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Jakson tavoitteet, opetusvinkkeja, ajankaytto

Tassa jaksossa jatketaan orgaanisten yhdisteiden mallintamista erilaisilla
rakennekaavoilla sekd opiskellaan rakenneisomeria ja aineen rakennetutkimuksen
(erityisesti spektrometria) menetelmia.

Luvussa 3.1 hyddynnetddn aiemmin opittua ainemadraa ja moolimassaa suhdekaavan
ja molekyylikaavan ratkaisemiksi. Opiskelijat voivat edeta tehtdvissa omaan tahtiinsa
(joko itsenaisesti tai pienryhmissa) kirjan esimerkkien avulla.

Luvussa 3.2 esitetddn erilaisia tapoja piirtda rakennekaavoja. Tassa yhteydessa on
syyta harjoitella paitsi rakennekaavojen piirtdmista, myos erilaisten molekyylimallien
tulkintaa (joko muovisten molekyylimallien avulla tai kdyttdmalla jotakin internetin
piirto-ohjelmaa).

OPS:n KE2-kurssin yksi tavoite on kayttaa tieto- ja viestintateknologiaa mallintamisen
valineend. Opiskelijat voivat aloittaa erilaisten piirto-ohjelmien kayton
yksinkertaisimmista molekyyleista. Tieto- ja viestintateknologian kayttoa
mallintamisen valineend jatketaan jaksossa 4, kun perehdytdan stereoisomeriaan ja
molekyylien kolmiulotteisen rakenteen mallintamiseen.

Rakenneisomerian eri lajeja (luku 3.3) voi myds opiskella erilaisten rakennekaavojen
ja molekyylimallien avulla. Yksi tavoite on ymmartaa ja selittda rakenneisomeerien
erilaiset ominaisuudet molekyylien poolisuuden / poolittomuuden, molekyylin koon,
hiiliketjun haarautuneisuuden jne. avulla.

Aivan uusi OPS:n sisalto on aineen rakennetutkimuksen menetelmat. Luvussa 3.4
esitelladn lyhyesti rontgendiffraktio, vaikka sita ei OPS:ssa mainitakaan.
Yksityiskohtaisemmin esitellddn seuraavat rakennetutkimuksen menetelmat: IR, MS ja
1TH-NMR. Opiskelijan tulisi ymmartaa, mita tietoa eri menetelmilla saadaan ja osata
tulkita eri menetelmien tuloksia. IR- ja TH-NMR spektreja tulkitaan taulukkokirjan
avulla. Mikali mahdollista, tdhdn yhteyteen sopii myos vierailu johonkin
tutkimuslaitokseen tai yliopistoon, jossa tehddan aineen rakennetutkimusta.

Ajankdytté: 3 oppituntia (75 min)
4 oppituntia (45 min)
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Tutki ja kokeile!

Tyo 10. Orgaanista kemiaa molekyylimallien avulla

Tyon tavoitteet Tyon toteutus Arviointi Pisteytys
kdytannodssa ja ajankaytto
Mallinnetaan Tyon avulla voidaan 1. Etaania 4p+1p+1p
orgaanisia lahestya useita orgaanisen koskevat
molekyyleja kemian keskeisia asioita tehtavat
muovisten (funktionaaliset ryhmat,
molekyylimallien nimeaminen, isomeria, 2. Butaania 1p+2p+1p
avulla. erilaiset kaavat jne), siksi koskevat
tyo kannattaa teettaa! tehtavat
Opiskellaan Opettaja toimii
orgaanisten oppimisprosessin ohjaajana! | 3. 2-butanolia 1p+5p+2p
yhdisteiden koskevat
funktionaalisia Molekyylimallipakkauksia tehtavat
ryhmia ja kannattaa hankkia niin
yhdisteiden paljon, etta opiskelijat voivat | 4. Propaani- 1p+1p+1p
nimeamista. tyoskennella joko pareittain | happoa +4p+1p +
tai 3 hengen ryhmissa. Ndin | koskevat 1p
Mallinnetaan useampi opiskelija joutuu tehtavat
isomerian eri lajeja. | olemaan aktiivinen ja
vuoropuhelua syntyy. 5. Amiinia 1p +2p
Harjoitellaan koskevat
mallinnettujen TyoOn voi toteuttaa siten, ettd | tehtdvat
molekyylien 1) kaikki tekevat tyon kaikki
rakennekaavojen osiot (9 eri kohtaa) 6. 2-penteenia 1p+2p+2p
kirjoittamista eri 2) eri opiskelijaryhmat koskevat +2p
tavoin. tekevat eri osiot ja tehtavat
esittelevat tuloksensa muille
Opitaan, mitad eroa
on suhdekaavalla, Ajankaytto: vahintaan 2 7. 1,2-dikloori- 1p+2p
molekyylikaavalla | oppituntia (tall6in tyohon syklobutaania
jarakennekaavalla. | liittyvat tehtdvat ennatetddan | koskevat
kdyda hyvin yhdessa lapi) tehtavat
8. Molekyyli- 4p+1p + 2p
kaavan C2He0
tehtavat
9. Aminohappoa | 1p+2p + 1p
koskevat
tehtavat
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Oikeat vastaukset tyossa annettuihin tehtaviin

1. Etaani
Tehtévéat:

Mita rakenneisomerian lajia etaanilla esiintyy? Mallinna naitad isomeereja.

