OIVALTAMISEN ILOA LASKENNALLISESTA
KEMIASTA

Pro gradu-tutkielma

Miia Muurinen ja Noora Skarp
22.1.2004

Fysikaalisen kemian laboratorio ja
Kemian opettajankoulutusyksikko
Kemian laitos

Helsingin yliopisto






HELSINGIN YLIOPISTO — HELSINGFORS UNIVERSITET

Tiedekunta/Osasto Fakultet/Sektion Laitos Institution
Matemaattis-luonnontieteellinen Kemian laitos
tiedekunta

TekijaForfattare

Miia Muurinen ja Noora Skarp

Tydn nimi Arbetets titel
Oivaltamisen iloa laskennallisesta kemiasta

Oppiaine Liroimne
Fysikaalinen kemia / kemian opettajan suuntautumisvaihtoehto

Tyon laji Arbetets art Aika Datum Sivumédra Sidoantal

Pro gradu 22.1.2004 94 + Cd-rom

Tiivistelmi Referat
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I Johdanto

Tédmai ty6 on osana Suomen Kemian Seuran laskennallisen kemian jaoston, Helsingin
yliopiston kemian laitoksen, sekd CSC-Tieteellinen laskenta Oy:n “Laskennallista
kemiaa kouluihin” -yhteistyoprojektia, jonka tarkoituksena on kartoittaa, helpottaa ja
edesauttaa laskennallisen kemian hyddyntimistd ja soveltamista peruskoulujen ja
lukioiden kemian opetuksessa. Projektissa tuotetaan uutta materiaalia
kouluopetukseen soveltuvaksi ja tutkitaan sen vaikuttavuutta kemian oppimisessa

sekd opiskelussa.

Tutkielman innoittajana on ollut Maija Akselan ja Maija Lahtela-Kakkosen kevaélla
2001 ilmestynyt artikkeli (1), jossa tuotiin esille laskennallisen kemian merkitys
kouluopetuksessa. Tdmin mydtd herdsi innostus kehittdd opetusmateriaalia lukion
kemian opetukseen, jossa perinteinen kokeellinen laboratoriotydskentely ja
laskennallinen kemia yhdistyvét toisiaan tukevaksi kokonaisuudeksi. Pedagogisena

motivaationa oli tuoda lisdarvoa kemian opetukseen.

Tutkielman ensisijaisena tavoitteena on kehittdd uusia ideoita ja materiaalia lukion
kemian opetukseen. Ty0ssd suunniteltu ja toteutettu tutkimustori mahdollistaa
molekyylien  kolmiulotteisen =~ mallituksen  ja  kemiallisten  reaktioiden
havainnollistamisen molekyylitasolla lukion kemian opetukseen soveltuvassa
muodossa. Tutkimustorin siséltdmissd tehtdvissd kasitellddn kemiallisia ilmiditd
makro-, mikro- ja symbolitasoilla, jolloin oppilaalla on mahdollisuus tutustua saman
asian eri puoliin ja ymmaértdd ndin laaja-alaisemmin kemiallisia ilmiditd. Tehtévit
ovat monitasoisia ja sisdltivdt kokeellisesti, mallintamalla sekd kaavatasolla
suoritettavia osatehtdvid. Osatehtdvit voi suorittaa joko itsendisind tai yhtendisind
kokonaisuuksina. Laskennallisen kemian tutkimustori on kaikkien opettajien ja
oppilaiden saatavilla Internetissd kemian opettajakoulutuksen www-sivujen kautta',
joten kaikilla on mahdollisuus hyddyntdi sitd niin opetuksessa kuin opiskelussakin.
Tehtdvien suorittamiseen suositellaan normaalin kemian luokan varustuksen lisdksi

HyperChem”  -molekyylimallitusohjelmaa, jota on kéytetty tutkimustorin

" http://www.helsinki.fi/ml/kemia/opettajakoulutus/
? http://www.hyper.com



tuottamisessa. Tehtdvdt on kuitenkin suunniteltu niin, ettd osan niistd pystyy

suorittamaan my0s ilman erillistd ohjelmaa.

Kirjallisen tutkimuksen tavoitteena on ollut koota tutkimustorin toteutuksen kannalta
keskeistd tietoa kemiasta, molekyylimallituksesta, pedagogiikasta ja WWW-
pohjaisista oppimisympéristoistd. Molekyylimallitusta késiteltdessd on perehdytty
myds moniin laskennallisen kemian kannalta oleellisiin  teorioithin ja
laskumenetelmiin. Ndiden ymmértaminen on mallituksen soveltamisen kannalta

tarkeda.

1.1 Miti on tietokoneavusteinen molekyylimallitus

Laskennallinen kemia on yksi nopeimmin kehittyvid kemian aloja. Laskennallisessa
kemiassa pyritddn mallintamaan esimerkiksi molekyylien rakenteita, reaktiivisuutta
ja ominaisuuksia, molekyylien vilisid vuorovaikutuksia sekd reaktioiden kinetiikkaa
(1,2). Nykyaikaisten tietotekniikan laitteiden ja sovellusohjelmien ansiosta on
mahdollista ennustaa, selittdé ja havainnollistaa erilaisten yhdisteiden ominaisuuksia,
kemiallisia prosesseja ja kolmiulotteisia rakenteita interaktiivisesti. Tétd kutsutaan
molekyylimallitukseksi, jossa kokeellisesti havaittua ilmi6td kuvaamaan pyritdén
luomaan tietokoneavusteinen malli. Molekyylimallitus on noussut viime vuosina
yhdeksi merkittavimmistid kemian menetelmisti.(3) Talld hetkelld sitd hyddynnetién
muun muassa biomolekyylien tutkimuksessa, materiaalien kehitystyossd ja

kokeellisen tiedon ohella lddkkeiden suunnittelussa.

Tietokoneiden avulla voidaan mallintaa ja simuloida todellisuutta ennen
kokemattoman tarkasti ja siten luoda uutta tietoa ja teknologiaa. Tdméa nopeuttaa ja
helpottaa huomattavasti esimerkiksi geenitutkimusta sekd uusien lddkeaineiden ja
materiaalien suunnittelua. Teollisuuden parissa monimutkaiset ja kalliit kokeet
voidaan suurin osin korvata simuloinnein, jotka paljastavat myds empiirisissd
kokeissa ndkymaéttomid yksityiskohtia. My0s vaarallisten kokeiden testaaminen
onnistuu turvallisesti mallituksen avulla. Samalla my6s kustannukset pienenevit. (ks.

1,4-11)



Laskennallista kemiaa, mallintamista ja simulointia voidaan kayttda tieteellisen
tutkimuksen ja teollisuuden lisdksi myds kouluopetuksessa. Sen avulla pystytddn
kuvaamaan ja havainnollistamaan ilmiditd, prosesseja ja abstrakteja késitteita.
Laskennallisen kemian avulla oppilas pystyy helpommin yhdistimdan kokeellisen ja
teoreettisen kemian molekyylitasolta ldhtien. Sitd voidaan kéyttdd yhtd hyvin
abstraktien kisitteiden konkretisoimiseksi, yksinkertaistamiseksi ja selventdmiseksi

kuin teorioiden, ilmididen ja sddntdjen havainnollistamiseksi ja selittdimiseksi. (1)

Molekyylimallitukseen sopiva ohjelmatarjonta on nopeasti lisddntynyt viime
vuosina. Uusia tietokoneohjelmia kayttimélld oppilaat voivat yhd paremmin
ymmartdd molekyylien kolmiulotteisia rakenteita sekd molekyylien ominaisuuksia ja
niiden vilisid vuorovaikutuksia (1). Kemiallisen prosessin kulku madrdytyy
reagoivien komponenttien kolmiulotteisen rakenteen perusteella, joten mallituksen
avulla oppilaat voivat ymmartdd paremmin myos molekyylien reaktiivisuutta seka
kemiallisten reaktioiden etenemistd ja nopeutta. Lisdksi voidaan havainnollistaa ja
ymmaértdd energian, joka on molekyylimallituksen térkein tarkasteltava suure, yhteys
molekyylin eri konformaatioihin, reaktion kulkuun ja sen kemialliseen

reaktiivisuuteen.

1.2 Miki on malli ja millainen on hyva malli?

Malli on késitteend hyvin moniulotteinen. Sille on hankalaa antaa lyhyttd, kaiken
kattavaa médritelmédd ilman, ettd se johtaisi védrinkisityksiin. Siksi se on syytd
médritelld hieman laajemmin: malli on jonkin kohteen kuten idean, prosessin,
systeemin tai tapahtuman konkreettinen, matemaattinen, mielen muodostama,
sanallinen tai visuaalinen kuvaus (12). Mallien kdyttd ei ole uutta vaan malleja on
kiytetty tieteessd kautta aikojen. Niiden avulla on pyritty kuvaamaan luontoa ja siind
tapahtuvia ilmiditd. Mallien voidaankin sanoa olevan mielen tuotteita tieteestd ja
niitd voidaan pitdd tieteen opettamisen ja opiskelun tyokaluina siind missd

oppikirjojakin.(13)

Mallilla on aina jokin tarkoitus; se edustaa asiaa tai ilmi6téd ja se on saanut alkunsa
lahteestd, ideasta tai kohteesta. Mallin katsotaan olevan kdyttdkelpoinen, kun se on

yksinkertaisempi tai havainnollisempi kuin todellinen kohde, jota on tarkoitus kuvata



(3). Kemiassa mallin on yleensé tarkoitus kuvata esimerkiksi molekyylid, atomia tai
reaktiota. Mallien kiyttdjédn on oleellista ymmartdd mallitukseen liittyvit rajoitukset.
Vaikka mallituksen tehtidvd on kuvata kohteen keskeisid piirteitd mahdollisimman
kattavasti, todenmukaisesti ja havainnollisesti, se ei koskaan ole identtinen kuvatun
kohteensa kanssa. Mallien tulee korostaa kohteensa keskeisié piirteitd epdolennaisten
ominaisuuksien kustannuksella. Epdolennaiset piirteet eivdt saa peittdd alleen
oleellisia piirteitd. Hyvd malli antaa kuvan myds systeemin sisdisestd rakenteesta ja
sisdisistd vuorovaikutuksista eikd luo virheellistd tai harhaanjohtavaa kuvaa

todellisuudesta. (13,14, s.123)

Tieteissd, kuten kemiassa, mallit luovat yhdistdvin sillan puhtaan teorian ja
kokeellisen toiminnan vélille (3). Ne helpottavat asian ymmaértdmistd, johtopdétdsten
tekoa tai asioiden yhdistamistd. Koska jokainen malli on aina ihmisen tuottama, olipa
se sanallinen tai konkreettinen, se ei ole sellaisenaan selva toiselle ihmiselle. Mallin
luojan tuleekin esitelld malli, sen ominaisuudet ja kdyttomahdollisuudet sekd mallin

rajallisuus, jotta siitd saataisiin kussakin tilanteessa tarvittava hyoty.(3,15)

Useat tutkijat (ks. 1,3,10,13,15-19) pitdvat mallien kdyttod kemian opetuksessa
tarkednd. Jotta oppilaat oppisivat hahmottamaan siirtymisen kaksiulotteisesta
kolmiulotteisiin rakenteisiin, pidetddn erityisen tdrkednd konkreettisten tai
tietokonemallien  kdyttod.  Konkreettisten = mallit,  opetuksessa  yleensd
pallotikkumallit, ovat yleensd riittdmattomid todellisuuden simulaatioita ja ovat néin
ollen usein liian yksinkertaistettuja luoden oppilaalle harhakésityksid todellisuudesta.
Koska malleilla on puutteita, on tirkedd ja hyoddyllistd havainnollistaa samaa asiaa
monella eri tavalla. Néin oppilas saa selkeimmén ja monipuolisemman kuvan siitd

mistd kemian i1lmidissé todella on kyse.

1.3 Kemian opetuksen tieto- ja viestintitekniikkaa hyodyntivisti projekteista

Suomessa

Tietokoneavusteiset menetelmét ovat luoneet uuden mahdollisuuden kemian tulosten
arviointiin tekstinkisittely-, piirto- ja tieteellisten erikoisohjelmien avulla. Kuten
Lundell artikkelissaan (20) toteaa “kemian opetuksessa ja oppimisessa keskeistd on

kemian ilmididen ymmartdminen — ja tdssd tietokoneavusteisen kemian mahdollisuus



yhdistettynd Internetin jarkevdidn ja muuta opetusta tdydentdvddn kéyttdon antaa
ldhes rajattomat mahdollisuudet luoda uusia ja motivoivia opetusympéristdjd kemian
opetukseen ja opiskeluun”. Lundellin mukaan kemian tieto- ja viestintitekniikka
(kemian tvt) kattaa kaikki kemian tieto- ja viestintdtekniset innovaatiot ja se auttaa

opiskelijaa ymmartdmaan, selvittdmdin ja ennustamaan kemian ilmioité ja késitteita.

Aihe on erittdin ajankohtainen, silli Suomessa on viime vuosina sekd aloitettu ettd
valmistunut useita valtakunnallisia hankkeita, joiden tarkoituksena on kehittda
sellaisia kemian opetuksen ja opiskelun tyOtapoja, joissa tieto- ja viestintdtekniikka
tukee oppimista. Seuraavassa luodaan Ilyhyt Kkatsaus joihinkin tdrkeimpiin
projekteihin, jotta saataisiin kisitys siitd kuinka tirkednd kemian opetuksen

kehittamisti tdlla hetkelld pidetdén.

FyKe—virtuaalikouluhanke pohjautuu Opetusministerion julkaisemaan koulutuksen ja
tutkimuksen tietostrategiaan (21). Tamd kolmivuotinen hanke on kdynnistynyt
syksylld 2000 ja se jakautuu useampaan osahankkeeseen, joita valmistelee
sahkoOpostin  vélitykselld opettajista kootut vastuutiimit. Tdssd kehittdmis- ja
koulutushankkeessa kehitetdin pedagogisesti mielekkiitd tieto- ja viestintdtekniikkaa
hyodyntivid fysiikan ja kemian opetuksen ja opiskelun tydtapoja. Perimmadisend
tavoitteena on luoda tietoverkkoon uusia fysiikkan ja kemian opetukseen ja
opiskeluun soveltuvia oppimateriaaleja ja tyotapoja sekd olla vuorovaikutuksessa
verkon vélitykselld. Lisdksi hankkeessa mukana olevia fysiikan ja kemian opettajia
tuetaan tehtdvéssddn hyodyntdd tieto- ja viestintitekniikkaa monipuolisesti
opetuksessa ja kannustetaan heitd levittimadan hankkeen materiaaleja ja kokemuksia

ammattitovereilleen. (22-24)

Kemia tinddn -hanke on Kemianteollisuus rymn,  Opetushallituksen,
Opetusministerion ja Matemaattisten Aineiden Opettajien Liiton MAOL ry:n sekd
Helsingin yliopiston kemian opettajankoulutusyksikon, kemian alan yritysten ja
Teollisuuden ja tyOnantajain keskusliiton (TT) yhteinen kemian opetuksen
kehittdmiseen tdhtddva hanke (25). Sen tavoitteena on nostaa kemian opetuksen tasoa
ja asemaa kansainvilisesti kilpailukykyiselle tasolle, kehittdid kemian opettajien
ammattitaitoa  sekd  parantaa  tyOskentelymotivaatiota,  edistdd  uusien

opetusmenetelmien ja ndkokulmien soveltamista opetuksessa sekd aktivoida ja



innostaa yrityksid tekeméén yhteisty6td koulujen kemian opettajien ja oppilaitosten

kanssa.

LUMA-projekti on vuonna 2002 paidttynyt Opetushallituksen  hanke
luonnontieteiden ja matematiikan opetuksen kehittdmiseksi peruskoulussa, lukiossa
ja toisen asteen ammatillisessa koulutuksessa. Luonnontieteet ja matematiikka eli
LUMA talkoissa pyrittiin nostamaan suomalaisten matematiikan ja luonnontieteiden
osaaminen kansainvéliselle tasolle. Tavoitteeseen péddsemiseksi kehitettiin
opetusmenetelmid niin, ettd oppilaat pystyvit paremmin ymmaéartdmain késitteita,

osaavat tyoskennelld kokeellisesti ja soveltaa tietojaan. (22,26)

LUONTI+ eli Luonnontieteiden opetuksen tydtapojen ja tietotekniikan opetuskédyton
kehittdmishanke on Helsingin yliopiston opettajankoulutuslaitoksen vuonna 2002
padttynyt tutkimus-, kehittdmis- ja koulutushanke. Hankkeessa kehitettiin mm. uusia
oppimateriaaleja, tietokoneohjelmia ja mittalaitteita peruskoulujen, lukioiden ja
eritasoisten ammatillisten oppilaitoksien luonnontieteiden ja teknologian opiskeluun.
Lisdksi kehitettiin kiinnostavampia ja monipuolisempia opiskeluympirist6jd, jotka
tarjoavat kéyttdjaystavillisen ympdriston opiskella luonnontieteitd ja teknologiaa.

(27-29)

Maassamme on tdlld hetkelld menossa my0s useita hankkeita, jotka tdhtdavét varta
vasten  matemaattis-luonnontieteellisten  aineiden  opettajien  koulutuksen
kehittdmiseen tieto- ja viestintitekniikkaa apuna kéyttden. Virtuaalinen cum laude -
hanke on Helsingin yliopiston opettajankoulutuslaitoksen matemaattisten aineiden
opettajien perus- ja tdydennyskoulutuksen tutkimus- ja kehittdmishanke. Siini
luodaan tietoverkkoon peruskoulun ja lukion opettajan pedagogisten opintojen tieto-

ja viestintitekniikkaa hyddyntavé opiskeluympéristd.(30)

MALU -verkkokoulu—hankkeen tavoitteena on integroida tieto- ja viestintitekniikka
monipuolisesti mukaan matemaattisten aineiden opettajankoulutukseen. Hanke on

saanut Helsingin yliopiston opetusteknologiapalkinnon vuonna 1999.(31,30)

Taméa pro gradu—tutkielma liittyy Laskennallista kemiaa kouluihin -projektiin, joka

on Suomen Kemian Seuran laskennallisen kemian jaoston, Helsingin yliopiston



kemian laitoksen, sekd Tieteen tietotekniikan keskuksen (CSC) yhteistyoprojekti.
Sen tarkoituksena on kartoittaa, helpottaa ja edesauttaa laskennallisen kemian
hyodyntamistd ja soveltamista peruskoulujen sekd lukioiden kemian opetuksessa

(32).

1.4 Tietokoneavusteinen opetus konstruktivistisen oppimiskisityksen tukena

Nykyinen konstruktivistinen oppimiskésitys korostaa oppimista aktiivisena
kokemukseen perustuvana prosessina (33). Tiedon siirtoon ei ole olemassa suoraa
kanavaa, vaan uusien tietojen ja taitojen oppiminen on oppilaan aktiivinen prosessi.
Opettaminen, samoin kuin minkd tahansa vélineen tarjoama informaatio, voi
vaikuttaa vain epdsuorasti oppimiseen. Kun asia mielletddn ndin, havaitaan, ettd
oppilaiden yksildllisyyden huomioivaan oppimisympéristoon kohdistuu suuria
vaatimuksia. Jotta oppiminen olisi mahdollisimman monipuolista ja tietoa voitaisiin
soveltaa joustavasti monissa eri tilanteissa, tulisi myds oppimisympériston olla
mahdollisimman monipuolinen. Tietokone tarjoaa monimuoto-opetusympériston
antamalla ~ mahdollisuuden  oppimiseen  oivaltamalla  ja  kokeilemalla.
Tietokoneavusteinen opetus on yksilollistd ja aktivoi tehokkaasti, silld opiskelija voi
edetd omaan tahtiinsa eikd tehtdvid voi tehdd vain sivusta seuraamalla. Liséksi
tietokoneavusteinen opetus mahdollistaa niin sanotun “ajasta ja paikasta
riippumattoman” opiskelun. Opiskelu ei ole sidottu luokkahuoneeseen vaan sitd voi

toteuttaa missd tahansa paikassa, jossa on kdytettdvissa tietokone.

Kemiassa tietokoneavusteisen molekyylimallitus tarjoaa yksilollisyyttd tukevan
oppimisympériston, jossa oppilaiden vaikeina kokemia asioita on helppo késitelld ja
havainnollistaa. Useat tutkimustulokset (ks. 3,13,15,17,19,34) ovat osoittaneet, ettd
kemiassa oppilaille tuottaa suuria vaikeuksia etenkin aineen luonteen ymmaértdminen,
molekyylien avaruudellinen hahmottaminen, symbolien tulkinta ja kdytto sekd nopea
siirtyminen makroskooppiselta tasolta mikroskooppiselle tasolle. Kemiassa on
tyypillistd, ettd asiat esitetidn joko makro-, mikro- tai symbolisella tasolla.
Makrotasolla ilmid on paljain silmin havaittavissa. Téllainen on esimerkiksi
kokeellisessa oppilastydssd aistein havaittava ilmio. Koska kuitenkin kaikki
kemialliset prosessit tapahtuvat mikro- eli atomi- ja molekyylitasolla, edellyttdd

asioiden ymmaértdminen kykyd siirtyd makrotasolta mikrotasolle. Usein, etenkin



kirjallisuudessa, tyydytddn késittelemddn asioita ainoastaan symbolisella tasolla
esimerkiksi kemiallisten kaavojen avulla. Oppilaiden on vaikea muodostaa linkkeja
ndiden eri tasojen vilille ja ymmaértdd, ettd samaa asiaa voidaan merkitd usealla eri
tavalla. Molekyylimallituksen avulla makrotason ilmiditdi on mahdollista kuvata
erilaisia malleja apuna kéyttden sekd mikrotasolla ettd symbolisesti, jolloin

siirtyminen tasojen vililld helpottuu.

