR
8 74 6 5 4 3 2 1
Kemiallinen siirtyma (ppm)
Esimerkki Pentaanin 13C- ja IH-NMR-spektrit .
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Sanastoa ja kasitteita

Spektri Tarkoittaa sahkomagneettisen sateilyn voimakkuuden (inten-
siteetin) tai muiden ilmididen, suureiden tms. jakaumaa aallonpituuden, taa-
juuden tai muun muuttujan suhteen. 2 joku kuvaaja, jota tulkitaan ©.

Spektroskopia ja Spektrometria Spektroskopia ja spektrometria ovat
paallekkaisia kasitteitd. “Skopia” tietysti viittaa katsomiseen, "metria” mit-
taamiseen. Olennaista spektroskopian ja spektrometrian kasitteissa on, etta
niissd on kysymys spektrista, joka tarkoittaa sateilyn, tai yleisemmin jonkin
systeemin energian jakautumista systeemin vapausasteiden kesken.

Spektrometri ja spektroskooppi  Spektrin maaritys- tai havainnointilaite.
Kristallografia Tarkoittaa yleisesti kidetiedetta.

Diffraktio On ilmio, jossa aallon muoto muuttuu, kun sen kulkuun on
vaikuttanut jokin kappale, esim. rako tai kide (aalto "taipuu/heijastuu").

Ront.diffraktio On ilmio, jossa rontgensateily diffraktoituu kiteesta.

Ront.kristallografia Tarkoittaa kiderakenteen tutkimista rontgendiffrak-
tion avulla.
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