Vastaus:

konformaatioisomeriaa; etaanin lomittain ja kohdakkain muodot.

Arvioi hiili-vetysidoksen sidoskulman suuruus.
Vastaus:
noin 109,5 °
Esitd etaanin suhdekaava.
Vastaus:
(CH3)x

2. Butaani
Tehtgvét:

Kuinka monta runkoisomeeria butaanilla voi olla?
Vastaus:
kaksi

Nimea butaanin runkoisomeerit.
Vastaus:

butaani, 2-metyylipropaani

Pyorita hiiliatomien valisia sidoksia siten, etta saat energian kannalta mahdollisimman
suotuisan muodon. Millda nimella tatd muotoa kutsutaan?

Vastaus:

lomittain-muoto

3. 2-Butanoli (butan-2-oli)
Tehtdvat:

Kuinka monta eri rakenneisomeeria 2-butanolilla voi olla?

Vastaus:

viisi
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Nimed ndma isomeerit.
Vastaus:

1-butanoli, 2-metyyli-1-propanoli, 2-metyyli-2-propanoli,
metyylipropyylieetteri, dietyylieetteri

Mita funktionaalisia ryhmid ndissa isomeereissa on?
Vastaus:

hydroksyyliryhma (-OH) ja eetteriryhma (-0O-)

4. Propaanihappo
Tehtavét:
Arvioi hiilen ja vedyn vélisen sidoskulman suuruus molekyylin hiilivetyosassa.

Vastaus:
noin 109,5 °
Arvioi hiilen ja hapen valisen sidoskulman suuruus karboksyyliryhmassa.
Vastaus:
noin 120 °

Kuinka monta funktioisomeeria propaanihapolla on?

Vastaus:
kaksi
Piirrd ndiden isomeerien rakennekaavat sidosviivakaavalla ja nimea eri isomeerit.
Vastaus:
H /H
~c o) H
VN
H C C.
/" “H
|-
0

metyylietanaatti (etaanihapon metyyliesteri)

etyylimetanaatti (metaanihapon etyyliesteri)
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Mika funktionaalinen ryhma néissa isomeereissa esiintyy?
Vastaus:
esteriryhma

Mika on kaikkien ndiden isomeerien suhdekaava?
Vastaus:
(C3H602)

5. Nelja hiiliatomia sisiltava primddrinen amiini.
Tehtévét:
Nimea yhdiste.

Vastaus:

butyyliamiini (1-aminobutaani)

Tutki, saatko mallinnettua samoilla atomeilla my6s sekundaarista ja tertidarista

amiinia.

Piirra mahdollisten sekunddaristen ja tertidaristen amiinien rakennekaavat

viivakaavalla.

Vastaus:

NN e

(metyylipropyyliamiini; (N,N-dimetyylietyyliamiini;

sekundadrinen) tertidarinen)
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6. 2-Penteeni (pent-2-eeni)
Tehtavét:

Onko rakentamasi 2-penteeni cis- vai trans-isomeeri?

Vastaus:

opettaja tarkistaa kumman isomeerin opiskelija on rakentanut
Mallinna yhta 2-penteenin paikkaisomeeria ja nimea se.

Vastaus:

5

1-penteeni (pent-1-eeni)
Voiko 2-penteenilla esiintyd konformaatioisomeriaa? Perustele.
Vastaus:

Kylla voi, silld molekyylissa on vapaasti kiertyvia C-C sidoksia (yksinkertaisia,
0-sidoksia), joten naihin hiiliatomeihin liittyneet atomit ja atomiryhmat voivat
asettua toistensa suhteen avaruudellisesti eri asentoihin (ddrimuodot
kohdakkain ja lomittain).

Missa kohdin molekyylia sidokset suuntautuvat tasokolmion karkiin? Perustele.
Vastaus:

Kaksoissidoksen muodostavista hiiliatomeista sidokset lahtevat
avaruudellisesti kolmeen suuntaan = suuntautuvat tasokolmion karkiin.
VSEPR-teorian mukaisesti elektroniparit hylkivat toisiaan, joten sidokset
suuntautuvat avaruudellisesti mahdollisimman kauas toisistaan.

7.1,2-dikloorisyklobutaani
Tehtdvat:

Mitd stereoisomeriaa tdlla yhdisteella voi esiintya?

Vastaus:

konfiguraatioisomeriaa / cis-trans-isomeriaa ja optista isomeriaa
Kumpi isomeeri rakentamasi molekyyli on?

Vastaus:

opettaja tarkistaa timan opiskelijan rakentamasta molekyylimallista.
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Piirra toisen isomeerin rakennekaava viivakaavalla.

Vastaus:
joko tai
cl %
cl El
Cl
Cl
cis trans
8. Mallinna kaikkia niita molekyyleji, joiden molekyylikaava on C2H¢O.
Tehtavét:
Nimea kaikki yhdisteet.
Vastaus:

etanoli, dimetyylieetteri
Mista isomerian lajista on kyse?
Vastaus:

funktioisomeriasta

kiertamalla tai taivuttamalla?