Tietokoneen avulla opiskelijan on helppo kokeilla molekyylitasolla erilaisia
vaihtoehtoja molekyylien havainnollistamiseksi ja havaita, etteivét visuaaliset seikat
vaikuta molekyylin kemiallisiin ominaisuuksiin. Opiskelijalla on myos tilaisuus
seurata reaaliaikaisesti tietokoneen nédytoltd millaisia vaikutuksia hinen tekemilldin
muutoksilla on. Sama asia voidaan esittdd sekd mikrotasolla ettd symbolisesti eli seka
molekyylimalleina ettd kaavoina. Laskennallisen kemian tutkimustorilla esitellyt
monitasoiset tehtdvdt tukevat tdtd niin kutsuttua monitaso-opetusta auttamalla
oppilasta ymmértdméiin tasojen vilisen yhteyden sekd helpottamalla mallien

luonteen ymmaértamista.

Tieteellisen laskennan avulla tietokoneelle luotuja molekyylejd voidaan kisitelld
monin eri tavoin. Molekyylejd voidaan tarkastella eri suunnista ja usein niille
voidaan laskea energiaminimid vastaava rakenne sekd seurata kuinka ldmpotilan
muutos vaikuttaa niiden rakenteisiin ja sidospituuksiin. Myds molekyylien rakennetta
ja niiden osia voidaan muunnella tarpeen mukaan. Molekyyleille on mahdollista
laskea virdhdysspektri, joka antaa paljon tietoa molekyylin vérdhtelyista,
ominaisuuksista, kemiallisista sidoksista ja rakenteista. Kemiallista reaktiota voidaan
katsella hidastettuna ja reaktioympéristod muunnellen tai reaktio voidaan pysayttid
kokonaan, jolloin pééstddn tarkastelemaan esimerkiksi sen siirtymdtilaa tai reaktion

etenemisté vaiheittain.(4,6,35)

Kun visuaalista esitystd kaytetddn empiirisen kokeen ohella, pystyy oppilas
ymmaértdmddn paremmin myds kemiallisen reaktion synnyn ja sen seuraukset.
Samalla oppilas ymmértdd myds molekyylin geometrian yhteyden reaktiivisuuteen

sekd kemiallisen reaktion alkuperdn mikrotasolla.



Kehityspsykologian tutkijat ovat todenneet, ettd kaikki eivit pysty késitteleméédn
tietoa abstraktilla tasolla. Asiat painuvat mieleen selkeimmin ja oppimistulos
paranee, mikéli ne voidaan hahmottaa konkreettisesti. Visualisointi antaa uusia
resursseja oppilaille. Esimerkiksi tyOmuisti ei rajoitu aivojen sisdlle, vaan laajempi
kokonaisuus on nékyvilld tietokoneen ndytolla. Tutkittava etsintdavaruus pienenee ja
tarvittavan tiedon l0ytdminen nopeutuu, kun tieto voidaan esittdd tiiviissd ja
mielekkddssd muodossa. Talloin tieto hahmottuu paremmin kéyttdjille ja
johtopditdsten teko on helpompaa. MyOs monen asian yhtdaikainen seuranta on
helppoa visuaalisten vihjeiden perusteella, silli luodut mallit voidaan tallentaa ja

nithin voidaan palata aina uudelleen.(14)

Tietokoneavusteisen mallinnuksen tuominen lukio-opetukseen ei vain tuo uutta
tyokalua opettajalle ja oppilaalle vaan se antaa oppilaalle mahdollisuuden tutustua
erddseen nykyajan moderniin ja tdrkeddn tutkimusmenetelméddn (ks. 4-9,36-39).
Oppilaalle on hyvd antaa kuva siitd millaisia tyOmenetelmid esimerkiksi
ladketeollisuudessa nykyisin kdytetddn (14, s.34). Tietokoneavusteista opetusta
lisdamaélld voidaan myds vastata teollisuuden tuomiin haasteisiin, silld esimerkiksi
bioteknologian kehittyessd alalle tarvitaan uusia osaajia (5). Kun tietokone otetaan
mukaan opetukseen jo kouluissa, voi oppilaiden kiinnostus niihin suhteellisen uusiin

tieteenaloihin ja niiden késittelemiin ilmidihin herét.

Tietotekniikan hyviaksikdyttd opetuksessa tukee myds lukion opetussuunnitelman
pddmadrid jossa todetaan, ettd yleissivistys pitdd sisdllddn kasityksen teknologisesta
tietotaidosta, jota tarvitaan teknologiaa koskevien keskustelujen kdyntiin ja paédtdsten
tekoon (40,41). Jotta oppilaat voivat osallistua teknologiaan liittyviin keskusteluihin,
vaaditaan heiltd medialukutaitoa ja -kriittisyyttd. Yksi lukio-opetuksen tehtivistd on
luoda tdlle perusta. Etenkin tulevassa kemian opetussuunnitelmassa korostetaan
lisdksi, ettd tietokoneavusteisen mallituksen tulee olla keskeisend osana lukion

kemian opetusta (41).

Tietokoneavusteisen opetuksen koulukédytt6d on tutkittu ja sen hyodyntdmisestd
kemian opetuksessa on saatu hyvid tuloksia (ks. 1,3,13,15,18,19). Sen on havaittu
lisddvan oppilaiden opiskelumotivaatiota huomattavasti sekd tydskentelyn

itsendisyysastetta (mm. 3,13,15,18,19,42,43). Vastoin yleisesti esitettyjd vditteitd on



havaittu, ettd tarkoituksenmukaisesti ohjattu tyoskentely tietokonetta apuna kéyttaen
el ainoastaan monipuolista opiskelua vaan myos lisdd oppilaiden vilistid sosiaalista
vuorovaikutusta. Tietokoneella tydskennellessd oppilailla on mahdollisuus
keskustella ohjelman siséltimisti asioista ja kysymyksistd, jolloin monet ongelmat

on helpompi ratkaista.
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IT Tietokoneavusteinen opetus

Varhaisin oppimisen muoto, joka oli kdytdossd ennen koulujen yleistymistd, oli
oppiminen kokemuksen ja ihmisten kanssa keskustelun avulla. Opetuksen ohjaaja ei
luennoinut, vaan asetteli kysymyksensd huolellisesti, johdatellen oppilasta
oivaltamaan asioita. Luentotyyppinen opetus yleistyi vasta, kun tietoa haluavien
miird alkoi lisddntyd, eikd ohjaajalla endd ollut mahdollisuutta keskustella jokaisen
kanssa erikseen. Kun kirjapaino keksittiin, yhd laajemmalla kuulijakunnalla oli
mahdollisuus perehtyd ohjaajan jakamaan tietoon. Samalla opetus muuttui
yksisuuntaiseksi keskustelun kuoltua.(44, s.11-12) Tietokoneiden tultua osaksi

opetusta luotiin uusi mahdollisuus palata keskustelulla ja oivaltamalla oppimiseen.

Helsingin yliopiston yliopistonlehtori Maija Akselan ja Kemianteollisuus ry:n
koulutuspaillikko Riitta Juvosen tekemastd Kemian opetus tindédn—tutkimuksesta kdy
ilmi, ettd yksi opettajien kemian opetuksen kehittdmistoiveista koski
tietokoneavusteista opetusta. Opettajat esittiviit toivomuksia tietokoneavusteisen
kurssin kdyttoon ottamisesta ja siithen soveltuvan materiaalin kehittdmisesta.
Tietokoneavusteinen opetus, erityisesti mittausohjelmat, opetusohjelmat ja Internetin
kiyttd kemian opetuksessa, olivat opettajien eniten toivomia koulutusaihepiireji.(34,

5.37,55)

I1.1 Tietokoneavusteisen opetuksen avulla parempiin oppimistuloksiin

Tietokoneiden avulla on mahdollista aktivoida opiskelijaa ja yksilollistdd opetusta.
Monien tutkimusten tuloksena onkin ollut, ettd tietokoneavusteisella opetuksella

padstiddn parempiin tuloksiin kuin perinteiselld luokkahuoneopetuksella.

Teoksessaan “Tietokone opetusvilineend” (44) Lehtinen esittelee vuonna 1980
julkaistun tutkimuksen tuloksia. Tutkimuksessa analysointiin 59:34 toisistaan
riippumatonta Yhdysvaltojen college-opiskelijoille tehtyd tutkimusta. Yhteenvetona
niistd todettiin, ettd tietokoneavusteisen opetuksen seurauksena oppilaiden
suoritustaso kohosi ja oppimiseen vaadittu aika lyheni. Syitd tulokseen ei pystytty
erittelemédn, mutta erdénd vaihtoehtona esitettiin tietokoneisiin liittyvad uutuuden

viehdtystd ja niiden tuomaa vaihtelua perinteiseen luokkahuoneopetukseen
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verrattuna. Tietokoneiden opetusohjelmat ovat yleisesti ottaen hyvin tarkkaan
mietittyjd ja niiden valmistelemiseen on kéytetty enemmain aikaa kuin perinteisen
luennon tai luokkahuoneopetuksen, jolloin lopputuloksena on looginen, tiivis ja
selked oppitunti. Lisdksi tutkimuksissa havaittiin, ettd oppilas osallistuu aktiivisesti
tietokoneavusteisesti toteutetun oppitunnin kulkuun ja prosessoi sen aikana tietoa

tehokkaasti.

Leino on tutkinut tietokoneen kéyttod opetuksen kehittdmisessd (42,43,45). Hinen
kevailla 1986 aloittamansa Kauniaisten suomenkielisen koululaitoksen projekti
kuului osana laajempaa SITRA:n projektia, jonka tavoitteena oli kartoittaa ja edistdd
tietokoneiden kdyttod eri tavoin yleissivistivdssd koulutuksessa. Tietokonetta oli
tarkoitus kiyttad sekd ala- ja yldasteella ettd lukiossa tyovilineend tekstinkésittelyssé,
graafisissa kiyttotarkoituksissa sekd tiedostojen luomisessa ja kadyttdmisessé. Lisdksi
oli tarkoitus saada tietokoneet opettajien tdydennyskoulutuksen kautta oppilaiden
normaaleiksi opiskeluvilineiksi oppiaineesta ja luokka-asteesta riippumatta.
Opettajat saivat mikrotietokoneiden kayttdon perehtymisen jalkeen myds suunnitella
tietokoneen kéyttotapoja omassa opetuksessaan, ja timén toteutumiseksi suunnitella

oman tdydennyskoulutuksensa.

Kokeilun tulokset osoittivat ettd tietokoneavusteisella opetuksella voidaan padstad
suunnilleen samantapaisiin oppimistuloksiin kuin perinteiselld opetuksellakin.
Kuitenkin ohjelmasta, kdyttotavoista, opiskelijoista ja opettajasta riippuen, voidaan
tietokoneavusteisella opetuksella saavuttaa jopa parempiakin tuloksia kuin niin
sanotulla tavallisella opetuksella. Havaittiin my0s, ettd keskitasoa paremman
koulumenestyksen omaavat oppilaat oppivat myds eniten tietokoneavusteisessa
opetuksessa. Lisédksi, vaikka vain muutamalla opettajalla oli aikaisempia kokemuksia

koneiden kéyttimisestd, olivat opettajat innostuneita projektista.

Laitisen (46) “Tietokoneavusteinen opetus” kirjassa mairitellddn tietokoneavusteisen
opetuksen termistéd niin englanniksi kuin suomeksikin. Laitisen mukaan
tietokoneavusteinen opetus soveltuu aineisiin, joissa tarvitaan paljon harjoittelua.
Tietokoneavusteinen opetus ei ole hidnen mukaansa hedelmaillistd, jos luokassa on
vain yksi tietokone, mutta jos ryhmidn kaytossd on useita koneita, hdn toteaa

oppimistulosten parantuneen kaikentasoisilla oppilailla.
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Beckerin mukaan (47) tietokoneavusteisesta opetuksesta on eniten hyotyé keskitasoa

lahjakkaimmilla tai heikoimmilla oppilailla.

Duffyn ja Jonassenin (48) tutkimuksen mukaan opetusta ja oppimista tukevat
parhaiten  kéyttdjien tarpeisiin  ja  ongelmaldhtdiseen  tutkimukselliseen
lahestymistapaan keskittyvdt, my0s opiskelun sosiaalisen luonteen huomioivat
tietokoneavusteiset opiskeluympéristdt ja materiaalit. Toisessa tutkimuksessa, johon
Duffy osallistui (49) todetaan ryhmaitydskentelyn olevan tietokoneen ympérilld
aidommin yhteisollistd kuin perinteisessd luokkahuoneopetuksessa. Tietokoneen
ddressd toiminta kohdistuu koneen ruudulla esilli olevaan ongelmaan ja sen
ratkaisuyritykseen. Oppilaiden puheen ja keskusteluiden kohde on tilldin tarkemmin
rajattu. Voidaan sanoa, ettd tietokoneen kanssa tyOskentely kehittdd myds oppilaan

sosiaalisia taitoja.

Kallonen-Ronkko (50,51) on tutkinut opetusohjelmien tarjoamia mahdollisuuksia
opetuksen osana sekd oppimisympdiristdjen vaikutusta tietokoneavusteiseen
opetukseen. Hianen mukaansa tietokoneavusteisen opetuksen roolin méardd luokan
tapahtumat ja kdytetty opetusohjelma. Sindnsa tietokoneavusteinen opetus ei rajoita
oppimisympéristod, mutta toisaalta se ei ole myOskdén ehdoton edellytys minkddn
oppimisympériston menestyksekkéille kaytolle. Toisaalta hyvikéan
tietokoneohjelma ei pelasta huonoa oppimisympéristod. Ratkaisevaan asemaan

joutuukin se miten, eikd mitéd, kdytetddn.

Edellisiin  tutkimustuloksiin ~ vedoten voidaan yhteenvetona todeta, ettd
tietokoneavusteinen opetus lisdd oppilaan aktiivisuutta, sosiaalisia taitoja ja tukee
hianen yksilollisyyttddn. Tietokoneavusteinen opetus yleensd myos parantaa oppilaan
oppimistuloksia. Taytyy kuitenkin muistaa, ettei tietokoneen kiyttd saa olla
itseisarvo, vaan tietokone on aina vain oppimisen apuviline, samaan tapaan tydvéline

kuin esimerkiksi kyni ja kumi.

I1.2 Tietokoneavusteisen opetuksen historiasta

Tietokoneavusteisen opetuksen historia mukailee tietokoneiden kehityksen historiaa,

silli kyseessd on oppimista tavoitteleva didaktinen toiminta, jossa on mukana
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tietokone. Koneiden kehittyessd ja yleistyessd ne ovat saaneet paikkansa myos
luokkahuoneissa. On havaittu, ettd oppilaiden on saatava omakohtaisia kokemuksia
tietokoneiden parissa tyOskentelystd. Talloin he pystyisivdt oppimaan koneiden
kayttamiseen liittyvid taitoja ja ndkemaiin tietotekniikan suomat mahdollisuudet nyt
ja tulevaisuudessa, sekd kenties joskus itse osallistumaan niiden kehittdmiseen.
Tulevaisuuden yhteiskunnassa tietotekniset taidot tulevat yhd enemmin osaksi

tarpeellisia ja hyodyllisid yleisid kansalaistaitoja.

Tietokoneiden tulosta kouluihin ei aina ole oltu kovin innostuneita. Vaikka
ymmarrettiinkin, ettd tietokoneilla voidaan parantaa ja monipuolistaa opetusta,
uskottiin niiden olevan haitaksi lapsille. Epdiltiin jopa, ettd ne voivat olla vaaraksi
ihmisille ja heidén elinympéristolleen (45, s.13). Opettajien asema katsottiin uhatuksi
ja epdiltiin jopa, ettd he kiyvit tdysin tarpeettomiksi. Kaikki pelot ovat hyvin
ymmarrettivissd, silld tietotekniikan kehitys on muuttanut ihmisten eldmdd monin
tavoin. Ajan kuluessa on kuitenkin osoittautunut, ettei pelkoon ole aihetta. On
huomattu, ettei tietokoneista ole suoranaista haittaa sen enempéd oppilaille kuin
ympdristollekédn ja etteivit opettajat ole kdyneet tarpeettomiksi. Sen sijaan opettajan

rooli on muuttunut tiedon jakajasta ohjaajan rooliin.

Tietokoneavusteisessa opetuksessa on havaittavissa neljd pédkehitysvaihetta (44).
1960-luvun alun kokeilevan vaiheen jilkeen seurasi 1970-luvulla laajenemisvaihe.
Laajenemisen voidaan katsoa jatkuneen nykyiseen siirtymévaiheeseen saakka.

Tulevaisuutta voidaan pitdd niveltymis- ja sulautumisvaiheena.

Tietokoneavusteisen opetuksen historia alkaa kuitenkin jo ennen kokeilevaa vaihetta,
varhaisista 1950-luvun opetuskoneista (44). Sidney L. Pressey kehitti 1950-luvulla
ensimmadisen opetuskoneen ja aloitti tietokoneavusteisen opetuksen historian.
Myo6hemmin 1950-luvun lopulla ja 1960-luvun alussa B.F. Skinner loi opetuskoneet,
jotka toimivat hinen kolmen oppimisen padperiaatteen: vahvistamisen, opetuksen
ohjelmoinnin ja aktivoinnin mukaan. Opetuksen ohjelmoinnin periaate tarkoitti
opetuksen ja oppiaineksen kulun huolellista suunnittelua, johon kuuluu myos
oppimismotivaatiota laskevien tekijoiden poisto sekd oppilaan roolin tekeminen
aktiiviseksi. Oppimiskoneilla saadaan aikaan aktiivinen tilanne, kun oppilas

valittomasti vastauksen jdlkeen saa aina uuden kysymyksen vastattavakseen ja

14



pystyy ndin médrddmadn oman opetuksensa tahdin. Oppilas etenee ikddn kuin
tietokonepelid pelaten. Opetuskoneita voidaankin pitdd niiden “luonteen” perusteella

erddnlaisina alkeellisina tietokonepeleini.

Suomessa tietokoneiden koulukdyttod kokeiltiin ensimmaéisen kerran 1960-luvulla.
Talloin opetus keskittyi ldhinnd tietokoneen rakenteen ja kdyton ymmértdmiseen.
Vihitellen tietokone integroitiin my0s joidenkin matematiikan ja fysiikan kurssien
yhteyteen, tosin silloinkin perehdyttiin vain matemaattisten sovelluksien
ohjelmointitaitoihin. Vaikka kouluihin hankittiin tietokoneita, niitd kayttivat 1&hinna
vain innostuneimmat opettajat. Normaaliopetukseen ne katsottiin sopimattomiksi ja
opettajien tyonkuvaan kuulumattomiksi. Lisdksi tietokoneiden kdytdstd uskottiin
olevan hyotyd vain keskitasoa selvésti parempien oppilaiden opetuksessa ja vain

harvat opettajat uskoivat siitd olevan apua heikkojen oppilaiden opetuksessa. (42)

Kuusikymmentiluvun tietokoneiden opetuskdyttd oli ldhinnd tietokoneperusteista
opetusta (computer-based education, CBE) (52). Kolme yhdysvaltalaista tutkijaa,
Donald Bitzer, Patrik Suppes ja Richard C. Atkinsson, kiinnostuivat tietokoneiden
kaytostd opetuksessa. Bitzer teki tutkimustaan toisista tietimadttd ja koki paljon
vastustusta oman yliopistonsakin taholta. Tutkimusten lopputuloksena syntyi
kuitenkin PLATO-opetusjirjestelmi, jonka kehittimistd jatkettiin vield kymmenia

vuosia.(44)

1970-luvulla tietokone sai kouluissa erddnlaisen apuopettajan roolin. Se toimi
informaation vilittdjané ja opitun kontrolloimisen vélineend. Samalla havaittiin, ettd
tietokone soveltuu myds muuhun kuin ohjelmoinnin  opetukseen.(42)
Vuosikymmenen lopulla opetus jakaantui tietokoneohjattuun opetukseen (computer-
managed instruction, CMI) ja tietokoneavusteiseen opetukseen (computer-assisted
instruction, CAI). Tietokoneohjattu opetus sai voimakkaimman suosion
Yhdysvalloissa. Sen padajatuksena oli hoitaa koko opetusprosessi tietokoneen avulla.
Euroopassa taas yleistyi tietokoneen kdyttd opetuksen apuna eli tietokoneavusteinen
opetus. Samaan aikaa Euroopassa alettiin korostaa opetuskésitteen sijaan opiskelun

ja oppimisen kasitteitd. (52)
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1980-luvulla tietokonetta ryhdyttiin pitdmddn tyovélineend muiden tyovélineiden
joukossa. Opettajat kdyttivit tietokonetta apuna oppituntien suunnittelussa ja oppilaat
materiaalien  tyOstdmisessd.  Tyovilineohjelmina  toimivat  tekstinkdsittely,
tietojenhallinta-, taulukkolaskenta- ja graafiset ohjelmat, joilla ei ole tiettyd
opetustavoitetta. Kuitenkin jo kahdeksankymmentédluvulla aloitettiin erilaisten
opetusohjelmien  kehittiminen.(42)  Kahdeksankymmentdluvun  lopulla  eri
oppiaineiden opetuksessa alkoi korostua viestinndn merkitys. Esimerkiksi vieraissa
kielissd siirryttiin kommunikatiiviseen ja yhteistoiminnalliseen opetukseen, jossa
viestinnilld ja omakohtaisella kokemuksella, eksperimentaalisella oppimisella, oli

keskeinen rooli.(52)

Tietotekniikan tullessa valinnaiseksi oppiaineeksi uskottiin tdméin lisddvén
tietokoneiden kiyttod myos muussa opetuksessa, silld oppilailla olisi perusvalmiudet
koneiden kayttoon. Niin ei kuitenkaan kidynyt. Tietotekniikan opetus jdi usein yhden
asiaan perehtyneen opettajan tyoksi ja muissa aineissa opetusta jatkettiin tuttuun
vanhaan tapaan. Opettajat saivat tilaisuuden kyseenalaistaa koko tietokoneavusteisen
opetuksen merkityksen, kun tutkimuksilla ei pystytty osoittamaan sen
hyodyllisyyttd.(44,45) Tietokoneiden koulukdyton yleistymistd rajoitti myos
koneiden suuri koko ja kallis hinta. Aina kahdeksankymmenté luvulle saakka koneet
olivat suuria keskuskoneita. Vihitellen ne syrjdytyivit minitietokoneiden tieltd
kunnes kahdeksankymmentdluvulla alkoivat henkilokohtaiset mikrotietokoneet
yleistyd. Samaan aikaan tietokoneiden hinnat laskivat. Véhitellen yritys- ja
koulukdytossd olleita mikrotietokoneita alettiin  kytked 1dhi- tai erilaisiin
opetusverkkoihin, mutta varsinainen verkottuminen alkoi vasta
yhdeksankymmentdluvun alussa World Wide Web:in eli Internetin saadessa

jalansijaa.(52)

Tietotekniikan kehitys oli 1990-luvulla erittdin nopeaa. Samaan aikaan erilaisten
opetuspelien ja opetuskdyttoon suunniteltujen ohjelmien médrd lisdéntyi
huomattavasti. Eniten uusia ohjelmia syntyi kielten opetuksen tarpeisiin. Naistd
mainittakoon niin sanotut drilli- eli harjoituspelit, joissa eteneminen tapahtuu pienin
askelin ja kehittymisestd kiitetddn positiivisella palautteella. Kouluissa otettiin
kayttoon myos erilaiset tutor-ohjelmistot, joissa oppilaalla on selkeiden ohjeiden

avulla mahdollisuus perehtyé erilaisiin aiheisiin ja uusiin taitoihin.
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Viime vuosina nopeasti kehittyvén tieto- ja televiestintitekniikan my6td monia alan
sovelluksia ja ohjelmistoja on otettu mukaan opetus—opiskelu—oppimisprosessiin.
Tietokoneperustaisesta opetuksesta on siirrytty uuteen pedagogiseen paradigmaan,
jossa yksittdisen tietokoneen ja siind kédytettdvdn opetus- tai muun ohjelmiston sijaan
oppilas tyoskentelee Internetiin liitetylld koneella. Télldin oppilaalla on vapaa padsy
Internetissd oleviin verkkopalveluihin ja -ohjelmistoihin sekd erilaisiin tieto-,
tietdmys- ja kuvapankkeihin. Nykyisin tietokoneen katsotaankin olevan niin opetus-,
opiskelu-, viestintd- kuin tydvélinekin.(52) Samalla ollaan siirrytty tekniikan ja
teknisen atk:n painotuksesta kohti inhimillistd ldhestymistapaa. Tietotekniikasta
haetaan apua ja tukea oppimisprosessille, ja tietotekniikalla pyritddn tyydyttimééin
oppijan tarpeita ja toiveita mahdollisimman luontevasti ja tarkoituksenmukaisesti

unohtamatta henkil6kohtaisen ohjauksen ja sosiaalisten kontaktien térkeytta.
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I Tietokoneavusteinen opetus ja molekyylimallitus lukion

opetussuunnitelmissa

Tamén pro gradu-tutkielman tavoitteena on luoda materiaalia lukion opettajien ja
oppilaiden kayttoon. Jotta materiaali olisi kdyttokelpoista ja opetukseen soveltuvaa
sen tulee tukea lukion opetussuunnitelmaa. Siksi onkin tirkedd tehdd lyhyt katsaus
lukion opetussuunnitelmaan, jossa kokeellinen ldhestymistapa, pitden sisélldédn myds
tietokoneavusteisen molekyylimallituksen, on vahvasti esilld. Katsauksen tarkoitus
on etenkin tarkastella tietokoneavusteista opetusta ja molekyylimallitusta lukion

kemian opetussuunnitelmassa.

II1.1 Tietokoneavusteinen opetus osana lukion opetussuunnitelmia

Lukion opetussuunnitelmakdytiantod uudistettiin edellisen kerran vuonna 1994.
Valtakunnallinen opetussuunnitelma ei endd “kahlinnut” kouluja ja sen tehtdviksi
asetettiin ainoastaan opetuksen suunnan ja tuntijjaon esittdminen. Tuntijako
médrittelee opiskelijan opinto-ohjelman eri aineiden vahimmaiskurssimééran.
Tavoitteiden tdsmentdminen sekd tavoitteisiin johtavien keinojen valitseminen
jatettiin koulujen ja opettajien omaan harkintaan. Samoihin aikoihin lakkautettiin
oppimateriaalien tarkastaminen, joka myos lisdsi opettajien litkkumavaraa oman

oppimateriaalin valitsemisessa ja suunnittelussa.

Nykyinen valtakunnallinen opetussuunnitelma (40) méérittelee koulukohtaisen
opetussuunnitelman siséllon hyvin karkeasti. Sen tulee siséltdd koulun toiminta-
ajatus, arvot, tuntijako, opetuksen tavoitteet sekd kaikkien koulun opetusohjelmaan
kuuluvien kurssien tavoitteet ja sisdllot. Lisdksi opetussuunnitelmasta tulee 16ytya
kurssien suoritus- ja arvosteluohjeet, koulun itsearviointi- ja kehittimissuunnitelmat,
tiedot koulun yhteistyostdi muiden oppilaitosten ja tydeldmédn kanssa sekd
opetusjarjestelyd koskevat seikat. Opetussuunnitelman ei ole tarkoitus olla voimassa
useita vuosia vaan sen laadinnan tulee olla jatkuva, koulua itseddn palveleva

prosessi.(40, s. 18-21,26-30,34)

Opetussuunnitelman mukaan lukion tehtdvina on antaa laaja-alaista ja yleissivistavai

koulutusta, joka valmentaa ylioppilastutkintoon ja jatko-opintoihin. Opetus- ja
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kasvatustyon paamaiddrdksi se nimedd opiskelijan yksilollisen kasvun tukemisen

samalla kun hén kypsyy aikuisuuteen seké sukupuolten tasa-arvon vahvistamiseen.

Lukion opetussuunnitelman perusteiden (40) mukaan tietotekniikan hyviksikéaytto
avaa uusia mahdollisuuksia opiskelun yksildllistimiseen. Internetin, samoin kuin
esimerkiksi molekyylimallitusohjelmien kéyttd, mahdollistaa oppilaan aktiivisen
tyoskentelyn ja etenemisen omassa tahdissa ja tarjoaa monipuolisen ympériston
teknologisen sivistyksen ymmartdmiseksi ja kehittdmiseksi. Samalla se totuttaa

opiskelijat nyky-yhteiskunnan keskeisen tydvilineen kayttoon (40, s.12-14).

Edellisestd lukion opetussuunnitelman perusteiden uudistamisesta on kulunut aikaa
ja sen jdlkeen on sekd kehityksessd ettd véeston ikdrakenteessa tapahtunut
voimakkaita muutoksia. Nykyisid lukion opetussuunnitelman perusteita on myos
kritisoitu paljon sen liiasta viljyydestd (34,41). Jotta lukio yleissivistivdnd
oppilaitoksena pysyisi ajan tasalla ja mukana kehityksessd, on opetussuunnitelmaa
uudistettu.  Opetushallituksen  johtokunta on  hyvdksynyt uudet lukion
opetussuunnitelman perusteet 15.8.2003 ja ne otetaan kayttoon 1.8.2005 Ilukion

aloittavilla opiskelijoilla.

Uudistustyon tarkoituksena on opetushallituksen mukaan tavoitteiden ja sisdllon
nykyistd tarkempi méadritteleminen, huomion kiinnittdminen opettajien yhteistyohon,
opinto-ohjaukseen, oppilaitosten yhteistyohon, tydpaikalla oppimisen perusteisiin,
kurssien numerointiin, suoritusjdrjestyksen madrittelyyn sekd syventdvien ja
soveltavien kurssien erojen selkiyttimiseen. Uudistustyossd tullaan ottamaan
huomioon myds yhteiskunnan muutokset, tieteen ja tutkimuksen tulokset, nuorison
motivoiminen opiskeluun, oppimiskdsitys ja integraatio. Lisdksi opiskelun

yksilollistdmistd tullaan painottamaan yhi enemman.(41)

Kasvavan teknologisen kehityksen myo6td on oppilaan entistd tirkeAmpdd ymmartaa
teknologian merkitys ihmisen toiminnassa ja oppia kiyttiméén tekniikan sovelluksia.
Tdmén seurauksena tietokoneet tulevat yhd kasvavassa mdirin olemaan mukana

lukio-opetuksessa. (40,41)
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III.2 Tietokoneavusteinen opetus ja molekyylimallitus lukion kemian

opetussuunnitelmissa

Nykyisen valtakunnallisen opetussuunnitelman mukaan kemian, kuten muidenkin
luonnontieteiden, opetuksen tehtdvdnd on auttaa opiskelijaa ymmaértdméaan
luonnontieteiden ja teknologian merkitys osana ihmisen kehitysti ja kulttuuria seké
ohjata opiskelijaa luonnontieteille ominaiseen ajattelutapaan, omakohtaiseen
tiedonhankintaan ja tietojen aktiiviseen soveltamiseen. Lisdksi opetuksen tulee
kehittdd luonnontieteellistd sivistystd ja opiskeluvalmiuksia sekd antaa sellaisia
tietoja ja taitoja, joita tarvitaan otettaessa kantaa elimii ja ympardivdd maailmaa

koskeviin arvoihin ja kysymyksiin. (40, s.77, 80-82)

Sekd nykyisen ettd tulevan opetussuunnitelman perusteiden mukaan jokaisen lukion
tulee tarjota opiskelijoilleen yhden kemian pakollisen kurssin lisdksi vahintdin nelja
kemian syventdvdd kurssia. Kemian soveltavia kursseja lukiot voivat sitd vastoin

toteuttaa rajatta mahdollisuuksiensa mukaan. (40, s. 80-82, 90)

Opetussuunnitelman perusteissa (40) tuodaan kemian kohdalla esille tietotekniikan
hyviksikdyttd opetuksen monipuolistajana. Tietotekniitkan hyddyntdminen on
mahdollista muun muassa mittauksia tehdessd, tulosten késittelyssd, tiedon

analysoimisessa, tulosten raportoinnissa sekd mallien luomisessa.(40, s.80-82)

Tietokoneavusteisen mallinnuksen liittdminen lukion kemian opetukseen ei vain tuo
uutta tyOkalua opettajalle ja oppilaalle, vaan se antaa oppilaalle mahdollisuuden
tutustua erddseen nykyajan tirkeddn tutkimusmenetelmédn. Tdmid tukee vahvasti
sekd  nykyisen ettd tulevan lukion  opetussuunnitelman = padmaaria.
Opetussuunnitelmissa todetaan, ettd yleissivistys pitdd sisdllddn késityksen
teknologisesta tietotaidosta, jota tarvitaan teknologiaa koskevien keskustelujen
kdyntiin ja pditdsten tekoon. Oppilaalle on siis hyvd antaa kuva siitd millaisia
tyomenetelmid esimerkiksi kemian teollisuudessa ja lddketeollisuudessa nykyisin

kiytetddn.(14, s.34)

Uudessa kemian opetussuunnitelmassa korostetaan edellistd opetussuunnitelmaa

enemmén kemian opetukselle luonteenomaista kemiallisten ilmididen ja aineiden
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ominaisuuksien tulkitsemista ja selittimistd mallien ja rakenteiden avulla, ilmididen
kuvaamista kemian merkkikielelld sekd ilmididen mallintamista ja matemaattista
késittelyd. Erityisesti kemian syventdvilld kursseilla mallintaminen on esilld yhd
laajemmin. Syventdvien kurssien tavoitteena on muun muassa perchdyttdé opiskelija
ilmididen mallintamiseen liittyvddn matemaattiseen tiedonkésittelyyn sekd opettaa
hintd tutkimaan kokeellisesti ja erilaisia malleja apuna kéyttden aineiden
rakenteeseen, ominaisuuksiin, kemialliseen tasapainoon sekd reaktioihin,

reaktionopeuteen ja reaktiomekanismeihin liittyvid ilmiditd.(53)
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IV WWW-pohjainen opetus- ja oppimisympiiristo

Laskennallisen = kemian  tutkimustori  integroi  tietokoneen  tavalliseen
luokkahuoneopetukseen. Opetus ei pohjaudu pelkistddn tietokoneavusteiseen osioon
silld siind yhdistyvédt kemian kokeellinen tydskentely, molekyylimallitus ja ndihin
liittyvdt tehtdvdt muodostaen monitasoisen opetusmallin. Tutkimustorissa
hyodynnetddan WWW-pohjaista opetusta. Se julkaistaan ja levitetddn kéyttden

luonteeltaan globaalia WWW:ti, johon tutustutaan seuraavassa.

Jotta voitaisiin kisitelld WWW-pohjaista opetusta ja opiskeluympéristdd, tiytyy
ensimmaéiseksi mairitelld mitd WWW:1la tarkoitetaan. Lyhenne WWW muodostuu
englannin kielen sanoista World Wide Web (maailman laajuinen verkko). Alun perin
World Wide Web oli tiedonhallintapalvelin jonka tavoitteena oli levittdd
reaaliaikaisesti tutkimusten tuloksia maailmanlaajuisesti. Ténd pdivdnd siitd on
muodostunut Internetin helppokiyttdinen yleisliittyma jonka kautta kéyttdjd padsee
késiksi kaikkiin Internetin tarjoamiin palveluihin. WWW on erittdin monipuolinen.
Se siséltdd kuvia (kaksi- ja kolmeulotteista, litkkuvia ja liikkumatonta), tekstid ja

aanitallenteita. WWW- sivut voivat olla my0s vuorovaikutteisia.

Sivut on luotu joko XML-, HTML- tai VRML (Extended Markup Language, Hyper
Text Markup Language, Virtual Reality Markup Language) -pohjaisia kuvauskielii
kayttden. Niilld sivut saadaan halutun nékoiseksi ja toiminnallisiksi erilaisia
muotoilukomentoja kdyttden. Vuorovaikutteisuutta sivuille voidaan lisitd esimerkiksi
interaktiivisten, aktivoitujen valikkojen avulla.. Liséksi kdytossd ovat muun muassa
JavaScript-kieli tai monipuolisempi Java-ohjelmointikieli, joiden kdytté mahdollistaa

monipuolisen kéyttdjin ja tietokoneen vélisen vuorovaikutuksen.

Tellan mukaan tekniikan nopea kehitys erityisesti Internetin ja World Wide Web:n
alueella on johtanut kasvatustieteen ajatusmallien muutokseen (54,55). Héan katsoo,
ettd olemme siirtyneet tietokoneavusteisen opetuksen (CBE eli Computer-Based
Education) paradigmasta verkostopohjaisen oppimisen (NBL eli Network-Based
Learning) paradigmaan. Tietokoneiden mukanaan tuoma informaation kisittelyn
tekniikka laajentuu verkkoon liittdmisen myo6td kommunikaation tekniikaksi (33).

Verkko sindnsd on vaikeasti madriteltdvissd. Sille on kuitenkin pyritty antamaan
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joitakin maddritelmid. Lintulan (56) mukaan verkko on késitteellinen ja
kulttuurihistoriallinen artefakti tai tekninen alusta. Vahtivuoren mukaan taas se on
materiaalinen ja sosiaalinen, viestintivilineiden ja erilaisten kdytantdjen sommitelma
ja yhdistelmé, jonka avulla voidaan hankkia informaatiota, kommunikoida ja toimia
yhdessd ja olla yhteydessd (57). Madritelmiksi riittdd myos yksinkertaistettu
titvistelméd edellisistd; verkko on sosiaalinen informaatio- ja kommunikointikanava,

jota voidaan hyddyntdd myos opetuksessa.

IV.1 Hyvian WWW- sivuston piirteita

Kun mietitddn hyvin, opetuskdyttoon suunnitellun, WWW-sivuston piirteitd, tulee
ottaa huomioon, ettei mikdén opiskeluympiristd ole samanlainen kaikille siihen
osallistuville oppilaille. Oppiminen on luonteeltaan yksilollistd ja siithen vaikuttavat
niin oppilaan aikaisemmat tiedot, motivaation kohteet kuin tapa hahmottaa
ympérdivdd maailmaa. Siksi on mahdotonta luoda yleispétevid ohjeita siitd, mitd
hyviltd sivuilta tulee vaatia. On kuitenkin olemassa joitakin paipiirteitd, jotka on
hyva huomioida opetuskdyttoon tarkoitettuja sivustoja tarkastellessa. Nama seikat on
pyritty ottamaan huomioon my0s Laskennallisen kemian tutkimustorin

suunnittelussa ja toteutuksessa.

Kaikista merkittidvin seikka, siséllon huolellisen ja harkitun suunnittelun lisdksi, on
kayttoliittyméan suunnittelu. Jotta sivujen kdyton kynnykseksi ei nousisi opiskelijan
tietotekniikan taidot, on kéyttoliittymédn oltava intuitiivinen, helppo ja selked.
Ohjelmaa tiytyy pystyd kiyttdméddn ilman ohjaajan jatkuvaa ldsndoloa. Liséksi
opiskelijan huomion tulee keskittyd opittavaan asiaan, eikd sithen mitd nappia
milloinkin tdytyy painaa. Kaéyttoliittymdn tulee tukea kyseistd virtuaalista
opiskeluympdéristod, silld ei riitd, ettd kiinnitetdén huomiota pelkdstdén opettamisen
muotoihin. On otettava huomioon koko se ympéristd, joka kehystdd opetusta ja
oppimista. WWW:ssé toimiva opetussovellus on syyti suunnitella yhtd huolellisesti
kuin erillinen opetusohjelma, joten niiden tulisi tdyttdd my0ds hyvien opetusohjelmien

tunnuspiirteet.

Kaikista vaikein ongelma on kéayttoliittyman helppokiyttdisyyden ja opiskelijan

riittivdn aktivoinnin vililld tasapainottelu. Vaikka onkin tirkedd, ettd liittyméd on
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helppokiyttdinen, ei helppous saa olla ensisijainen tavoite, kuten monissa muissa
ohjelmissa. Esimerkkeind mainittakoon HTML-wysiwyg ("What You See Is What
You Get") -editoriohjelmat, tekstinkisittely- ja taulukkolaskentaohjelmat.
Tavoitteista tdrkein on saada kdyttdji oppimaan esitetty asia. Mikédli kone tekee
kaiken oppijan puolesta, hidn jdi passiivisen sivustaseuraajan rooliin eikd opi.
Kayttoliittymadn pitdd aktivoida oppijaa, luoda tilanteita, joissa oppija joutuu
ajattelemaan ja muokkaamaan tietoa. On paljon hyddyllisempdd osallistua
simulaation luontiin ja muokata sitd kuin katsella vain kuinka se tapahtuu. Kun
opiskelija tydstdd materiaalia hin joutuu samalla miettimdin syy-seuraus suhteita ja

prosessoimaan tietoa aktiivisesti.

Ohjelman tiytyy my0ds olla sovitettu opiskelijan tasoon ja opittavaan tehtdvéin.
Toisaalta mitd enemmén opiskelija osallistuu, sitd enemmén han joutuu perehtyméin
myoOs itse ohjelman toimintaan ja ajatus intuitiivisesta kaytostd kérsii. Toisaalta
samalla opiskelija oppii varsinaisen opittavan asian liséksi tyoskentelemédn uudella
tyokalulla, ja ndin ollen kasvattaa tietotaitoaan. Samalla hdn oppii kdyttimién
samoja tyovilineitd kuin tyOeldmdssdkin kdytetddn (14). Kun tasapaino oppilaan
aktivoinnin ja kayttoliittymin helppouden vélilld on 10ydetty, voidaan sivujen
suunnitteluun soveltaa samoja sdintdja kuin muiden toimivien verkkoympiristojen

suunnitteluun.

Ikkunoiden vieritystoimintoa tulisi vélttdd. Vierivad teksti rasittaa silmié ja vaikeuttaa
kokonaiskuvan sekéd oleellisten seikkojen hahmottamista. Lisdksi, kun teksti jaetaan
ndytollisiksi, sen muoto tiivistyy ja epdoleelliset seikat karsiutuvat pois. Téarkedt asiat
tulisi sijoittaa nidyton yldosaan, kappaleiden alkuun. Ruudulla olisi myds hyvi olla

joko jatkuvat ohjeet tai ainakin tieto misti ne ovat saatavilla.

Meisalo, Sutinen ja Tarhio (14, s.119) paneutuvat WWW-muotoisen
oppimisympériston ominaisuuksiin. He toteavat, ettd hyvidn oppimisympariston
tunnistaa selkedsti suunnitellusta arkkitehtuurista ja nopeasti latautuvista sivuista.
Lisdksi opiskelijan tulee koko ajan olla selvilld sijainnistaan ja siitd kuinka hin
pystyy selaamaan sivuja eteen ja taaksepdin. Jokaiselta sivulta tdytyy olla paluu- tai
etenemismahdollisuus, niin ettei synny “orpoja” muista sivuista erillddn olevia

sivuja. Greenlaw ja Hepp (14) painottavat nopean latautumisen lisdksi myds
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visuaalisen ulkonddn tarkeyttd ja selkeyttd. Yksityiskohtien tulee olla huolella
harkittuja, niin ettd fontti, vérit, kirjoitusasu ja tyyli ovat sopusoinnussa (14). On
muistettava, ettd vaikka vérien kdytto eldvoittdd sivun ulkondkod, liian monet vérit
ruudulla vain pirstovat kuvan ja tekevét sivusta sekavan nékodisen. Taustavirin on
hyvéd olla vaaleahko, niin ettei se peitd tekstid. Vastavdrejd ei tulisi kayttdd
vierekkdin. Myds punaisen ja vihredn yhdistimistd tulee vélttda, silld se vaikeuttaa

puna-viher-vérisokeiden tydskentelya.