Voidaanko isomeerit muuttaa toisiksi isomeereiksi vain hiiliatomien valisia sidoksia
Vastaus:

Ei voida, vaan sidosten taytyy katketa ja atomien jarjestya uudelleen keskendin
eri tavoin, jotta molekyyliin tulee eri funktionaalinen ryhma.
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9. Mallinna pienintd mahdollista optisesti aktiivista aminohappoa.
Tehtavét:

Etsi taulukkokirjasta timan aminohapon nimi.

Vastaus:

alaniini
Laadi peilikuvaisomeerien rakennekaavat siten, etta sidosten avaruudellinen
suuntautuminen nakyy ja merkitse rakennekaavaan asymmetrinen hiiliatomi.

Vastaus:

0 o

| | | |
| [
H

M C [ M
HY ™ST7 N H He 7 ™I "H
¢y 0 0 cs
C—H H-C -H
| |
H H

Milla menetelmalla ndma isomeerit voisi tunnistaa?
Vastaus:

Mittaamalla polarimetrilld, mihin suuntaa isomeeri kdantaa tasopolarisoidun
valon tasoa.
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Kertaustesteja

Opitun testausta

Linkki Kahoot-testiin:
https://play.kahoot.it/#/k/1bbe4975-e434-42cd-8df5-8aed80db187b
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Mooli 2 - Jakso 3. Orgaanisten yhdisteiden mallintaminen ja
rakennetutkimus - testi 1

Nimi: Pisteet: /13 p

Vastaa tehtdviin 1-8 merkitsemdlld, onko vdittdmd oikein (0) vai vddrin(V) tai valitse
oikeat vaihtoehdot ympyréimadlld ne. Tdydennd tehtdvdt 9-12. Saat kdyttdd apuna
taulukkokirjaa ja laskinta.

1. Yhdisteen C4Hs suhdekaava on (CHz2)x.

2. Eraan hiilivedyn suhdekaava on (CHz2)x ja Mr = 112,208.

Taman perusteella x = 8.

3. Oheisen viivakaavan perusteella yhdisteen molekyylikaava on CsH12.

4. Propaanihapolla ja dipropyylieetterilla on sama suhdekaava.

5. Kaikilla seuraavilla yhdisteillda on sama suhdekaava
CH3(CH2)2CH3

CH3CH(CH3)CHs

(CH3)3CH

6. Oheisen molekyylimallin perusteella

A

a) yhdisteen suhdekaava on sama kuin molekyylikaava
b) n(H) > n(C)
c) yhdisteen moolimassa on sama kuin heksanolin moolimassa.
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7. Oheisen viivakaavan perusteella

/°Y
0

a) yhdiste on karboksyylihappo
b) molekyyliin muodostuu pysyva dipoli
c) yhdiste on esteri

d) molekyylissa on 7 vetyatomia.

8. Oheinen molekyylimalli kuvaa kofeiinimolekyylia.

Mallin perusteella
a) kofeiini on heterosyklinen yhdiste
b) molekyylissa on hydroksyyliryhma

c) kofeiinin suhdekaava on (C4HsONz)x, jossa x = 2.

9. Ratkaise yhdisteen Mr, kun tiedetdan, ettd suhdekaava (C3HeO)xja x = 3.

10. Erds orgaaninen yhdiste sisdltaa eri alkuaineita seuraavasti:
n(C) = 4,54 mol
n(H) = 9,08 mol
n(0) = 2,27 mol.

Mika on yhdisteen suhdekaava?
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11. Ratkaise oheisen molekyylimallin perusteella yhdisteen suhdekaava ja
molekyylikaava. (2p)

suhdekaava: molekyylikaava:

12. Esita 4-metyyli-pent-2-eenin rakennekaava viivakaavalla.

© Mooli 13
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Mooli 2 - Jakso 3. Orgaanisten yhdisteiden mallintaminen ja
rakennetutkimus - testi 1

Oikeat ratkaisut:

1.0

2.0

3.V

4.V

5.0
6.a),b),c)
7.b),c)
8.a),c)

9. M:=174,234
10. (C2H40)x

11. suhdekaava (CsH120)x, molekyylikaava C¢H120
12.

./
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Mooli 2 - Jakso 3. Orgaanisten yhdisteiden mallintaminen ja
rakennetutkimus - testi 2

Nimi: Pisteet: /15p

Vastaa tehtdviin 1-8 merkitsemdlld, onko vdittdmd oikein (0) vai vddrin(V) tai valitse
oikeat vaihtoehdot ympyréimdlld ne. Tdydennd tehtdvdt 9-12. Saat kdyttdd apuna
taulukkokirjaa ja laskinta.

1. Rakenneisomerian mairitelman mukaan rakenneisomeereilla on aina

eri funktionaalinen ryhma.

2. 2-metyylipentaani ja 2,2-dimetyylibutaani ovat keskenaan

runkoisomeereja.