Hypermedian avulla materiaali on mahdollista linkittd4 asiaa tukevaan tietoon ja
kuviin, jolloin sivuston kéyttdja padsee vélittomasti késiksi asian kannalta oleellisiin
tietoithin. Linkkien lisddmisen yhteydessd on kuitenkin tirkedd tarkastaa linkkien
sopivuus ja toimivuus, ettei kdyttdjd ajaudu turhille sivuille. Painikkeiden ja linkkien
tulee noudattaa yhteniistd graafista suunnittelua ja eri elementeille tulisi olla kaikissa
ikkunoissa niistd riippumattomat vakiopaikat. Standardista poikkeavien vérien
kiyttod painikkeissa ja linkeissd tulisi vélttdd, esimerkiksi avaamattomat linkit ovat

yleisesti sinisid ja avatut punaisia tai purppuran punaisia.

HTML-kielen tarjoamia mahdollisuuksia tulee kayttdd riittdvasti. Samalla tulee
vilttdd erikoisvaikutelmia, esimerkiksi erilaisia efektejd on parempi kdyttdd liian
vdhidn kuin liian paljon, ja aina niitd kiytettdessd on harkittava tukevatko ne sisdltoa.
Turhat animaatiot ja liikkuvat tekstit hidastavat sivujen latautumista ja vievét
huomion pois oleellisesta (14). Sivuston tulee olla yhtd kéyttokelpoinen ja
yleisilmeeltddn samanlainen kaikilla yleisimmilld selaimilla. Monimutkaisia ja
epéloogisia tiedoston ja sivujen nimia tulisi valttdd. Otsikon tulisi antaa selked kuva
sivun siséllostd. Aloitussivun tulisi motivoida sivuston kédyttoon ja siind olisi hyvéa

olla maininta kohderyhmisté. Kaiken kaikkiaan ulkoasun tulisi olla houkutteleva.

Mikili ohjelmalla ei ensisijaisesti pyritd harjaannuttamaan kdyttdjan kielitaitoa, tulisi
sivujen ja ohjeiden olla kohderyhmidn 4&idinkielelld. Lisdksi on syytd kiinnittda
huomiota tekstin luettavuuteen ja vélttda vierasperdisid sanoja. Tieteellinen teksti
sisdltdd aina myds alan erikoissanastoa, mutta mikédli mahdollista pitéisi ainakin
ohjeet olla selkedlld yleiskielelld. Jotta sivut olisivat luotettavat, tulisi sivujen tekoon
kdytetyn ldhdeaineiston tulla selvidsti esille. Kayttijaystiavallisyyttd lisda

palautteenantomahdollisuus sivun tekijoille.
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IV.2  WWW-pohjainen  opiskeluympérist6  sulautettuna  perinteiseen

luokkahuoneopetukseen

Tietokoneiden kdyton hallinta on osa nykyaikaista yleissivistystd. Koska Internet
vaikuttaa voimakkaasti kaikilla tietotekniikan aloilla, on luonnollista, ettd se otetaan
mukaan my0s opetusympdristoon. Pedagogiikan haasteena onkin nyt yhdistdd
koulutuksen tavoitteelliset organisoidut opetusympiristot erilaisten medioiden
tarjoamiin mahdollisuuksiin. Televisio ja radio ovat saaneet jo paikkansa
luokkahuoneissa, nyt on tullut tiectokoneiden vuoro. Internetin hyoty tulee erityisesti
esille etdopetuksessa mutta se toimii hyvin my0s perinteisen luokkahuoneopetuksen

apuvilineend (33).

Mitd on WWW-pohjainen opetus ja millainen on siti toteuttava opiskeluymparisto?
Lyhyesti maariteltynd WWW-pohjainen opetus on hypermediaperusteista opetusta,
jossa hyoOdynnetddan WWW:n ominaisuuksia ja sen tarjoamia resursseja.
Tarkoituksena on luoda sellainen mielekés ja oppimista tukeva opiskeluympéristd,
joka tukee yhteistyotd ja toteuttaa WWW-pohjaisia toimia osana oppimiskehysti

samalla tukien seké aloittelijoita ettd taitajia (58).

Niin tietokoneavusteisessa kuin perinteisessd luokkahuoneopetuksessakin on hyva
pyrkié oppilaan aktiiviseen (hands-on) toimintaan, joka pitié sisdlladn omakohtaisen
kokeilun ja kokemuksellisuuden etsimisen. Perinteisesti tdhédn pdistidn opettajan
esittimilld demonstraatioilla ja tekemalld itsendisid kokeita. Tekemisen ja kokeilun
(hands-on) seurauksena opiskelija on myos ajatuksellisesti ja tiedollisesti mukana
prosessissa, jolloin tapahtuu aidosti tiedollisen ajattelun kehittymistd (heads-in
viitteiden 59 ja 60 mukaan tai minds-on viitteiden 61 ja 62) mukaan.
Tietokoneavusteisessa opetuksessa ei ole tarkoitus sulkea niitd elementtejd pois,
vaan tuoda niiden rinnalla uusi mahdollisuus itsendisen tydskentelyn toteuttamiseen
ja asioiden kokemiseen. Oppilaalle halutaan antaa vaihtoehtoinen tapa hahmottaa ja
kokea asioita. Lisdksi tietokoneiden avulla voidaan oppilaalle esittdd sellaisia

mikrotason demonstraatioita, joita ei perinteisesti ole voitu havainnollistaa lainkaan.

(14)
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Tavanomaisessa luento-opetuksessa opiskelijan yksilollistd ajankdyttod on vaikea
ottaa huomioon. Opettajan on huomioitava oppilaan erilainen ajantarve ja varattava
nopeille muuta tekemistd, jottei luokkahuoneen ilmapiiri muuttuisi levottomaksi. On
havaittu, ettd opiskelijan on helppo ottaa hdnen oppimiseen tarvitsemansa aika
tietokoneavusteisessa opetuksessa. Laskennallisen kemian tutkimustorin kohdalla voi
oppilas tehtdvdn suoritettuaan vierailla esimerkiksi linkki- tai kirjastosivuilla.
Kokemusten mukaan oppilaat ovat olleet myds erittdin kiinnostuneita tietokoneiden

kayttdmisestd omassa opiskelussaan (mm.3,13-15,18,43,44).

Kaiken keskelld on kuitenkin hyvi muistaa, ettei teknologia sindnsd edistid oppimista,
silld kukaan ei suoraan opi informaation vélityksen vélineistd, kuten tietokoneista tai
kirjoista vaan ajattelemalla. Tietokoneiden merkitys tulee esille uuden tiedon
konstruoinnin ja yhdistelyn sekd kisitteellistdmisen tyOkaluna. Erilaisten uuden
median tuotteiden suunnittelua maiérittelee multimediaalisten teknologioiden
kehittiminen ja niiden tarjoamat mahdollisuudet. Esimerkiksi "Laskennallisen
kemian tutkimustorin" avulla pyritddn tuomaan viimeisintd teknologiaa

kemianopetukseen.

IV.3 WWW- pohjaisen opetusympiiriston mahdollisuuksista

Useat tutkijat ovat kiinnostuneet hypermedian, Internetin, World Wide Web:in ja
yleensdkin tietokoneavusteisen opetuksen mahdollisuuksista pedagogisessa
yhteydessd (mm. 1,3,10,13-16,18,19,33,42-45,54,55) ja katsovat sen soveltuvan

hyvin konstruktivistiseen oppimiskésitykseen.

Tietokoneavusteinen opiskeluympéristd tidyttdd muun muassa Multisillan (64)
méidritelmdn  pedagogisesti mielekkddstd oppimisympéristostd; se tarjoaa
kognitiivisia tyokaluja, jotka tukevat, ohjaavat ja laajentavat oppimisprosessia sekd
kommunikaatiotydkaluja, jotka mahdollistavat opiskelijan ja opettajan vilisen sekd

opiskelijoiden keskindisen kommunikaation ja yhteistoiminnallisuuden.

Kozman (65) mukaan tietokoneavusteinen opetus tarjoaa oppilaalle mahdollisuuden
hyodyntdd muistiaan tehokkaammin tarjoamalla hdnelle uutta tietoa. Lisdksi se

mahdollistaa opitun kertaamisen ja avustaa tiedon hakemisessa sekd opitun tiedon
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organisoinnissa ja uuden tiedon liittimisessd aiemmin opittuun. Aksela on
hy6dyntinyt Internetid ja WWW:td kehittdmélld interaktiivisen WWW-pohjaisen
opiskeluympériston. Tdma tutkimustoriksi nimetty mittausautomaatiota hyddyntéva
opiskeluympéristd on tarkoitettu yldasteen ja lukion orgaanisen kemian opetuksen
tueksi. Se koostuu tutkimus-, kirjasto-, keskustelu- ja arviointiosista. Aksela on myos
tutkinut  tutkimustorinsa  kdyton  vaikutuksia  oppilaisiin.(18)  Alustavien
tapaustutkimustulosten perusteella oppilaiden suhtautuminen oli mydnteistd. He
olivat hyvin innostuneita kiyttdméddn titd joustavaa ja  monipuolista
opiskeluympéristod opiskelussaan. Oppilaat olivat erittdin aktiivisia tehdessddn
tutkimusosion laboratoriotoitd ja innostuneita keskustelemaan sekd kyseleméén
neuvoja kemian asiantuntijoilta keskustelupalstan vélitykselld. Tutkimustorin kaytto
my0s motivoi oppilaita aiempaa paremmin kemian opiskeluun. He olivat halukkaita
kayttdmadn sitd jatkossakin. My0s Varjola (66) on tutkinut Internetin kdyttod kemian
opetuksessa ja opiskelussa ja havainnut silld olevan positiivisia vaikutuksia nuoren

asenteisiin ja oppimistuloksiin.

Oppimistilanteessa hypermedian etuna on korostettu olevan hypertekstuaalisuus ja
erilaisten ldhteiden assosiatiivista kéyttod. Esimerkiksi Lehtisen (33) mukaan
tietokoneiden tulo luokkiin mahdollistaa monimutkaisten ongelmien kohtaamisen ja
opiskelijoiden tukemisen tietokoneiden hallinnassa. Samalla saavutetaan ulkoisen
ohjaamisen ja spontaanin tutkivan oppimisen sekd aitojen ongelmien ja abstraktin
jarkeilyn hallittu integraatio. Toisaalta verkolle ominainen tekstuaalinen ja
kisitteellinen “informaation ja dlyn maailma” ei sellaisenaan ole riittivd pohja ja

itseisarvo mielekkééseen ja tulokselliseen opiskeluun.

Kuten jokaisella opetusta uudistavalla projektilla, on WWW-pohjaisella
opetusympdristollakin, vastustajansa. Chiou (67) on tutkinut tietokonepohjaista
opiskeluympéristod. Hidnen varsin konservatiivisten mielipiteidensd mukaan
oppimisstrategiat eivdt sovi tietokoneavusteiseen opetukseen, eikd dlykés
oppimiskdyttdytyminen sovi tietokonepohjaiselle opiskeluympadristdlle. Hénen
mukaansa informaatioteknologian tulisi olla kypsdi ja vakaata, mutta koska mik&én
ei loppujen lopuksi ole tarpeeksi kypsdéd ja vakaata, on tyydyttiva epitdydelliseen
informaatiotekniikkaan. Kriittisistd arvosteluistaan huolimatta hédn kuitenkin

yhteenvedossaan puoltaa uudenlaisia opiskeluympérist6jd todetessaan, ettd
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informaatioyhteiskunta tarvitsee informaatioteknologis-orientoituneita

opiskeluympéristoja.

IV.4 Aktiiviseksi oppijaksi WWW-pohjaisella oppimisymparistolla?

Laskennallisen kemian tutkimustori on avoin oppimisympéristd, jossa ovat kdytossi
Internetin mahdollistamat resurssit. Muun muassa linkkien ja sdhkopostiyhteyksien
avulla opiskeluympéristd ulottuu luokkahuoneiden ulkopuolelle WWW-maailmaan.

Mité uutta WWW-ympdristo tarjoaa oppilaalle?

Tarkastellaan  ensiksi  WWW-pohjaisen opiskeluympériston mahdollisuuksia
opetuksessa oppimateriaalin ndkdkulmasta. Perinteisiin oppimateriaaleihin ja
tietoldhteisiin verrattuna WWW tarjoaa moninkertaisen méérian tietoldhteitd, jotka
ovat lisdksi helposti tietoverkoissa oppilaan saatavilla vuorokauden ympéri.
Tietoverkoista 16ytyvé informaatio on yleensd myds uudempaa ja ajankohtaisempaa
kuin oppi- ja tietosanakirjoissa oleva tieto. On kuitenkin muistettava, ettei
Internetistd 10ytyvin tiedon oikeellisuudesta aina ole takeita. Tdmin vuoksi on
toisinaan tdrked olla hyvinkin kriittinen 10ytyvdd tietoa kohtaan. Valtaisa
tietoldhteiden mé&édrd yhdistettynd niiden helppoon saatavuuteen mahdollistaa
kuitenkin 14hteissd olevien tietojen aktiivisen vertailun ja arvioinnin. Tietoverkosta
16ytyy myds aineistoa, jota on mahdoton esittdd paperimuodossa kuten esimerkiksi

fysiikan ja kemian ilmididen simulaatioita.

Tietovarastojen hyddyntdmiseen opetuksessa liittyy kuitenkin myds ongelmia ja
rajoituksia. Koska WWW on kaikille avoin julkaisukanava, saattaa sieltd l0ytya
myoOs sisélloltddn epdasianmukaista, epideksaktia ja jopa tdysin vddrdd tietoa. Jos
oppilaalla ei ole tutkittavasta asiasta minkddnlaisia taustatietoja, hdnen on vaikea olla
kriittinen ja tunnistaa virheellinen tieto. Jotta valtyttédisiin tdmaénlaisilta ongelmilta,
on oppilaalle hyvé antaa jonkin verran taustatietoa tutkittavasta asiasta. Léhteend voi
olla oppikirja, opettajan antama WWW-osoite jonka sisdllon oikeellisuus on
tarkastettu tai vaikkapa Laskennallisen kemian tutkimustori. Opettaja voi my0s
helpottaa tiedonhakua antamalla oppilaalle asiaan liittyvid hakusanoja. Yleensd jo
pelkéstddn se, ettd oppilas tiedostaa timdan WWW:n kéyttoon liittyvin vajavuuden,

helpottaa hdnen tyOskentelydén. Oppilasta on myds muistutettava, ettei WWW:std
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valttimattd 10ydy kayttokelpoista tietoa jokaisesta aiheesta ja tdlloin kirjastossa
kéynti on parempi vaihtoehto. Joskus projekti- tai tutkimustyon alussa ensimmadisilla
mieleen tulevilla hakusanoilla tehty tiedonhaku voi tuottaa jopa tuhansittain
athepiiriin liittyvid ldhteitd. Téllainen tietomddrdn tulva voi synnyttdd oppilaalle
voimattomuuden tunteen ja hdnelld saattaa olla suuria vaikeuksia karsia oleellinen

tieto epéoleellisen joukosta. My®0s tdlloin on opettajan tuki paikallaan.(68)

WWW-maailman tarjoamaa helppoa, ilmaista ja nopeaa julkaisumahdollisuutta
voidaan hyoddyntdd tiedon haun lisdksi myds ryhmitdiden ja projektien
julkaisemisessa. Oppilaat saattavat motivoitua aivan uudella tavalla, kun heiddn omat
tuotoksensa laitetaan periaatteessa kenen tahansa Internetin kiyttdjan ndhtivaksi.
Lehtisen (33) mukaan yhteyden muodostuminen ulkopuolisen maailman kanssa voi
olla erittdin merkityksellistd oppilaille ja heiddn suorittamista selvityksistd tulee
paljon autenttisempia, mielekkdampid ja vaikutukseltaan merkityksellisempid kun

aineisto laitetaan Internetiin.

Opettajan on hyvad huomioida, ettd jos oppilaiden koneet ovat yhteydessd koulun
ulkopuoliseen verkkoon voivat oppilaat kdyttid oppimiseen varatun ajan jopa
vahingolliseen toimintaan. (14, s.146) Jos tdménlaisia ongelmia esiintyy, on tarpeen
suunnitella Internetin kéyttd huolellisesti etukidteen. Kun Internetid ei tarvita, on
opettajan parempi estid sinne padsy kokonaan kytkemaélld koneet ainoastaan koulun

sisdiseen verkkoon.

Kaikenlaisen tietokonetta hyddyntdvin opetuksen kohdalla on muistettava, ettei
kaikkien oppilaiden tietotekniikan tuntemus ole samanlainen eikéd valttamatta kovin
hyvda. On my6s mahdollista, ettei oppilas ole aikaisemmin tydskennellyt juurikaan
tietokoneen kanssa tai kiyttinyt Internetid. Talloin opettaja joutuu opettamaan alkeet
my0s tietokoneen kiyttdmisestd ja kdyttdmddn opetusaikaansa tavallaan
oppiaineeseen kuulumattomaan asiaan. Vaikka tidma saattaakin tuntua opettajasta
ajan vadrinkdyttamiseltd, se ei sitd kuitenkaan ole. Se, ettd oppilaille opetetaan
tietokoneen kayttdod juuri kyseisen oppiaineen piirissd, antaa heille hyddyllistd
tietotaitoa sekd lisdd heiddn aktiivisuuttaan oppimisprosessissa, vaikka nditd asioita

ei ainakaan vield mitata ylioppilaskirjoituksissa.(43, s.20)
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IV.5S Rajoituksia tietokoneavusteisen opetuksen ja molekyylimallituksen

kaytolle lukiossa

Edelld on kéyty ldpi mitd kaikkea tietokoneavusteinen opetus tarjoaa oppilaille ja
esitelty sitd puoltavia tutkimustuloksia. Jos tietokoneiden kéyton puolesta
opetuksessa puhuu ndin monta seikkaa, niin miksi sitd ei sitten kdytetdi enemmain

opetuksessa?

Opettajien mukaan suurimmaksi esteeksi tietokoneiden kéaytolle lukiossa ovat
muodostuneet tietokoneiden ja tilojen puute sekd liian suuret opetusryhmit.
Tietokoneiden kayttdminen vaatii opettajien mukaan atkaa  ja
kaksoistunteja.(34,42,43,45) Jos tietokoneita ei 10ydy tavallisista luokista ja
tietokoneen hyoddyntdmiseksi on siirryttdivd ATK-luokkaan, on ymmarrettavaa, ettd
jo pelkka jarjestelyjen teko voi olla hyvin hankalaa. Tietokoneavusteinen opetus tuo
aluksi opettajalle paljon lisdtoitd; on suunniteltava tarkkaan etukéteen mitd tehddén ja
miten tyOskentely organisoidaan sekd on varauduttava mahdollisiin laitehdiridihin.
Pidemmaélld aikavililldi modernia tieto- ja viestintitekniikkaa hyddyntidvien
oppituntien valmisteluun ja toteuttamiseen ei kuitenkaan kulu sen enempid aikaa
kuin perinteisten tuntien valmisteluun ja toteutukseen. Opettajan tyonkuva voi jopa
helpottua, kun oppilaat pdédsevin itse hankkimaan informaatiota, jonka opettaja on
heille aikaisemmin viélittdnyt. Téllaisella toiminnalla on todettu myos olevan useita
oppijan itsendistd tyOskentelyd ja luovaa ongelmanratkaisutaitoa tukevia piirteita.
Opettajan tehtdvini voidaankin nidhdi itsendisten piirteiden tukeminen samalla, kun
hidn ohjaa oppilaiden kehittyvdd informaation késittelytaitoa. Parhaimmillaan
opettajasta voi kehittyd oppimistilanteen ohjaaja, kanssaoppija, neuvoja ja konsultti

(68).

Useilla opettajilla tuntuu olevan myds kasitys, ettd tietokoneavusteinen opetus voi
olla tehokasta vain silloin, kun jokaisella oppilaalla on oma kone (34,42,43,45).
Kahden hengen ryhmissd tydskentelyn puolesta puhuu kuitenkin monta seikkaa.
Parilla on mahdollisuus keskustella ohjelman siséltdmisti asioista ja kysymyksista.
Kahdestaan monet ongelmat on helpompi ratkaista. Neljdn hengen ryhmé saattaa
kuitenkin olla hieman liian iso jo siksi, ettd heiddn on hankala sijoittua ndyton eteen

niin ettd jokaisella on samanlainen mahdollisuus ndhda (44, s.39). Jos kaikkien
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tyOllistiminen on mietitty huolellisesti etukdteen ja sovittu milloin ja miten roolit
vaihdetaan ryhméssd, voi my0s kolmen hengen ryhmissd tyOskentely olla
tehokasta.(69) Tyoskentelyn ollessa meneillddn on opettajan ainakin aluksi
“hypéttiva sinne ja tdnne”, osattava antaa neuvoja myds teknisissd kysymyksissd ja
pidettdvd oppilaat asiassa. Palkinnoksi tdstd opettaja saa tunteen, ettd jotakin on
tapahtunut, ettd hin on voinut antaa neuvoja enemman kuin normaalitunnilla ja oppia

tuntemaan oppilaansa entistd paremmin (44, s.29).

Kuten kaikki koulu-uudistukset, myds tietokoneen aktiivinen hyddyntdminen
opetuksessa on joutunut kohtaamaan vastustusta opettajien asenteiden vuoksi.
Etenkin vanhempien opettajien keskuudessa puheet tietokoneavusteisesta
opetuksesta ovat saaneet osakseen kritiikkid ja herdttdneet epdvarmuutta ja pelkoa.
Tadmad on ymmarrettivii, silld heilld ei valttdmatti itsellddn ole lainkaan kokemuksia
tietokoneen kéytostd. On paljon helpompaa hyvéksyd aikaisemmin kehitetty ja
verraten turvalliseksi koettu tekniikka kuin ottaa harppaus kohti uutta ja tietiméatonta.
Kun tietokoneen kéyton opiskelu on aloitettava alkeista, vie se viistaimattd paljon
aikaa. Monet opettajat ovatkin néhneet tietokoneen kéyton opettelun, niin oppilaiden
kuin opettajienkin osalta, vievdn ajan suurimmaksi esteeksi tietokoneavusteiselle
opetukselle. Siksi olisikin vilttiméatontd jirjestdd opettajilla tdydennyskoulutusta.
Jatkuvasti kehittyvissd teknologisessa yhteiskunnassa tietokoneiden koulukédyton
hyvédksyminen on vélttdmétontd, mutta on toki muistettava ettei tietokoneiden
kouluun tuominen saa aikaan, eikd niin ole tarkoitettukaan, automaattista

kehitysprosessia (24,44, s.31).
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V Molekyylimallitus osana tietokoneavusteista opetusta

Keskeisend alueena tutkimustorin tehtdvissd on mallien avulla tydskentely.
Tehtdvissa malleilla tarkastellaan etanolimolekyylin rakennetta,
vardhdysominaisuuksia ja pyritddn selvittdmiin makroskooppista kemiallista 1lmiota,
jossa etanolia liuotetaan veteen. Tehtdvien syvéllisen ymmértdmisen kannalta on

tarkedd ymmairtidd malli késitteend ja sen merkitys kemiassa ja kemian opetuksessa.

Vaikka seuraavassa keskitytddn ldhinnd konkreettisiin malleihin, on hyvd muistaa,
ettd mielen mallit luovat perustan oppimiselle. Opiskelijalla on omiin havaintoihinsa
perustuva ennakkokisitys kemiallisista ilmidistd. Tdmad malli voi olla joko oppimista
edistivd tai niin virheellinen, ettd se joko estdd tai hidastaa oppimisprosessia.
Oppilaan késitykset voidaan jakaa arki- ja tieteellisiin kdsityksiin joista jalkimmaiset
syntyvit kouluopetuksessa ja luovat yhtendisen ajatusrakennelman. Arkikasitykset
voivat sen sijaan olla hyvinkin hajanaisia ja paéllekkaisid, jopa ristiriitaisia. Oppilaan
on hyvéd havaita kdsitteiden vililld vallitseva hierarkia ja titd harjoitellaan usein
erilaisten kisitekarttojen avulla. Kemiassa kédytetdan usein tieteellisid mielenmalleja,
ajatusta siitd, miten prosessi etenee, mitd tapahtuu ja miksi ja mitd ndistd
tapahtumista seuraa. Mielenmalli mahdollistaa huolellisen suunnittelun ja projektiin

valmistautumisen.

V.1 Ajatuksista animaatioihin - Mallien historiaa

Erilaisista malleista saa hyvén késityksen luomalla katsaus mallien synnyn
historiaan. Tiede on kautta aikojen pyrkinyt kuvaamaan luontoa ja siind tapahtuvia
ilmi6itd erilaisten mallien avulla. Malli luo yhteyden, ikddn kuin sillan, puhtaan
teorian ja kokeellisen toiminnan vilille. Malleja kéytettdessé ja tulkittaessa on hyva
muistaa, ettd niilld on pitkd filosofiaan pohjautuva historia ja ettd malleihin

pohjautuva opetus on samalla filosofisen ajattelun opetusta oppilaille.

Antiikin atomioppi
Antiikin atomiopeilla on hdmmastyttdvid yhtildisyyksid nykyisten atomikésitysten
kanssa. Néiden kahden vertailuun on kuitenkin suhtauduttava tietylld varauksella.

Vaikka atomiteorioissa on ideologisia elementtejd, ei antiikin atomikisitettd pida
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yliarvioida. Antiikin atomiteoria ei ollut varsinainen tieteellinen saavutus vaan
ainoastaan pelkka ideologia, joka heijastaa aikakautensa yhteiskunnallisia rakenteita.

Nykyinen atomikésitys puolestaan on todellisen tieteellisen tutkimuksen tulosta.

Filosofi ja amiraali Melissos Samoslaisen mielessd herdsi ensimmadisend ajatus
atomien olemassa olosta. Hinen tiedetddn pohtineen: “Mutta, jos on monta, kullakin
on oltava yhden luonne.” (70, s.25). Kreikkalainen filosofi Demokritos (460-370
eKr.) jatkoi Melissoksen ajatusta esittdmalld, ettd maailma koostuu lukemattomista,
pysyvistd, moninaisista ja samankaltaisista yksittdisistd ja kooltaan &irettomén
pienistd atomeista. Demokritos kuvaili teoriansa olennaisen osan sanoen:”
Sopimuksen mukaan on makea, sopimuksen mukaan on katkera, sopimuksen
mukaan kuuma ja kylmé, sopimuksen mukaan vérit, mutta todellisuudessa on vain
atomeja ja tyhjyys” (70, s.26). Lauseesta kdy hyvin ilmi, mikd on todellista ja miki
tulkinnanvaraista. Ndin puhdas pééttely ja mielen muodostamat mallit toivat esiin

aineen luonnetta koskevan perustotuuden.

Antiikin kreikassa platonilais-pythagoralaiseen ajatusmallin mukaan “tosiolevan”
todellinen luonne paljastuu vasta matemaattisen mallin kautta. Mallien historian
voidaankin katsoa alkaneen Platonin (427-347 eKr.) luomasta olemassaolon mallista.
Han liitti pythagoralaisten keksimdstd viidestd monitahokkaasta nelja Empedokleen
neljdén alkuaineeseen. Namai nelja elementtid, joiden alle kaikki elollinen ja eloton
voitiin sijoittaa, olivat tuli, ilma, vesi ja maa. Hanen mukaansa tuli vastasi tetraedria,
joka oli terdvé ja piikikéds, ilma oktaedria, vesi ikosaedria, joka on miltei pydred ja
liukas, sekd maa kuutiota. Kahdentoista tahkon dodekaedrin Platon liitti eldinradan

kahteentoista merkkiin. Platonin olemassaolon malli on esitetty viiteessd 71, s.25.

Demokritoksen atomiteoria ei koskaan saanut suurta kannattajajoukkoa. Lopulta
Aristoteles, yksi aikamme suurimmista filosofeista, hylkdsi sen kokonaan. Hén
tuomitsi atomiteorian epauskottavana koska hinen mukaansa atomit ovat liian
kaukana aistein havaitun maailman todellisuudesta. Atomismi ei kuitenkaan kuollut
kokonaan vaikkakin joutui kokemaan kovia seuraavan vuosituhannen aikana,

toisinaan se kytkettiin jopa ateismiin.
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Kemiallisen atomiteorian kehitys alkaa

Mallien kehitys nytkdhti uudelleen liikkeelle, kun platonismi nosti jilleen pdétidén
renessanssin aikaan. Galileo Galilei (1564-1642) oli mukana luomassa nykyaikaista
eksaktia tiedettd, jossa kokeellisuus ja teoria pyrkiviat kulkemaan kési kiddessa.
Galilei asetti kysymykset uudelleen niin, ettd niihin voitiin 16ytdd vastaukset
mittaamalla. Hénen ajatuksensa olivat erittdin moderneja ja sopusoinnussa nykyisin
vallitsevan tieteellisen realismin kanssa, jonka mukaan objektiivista tietoa on

mahdollista saada kehittdmalla todellista objektia esittdvid malleja. (72)

Kemian kehitys jatkoi taukoamatta kulkuaan. Mallien kehityksen kannalta ei
kuitenkaan tapahtunut mitdén merkittivdd ennen vuotta 1808, jolloin englantilainen
John Dalton (1766-1844) julkaisi ensimmdisen kemiallisen atomiteoriansa
kuvauksen kirjassaan, ”A New System of Chemical Philosophy”. Teoksessaan hin
kertoi  yhdisteiden muodostuvan atomien yhdistelmistdi ja alkuaineiden
yksinkertaisista, erilaisista ja eri painoisista atomeista, jotka olivat jakautumattomia

ja muuttumattomia.

Mallintamisen kehityksen kannalta merkittdvintd oli Daltonin teoriansa tueksi
esittdimd symboliikka. Varhaiset kemistit ja alkemistit olivat kéyttineet symboleita
nopeuttaakseen kirjoittamista, ilman sen syvempdd merkitystd. Heiddn symbolinsa
pohjautuivatkin  1dhinnd myyttisiin  uskomuksiin; mm. metalleja kuvattiin
planeettojen symboleilla. Daltonin kdyttoon ottamat merkit olivat ympyrdité, joiden
sisdlld oli selvdsti erottuva hahmo tai kirjain. Kukin ympyrd vastasi tiettyd
alkuainetta. Yhdisteet hdn kuvasi toisiaan koskevilla ympyrdéilld. Daltonin
symboleilla oli ensimméisend sekd kvantitatiivinen ettd kvalitatiivinen merkitys.

Daltonin atomisymbolit on esitetty viitteessd 71, s.131.

Kolme vuotta mydhemmin, vuonna 1811, Dalton toi julkisuuteen oman
atomimallinsa ja havainnollisti teoriaansa  yksinkertaisilla kaksiatomisilla
molekyylimalleilla. Kyseessd oli ensimmdinen kemistien atomikésite silld tdhén
saakka atomit olivat olleet fysikaalinen ilmid. Atomeja pidettiin kuitenkin pitkddn
vain kéyttokelpoisena faktana ja niihin suhtauduttiin kuin nykyisin porssissd
vaihdettuihin osakkeisiin. Ne olivat pikemminkin hyddyllisid abstraktioita kuin

todellisia esineita.
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Ranskalainen Louis Pasteur (1822-1895) oli mallien kehityksen kannalta merkittidva
henkild, vaikka hédnet tunnetaankin paremmin yhtend optisen aktiivisuuden
tutkimuksen tdrkeimpdnd hahmona. Héan kiinnostui optisen aktiivisuuden ja
molekyylien rakenteen vélisestd yhteydestd jo opiskeluaikoinaan tutkittuaan Eilhard
Mitscherlichin vuonna 1844 julkaisemaa isomeeristen viini- ja parafiinithappojen
suoloja kasittelevad artikkelia. Mitscherlich viitti happojen ainoana erona olevan sen,
ettd viinihapon suolat ovat optisesti aktiivisia mutta parafiinihappojen eivét. Pasteur
oli kuitenkin vakuuttunut, ettd suolojen vililld oli oltava molekyylitason eroja.
Huolellisen tutkimuksen tuloksena, vuonna 1848, hin havaitsi isomeeristen
molekyylien peilisymmetrisyyden. Kiteet voitiin jakaa kahteen tyyppiin, ne olivat
toistensa peilikuvia. Liuoksissa nimd molemmat kiersivdt valon polarisaatiotasoa
yhtd paljon mutta vastakkaisiin suuntiin. Vaikka Pasteur ei pystynytkddn tuohon
aikaan, sopivien mallien puuttumisen vuoksi, tidydellisesti selittimiin keksintddén,

hinté voidaan silti pitdd merkittdvind mallien kehityksen edesauttajana.

Molekyylikaavoista rakennekaavoihin

1800-luvun jilkipuoliskolla useiden orgaanisten aineiden molekyylikaavat olivat jo
selvilld. Oli aika ryhtyd pohtimaan yhdisteiden rakennekaavoja. Saksalainen kemisti
Friedrich August Kekule von Stradonitz (1829-1896) loi perustan orgaanisten
yhdisteiden rakenteiden selvittdmiseksi. Kekule kirjoitti vuonna 1858 artikkelin,
”Kemiallisen yhdistyksen muodostuminen ja muutokset sekd hiilen kemiallisesta
luonteesta”, jossa hédn esitti hiiliatomiin sitoutuneiden alkuaineiden kemiallisten
yhteyksien summan olevan nelji. Tdmad johti ajatukseen hiiliatomin
neliarvoisuudesta eli neliperustaisuudesta. Artikkelista puuttuivat graafiset esitykset
mutta se pureutui tuon ajan suurimpaan ongelmaan: montako sidosta kukin alkuaine

muodostaa.

Samaan aikaan Kekulen kanssa skotlantilainen Archibald Scott Couper (1831-1892)
esitti neliarvoista hiiltd koskevan teorian. Joissakin suhteissa Couperin ajatukset
olivat jopa kattavampia kuin Kekulen, silld hdnen mielestdédn hiilen valenssi vaihteli
(esimerkiksi hiilimonoksidissa ja hiilidioksidissa). Han kuvasi myos ennen Kekulea
hiiliyhdisteitd graafisilla kaavoilla. Couperin graafisia molekyylikaavoja on esitetty

viitteessd 71, s.184.
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Couperin graafiset kaavat vaipuivat tdydelliseen unohdukseen, kun hédnen
esimichensd Wurtz erotti hinet laboratoriostaan. Couper oli jdttinyt teoriaansa
koskevan artikkelinsa Wurtzille julkaistavaksi mutta timéa viivytteli julkaisun kanssa
niin pitkddn, ettd Kekule oli jo ehtinyt esittdd saman teorian. Couperin valitus asiasta
koettiin 6ykkardinniksi ja hdnen uransa kemian tutkimuksen parissa paittyi lyhyeen.
Kunnian tyostddn Couper sai vasta kuolemansa jilkeen, kun saksalainen kemisti

Richard Anschtits 16ysi ne uudelleen.

Kekule otti graafiset esityksensd jirjestelméddnsd vasta vuonna 1861. Hidn kuvasi
yksiarvoisia atomeja yksinkertaisilla ympyr6illd ja moniarvoisia toisiaan peittivilla
ympyrdilld. Kaavojen ulkomuodon vuoksi niitd kutsutaan usein “makkarakaavoiksi”.

Kekulen makkarakaavoja on esitetty viitteessd 71, s.185.

Vuonna 1865 Kekule osoitti, ettd on olemassa ketjun ja renkaan muotoisia yhdisteit.
Néiden rakenne ei kuitenkaan selvinnyt pelkalla tieteelliselld ajattelulla. Kekulella oli
erikoinen kyky ndhda ndkyji ja usein hédn tydskentelikin “meditoimalla”, vaipumalla
unenomaiseen tilaan. Hén kertoi hiiliatomien kyvyn sitoutua toisiinsa selvinneen
hinelle ensi kertaa unessa. Ajatus, jonka mukaan molekyylin ominaisuudet johtuvat
yksinomaan sen sisdltimistd atomeista ja niiden keskindisestd jarjestyksestd, ei kidy
selvdsti ilmi Couperin ja Kekulen kirjoituksista. Ei kuitenkaan voida olla varmoja
siitd, etteivitkd ndmid oletukset olisi sisdltyneet jo heididn ajatuksiinsa. Venildisti
Aleksander Mihailovitsh Butlerovia (1828-1866) pidetddn kuitenkin ensimmadisend
nditd ajatuksia kisitteleviand henkilond. Hén esitti ensimmaéisend rakenneteorian
selkedsti ja kuvasi sen johdonmukaisesti. Vuonna 1861 ilmestyneessa artikkelissaan
hin sanoi: ”Kullakin yhdisteelld voi olla vain yksi jirkevé kaava ja kun kemialliseen
rakenteeseen perustuvat ominaisuudet madirittdvit lait on selvitetty, tdméd kaava

kuvaa kaikki molekyylin ominaisuudet.” (71, s. 209)

Usko molekyylirakenteiden yksityiskohtien selvittimisen mahdollisuuteen ja
tairkeyteen kasvoi ja rakenteiden graafisia kuvauksia ryhdyttiin julkaisemaan
enemmin. Alexander Crum Brown kaytti Couperin ajatuksia laajentavia kaavoja,

joissa ndkyivdt molekyylien atomit toisiinsa liittavit sidokset (ks. KUVA 1)(71, s.
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210). Brownin kaavat kuvasivat ainoastaan kemiallisia “asemia” ja molekyylien

atomit oli esitetty samassa tasossa.
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KUVA 1. Crum Brownin rakennekaavoja. (71, s. 210) Rakennekaavoissa nakyvit

myos sidokset.

Jacobus Henricus van’t Hoff (1852-1911) julkaisi vuonna 1874 hiilen
tetraedrirakennetta sekd optista ja geometrista isomeriaa koskevat teoriansa.
Julkaisemassaan artikkelissa hdn kuvasi mm. viinihapon optisia isomeerejd, misté oli
tullut Pasteurin merkittdvien havaintojen jidlkeen laajalle levinnyt tutkimuskohde.
Van't Hoff kiytti mallia, jossa hiiliatomilla on neljdn eri atomin tai ryhméin kanssa
tetraedrin kérkid kohti suuntautuneet sidokset. Yksinkertaisen sidoksen muodostavan
hiilen sidoskulma oli siis 109°. Hén laajensi esityksensd myds molekyyleihin, joissa

oli hiiliatomien vilinen kaksoissidos (ks. KUVA 2)(71, s. 225).

38



KUVA 2. Van’t Hoffin malli hiilen tetraedrisestd rakenteesta. (71, s. 225)
van't Hoff kuvasi molekyylit, joissa oli hiiliatomien vélinen kaksoissidos, kahdeksi

tetraedriksi, joilla oli yhteinen sdrma.

Ulrich Sachse esitti vuonna 1890, ettd kuuden tai sitd useamman atomin
muodostaman renkaan jdnnitys hédvidd, mikdli renkaan rakenne poikkeaa
tasomaisesta. Hin havaitsi molekyylimallien avulla, ettd sykloheksaanilla oli kaksi
tdllaista rakennetta. N&itd ryhdyttiin muotojensa mukaan kutsumaan vene- ja

tuolimuodoiksi (ks. KUVA 3) (71, 5.228).

KUVA 3. Malli sykloheksaanin rakenteesta. (71, s.228)

Sykloheksaanilla on kaksi mahdollista rakennetta; tuoli- ja venerakenne.
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Atomikiisite vakiintuu

Vasta vuoden 1900 tienoilla atomi, joka oli keksitty 2300 vuotta aikaisemmin, jétti
viimein hypoteesin aseman taakseen. Se hyviksyttiin faktana ja kédsite “atomi”
vakiintui. Td@md merkitsi luopumista  Daltonin  atomiteorian  atomien
jakamattomuudesta ja muuttumattomuudesta. Ensimmadistd kertaa pystyttiin

selittimaan millaiset voimat aiheuttavat kemiallisen sidoksen.

Vuosisatojen ajan atomeja oli pidetty aineen perusosina. Ratkaiseva kddnne tapahtui
vuonna 1897, kun englantilainen Josef John Thomson (1856-1940) julkaisi
hiukkasteoriaa testaavat koetulokset. Han kertoi 10ytédneensd jotain, mikd oli 2000
kertaa kevyempdd kuin siithen asti kevyimpind pidetty vety. Hén oli tunnistanut
katodisédteiden hiukkaset elektroneiksi ja samalla aloittanut atomien hajottamisen
osiin. Vuonna 1904 hin esitti havaintojaan vastaavan atomin rakenteen mallin. J. J.
Thomson oletti atomin olevan positiivisesta varauksesta muodostunut pallo, jonka
sisdlld oli renkaita pitkin kulkevia elektroneja. Hinen atomimalliaan kutsutaan
toisinaan osuvasti rusinakakkumalliksi, silldi Thomsonin atomin elektronit ovat
sananmukaisesti kuin rusinat kakussa. Thomson yritti ensimmaéisena tutkijana selittda
kemiallisen sidoksen atomin elektronirakenteen kisittein. Hén esitti, ettd yhdisteen
syntyessd elektroneja siirtyi atomista toiseen. Thomsonin ajatus soveltui vain
voimakkaasti polaarisiin yhdisteisiin, ja niiden soveltaminen vihemmaén polaarisiin

yhdisteisiin johti vakaviin vaikeuksiin.

Atomin hajottaminen pienenpiin osiin jatkui ja vuonna 1911 Ernest Rutherford
(1871-1937) esitti, ettd atomin keskelld oli pieni positiivisesti varautunut alue, jota
kiertdvdt kaukana negatiivisesti varautuneet elektronit. Elektronit tasapainottavat
ytimen, joksi hdn nimitti positiivisesti varautunutta aluetta, varauksen. Hin osoitti
myos, ettd suurin osa atomin massasta oli sen ytimessd. Rutherfordin teorialla oli
kuitenkin vakava puute. Klassisen teorian mukaan ydintd kiertdvien elektronien
pitdisi tdllaisessa liikkeessd menettdd energiaa ja pudota pitkin spiraalirataa kohti
ydintd. Tanskalainen Niels Henrik David Bohr (1885-1962) esitti ongelmaan
ratkaisun vuonna 1913 (73). Hédn onnistui rakentamaan ensimméinen toimivan
atomimallin, joka sopi yhteen seki klassisen mekaniikan vaateiden ettd Planckin lain
kanssa. Ratkaisu perustui kvanttiteorian kasitteiden soveltamiseen ydinté kiertdviin

elektroneihin. Bohr ehdotti, ettd elektronit kiertdvit ydintd tiettyd, energiatasoaan
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vastaavaa, rataa pitkin. Ytimen ldhelld oleville radoille hédn oletti mahtuvan
vihemmén elektroneja kuin siitd kaukana oleville. Atomin elektroniverhon hén
katsoi olevan vakaa ja sdteilemdton. Teorian mukaan elektroni voi siirtyd
korkeammalla tai alemmalla tasolla olevaan avoimeen tilaan, jolloin se absorboi tai
emittoi siirtymistd vastaavan miirin energiaa sihkomagneettisina siteilykvantteina.
Bohr paranteli malliaan vield kolmeen otteeseen. Hin havaitsi, ettd useita elektroneja
sisdltivdd atomia on hankala kuvata hidnen kolmiulotteisella mallillaan ja
yksinkertaisti sen kaksiulotteiseksi. Esimerkit Bohrin kaksi- ja kolmiulotteisesta

mallista hiiliatomille on esitetty viitteesséd 74.