3. Butanaali ja 2-butanoni ovat keskendan paikkaisomeereja.

4. Etaanihappo ja metyylimetanaatti ovat keskenaan funktioisomeereja.

5. Tarkastele oheista molekyylimallia.

J
a) Yhdisteen [UPAC:in mukainen nimi on 3-metyylibutaani.
b) Kyseessad on pentaanin isomeeri.
c) Yhdisteelld on korkeampi kiehumispiste kuin 2-butanolilla.

d) Kyseessa on tyydyttynyt hiilivety.

6. Mitka seuraavista rakennekaavoista kuvaavat butaania tai sen isomeeria?
a) CH3(CH2)2CH3

b) CH3C(CH3)2CHs

c) (CH3)3CH

d [ ]

© Mooli 15



MOOLI -4

7. Kuinka monta paikkaisomeeria on hekseenilla?

a) ei yhtdaan
b) 4
c) 2
d) 3

8. Milla seuraavista isomeereistd on alhaisin kiehumispiste?

T H /H H\ /H
~ H
H—— C c H
e /H LN B
/\ H c c. H H H H
H Cul / "H N/ N/
H/C \ H H H C c H
/N, H H—G—H SN LT N
H _C C C.
H | TR H, N /" TH
H H H
a) b) c)

9. Laadi viivakaava yhdelle yhdisteelle, joka on oheisen yhdisteen funktioisomeeri.
Nimea piirtamasi isomeeri. (2p)

il

10. Esitd rakennekaava (sidosviivakaavalla) 2-heksanonin paikkaisomeerille ja nimea
tama yhdiste. (2p)
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11. Yhdisteet A ja B (alla) ovat toistensa isomeereja. Mista rakenneisomerian lajista on
kyse?

H H H H H
H \C/ \C/ H ’ H\C,H H\C,H \C,H
NN T Y N N N
_C C C. C C o} H
H™ A 7N /' TO——H H N N
H H H H H H H
A B

12. Mihin yhdisteryhmaan tehtdvan 11 yhdisteet voidaan luokitella niiden sisaltiman
funktionaalisen ryhman perusteella?(2p)

A: B:
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Mooli 2 - Jakso 3. Orgaanisten yhdisteiden mallintaminen ja
rakennetutkimus - testi 2

Oikeat ratkaisut:

o < O <

.b),d)
.a),¢)
.d)
.a)

© N U A W N

9, esimerkiksi 1-heksanoli

/\/\/\,H
8}

10.

H H H
e L N
R
H’L\ H L‘|-| "

H || I

H

P

o

3-heksanoni (heksan-3-oni)

11. funktioisomeriasta

12. A: alkoholit, B: eetterit
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Mooli 2 - Jakso 3. Orgaanisten yhdisteiden mallintaminen ja
rakennetutkimus - testi 3

Nimi: Pisteet: /12p

Vastaa tehtdyviin merkitsemdlld, onko vdittdmd oikein (0) vai vidrin(V). Vastaa
sanallisesti tehtdvddn 11. Saat kdyttdd apuna taulukkokirjaa ja laskinta.

1. Rontgenkristallografian avulla saadaan tietoa orgaanisen yhdisteen

funktionaalisesta ryhmasta.

2. Rontgensateiden aallonpituus on pienimmillaan 0,01 nmeli 1 - 10-11 m.

3. Metaanin massaspektrissa nahdaan vain yksi piikki.

4. IR-spektroskopia perustuu orgaanisen yhdisteen kykyyn emittoida

infrapunasateilya.

5. Erdan orgaanisen yhdisteen IR-spektrissa nakyi piikki aaltoluvulla

1700-1 750 cm~1. Tutkitussa yhdisteessa voi titen olla karbonyyliryhma.
6. Yhdisteen X suhteellinen molekyylimassa oli MS-analyysin perusteella
noin 32. [R-analyysissa havaittiin sidosvenytysvarahtely aaltolukujen

3200 - 3 600 alueella. Yhdiste X voi olla fenoli.

7. Oheisen molekyylimallin mukainen yhdiste tuottaa MS-analyysissa

molekyyli-ionin, jonka suhteellinen molekyylimassa on 45.

8. Tehtavan 7 yhdisteen 1H-NMR spektrissa nakyy kaksi erilaista

kemiallista siirtymaa.
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9. 1-butanolilla ja 2-butanolilla on tdsmalleen samanlaiset IR- ja
IH-NMR spektrit.

10. 2,2-dimetyylipropaani tuottaa vihemman erilaisia kemiallisia siirtymia

1H- NMR analyysissa kuin pentaani.

11. Erdan yhdisteen molekyylikaavaksi saatiin C3HsO2. Paattele oheisen tH-NMR
spektrin avulla, oliko kyseessa propaanihappo vai etyylietanaatti. Perustele
vastauksesi. (2p)

: ™S
| I
| 1 |
| ' '
|
| I
| |
|
i 1
|
[ |
|
N,
I I I I I I | ] T | 1
] [ 7 B 5 4 3 2 1 ¢]
PPM
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Mooli 2 - Jakso 3. Orgaanisten yhdisteiden mallintaminen ja
rakennetutkimus - testi 3

Oikeat ratkaisut:

1.V
2.0
3.V
4.V
5.0
6.V
7.0
8.V
9.V
10.0

11. Kyseessa oli etyylietanaatti, silla spektrin perusteella yhdisteessa on vetyja vain
kahdessa eri "ymparistossa” (ja molemmissa kolme vetya = piikit yhta korkeat).
Propaanihapon spektrissa nakyisi kolme eri piikkia (lisaksi piikit olisivat erikorkuisia).
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Kaavioita ja kuvapohjia
HARJOITELLAAN SUHDEKAAVAN RATKAISEMISTA - ESIMERKKI 1

Opiskelijat madrittivat kokeellisesti alumiinin ja jodin valisessa reaktiossa syntyvan
yhdisteen suhdekaavan. Alumiinia punnittiin tarkasti 0,5390 g ja sen annettiin
reagoida jodin kanssa. Syntyneen yhdisteen massa oli

Ratkaisu:

m(Al) = 0,5390 g
m(yhdiste) = 8,1536 g
M(Al) = 26,98 g/mol
M(1) = 126,90 g/mol

Lasketaan reagoineiden jodiatomien massa:

m(l) = 8,1536 g-0,5390g=7,6146 ¢

Lasketaan alumiiniatomien ja jodiatomien ainemaarat:

mAh) _ 053909 _ 5999778 mol

mAD= A = 26,98 g/mol

ml) ___7.61469 _ 4600047 mol

mAD= D = 726,90 g/moi"

Kirjoitetaan alumiinin ja jodin ainemadarien suhde

n(Al) : n(l) =0,0199778 mol : 0,0600047 mol.

Jaetaan kumpikin ainemaara pienimmalla ainemaaralla eli
0,0199778 moolilla, jolloin saadaan

nAl):n(l)=1:3

Merkitaan nama luvut suhdekaavaan alaindekseiksi eli kaava on
All..

Vastaus: Suhdekaava on All,. Yhdisteen nimi on alumiinijodidi.
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HARJOITELLAAN SUHDEKAAVAN RATKAISEMISTA - ESIMERKKI 2

Erds orgaaninen yhdiste sisdltaa 10,06 massaprosenttia hiilta, 0,84
massaprosenttia vetya ja 89,10 massaprosenttia klooria. Mika on
yhdisteen suhdekaava?

Ratkaisu:

Kun valitaan ndytteen massaksi 100 g, se sisaltaa hiilta 10,06 g,
vetya 0,84 g ja klooria 89,10 g. Lasketaan taman perusteella eri
alkuaineatomien ainemaadrat:

~m(C) 10,06
"C)=M(C) ™ 12.01g/moi - 8376 mol
n(H) = mi) 0849 _ 0,8333 mol

M(H) 1008 g/mol

m(Cl)  89,10¢g

"(Cl)=4(c) ~ 35,45 g/moi

=2513mol

Muodostetaan ainemaarien suhde:

nC): mH): mCl)=0,8376 mol : 0,8333 mol: 2,513 mol
Suhdetta sievennetaan jakamalla kukin arvo pienimmalla

ainemaadrdlla eli 0,8333 moolilla. Nain saatu suhde pyoristetaan
lopuksi pienimpien kokonaislukujen suhteeksi:

n(C) : mH) : mCl) = 1,005:1,000:3,016=1:1:3

Suhdekaava on siis (CHCI)) , missa x on positiivinen
kokonaisluku, joka ilmoittaa, kuinka monta kertaa
suhdekaavayksikko CHCI, eslintyy molekyylissa.

Vastaus: Yhdisteen suhdekaava on (CHCI)) .
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HARJOITELLAAN SUHDEKAAVAN RATKAISEMISTA - ESIMERKKI 3

Kun 100 milligrammaa erdsta orgaanista yhdistetta, joka sisalsi hiiltd, happea
ja vetyad, paloi taydellisesti, syntyi 0,228 grammaa hiilidioksidia ja 0,0931

grammaa vettd. Ratkaise yhdisteen suhdekaava.

Ratkaisu:

Lasketaan ensin muodostuneen hiilidioksidin ja veden ainemaara. Koska
yhdessa hiilidioksidimolekyylissa on yksi hiiliatomi, on tutkittavan
yhdisteen hiiliatomien ainemaara sama kuin muodostuvan hiilidioksidin
ainemaara, eli

0,228¢g

44,Olg/moI=O'OOSI8'mOI

n(C) = n(CO,) =

Hiilen massa alkuperdisessa naytteessa on
m(C) = n(C) - M(C) =0,005181mol-12,01g/mol=0,06222¢g

Vedyn ainemadara tutkittavassa yhdisteessa saadaan, kun tiedetdan, etta
yhdessa moolissa vettd on aina kaksi moolia vetyatomeja. Tutkittavan
yhdisteen vetyatomien ainemaaran ja muodostuneen veden ainemadaaran
valille voidaan talloin kirjoittaa verranto

nH 2 .
=<, josta n(H) =2 - n(H,0)
nH,0 1" :

m(H,0)
M(H,0)

0,0931g

e 18,016 g/mol

n(H) = 2-n(H,0) =2 =0,01034 mol

Vedyn massa tutkittavassa yhdisteessa on talloin
m(H) =0,01034 mol- 1,008 g/mol=0,01042g

Hapen massa saadaan, kun vahennetaan yhdisteen kokonaismassasta
hiilen ja vedyn massat. Hapen massa on

m(0) = 0,100 g-(0,06222+0,01042) g=0,02736 g

Lasketaan lopuksi happiatomien ainemaara

_ 0,02736g _
n(0) = 16,00 g/mol =0,001710 mol
Ainemaadrien suhde on
n(C) : n(H) : n(O) = 0,005181 mol: 0,01034 mol : 0,001710 mol, josta
saadaan pienimmaksi kokonaislukujen suhteeksi 3:6:1. Suhdekaava on
(C,H,0)..