Vaikka Bohrin planetaarista mallia ei aikoihin ole pidetty oikeana, sen alkuaikoina
menestys oli niin vaikuttava, ettd siitd tuli atomin vahvin kansanomainen symboli.
Suosiota kuvaa hyvin se, etti Bohrin atomimalli on edelleen kdytdssd sekd

peruskoulun ettd lukion oppikirjoissa.

Bohrin mallikaan ei pystynyt selvittimién kemiallisen sidoksen luonnetta. Ratkaisu
16ytyi vuonna 1916 jolloin yhdysvaltalainen Gilbert Newton Lewis (1875-1946)
julkaisi tdrkedn artikkelin otsikolla: ”The Atom and the Molecule”. Artikkelissaan
Lewis kuvasi elektronit asettuneiksi samankeskisten kuutioiden kirkiin. Lewisin

kuvauksia kemiallisesta sidoksesta on esitetty viitteessd 71, s. 272.

Hén kuvitteli, ettd atomien vélinen sidos perustui, kuution kulmien lukuméérin
mukaan, kahdeksan elektronin rakenteeseen johtavaan elektronien siirtymiseen.
Lewis esitti, ettd vdhemmdn polaarisissa yhdisteissd atomit jakavat elektronit
pareittain siten, ettd kaksi kuutiota jakaa sdrmén tai tahkon. Molekyylimallituksen
kannalta merkittdvda oli Lewisin kdyttoon ottama pistesymboliikka, jolla kuvataan

uloimpien kuorten elektroneja. (ks. KUVA 4) (71, 5.272)
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KUVA 4. Lewisin malleja. (71, s.272) Lewisin pistesymboliikka on sdilyttinyt

merkityksensd nykypdiviin saakka

Lewisin mallin kdyt6lld on kuitenkin omat rajoituksensa, silld oktettisdéntd ei ole
aina voimassa. Mallia onkin kehitelty paljon eteenpdin ja nykyisin on olemassa
paljon tarkempia kuvauksia atomeista ja molekyyleistd. Uudet laskennalliseen
kemiaan perustuvat kemiallisen sidoksen mallit soveltavat molekyylien
elektronijakauman topologista analyysid kuvatessaan atomien vélistd sidosta. Koska
lukion kemiassa ei kdytetd Lewisin malleja monimutkaisempia esityksid, niitd ei ole

myo6skéédn syytd késitelld tarkemmin tdssa.

Graafisista molekyylimalleista muovi- ja tietokonemalleihin

Molekyylimalleja oli 1800-luvun jilkipuoliskolle asti havainnollistettu 1&hes
yksinomaan graafisten esitysten avulla. Ensimmadisten konkreettisten mallien ns.
pallo-tikkumallien esi-isind” voidaan pitdd August Wilhelm von Hoffmannin (1818-
1892) vuonna 1865 esittdmii krokettipallomalleja. Mallit perustuivat Crum Brownin
kaavoihin ja ne oli rakennettu atomeja symboloivista krokettipalloista ja sidoksia
kuvaavista tangoista. Von Hoffmann kéytti krokettipallomallejaan —mm.
kuninkaallisessa  instituutissa ~ (Royal  Institution)  pitdménsd  luennon

havaintovélineend. Hoffmannin krokettipallomalleja on esitetty viitteessd 71, s. 211.

Pallotikkumallien erinomaista havainnollisuutta alettiin arvostaa, ja 1900-1920

lukujen aikana niiden kéytto alkoi levitd yhé laajemmalle. Vuonna 1934 Stuart esitti
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kalottimallit (space-filling models) jotka perustuivat atomien van der Waals -séteisiin
molekyyleissd. Vuonna 1947 K. S. Pitzer laski butaanin hiili-hiili-sidoksen
sidosenergian ja my6hemmin, yhdessd Hazelin kanssa, demonstroi sykloheksaanin
aksiaalisen ja ekvatoriaalisen tuolimuodon. Kalottimalleja késiteltiin valttaméttomina
orgaanisen kemian tydkaluina seuraavat 30 vuotta ja ne tekivdt mahdollisiksi
rakenteen  konformaation, stereokemian, reaktiivisuuden ja  fysikaalisten
ominaisuuksien ennustamisen. Merkittivimpédnd ndistd voidaan pitdd nobelistien,
James D. Watsonin (1928-) ja Francis Crickin (1916-) vuonna 1953 esittdmid DNA-
molekyylin kaksoiskierteisen rakenteen mallia. Tami kolmiulotteinen malli oli
rakennettu kdytossd olevan kemiallisen aineiston perusteella ja se oli sopusoinnussa
rontgendiffraktiokuvien kanssa. Watsonin ja Crickin DNA-malli on esitetty viitteessa

71, s. 336.

Tietokonemolekyylimallien keksiminen 1960-luvun lopulla véhensi perinteisten
mallien  suosiota.  Molekyylien rakenteiden havainnollistamisen  lisdksi
tietokoneavusteinen mallinnus mahdollisti myds kvanttimekaniikkaan perustuvan
energian minimoimisen. Walter Kohn ja John Pople ovat kehittineet
tietokoneavusteisia laskennallisia menetelmid molekyylien ominaisuuksien ja niiden
vuorovaikutusten tutkimiseen. Heille myonnettiin kemian Nobel-palkinto vuonna

1998.(75)

V.2 Tietokoneavusteisen molekyylimallituksen etuja muihin malleihin

verrattuna

Koulussa opetettavan kemian suurimpia puutteita on ollut, etteivdt opiskelijat ole
pddsseet niin sanotusti “sisddn kemian maailmaan”. Tilloin tieto ja kisitteet ovat
jédneet yleensd suppeiksi ja irrallisiksi, jolloin todellinen kemian ymmaértdminen on
jaanyt heikoksi ja puutteelliseksi (13,17). Mallityypin valinnalla on vaikutusta
oppilaiden mielen malleihin eli sithen mielikuvaan, jonka oppilaat luovat
kasitellessddn esimerkiksi molekyylien rakentumista ja sithen kuinka he toimivat

”todellisessa” maailmassa tieteellisestd ndkokulmasta katsottuna (15).

Yksiulotteinen molekyylien ja reaktioiden havainnollistaminen esimerkiksi paperille

piirtdimédlld on opetuksessa vanhin ja eniten kaytetty tapa mallintaa kemiallisia
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ilmioitd, mekanismeja ja rakenteita (71). Konkreettisten, kolmiulotteisten
molekyylimallien, kuten muovisten pallotikkumallien, kéyttd opetuksessa
kemiallisten ilmididen havainnollistamiseksi on yksiulotteisiin esitystapoihin
verrattuna uutta ja yleistyméssd kemian opetuksessa. Tietokoneavusteinen
molekyylimallitus puolestaan on suhteellisen uusi ja ldhitulevaisuudessa kehittynein
tapa kemiallisten reaktioiden mallintamiseen (13). Mika tekee tietokonemalleista niin
ylivoimaisia muihin malleihin verrattuna? Tadmédn kysymyksen selvittimiseksi
“puolueettomasti” on ehkd jirkevintd vertailla erilaisia malleja ja niiden

ominaisuuksia toisiinsa.

Kohdassa 1.2 madriteltiin hyvin mallin ominaisuuksia ja todettiin hyvdn mallin
olevan sellainen todellisuuden simulaatio, joka korostaa kohteensa keskeisié piirteitd
epdolennaisten ominaisuuksien kustannuksella. Sen on tarkoitus helpottaa
todellisuuden  ymmartdmistd luomatta siitd  kuitenkaan  virheellistd  tai
harhaanjohtavaa kuvaa. Hyvd malli antaa kuvan myds systeemin sisdisestd

rakenteesta ja sisdisistd vuorovaikutuksista.

Yksiulotteisten mallien kayttdé kemian opetuksessa on nopea ja ilmainen tapa
mallintaa atomien ja molekyylien rakenteita sekd reaktiomekanismeja ja -yhtélita.
Yksiulotteisten mallien kiyttd ei mydskddn vaadi mitdén erikoisjérjestelyjd, joten
oppilas voi harjoitella niiden avulla myds kotona. Yksiulotteisia malleja kéytetdan
edelleen paljon ja oppikirjat ovat niitd pullollaan. Kemistit ja tutkijat ovat vuosien
varrella kehittdneet tapoja eldvoittdd” paperille piirrettyjd malleja. Kaavatasolla
esitetty reaktioyhtild (esimerkiksi Na” + ClI'— NaCl) on nopein mutta mallin
havainnollisuuden kannalta kaikkein alkeellisin ja mitdttdmin tapa mallintaa
kemiallisia ilmiditd. Se ei kerro reaktiosta muuta kuin sen mitkd ovat reaktion
lahtdaineet ja tuotteet ja mihin suuntaan reaktio pddasiassa tapahtuu. Se ei

esimerkiksi kerro mitdadn aineiden rakenteista eikd reaktion mekanismista.

Kehittynein tapa ilmaista rakenteita ja reaktiomekanismeja kaksiulotteisesti on
kayttad piirtdmisessd erilaisia tehosteita. Esimerkiksi molekyylin kolmiulotteisen
rakenteen mallintamiseksi on kéytetty lihavoituja kolmioita esittiméin katsojaan
pdin suuntutunutta sidosta, katkoviivalla katsojasta poispdin suuntautunutta ja

tavallisella viivalla tasossa olevaa sidosta. Tdméd havainnollistaa rakennetta jo
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paremmin mutta vaatii katsojalta hyvaa avaruudellista hahmottamista. On totta, ettéd
kolmiulotteinen hahmottamiskyky paranee, kun téllaisia malleja kiytetddn usein.
Joillekin oppilaille paperille piirretyn rakenteen tai reaktioyhtdlon hahmottaminen

kolmiulotteisena kuvana tuottaa kuitenkin ylitsepddseméttomid vaikeuksia (63).

Kehittyneimmilldkin yksi- ja kaksiulotteisilla malleilla on useita puutteita. Koska
mallit eivdt ole konkreettisia, niitd ei voi kddnnelld eikd tarkastella eri suunnilta.
Malleilla ei myoOskddn pystytd havainnollistamaan todenmukaisesti atomien
avaruudellista suuntautumista, niiden vélisid kokoeroja, molekyylin sidoskulmia ja -
pituuksia, sidoksien luonnetta eikd sisdisid vuorovaikutuksia. Lisdksi paperille voi
helposti piirtdd aivan millaisia rakenteita ja reaktiomekanismeja tahansa ilman
vihjettd siitd, ettd kyseinen malli saattaisi ehkd olla kemiallisesti mahdoton. Piirretty
malli ei ndet koskaan valita” virheellisyydestddn. Kovin suuria rakennelmia on
vaikeaa tai mahdotonta hahmottaa ainakaan kovin selkedsti paperille piirretysta
kuvasta. Myds suurien molekyylien ja esimerkiksi niiden kaikkien isomeerien

piirtdminen on kovin ty0lésta.

Yksi- ja kaksiulotteisten mallien suurena puutteena on, etteivit ne pysty herdttiméaéan
teoriaa eloon vaan tieto jdd hyvin abstraktiksi. Voidaan jopa véittdd, ettd jos
opetuksessa kiytetddin ainoastaan nditd malleja, molekyylit eivdt koskaan tule
oppilaille todellisiksi minké seurauksena ymmarrys kdrsii. Kun riittivda ymmarrysti

el ole, opetellaan helposti vain ulkoa.

Konkreettiset mallit, kuten opetuksessa perinteisesti kdytetyt pallotikkumallit, ovat
kehittyneimpid mekaanisia malleja kemiallisista yhdisteistd ja niiden rakenteista.
Pallotikkumalleista kdy hyvin ilmi molekyylien kolmiulotteinen rakenne. Koska
mallit ovat kédsin kosketeltavia, niitd pystytddn myos kédnteleméddn kasissa,
muokkaamaan ja tarkastelemaan eri suunnista. Talloin molekyylien avaruudellinen
hahmottuminen helpottuu ja konkreettiset mallit muuttuvat oppilaille ikdén kuin
“todellisiksi”. On kuitenkin tutkittu, ettd juuri edelli mainitun seikan wvuoksi
oppilaille jdd usein késitys, ettd perinteinen pallotikkumalli on suora suurennos
todellisesta molekyylistd. Konkreettinen malli luo my6s harhakésityksen, jonka

mukaan atomien viliset sidokset ovat jaykkid, samanpituisia ja muutenkin tiysin
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muuttumattomia. Lisdksi pallotikkumallit eivdt havainnollista todenmukaisesti

atomien valisid sidoskulmia.(13)

Koska molekyylien sisdisid vuorovaikutuksia ei ole huomioitu, oppilas voi rakentaa
myOs rakenteellisesti ja  kemiallisesti tidysin  védrid ja  mahdottomia
molekyylirakenteita ilman, ettd malli itsessdén jotenkin “protestoisi” titd vastaan.
Oppilas ei myoOskddn pysty havaitsemaan kuinka esimerkiksi atomien vaihto
vaikuttaa molekyylien kemiallisiin ominaisuuksiin. Konkreettisilla malleilla on
mahdotonta rakentaa kovin suuria, monien atomien yhdistelmid ja niiden kaytto
rajoittuukin ainoastaan pieniin ja yksinkertaisiin molekyyleihin. Talloin oppilas ei
kuitenkaan saa késitystd kuinka monimutkaisia suurempien molekyylien rakenteet

ovat (3).

Opettajat kdyttavdit useimmiten vain jonkun yhden tai kahden molekyylityypin
malleja, jolloin oppilaille saattaa jadda tdysin vddrd kuva molekyyleistd eivitkd he
pysty ymmaértdmiidn molekyylimaailman monimuotoisuutta. Konkreettiset mallit
eivit myoskadn havainnollista atomien vélisid kokoeroja eivétkd anna mahdollisuutta
luoda kaikkia mahdollisia isomeerejd molekyylille. Oppilaille saattaa jaadd myos

kuva, ettd atomeilla on tietty niille ominainen véri. (1,3,10,13)

On tutkittu, ettd tictokone- eli virtuaalimallien avulla virheellisten padtelmien maaraa
voidaan vdhentdd (1,6,8). Tietokonemallit havainnollistavat hyvin atomien vilisid
kokoeroja, sidospituuksia ja —kulmia ja antavat samalla hyvén kuvan systeemien
sisdisistd rakenteista sekd vuorovaikutuksista. Ne auttavat oppilaita ymméartdméan
muun muassa molekyylien fysikaalisia ominaisuuksia, kiraalisuutta, konformaatioita,
reaktiivisuutta,  reaktiomekanismeja  sekd  stereokemiaa. Niilld  voidaan
havainnollistaa myo6s késitteitd kuten atomi, elektronipilvi, kemiallinen sidos,
molekyyli ja orbitaali, joita perinteiset mallit eivdt havainnollista (8,10). On jopa

sanottu, ettd tietotekniikka on véline, joka herittdi teorian eloon (14, s. 19).

Konkreettisiin malleihin, kuten esimerkiksi muovisiin pallotikkumalleihin, verrattuna
tietokonemallien kdyton etuna on, etteivit niiden osaset katoa eivétkd lopu kesken.
Talloin on mahdollista rakentaa erilaisia molekyylisysteemejd alusta asti ldhes

systeemien koosta riippumatta ja havainnollistaa esimerkiksi molekyylin kaikkia
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mahdollisia konformeereja. Molekyylin rakenteen muuttumista optimoinnin aikana
on mahdollista seurata ikddn kuin animaationa tietokoneruudulta. Lisédksi
virtuaalimalleilla on mahdollista havainnollistaa muun muassa molekyylin
vérdhtelyjd ja kemiallisen reaktion tapahtumista. Télloin oppilas ymmaértad paremmin
my6s molekyylin geometrian yhteyden sen reaktiivisuuteen. (13,15) Jotkut
mallitusohjelmat, kuten esimerkiksi HyperChem, tarkastavat tunnetun tiedon pohjalta
mikéli jokin yhdiste tai reaktio on kemiallisen sidosluonteen perusteella tdysin

mahdoton®.

Mybds monen asian yhtdaikainen seuranta on helppoa visuaalisten vihjeiden
perusteella. Oppilas voi esimerkiksi seurata kuinka ldmpdtilan muutos vaikuttaa
systeemin liikkeeseen, rakenteeseen ja sidospituuksiin. Vaikka tietokonemallit, kuten
mitkd tahansa muutkin mallit, ovat vain todellisuutta vastaavia simulaatioita, ne eivit
koskaan vastaa tdysin todellisuutta. Koska tietokoneen avulla voidaan liikkua
helposti  kaksiulotteisesta esityksestd kolmiulotteiseen sekd kéyttdd saman
molekyylin havainnollistamisessa useita eri virejd ja mallityyppejd kuten esimerkiksi
viiva-, pallotikku- ja kalottimalleja, hahmottuu oppilaille kuitenkin mallien luonne;
sama asia voidaan esittdd lukuisalla eri tavalla. Oppilas voi testata erilaisia malleja ja

havaita, etteivit visuaaliset seikat vaikuta molekyylin kemiallisiin ominaisuuksiin.

Tietokonemallien haittapuolena voidaan pitdd sitd ettd ne eiviat ole késin
kosketeltavia (3). Tutkimusten mukaan parhaimpiin oppimistuloksiin padstidén, kun
kiytetddn muovimalleja yhtd aikaa kolmiulotteisten virtuaalimallien kanssa (15).
Opettaja voi esimerkiksi jakaa oppilaille valmiin muovisen mallin jonka avulla
ryhdytidén luomaan omaa kolmiulotteista virtuaalimallia. Tdllainen toimintatapa voi
olla etenkin aluksi erittdin hyddyllinen, mikéli oppilaat ovat tottuneita muovimallien
kayttdjid. Lisédksi itse tietokoneet ovat tietysti kalliimpia kuin esimerkiksi muoviset
pallotikkumallit mutta jos tietokoneet ovat valmiina, molekyylimallitusohjelmien

hinta tuskin muodostuu esteeksi.

Useat tutkijat puoltavat tietokonemallien ja -animaatioiden koulukdyttod ja ovat

havainneet, etti ndiden kdyttd kemian opetuksen tukena helpottaa oppilaita

3 siis esimerkiksi C- ei voi liittyd =O sidokseen
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ymmaértdmddn paremmin muun muassa aineen késitettd ja luonnetta kemiallisissa
ilmidissd. Osa tutkijoista puolestaan arvelee oppilaiden saavan parhaan edun, kun
konkreettisia ja virtuaalimalleja kdytetddn rinnakkain.(15) Mallit on kuitenkin térkea
esitelld hyvin. Jokaisella mallilla on omat etunsa ja puutteensa, joten on tirkedi

kertoa seké niiden eduista etti puutteista.
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VI Laskennallisen kemian tutkimustori

VI.1 Laskennallisen kemian tutkimustorin esittely

WWW-sivuista on pyritty tekemdidn mahdollisimman intuitiiviset, helpot ja selkeidt,
jotta opiskelijan tietotekniikan taidot eivédt nousisi esteeksi ja oppilas kykenisi
kiyttamddn sivuja ilman opettajan jatkuvaa ohjausta. Samasta syystd
mallitustehtiviin on liitetty hyvin yksityiskohtaiset ohjeet, vaikka moni opiskelija
pystyisi suoriutumaan tehtivistd yleisemmaélld tasolla esitettyjen ohjeiden avulla.
Ohjeiden pikkutarkkuus on samalla sekd hyvid ettd huono asia. Yksityiskohtaisten
ohjeiden orjallisella seuraamisella on haittapuolena se, ettei oppilas keskity riittdvasti
sithen mitd tekee vaan painelee vain nappeja kdskyjen mukaan. Toisaalta samalla
ohjeet antavat oppilaalle aikaa keskittyd opittavaan asiaan. Voi olla, ettd ilman

tarkkoja ohjeita opiskelija ei pystyisi suoriutumaan itsendisesti tehtivista.

Sivuja luodessa on pyritty kiinnittdimaddn huomiota niihin seikkoihin joita kohdassa
“hyvin WWW-sivuston piirteitd” on kisitelty. Sivujen teossa on kédytetty apuna
HTML-Kit ohjelmaa ja JavaScriptejd. Koodi on pyritty pitdmddn yksinkertaisena ja
selainkohtaisia erikoisuuksia on viltetty. Sivujen HTML-koodiin voi tutustua

liitteend olevan cd-rom levyn avulla.
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Tehtdwvit Tehtdvien tueksi Galleria

Tervetuloa tutustumaan laskennalliseen kemiaan ja
molekyylimallitukseen!

"Esittely” kohdasta loytyy taustatietoa sivuista,
laskennallisesta kemiasta ja molekyylimallituksesta.