Vastaus: Yhdisteen suhdekaava on (C,H.O), .
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Tulkitse oheista kuvaajaa
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Tulkitse oheista kuvaajaa
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Tulkitse oheista kuvaajaa
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Jakso 3 Orgaanisten yhdisteiden mallintaminen ja

rakennetutkimus - laskutehtavien ratkaisut

3.1 Suhdekaava ja molekyylikaava

3.2

Ratkaisu:

a)

n(C) =0,0130 mol
n(H) = 0,0390 mol
n(0) =0,0065 mol

Jaetaan kukin ainemaara pienimmalla ainemaaralla eli tissa tapauksessa hapen ainemaaralla

(0,0065 mol):

n(C) 0,0130 mol

= = 2,000
n(O) 0,0065 mol
n(H) _0,0390 mol _ 6,000
n(O) 0,0065 mol
n(O) _ 0,0065 mol — 1.000.

n(O) 0,0065 mol

Ainemadrien kokonaislukusuhde on: n(C) : n(H) : n(0)=2:6:1.
Suhdekaava on (C2Hs0)x.
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b)

m(C)=72,06g
m(H) =6,048¢g
M(C)=12,01 g/mol
M(H) = 1,008 g/mol

Ratkaistaan yhdisteessa olevien hiiliatomien ja vetyatomien aineméaarat:
m(C) _ 72,069
M(C) 12,01 g/mol
m(H) _  6,048¢
M(H) 1,008 g/mol

n(C) = = 6,000 mol

n(H) = = 6,000 mol.

Ainemadrien kokonaislukusuhde on n(C) : n(H) =1:1.

Suhdekaava on (CH)x.

c)

m-%(C) = 40,0 %
m-%(H) =6,7%
m-%(0) =53,3%
M(C)=12,01 g/mol
M(H) = 1,008 g/mol
M(0) =16,00 g/mol

Valitaan naytteen massaksi 100 g. Massaprosenttisten osuuksien perusteella eri
alkuaineatomien massat ovat:

m(C)=40,0g

m(H)=6,7g

M(0)=533g
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Alkuaineatomien ainemaarat ovat:

m(C) _ 400g

n(C) = = = 3,3306 mol
M(C) 12,01 g/mol

aHy= M o 879 5647
M(H) 1,008 g/mol

n©)="MO) _ 5330 _ 5431301

M(O) 16,00 g/mol

Jaetaan kukin ainemaara pienimmalla ainemaaralla eli tdssa tapauksessa hiilen ainemaaralla
(3,3306 mol):
n(C) 3,3306 mol

= = 1,0000
n(C) 3,3306 mol
n(H) _ 6,647 mol _ 1,996
n(C) 3,3306 mol
n(O) 33313 mol —1.0077.

n(C) 3,3306 mol

Ainemaarien kokonaislukujen suhteeksi saadaan: n(C) : n(H) : n(0) = 1:2: 1.

Suhdekaava on (CH20)x
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3.3

Ratkaisu:

m(C)=3,758¢g
m(H)=0,316¢g
m(0)=1,251¢g
M(C)=12,01 g/mol
M(H) = 1,008 g/mol
M(0) = 16,00 g/mol

Eri alkuaineatomien ainemaarat ovat:

m(C) _ 3758¢

n(C) = = 0,312906 mol
M(C) 12,01 g/mol

n(Hy = MH) o 03160 _ 31349 mol
M(H) 1,008 g/mol

no)="mO) _ 12519 _ 4781875 mol.

~ M(O) 16,00 g/mol

Jaetaan kukin ainemaara pienimmalla ainemdaaralla eli tassa tapauksessa hapen ainemdaaralla
(0,0781875 mol):
n(C) _ 0,312906 mol

= = 4,00200
n(H) 0,0781875 mol
n(H) _ 0,31349 mol — 40095
n(O) 0,0781875 mol
n(O) 0,0781875 mol 1,00000.

n(O©) 0,0781875 mol

Pienimpien kokonaislukujen suhteeksi saadaan: n(C) : n(H) : n(0) =4 :4: 1.

Suhdekaava on (C4H40)x.
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3.4

Ratkaisu:

m(yhdiste) =0,100 g
m(COz) =0,228¢g
m(H20)=0,0931g
M(CO2) = 44,01 g/mol
M(H20) =18,016 g/mol
M(C)=12,01 g/mol
M(H) = 1,008 g/mol
M(0) = 16,00 g/mol

Yhdisteessa olevien hiili- ja vetyatomien ainemdaara saadaan selville ratkaisemalla
palamisreaktiossa muodostuneen hiilidioksidin ja veden ainemdara. Koska yksi mooli
hiilidioksidia CO; sisdltda yhden moolin hiiliatomeja, on yhdisteen hiiliatomien ainemaéara

sama kuin muodostuvan hiilidioksidin aineméaara eli n(C) = n(CO):

0,228 g

n(C) = n(Co,) = 44,01 g/mol

=0,0051806 mol.

Yhdisteen vetyatomien aineméaara puolestaan saadaan ratkaistua muodostuneen veden
ainemaarasti, silla yhdessa moolissa vesimolekyyleja H.O on kaksi moolia vetyatomeja eli n(H)

= 2 - n(H.0):

0,0931 g

- ————=—=0,010335 mol.
18,016 g/mol

n(H) =2-n(H,0) = 2

Koska yhdisteen tiedetdan sisdltivan myods happea, saadaan happiatomien massa vahentdmalla
yhdisteen kokonaismassasta hiili- ja vetyatomien massat:

m(C) = n(C)-M(C) = 0,0051806 mol - 12,01 g/mol = 0,062219 g

m(H) = n(H) - M (H) = 0,010335 mol - 1,008 g/mol = 0,010418 g

m(O) =0,100 g —(0,062219 g + 0,010418 g) = 0,027363 g .

© Mooli 33



MOOLI -4

Ratkaistaan suhdekaavaa varten happiatomien ainemaara:

n(0)~ MO) _ 0,027363 g

= = = 0,0017102 mol.
M(O) 16,00 g/mol

Eri alkuaineatomien aineméaéarat ovat:
n(C) = 0,0051806 mol

n(H) =0,010335 mol

n(0) =0,0017102 mol.

Kun kaikki ainemaarét jaetaan pienimmalla (hapen) ainemaarall3, saadaan

n(C) : n(H) : n(0) = 3,0292 : 6,0432 : 1,000.

Muodostetaan ainemaaristd pienin kokonaislukujen suhde, jolloin suhdekaavaksi saadaan

(CsHeO)x.

3.5

Ratkaisu:

a)

M(yhdiste) = 78 g/mol
M(C)=12,01 g/mol
M(H) =1,008 g/mol

Muodostetaan yhtil6é suhdekaavaan (CH)x merkityn x:n ratkaisemiseksi:

x - (M(C) + M(H)) = M(yhdiste).

Sijoitetaan yhtdlo6n moolimassojen lukuarvot ja ratkaistaan x:
x- (12,01 +1,008) = 78, josta

13,018x =78

x="5,992 = 6.

Molekyylikaava on CsHe.
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b)

M, (yhdiste) =116
A:(C)=12,01
A:(H) =1,008
A:(0) =16,00

Muodostetaan yhtil6 suhdekaavaan (C3He0)x merkityn x:n ratkaisemiseksi:

X+ (3 -A(C) + 6 - A(H) + A:(0)) = M(yhdiste).

Sijoitetaan yhtdlo6n suhteellisten atomimassojen ja suhteellisen molekyylimassan lukuarvot ja

ratkaistaan x:

x-(3-12,01+6-1,008 +16,00) =116, josta
58,078x =116
x=1,997 = 2.

Molekyylikaava on CsH120x.
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3.2 Rakennekaava ja sen mallintaminen

3.6

Ratkaisu:

a)

m(nayte) = 0,1005 g
m(C0O2) =0,2829¢g
m(H20)=0,1159¢g
M(COz) = 44,01 g/mol
M(H20) = 18,016 g/mol
M(H) = 1,008 g/mol
M(C)=12,01 g/mol
M(0) = 16,00 g/mol

Lasketaan mentolissa olevien hiiliatomien ainemaara palamisrektiossa muodostuneen
hiilidioksidin aineméaaran avulla:

m(CO,) _ 0,2829¢

n(C) =n(CO,) = =
(€)=n(Co,) M(CO,) 44,01 g/mol

=0,00642808 mol .

Lasketaan mentolissa olevien vetyatomien ainemaara palamisreaktiossa muodostuneen veden
ainemadaran avulla:
m(H,0) _ 2-0,1159¢g

n(H) =n(H,0)=2-
(H)=n(H,0) M (H,0) 18,016 g/mol

=0,0128663 mol.

Mentolin sisaltdman hapen massa saadaan, kun niytteen massasta vihennetaan hiilen ja vedyn
massat:
m(O) = m(nayte) — m(C) — m(H)

= m(nayte) — n(C)-M (C) — m(H)-M (H)

=0,1005 g — (0,00642808 mol-12,01 g/mol)—(0,0128663 mol -1,008 g/mol)

= 0,0103295 g.
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Ratkaistaan mentolissa olevien happiatomien ainemaara:

m(0) _ 0,0103295 g

=6,45594-10" mol.
M(O) 16,00 g/mol

n(0) =

Merkitian eri alkuaineiden ainemaarien suhde:

n(C) : n(H) : n(0) = 0,00642808 mol : 0,0128663 mol : 6,45594 - 10-4 mol.