"Tehtavat" kohdasta IGytyy yhteensa kahdeksan
mielenkiintoista laboratorio- ja
molekyylimallitustehtavaa joiden avulla perehdytaan
niin etanolin kuin kemiankin saloihin.

"Tehtavien tueksi” kohdassa on tietoa HyperChem -
ohjelmasta ja tehtdvien teoreettista taustaa. Taalta

lytyy myos mielenkiintoista lisslukemistoa Or
taydentamaan lukion kemian oppikirjoja.

"Galleriasta” |dytyvat kaikki tehtaviin ja teoriaan littyvat
kuvat. Kuvia voidaan hyddyntdad myos muun opetuksen
ja opiskelun tukena.

Tulosta sivu | Sivun alkuun | Edellinen sivu

KUVA 5. WWW-sivujen aloitussivu.

“Esittely” -valikosta 10ytyvaltd “Aloitussivulta” 16ytyy lyhyt esittely valikoiden

sisalloista.

Esittely Tehtavat Tehtdvien tueksi Galleria

Alaitussivu
. Oivaltamisen iloa laskennallisesta kemiasta
Mitd on tietokoneavusteinen molekyylimallitus
Lukion kemian opetussuunnitelmasta

KUVA 6. “Esittely” -valikko

Lisdksi “Esittely” -valikosta 10ytyy lyhyet tietopaketit molekyylimallituksesta, lukion

kemian opetussuunnitelmasta seka ’Laskennallista kemiaa kouluihin projektista”.

”Tehtavit” -valikko on esitelty seuraavassa otsikossa (VI.2) ”Laskennallisen kemian

tutkimustorin  tehtdvien yksityiskohtainen tarkastelu”. Tehtdviin on pyritty
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linkittdmddn oleellista tietoa kemiasta ja molekyylimallituksesta. Namé 16ytyvit
myds kohdasta "Tehtdvien tueksi”. Tehtdvien vastaukset ja sanaselitykset aukeavat
linkeistd pienempédn apuikkunaan, joka on toteutettu JavaScriptind. Samalla on
tiedostettu se, etteivdt JavaScript-ratkaisut toimi kaikissa selaimissa, vaikka

yleisimmin kidytetyt tukevatkin tdtd toimintoa.

Esittely Tehtavat Tehtdvien tueksi m

HyperChem

Kemiaa

Kemian sanaselityksia
HyperChem -sanaselityksia
Tiesitko?

KUVA 7. ’Tehtavien tueksi” -valikko

“Tehtdvien tueksi” kohdasta 10ytyy taustatietoa HyperChem ohjelmasta, tehtiviin

liittyvdd kemian teoriaa sekd kemian ja HyperChemin sanaselityksid. “Tiesitko”

kohdasta 16ytyy kolme lisdtietokappaletta etanolista.

Tehtdviat Tehtavien tueksi Galleria -

Kuwvat
HyperChemin .mol kuwvat

KUVA 8. ”’Galleria” -valikko

”Galleria” -valikosta 16ytyvit kaikki sivuston kuvat yhteen koottuina. Niitd kuvia
opettajan on mahdollista kéyttdd opetuksen tukena myds ilman tehtdviin
perehtymistd. "HyperChemin.mol kuvat” sisdltdd .mol muotoisia tiedostoja joista voi

olla hyotya tehtévien teossa, opetuksessa ja opiskelussa.

VI.2 Laskennallisen Kkemian tutkimustorin tehtivien yksityiskohtainen

tarkastelu

Tadmén pro gradu -tutkimuksen ensisijaisena tavoitteena on tuoda uutta materiaalia

lukion kemian opetukseen tutkimustorin tehtdvien muodossa. Kuten alussa todettiin,
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lukioon halutaan tuoda molekyylien kolmiulotteinen mallinnus ja kemiallisten
reaktioiden  havainnollistaminen = molekyylitasolla ~ sekd  havainnollistava
reaktiokinetiikka. Tdméd on tutkimustorissa toteutettu kahdeksan tehtdvin avulla.
Tehtdvissd kisitellddn kemiallisia ilmiditd makro-, mikro- ja kaavatasoilla, joten
tehtavdat tukevat monitaso-opetusta auttaen oppilasta ymmairtimiidn mikro- ja
makrotasojen vilisen yhteyden. Lisdksi ne helpottavat mallien luonteen

ymmartdmista.

Oppilaalla ja opettajalla on mahdollisuus valita tehddédnko mallitustehtidvat kokonaan
alusta alkaen vai kéytetddnko hyvdksi “Galleriasta” 10ytyvid kuvia. Talléin on
helppoa tasapainotella uuden tydkalun kayton opetteluun ja kemian tietouden
hankkimiseen kdytetyn ajan kanssa. Aikaa ei ole aina kéytettdvissd niin paljon kuin
sitd tarvittaisiin ja silloin joudutaan turvautumaan kompromisseihin. Niihin
tilanteisiin opettajan on mahdollista varautua kayttimélld valmiita .mol muotoisia

kuvia.

Esittely Tehtavat Tehtavien tueksi Galleria

Tehtavien esittely

Yleisohjeet

. Piirra etanolimolekyyli (mallitustehtava)

. Etanolin valmistus (oppilastyd)

. Etanolin valmistus (mallitustehtiva)

. Etanolin vibraatiospekin (mallitustehtava)

. Palava raha (demonstraatio)

. Etanolin palaminen (mallitustehtava)

. Etanolin liukeneminen veteen (oppilastyd)

. Etanolin liukeneminen veteen (mallitustehtiva)
Tehtavien vastaukset '

0 = @ R W R

KUVA 9. ’Tehtavat” -valikko.

“Tehtavit” -valikosta 10ytyy tehtidvien lisdksi tehtdvien esittely, yleisohjeet, ja
tehtdvien vastaukset. Vastaukset on linkitetty my0s kysymysten yhteyteen.

Seuraavassa perehdytdén tehtdvien sisiltoihin.

Tehtdvassi yksi (etanolimolekyylin piirtdiminen ja rakenteen optimointi) perehdytéddn
mallitusohjelman kdyttoon piirtdmaélla yksinkertainen molekyyli, etanoli. Luotu malli

korostaa etanolin keskeisid piirteitd antaen samalla hyvin kuvan systeemin sisdisestd
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rakenteesta ja sisdisistd vuorovaikutuksista. Samalla tutustutaan etanolin
ominaisuuksiin pohtimalla sen funktionaalista ryhmdi ja vertailemalla erilaisten
sidosten pituuksia. Tietokoneen avulla opiskelijan on helppo kokeilla
molekyylitasolla erilaisia vaihtoehtoja molekyylien havainnollistamiseksi ja havaita,
etteivdt visuaaliset seikat vaikuta molekyylin kemiallisiin ominaisuuksiin.
Opiskelijalla on my®ds tilaisuus seurata reaaliaikaisesti tietokoneen ndytoltd millaisia
vaikutuksia hdnen tekemilldan muutoksilla on. Tédmin tehtdvin suorittaminen
ensimmaéisend helpottaa oppilaan tyoskentelyd myohemmissd mallitustehtdvissa.
Lisdksi se auttaa ymmaértdmain laboratoriotéiden ja demonstraatioiden kohdalla esiin

tulevia reaktioita. Tehtdvit voidaan kuitenkin tehdd vapaassa jéarjestyksessa.

Tehtdvd kaksi on laboratoriotyd, jossa valmistetaan etanolia. Tdmidn tehtdvin
tarkoituksena on tutustuttaa oppilas yhteen kemian keskeiseen tydskentelymuotoon,
laboratoriotydskentelyyn. Toisaalta reaktiossa silmin ndhden tapahtuu jotain, mutta
mitd? Tehtdvin tarkoituksena on my0s herdttdd opiskelija pohtimaan tapahtunutta
reaktiota. Tehtdvd toimiikin parhaiten yhdessd tehtdvin kolme kanssa, jossa
pohditaan etanolin valmistusta myds toisen prosessin kautta. Reaktiota tutkitaan
tarkemmin kolmiulotteisten mallien avulla ja oppilaan tehtdvdnd on pohtia, kuinka
reaktio todella tapahtuu. Tdlloin oppilaalla on mahdollisuus luoda malli teorian ja
kokeellisen toiminnan vilille. Télldin asian ymmaértdminen, johtopéddtosten teko ja

asioiden yhdistdminen helpottuu.

Laskennallisen kemian avulla oppilas pystyy helpommin yhdistdméén kokeellisen ja
teoreettisen kemian molekyylitasolta ldhtien. Sitd voidaan kéyttdd yhtd hyvin
abstraktien kisitteiden konkretisoimiseksi, yksinkertaistamiseksi ja selventdmiseksi

kuin teorioiden, ilmididen ja sdéntdjen havainnollistamiseksi ja selittimiseksi.

Tehtdvidssd neljd laskennallista kemiaa kidytetddn avuksi oppilaan perehtyessd
etanolin rakenteeseen laskennallisen vérdahdysspektrin avulla. Spektri antaa paljon
tietoa molekyylin virdhtelyistd ja ominaisuuksista Oppilaalla on mahdollisuus
visualisoida tietokoneen ndytolld etanolin erilaisia vérdhtelyjd. Tehtdvd tuo hyvin
esille sen, ettei molekyylit ole jaykkid tiettyyn asentoon jdhmettyneitd kappaleita

vaan erittdin monimuotoisia ja herkésti ympariston muutoksiin reagoivia.
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Tehtdvéssd viisi tutustutaan etanolin palamiseen demonstraation ja johdattelevien
kysymysten kautta. Tehtdvd toimii hyvin yhdessd tehtivdn kuusi kanssa, jossa
tutustutaan samaan aiheeseen reaktioyhtéldiden ja mallintamisen kautta. Tehtdvat
viisi ja kuusi luovat yhdessd oivallisen mahdollisuuden tarkastella samaa ilmiota

kolmelta eri ndkokulmalta.

Samantapaisen kokonaisuuden luovat tehtdvit seitsemdn ja kahdeksan. Niissé
oppilaan tehtdvind on ensin liuottaa etanolia veteen laboratoriossa ja pohtia sitten

havaitsemaansa tapahtumaa mallien avulla.

Nédma tehtdvdyhdistelmdt ovat erittdin monipuolisia ja auttavat oppilasta
ymmértdméédn aineen luonnetta, symbolien tulkintaa ja hahmottamaan molekyyleja
avaruudellisesti. Ne mahdollistavat nopean siirtymisen makroskooppiselta
(kokeellinen ty0) tasolta mikroskooppiselle (eli atomi- ja molekyyli-) tasolle jolloin
asioiden ymmaértdminen helpottuu. Tutkimusten mukaan (3,13,15,17,19,34)
oppilaiden on vaikea muodostaa linkkejé ndiden eri tasojen vilille ja ymmaértdi, ettd

samaa asiaa voidaan merkité usealla eri tavalla.

V1.3 HyperChemin laskennallista taustaa ja tehtivien kemiallista tarkastelua

Laskennallisen kemian tutkimustorilla olevien tehtévien toteutukseen on valittu
lukuisista eri tietokoneohjelmista HyperChem, joka on helppokdyttoinen ja
suhteellisen  edullinen.  Ohjelmaan  voi  tutustua  verkossa  osoitteessa

www.hyper.com. HyperChem on monipuolinen kolmiulotteinen molekyylien

visualisointi ohjelma, jolla voi simuloida, havainnollistaa ja analysoida molekyyleja.
Lisédksi molekyylien havainnollistamiseen voidaan kayttda mm. tikku-, pallotikku- tai
kalottimalleja. Se tarjoaa siis monipuolisen katsauksen tietokoneen tuomiin

mahdollisuuksiin kemian opetuksessa.

Seuraavassa perehdytddn HyperChemin laskennalliseen taustaan eli niihin teorioihin
ja laskennallisiin menetelmiin, joita kdytetdin Laskennallisen kemian tutkimustorin
tehtdvien suorittamisessa. Samalla perehdytdin myods muutamiin laskennallisen

kemian kannalta keskeisiin késitteisiin.
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V1.3.1 Optimoinnin pasiméiirini on energian minimointi

Kun ainetta tutkitaan kokeellisesti tai valmistetaan laboratoriossa, saadaan usein eri
konformaatioiden seosta. Seoksessa on aina eniten energeettisesti edullisinta
rakennetta ja siksi, jos mallituksen avulla halutaan 16ytid todellisuutta ldhelld oleva
tilanne, pyritddn etsimiddn energiaminimid. Alimman energian muoto vastaa
suotuisinta kokeellisesti havaittavaa molekyylirakennetta. Molekyylin kaikkien
energiaminimien kartoittaminen kertoo olemassa olevien rakenteiden lukumaéarén.
HyperChem -ohjelmassa on automaattinen energioiden minimointiohjelma, joka
optimoi  rakennetun molekyylin geometrian. Energianminimin  etsiminen
kvanttimekaanisissa laskuissa perustuu elektronisen energian minimointiin eri
ydinkonfiguraatioissa. Molekyylimekaniikassa energian minimointi perustuu sidos-,
kulma-, van der Waals- ja varausenergioiden summan minimointiin

ydinkoordinaattien suhteen.

Minimointiprosessia voi seurata myo0s graafisesti, jolloin kuvaruudulta voidaan
nihdd miten molekyylin konformaatio muuttuu minimoinnin  aikana.
Minimointiprosessin kesto riippuu molekyylin koosta; mitd monimutkaisempi

molekyyli on kyseessd, sitd enemmén minimointiprosessi vie aikaa.

Minimointiprosessia voidaan tarkastella potentiaalienergiakdyrdn avulla, josta
ndhdddn miten molekyylin energia muuttuu sen rakenteen muuttuessa. Tarkemmin
potentiaalienergiakdyrd kuvaa elektronisen energian (potentiaalienergian) muutosta,
kun atomiytimien paikat muuttuvat. Kuvassa 10 on havainnollistettu kaksiatomisen

molekyylin minimointiprosessia.
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energia
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sidospituus

KUVA 10: Kaksiatomisen molekyylin minimointiprosessi.

Minimointi ldhtee liikkeelle siité, ettd ohjelma etsii potentiaalienergiakdyriltd jonkun
pisteen, jonka se ottaa minimoinnin ldhtokohdaksi (kuvassa 10 piste A). Tatad
energiapistettd vastaa jokin kyseisen molekyylin rakenne. Minimointiprosessi etenee
vaihe vaiheelta kohti alemman energian omaavaa rakennetta. Potentiaalikdyrilld
tdmé tarkoittaa litkkumista kdyrdd pitkin alaspdin pisteiden B, C ja D kautta
pisteeseen E, jossa sijaitsee kiyrdn minimikohta, joka siis vastaa molekyylin
pienimmin energian omaavaa rakennetta eli tasapainosidospituutta. Energiaminimi

on tunnettava, jotta molekyylin ominaisuuksia voitaisiin méérittaa.

Minimointiprosessi etenee askeleittain. HyperChem tarjoaa mahdollisuuden
madrittdd kuinka tihedksi askelvili halutaan. Jokaisen askeleen jidlkeen ohjelma
laskee uuden geometrian energian. Jos askeleet ovat liian pienid, askelia tulee paljon
ja prosessi vie paljon aikaa. Jos taas askeleet ovat liian suuria, energian minimikohta
saatetaan ohittaa ja aikaa tuhlaantuu, kun joudutaan palaamaan takaisin. Askelvili on
siis tirked valita tarkasti sen mukaan mikéd on koneen teho, kiytettidvissi oleva aika

ja kuinka tarkkoja tuloksia halutaan.

Minimointiprosessi tapahtuu tiettyjen minimointialgoritmien avulla. Yleisesti ottaen
minimointiprosessi pééttyy kuitenkin siithen pisteeseen, josta liikuttaessa kéyraa
pitkin kumpaan suuntaan tahansa, energian arvo kasvaa. Kaytinnossa tima tarkoittaa

sitd, ettd muutettaessa molekyylin rakennetta milld tavalla tahansa on aina tuloksena
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energian kasvaminen. Minimointialgoritmin valinta riippuu tutkittavan molekyylin
ominaisuuksista, kiytetystd voimakentdstd tai kvanttikemiallisesta laskutasosta ja
siitd kuinka tarkkoja vastauksia tarvitaan. Kaikki HyperChemin kayttdmét
menetelmdt, "Block-diagonal Newton Raphson", "Eigenvector-Following",
"Fletcher-Reeves", "Polak-Ribiere" ja "Steepest descent", perustuvat energian
derivaattojen laskemiseen. Menetelmédn valinta riippuu minimoinnin kohteesta,
kéytettdvissd olevasta ajasta sekd siitd kuinka tarkkoja tuloksia halutaan. Joissakin
ohjelmissa on kéytdossd myds ei-derivatiivisia menetelmid, kuten esimerkiksi
"Simplex Minimisation". Ndamé eivit kuitenkaan ole ldheskddn niin tehokkaita kuin

edella mainitut derivatiiviset menetelmat.

Kuvan 10 potentiaalienergiakdyrdssd tutkitaan energian muuttumista ainoastaan
sidospituuden funktiona ja prosessi saattaa ndyttdd erittdin yksinkertaiselta.
Todellisuudessa molekyylilldi on kuitenkin 3N - 6 vapausastetta (jossa N on
molekyylissd olevien atomien lukuméiérd) joten muuttujia on paljon useampia, jopa

satoja ja tdmén vuoksi prosessi onkin todellisuudessa paljon monimutkaisempi.

Minimikohdan 16ytdminen on kuitenkin vield suhteellisen helppoa tapauksessa, jossa
on vain yksi mahdollinen minimikohta. Téllainen on tilanne jaykkdrakenteisten
kaksiatomisten molekyylien kohdalla, jolla on ainoastaan yksi muuttuja, sidospituus
joten valittavana on lisdtdanko vai vihennetdanko sidospituutta (kuvassa 10 oikealle
mentdessd sidospituus kasvaa ja vasemmalle mentdessd sidospituus lyhenee).
Useampiatomisen molekyylin potentiaalienergiapinnat ovat kuitenkin
monimutkaisempia ja niissd on useita minimi- ja maksimikohtia (ks. kuva 11). Piste
jossa energian arvo on kaikkein alhaisin, on nimeltddn globaali minimi.
Potentiaalienergiapinnalta voi 16ytyd monta muutakin minimienergiapistettd mutta ne
sijaitsevat aina korkeammalla energia-arvolla kuin globaali minimi. Naitd pisteitéd
sanotaan lokaaleiksi minimeiksi. (Huom. globaali minimi on aina myds samalla
lokaali minimi.) Globaalia minimid vastaa molekyylin energeettisesti edullisin
rakenne. Potentiaalienergiapinnan maksimikohdat ovat transitio- eli siirtymdtiloja,
joita ei voida suoraan kokeellisesti tutkia eikd niitd vastaavia rakenteita voida

madarittaa.
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energia

transitiotila

lokaali minimi
globaali minimi

v

X (reaktiokoordinaatti)

KUVA 11: Moniatomisen molekyylin potentiaalikdyrd yhden koordinaatin suhteen.

Tietokoneohjelman kannalta suurin ongelma piilee siind, ettéd silld ei ole ndhtdvissd
kuvien 10 ja 11 mukaisesti koko potentiaalienergiakdyrdd vaan ainoastaan pieni osa
siitd. Mistd siis tiedetddn missd kohtaa potentiaalikdyrdd ollaan? Yksi tapa olisi
tietenkin tehdd rakenteeseen mahdollisimman pienid muutoksia ja tutkia miten
energia muuttuu ja havaita, ettd jos energia vihenee konfiguraatiota muutettaessa, ei
minimié ole 16ydetty. Kaikkien mahdollisten rakenteiden ldpikdyminen on kuitenkin
aikaa vievdd etenkin, jos molekyylissi on paljon atomeja. Tarkastelemalla
molekyylin virdhdys- eli vibraatiospektrid voidaan selvittdd onko 16ydetty piste jokin
energiaminimeistd vai jokin transitiotilojen pisteisti. Jos 10ydetty piste on
transitiotila, havaitaan tdmi lasketussa véardhdysspektrissd imaginddrisend taajuutena.
Talloin kaikkia molekyylin koordinaatteja ei ole optimoitu halutulla tavalla ja jokin
sisdinen koordinaatti on maksimissa. Globaalin tai lokaalin minimin ollessa kyseessa,
havaitaan spektrissd ainoastaan positiivisia arvoja. Se onko l9ydetty minimi lokaali
vai globaali, selvidd ainoastaan etsimdlld kaikki potentiaalienergiakdyrdn minimit ja
vertailemalla niiden energioita toisiinsa. Alimman energian omaava piste, on globaali

minimi ja molekyylin rakenteen stabiilein muoto. (76,77)
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V1.3.2 Molekyylimallituksessa kiaytetyt menetelmiit

Molekyylimallituksessa kéytetyt menetelmit jakaantuvat kvanttikemiaan ja
molekyylimekaniikkaan pohjautuviin menetelmiin. Oikean menetelmén valinta
riippuu paljon siitd, mitd ominaisuutta halutaan mallintaa ja tutkia. Liséksi se riippuu
tutkittavasta systeemisté, sen koosta, siind olevista alkuaineista ja siitd onko kyseessd
ulospéin varauksellinen vai varaukseton systeemi. Menetelmid valittaessa on syytd
ottaa huomioon myos kéaytettdvissd oleva aika sekd se, kuinka tarkkoja tuloksia

halutaan saada (ks. taulukko 1).