Kun kukin ainemaéira jaetaan pienimmalld ainemdaaralla eli hapen ainemaaralla (6,45594 - 104
mol),

saadaan: n(C) : n(H) : n(0) =9,95685 mol : 19,9294 mol : 1,00000 mol, josta
kokonaislukusuhde on

n(C):n(H):n(0)=10:20:1.

Mentolin suhdekaava on (C10H200)x.

b)

M(mentoli) = 156 g/mol
M(C)=12,01 g/mol
M(H) = 1,008 g/mol
M(0) =16,00 g/mol

Ratkaistaan kerroin x yhtalosta

x-(10- M(C) + 20 - M(H) + M(0)) g/mol = M(mentoli).
Sijoitetaan yhtdl66n moolimassat:
x+(10-12,01 +20- 1,008 + 16,00) g/mol = 156 g/mol,

josta ratkaisuna x = 0,9983 = 1.

Molekyylikaava on C19H200.
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3.10

Ratkaisu:

a)
Pdate -oni viittaa testosteronin rakenteessa olevaan karbonyyliryhmaan (ketoryhmaan).

Yhdisteet, joissa on funktionaalisena ryhmana ketoryhma saavat nimeensa paatteen -oni.

b)

m(testosteroni) = 8,0 mg=0,0080 g
V(veri)=4,51

M(testosteroni, C19H2502) = 288,414 g/mol

c(testosteroni) = ?

Ratkaistaan testosteronin aineméara suureyhtalosta N = M :

0,0080 g

————2 =2 774-10°mol.
288,414 g/mol

n(testosteroni) =

n
Ratkaistaan testosteronin konsentraatio suureyhtalésta C = \7 :

2,774-10°mol
4,5l

c(testosteroni) = =6,164-10°mol/l ~6,2-10°mol/l .
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Jakso 3 Harjoittele lisaa!

Ylioppilastehtavia

2.

Ratkaisu:

m(yhdiste) = 0,240 g
m(C0O2)=0,352¢g
m(H20)=0,144 g
M(CO2) = 44,01 g/mol
M(H:0) = 18,016 g/mol
M(H) = 1,008 g/mol
M(C)=12,01 g/mol
M(0) =16,00 g/mol

Ratkaistaan ensin palamisreaktiossa muodostuneen hiilidioksidin aineméaara. Koska yhdessa
moolissa hiilidioksidimolekyyleja on yksi mooli hiiliatomeja, on yhdisteen hiiliatomien
ainemdaara n(C) sama kuin palamisreaktiossa muodostuneen hiilidioksidin ainemaara n(CO,):

0,352 g

n(C) =n(CO,) = 44,01 g/mol

= 0,0079982 mol -

Hiiliatomien ainemaarastd saadaan ratkaistua hiilen massa alkuperdisessa naytteessa:

m(C) = n(C) - M(C) = 0,0079982 mol-12,01 g/mol = 0,096058 g .

Yhdisteen vetyatomien ainemaara saadaan ratkaistua palamisreaktiossa muodostuneen veden
ainemaaran avulla. Yhdessa moolissa vesimolekyyleja on kaksi moolia vetyatomeja. Yhdisteen
vetyatomien ainemairan ja muodostuneen veden ainemaaran valille voidaan talloin Kirjoittaa

verranto:

n(H) —g' tan(H) =2 - n(H20
n(HZO)—l,]osan( ) =2-n(H20).
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Ratkaistaan vetyatomien ainemdaara veden ainemdaaran avulla:
m(H,0) 9. 0,144 g
M (H,0) 18,016 g/mol

n(H) = 2-n(H,0) = 2- =0,015986 mol

Ratkaistaan yhdisteen vetyatomien massa seuraavasti:

m(H) = n(H) - M(H) = 0,015986 mol -1,008 g/mol= 0,016114 g .

Koska yhdisteen tiedetddn sisaltivan myos happea, saadaan happiatomien massa vihentamalla
yhdisteen massasta edella ratkaistut hiili- ja vetyatomien massat:

m(O) = m(yhdiste) — (m(C) + m(H)) = 0,240 g—(0,096058+0,016114) g =0,12783 g.

Ratkaistaan happiatomien ainemaara:
n(0) = m(O) _ 0,12783 ¢
M(O) 16,00 g/mol

= 0,0079894 mol

Jaetaan kukin aineméaara pienimmalla ainemaaralla (happi), jolloin saadaan:
n(C):n(H):n(0)=1,0011 mol: 2,0001 mol : 1,0000 mol, joka voidaan pyoristda
kokonaislukusuhteeksi 1:2:1.

Suhdekaava on (CH20)x.
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b)
M,(yhdiste) = 60

Ratkaistaan suhdekaavaan merkitty x yhtalosta
X - (A(C)+2 - A(H)+A(0) =M, (yhdiste) :
x+(12,01+2-1,008 + 16,00) = 60, josta saadaan
30,026x = 60, ja ratkaisuna x = 2.

Molekyylikaava on C2H40o.

c)
Koska yhdiste reagoi etanolin kanssa, kyseessa on karboksyylihappo (karboksyylihappo ja
alkoholi muodostavat esterin). Molekyylikaavan C;H40 perusteella yhdiste on etaanihappo.

Kysytty reaktioyhtdl6 on
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