Seuraavassa keskitytddn ensin kvanttikemiallisiin laskumenetelmiin, joita kdytetddn
”Laskennallisen kemian tutkimustori”:n tehtdvissd yksi, kolme, nelji ja kuusi.
Ensimmaisessa tehtdvissid mallinnetaan pienikokoista etanolimolekyylid ja tehtdvissi
kolme ja kuusi etanolin valmistukseen ja palamiseen liittyvien reaktioiden eri
vaiheita. Tehtdvéssd neljd lasketaan etanolimolekyylin vibraatio- eli vardhdysspektri.
Lopuksi perehdytdén vield molekyylimekaniikkaan ja
molekyylidynamiikkasimulaatioihin. Niitd tarvitaan tehtdvdssd kahdeksan, jossa
tutkitaan etanolin liukenemista veteen. Mallinnettavassa systeemissd on télldin
yhteensd 49 molekyylid (kaksi etanolimolekyylid ja 47 vesimolekyylid).
Mallinnettaessa ndin isoja systeemejd ja verrattaessa saatuja tuloksia niiden
makroskooppisiin ominaisuuksiin on kvanttimekaniikan kdyttd mahdotonta laskujen

monimutkaisuuden vuoksi.
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Mitattu suure ab initio | Semiempiirinen/AM1 | Molekyylimekaniikka | Kokeellisesti

13-21G /MM+ -voimakentta saatu arvo
Sidospituuksia
A)
r(OH) 0,966 0,964 0,942
r(CO) 1,444 1,420 1,402 1,410
r(CC) 1,525 1,512 1,528 1,510
r(CH) 1,085 1,124 1,116
r(CH) 1,084 1,116 1,114
Sidoskulmia (°)
a(HOC) 110,9 106,6 108,4
a(OCH) 111,1 109,8 107,7
a(CCO) 106,9 107,3 107,3 105,0”
a(CCH) 109,5 109,5 110,8
a(HCH) 109,3 109,2 110,0
1(HCCO) 59,4 59,8 59,7
Laskuun
kulunut aika® g5 2 1
(s)
* Laskettu Pentium 2,0 GHz tietokoneella.
? (78)

Taulukko 1. Etanolin rakenne optimoituna globaaliin minimiin kolmella eri
laskumenetelmaélld, ab initio; laskutaso HF/3-21G, semiempiiriset menetelmét; AMI
ja molekyylimekaniikka, jossa voimakenttind on MM+. Viimeisessé sarakkeessa on
kokeellisesti mitattu rakenneparametri. Tulokset ovat hyvin samankaltaiset. Etanolin
tapauksessa saadaankin hyviéd tuloksia kaikilla menetelmilld. AM1 laskutaso antaa
hyvié tuloksia pienille orgaanisille molekyyleille, joissa on alkuaineina H, C, N, O,
F, Cl, Br ja I. Tutkimusten (79) mukaan, AMI -lasketut sidospituudet eroavat
kokeellisista tuloksista ~0,027A ja sidoskulmat ~2,3°. Vastaavat poikkeavuudet ovat

havaittavissa myos taulukon arvoista.
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V1.3.2.1 Kvanttikemia

Kvanttikemialliset menetelmét voidaan jakaa karkeasti kahteen ryhméén: ab initio eli
elektroniverholaskuihin ja semiempiirisiin menetelmiin. Jako perustuu sithen kuinka
paljon menetelma kayttidd kokeellisia tai kokeellisiin tuloksiin sovitettuja parametreja

menetelmien perustana olevan Schrédingerin yhtdlon ratkaisemisessa.

Ab initio -menetelmi

Ab initio -menetelmd (ab initio tulee latinasta ja tarkoittaa "alusta alkaen") on tarkein
kvanttikemiallinen laskumenetelmd. Ab initio -menetelmd on johdettu suoraan
teoriasta kéyttden ldhtotietoina atomin jérjestyslukuja, massoja, atomien paikkoja,
molekyylin kokonaisvarausta ja spinnikerrannaisuuksia (esimerkiksi etanoli on
singletti, '). Laskuissa ei kdytetd empiiristi aineistoa mutta Schrodingerin yhtilon

ratkaisemisessa kdytetddn matemaattisia approksimaatioita.(76,80-83)
V1.3.2.2 Schrodingerin aaltoyhtilo kvanttikemiallisten laskujen pohjana

Schrédingerin aaltoyhtdld on lineaarinen toisen kertaluvun differentiaaliyhtdlo, jonka
esitti ensimmadisend Erwin Schrodinger vuonna 1926. Sitd ei voida johtaa, vaan se
perustuu  muutamiin postulaatteihin. Schrodingerin  yhtdl6on paddytddn usein
klassillisen mekaniikan aaltoyhtdléiden pohjalta mutta on hyvé muistaa, ettd analogia
klassillisen mekaniikan aaltoyhtédldiden ja kvanttimekaanisten aaltoyhtdloiden valilla

on ainoastaan muodollinen.

Kvanttikemiassa atomien ja molekyylien kuvaus tapahtuu aalto- eli tilafunktioiden
avulla. Ne saadaan kuhunkin tilanteeseen sovelletun Schrodingerin yhtidlon
ratkaisuna. Aaltofunktioista puolestaan saadaan todennidkoisyyksind kaikki se
fysikaalinen informaatio miké aaltofunktioon liittyvéstd hiukkasesta tai systeemistd
on saatavissa. Ratkaistuna Schrddingerin yhtdld antaa siis paljon tietoa systeemin
energiatiloista, geometriasta, stabiilisuudesta ja virdhdysspektristi. Sen avulla
saadaan selville myos atomin tai molekyylin sdhkoiset ominaisuudet kuten

dipolimomentti, varaukset sekd reaktiivisuus. Kéytdnndssd, kun aaltofunktio w;

61



saadaan ratkaistua, tunnetaan koko systeemin kemiallinen luonne. Kvanttiteorian
keskeisin kysymys on, miten pdistddn tietyn fysikaalisen systeemin tilafunktioihin

eli miten saadaan ratkaistua Schrédingerin differentiaaliyhtalo.

Schrédingerin yhtdlon ajasta riippuva yleinen muoto on seuraava:

HY,(r,0) = E¥,(r,1) [1]
missa

Y, = systeemin stationaarinen tila

H =Hamiltonin operaattori

E. =systeemin energia

Yhtilossd [1] H on Hamiltonin operaattori, jonka muoto on hyvin monimutkainen jo
yksinkertaisimmillekin atomeille ja molekyyleille, E on systeemin energia ja ‘P(r, t)
on aaltofunktio, joka mddrdd tdysin systeemin tilan ja on riippuvainen seki
hiukkasten koordinaateista ettd ajasta. Koska nyt ei tutkita molekyylien kemiallisten
ominaisuuksien riippuvuutta ajasta, voidaan laskuissa soveltaa Schrodingerin yhtilon

ajasta riippumatonta muotoa:

Hy (r)=Ey,(r) 2]
missa

Y, = systeemin stationaarinen tila

H =Hamiltonin operaattori

E, =systeemin energia

Yhtdlossd [2] w, on nyt aaltofunktio, joka riippuu ainoastaan hiukkasten

koordinaateista.

Yhtélon eksakti ratkaiseminen monielektronisille systeemeille on hyvin hankalaa.

Schrédingerin yhtédlon ratkaisemisen vaikeus johtuu Hamiltonin operaattorista, joka

koostuu kineettisesté ja potentiaalienergiaoperaattoreista (H=T+V). Seon hyvin

monimutkainen jo hyvin yksinkertaisillekin atomeille ja molekyyleille. Erityisesti
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lausekkeessa esiintyvd — -termi, joka kuvaa elektroni-elektroni vuorovaikutusta,
"

tuottaa suuria hankaluuksia. Molekyylille jossa on n kpl:ta m. massaisia elektroneja

ja N kpl:ta m, massaisia ytimid, saadaan Hamiltonin operaattorille lauseke:

[:1 yg‘:’t hZVi elefnit hZVIZ ele%nizytiszt z, ez +Z 62 .\ ytimet ytimet ZaZ,B ez [3]
- 2 - 2 - A D ’
oo Smm, o 8mm, o a e, T ATET, 4B 47E R 5
missi

a ja B ovat ytimiin ja i jaj elektroneihin viittaavia indeksejd, V> on Laplacen
operaattori, z on hiukkasen varaus, g on tyhjidon permittiivisyys, jonka arvo on

8,854188-102 C*N'm?, r.

1

r.. on elektronin 1

9 1j

on elektronin 7 etdisyys ytimesta o

etéisyys elektronista j ja R ,; on ydinten & ja f vilinen etdisyys.

Yhtélosséd [3] ensimméinen summatermi edustaa ytimien kineettistd energiaa, toinen
elektronien kineettistd energiaa, kolmas elektronien ja ytimien vilistd attraktiota eli
vetovoimaa, neljis elektronien vilistd repulsiota eli hylkimisvoimaa ja viimeinen
ytimien viélistd repulsiota (H = ytimien kineettinen energia + elektronien kineettinen
energia + ytimien ja elektronien vélinen vetovoima + elektronien vélinen
hylkimisvoima + ytimien vidlinen hylkimisvoima). Kun oletetaan, ettd ytimien ja
elektronien koordinaattien origo on molekyylin painopiste, saadaan molekyylin

translaatioliike eliminoitua ja tdlloin Schrédingerin yhtildé on muotoa
Hy,(r.R) = Ey,(r.R) [4]
missi

w (1, R) riippuu seka elektronisista koordinaateista 7, ettd ydinten koordinaateista R

H =Hamiltonin operaattori
E =molekyylin kokonaisenergia translaatiota lukuun ottamatta

Yhtélossé [4] on siis mukana vield molekyylin rotaatio- ja virdhtelyliikkeet.
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Approksimaatiot
Yhtilon [4] ratkaiseminen eksaktisti on mahdotonta vetyd suuremmille systeemeille.
Koska ratkaistu Schrodingerin yhtélo tarjoaa kaiken mahdollisen tiedon systeemisté,

pyritddn se ratkaisemaan likimadréisesti turvautumalla approksimaatioihin.

Myos HyperChem kéyttdd hyviksi laskuissaan erilaisia approksimaatioita, joista
kolme tirkeintd (Bornin ja Oppenheimerin approksimaatio, LCAO-MO eli
molekyyliorbitaaliapproksimaatio ja HF-SCF eli Hartree-Fockin itseytyvian kentén

menetelma) on esitelty seuraavassa.

1. Bornin ja Oppenheimerin approksimaatio

Sekd molekyyli- ettd kvanttimekaaniset simuloinnit perustuvat yleensd Bornin ja
Oppenheimerin approksimaatioon joka viittaa elektronien ja ydinten massojen
suureen eroon (m. = 9,109390 - 10°' kg, m, = 1,672 623 - 10 kg, m, = 1,674 929
10" kg). Koska ytimet ovat paljon painavampia kuin elektronit, ne myds liikkuvat
paljon niitd hitaammin. Talloin milld tahansa ajan hetkelld ydinten liikkuessa
toisiinsa ndhden, elektronit muuttavat valittdomésti jakaumaansa uutta ydinten
muodostamaa potentiaalikenttdd vastaavaksi. Elektronit ehtivdt siis paéstd

tasapainoon ennen kuin atomiytimet liikkkuvat merkittavasti.

Ytimien voidaan ajatella litmautuneen paikoilleen, minkd seurauksena yhtdlo [4]
voidaan ratkaista approksimatiivisesti elektronien liikkeen suhteen paikalleen

kiinnitettyjen ytimien muodostamassa potentiaalikentdssd. Tdlloin aaltofunktion y

sijaan tutkitaan ns. elektronisia aaltofunktioita y .

T&lloin Schrodingerin yhtdlo voidaan esittdd muodossa:

HY (r,R)= E¥ (R (. R) [5]
missa
H ¢ = elektroninen Hamiltonin operaattori
v (r, R) = elektroninen aaltofunktio jossa elektronien koordinaatit » ovat muuttujia
ja ydinten koordinaatit R parametreja

E“ (R) = ytimen sijainnista riippuva efektiivinen elektroninen energia
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Nyt voidaan Hamiltonin operaattorin lausekkeesta [3] unohtaa ensimméiinen termi
(ytimet ovat paikallaan) ja viimeinen termi (ydinten vilinen potentiaali on vakio) ja

A saa niin ollen muodon [6]

elektronit hzvz elektronit ytimet 2 2
A . zZ e e
!
H== Y - 3 » - 4% [6]
o 87Tm, o om AMET, T 47[80”:‘]‘

Viimeinen termi (elektronien vilinen repulsio) monimutkaistaa Schrodingerin
yhtélon ratkaisua suuresti, silld elektronien paikkaa ei voida tdsmaillisesti méarittad.
Approksimoidaan viimeistd termid itseytyvédn kentdn menetelmélld, jolloin kuvataan
integraalifunktiolla potentiaalienergiaa, jonka elektroni tuntisi liikkuessaan muiden
elektronien muodostamassa tasaisesti jakautuneessa kentéssd. Talloin Schrodingerin
yhtdlon  ratkaisuna  saadaan  kyseisen  molekyylin  orbitaalienergiat  ja

yksielektronifunktiot eli atomiorbitaalit ®; mairitettya. (76,77,80-83,86)

2. LCAO-MO

Perinteiset  orbitaalikuvaukset ovat harhaanjohtavia, koska elektronien
16ytymistodenndkdisyys piirroksen rajojen siséltid voi olla jopa alle 80 %. Toisaalta
todenndkodisyys on jo melko pieni piirretylld rajapinnalla ja pienenee koko ajan
rajapinnan ylittdimisen jdlkeen. Todellisuudessa orbitaalilla ei ole selkeésti
méidriteltivid reunoja ja siksi elektronin 16ytymistodenndkdisyyttd on vaikea

visualisoida perinteistéd orbitaalikuvaa selkedmmin.

Molekyyliorbitaalit ~ voidaan  esittdd  molekyylin  muodostavien  atomien
atomiorbitaalien eli yksielektronifunktioiden lineaarikombinaationa yhtédlon [7]

mukaan

l//i(r):icyiq)y [7]
u=1

missd cy; on molekyyliorbitaalien kehityskertoimet funktioiden @, muodostamassa

kannassa.

Tatd menetelmdd kutsutaan LCAO-menetelmidksi (Linear Combination of Atomic

Orbitals). Mainittakoon menetelmistd esimerkkind vetymolekyyli-ioni, joka on siis
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kahden samanlaisen atomiorbitaalin muodostama kombinaatio. Sen aaltofunktiolle

on saatu seuraavat lausekkeet

p(1) =o1)+D(2)
y(2)=0(1)-0(2),

missd P(1) ja ®(2) ovat atomiorbitaaleja.

[8]

Lausekkeista huomataan, etti y/(1)*:n kohdalla elektronitiheydet kasvavat ydinten

vililld eli ts. vetyatomin ja protonin vililld on kemiallinen sidos (sitova orbitaali) ja

w(2)*:n kohdalla pienenevit (hajottava orbitaali). T#td on havainnollistettu kuvassa

12.

v(1)*

a) Sitova orbitaali (o)

4

v(2)

b) Hajottava orbitaali (6*). Molekyyli hajoaa vilittdmasti, kun y(2)

orbitaalille tuodaan elektroni.

Kuva 12. Vetymolekyyli-ionin elektronin esiintymistodennikoisyystiheys esitettyna

pitkin  ytimid  yhdistdvdd viivaa.

todennékoisyystiheydet kahdelle erilliselle vetyatomille.
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Palataan vield yhtdloon [6] missd viimeistd termid on approksimoitu keskiméérdisen
kentdn menetelmalld. Nyt Hamiltonin operaattori voidaan periaatteessa laskea. Jos
lisdksi tunnetaan molekyyliorbitaalit, on yhtdlossd [5] esiintyvin systeemin

efektiivinen elektroninen energia ratkaistavissa Schrodingerin yhtdlosté [9].

v Hydt
v ydr
Yhtélostd [9] tdytyy ratkaista yksielektroniaaltofunktioiden kehityskertoimet cyi. Se

E, =] [9]

onnistuu kiyttdmalld variaatioperiaatetta. Variaatioperiaatteen mukaan energia, joka
on laskettu approksimoiduista aaltofunktioista, ei voi koskaan olla alempi kuin
todellinen energia, joten alimman energian aaltofunktio on aina paras mahdollinen.
Periaatteen mukaan paras kehityskerroin onkin se, joka antaa alimman energian E.

(76,80-83)

3. Kantafunktiojoukot

Orbitaali kertoo elektronin sijoittumisesta muiden elektronien muodostamassa
kentdssd. Elektronin aaltofunktio mééritetdin matemaattisen funktion avulla joita
tunnetaan vain muutamille yhden elektronin systeemeille. Siksi orbitaalia tavallisesti
kuvaillaan kantafunktiojoukoilla. Koska kantafunktiojoukot ovat approksimaatioita
oikeista aaltofunktioista, niill4 saatu energia on aina liian suuri variaatioperiaatteen
mukaan. Yksinkertaisilla kantafunktiojoukoilla laskut ovat nopeita mutta
epétarkkoja. Hienoimmilla kantafunktiojoukoilla taas saadaan tarkempia tuloksia

mutta aikaa kuluu paljon enemmén.

Yksinkertaisimmillaan kantafunktiojoukko %, voi olla ns. slater-tyypin orbitaaleja

(STO) jotka ovat analyyttisid lausekkeita

X =R(1)Y,,(0,9)
R, =Ne*"
R, =N,re™",

missd & kuvaa elektronipilven varjostusta
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Koska Schrodingerin yhtdlon ratkaisussa STO-orbitaalien suhteen integroiminen on
hankalaa, kdytetddn niitd orbitaaleja vain yksittdisille atomeille ja lineaarisille

molekyyleille.

Gaussin-tyyppiset orbitaalit (GTO = Gaussian Type Orbitals) ovat suositumpia. Ne
ovat karteesisia ja kéyttokelpoisia moniatomisten molekyylien integraalien
ratkaisemisessa. Orbitaalit muodostuvat gaussin-funktioista. Yksi gaussin funktio ei
tuota kovin hyvii esitysté orbitaalista silld ne eivit ole oikean mallisia ldhelld ydinté.
Funktioita on kuitenkin helppo manipuloida; kahden gaussin funktion tulosta saadaan
uusi gaussin funktio ja useiden gaussin orbitaalien kombinaatioita voidaan kayttda

hyvien tulosten saamiseen.

Yksinkertaiset gaussin -kantafunktiojoukot matkivat slater-tyyppisid orbitaaleja.
Jokainen STO korvataan n:lld GTO-funktiolla ja merkitidn STO-nG. Esimerkiksi
STO-3G on yleisin minimaalinen kantafunktiojoukko. Siind kolme gaussin funktiota
muodostavat kukin slater-tyyppisen orbitaalin. Split-valence kantafunktiojoukot ovat
muotoa a-bcG, joissa kukin a, b ja ¢ vastaavat kussakin mallin osassa kdytettivien
gaussin-funktioiden maarda (esim. 3-21G a=3, b=2, c=1). Mitd suurempia numerot
ovat sitd tarkempia ja matemaattisesti monimutkaisempia ovat niitd vastaavat

kantafunktiojoukot.

Kantafunktioita voidaan kehittdd myds lisddmalld ns. polarisointia tai diffuuseja
funktioita parantamaan orbitaalien suuntautuneisuutta tai kantamaa ytimestd. 3-21G
on pienin gaussin-tyyppinen kantafunktiojoukko. Siind ensimmadisen rivin
alkuaineilla 1s-elektroneita kuvaa 3 GTO:ta, 2s, 2p jne. -elektroneita 2 GTO:ta ja
ylimdardisid valenssi-elektroneja kuvaa vain yksi GTO. 6-31G-kanta tuottaa paljon
parempia laskennallisia tuloksia mutta laskut vaativat enemmain laskutehoa ja aikaa.
Aika, joka laskuihin vaaditaan, kasvaa noin n4:lléi, missd n on kantafunktioiden

madrd. Jos kantafunktioiden méiarad kasvatetaan, kasvaa laskenta-aika dramaattisesti.
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\ —— STO: exp(-r)
0,8 : \ --- GTO: exp(-r2/2)
v GTO : exp(-10-r)

0,4

0,0

v

-

Kuva 13. Esimerkki yhdestd STO:sta ja kahdesta GTO:sta. (85)

HF-SCF eli Hartree-Fockin itseytyvin kentin menetelmi
Schrodingerin - yhtélossd laskennallisesti hankalin osa on elektroni-elektroni-
vuorovaikutus, jossa summataan elektronien vilinen potentiaalienergia kaikista

elektroneista kaikkiin elektroneihin lausekkeen [10] mukaan.

2

Ve=>3"5 [10]

m T
Tatd ei voida suoraan laskea kuin hyvin pienille systeemeille joiden koko vastaa
heliumatomin kokoa. Ongelma voidaan ratkaista Hartree-Fock:in menetelmalld. Sen
avulla Schrodingerin yhtdld jaetaan moneksi yksinkertaiseksi yhden elektronin
yhtéloksi, jotka ratkaisemalla saadaan yhden elektronin aaltofunktioita, orbitaaleja ja
orbitaalienergioita. Elektroni-elektroni -vuorovaikutus ei sisdlly Hartree-Fock-

menetelmaan.

Hartree-Fockin itseytyvian kentin menetelmd (SCF = self-consisted field) on yleisin
kvanttikemiallinen laskutyyppi. SCF pohjautuu Hartreen menetelméédn, jossa
lahtokohtana on, ettd atomin tai molekyylin elektroniset ominaisuudet voidaan
kuvata yksi-elektronisten orbitaalien tulon avulla. Fock jatkoi Hartreen menetelmén

kehittamista ja lisdsi sithen elektronien vaihtoilmion.

Vaihtoilmi6 perustuu havaintoon hiukkassysteemejd kuvaavista aaltofunktioista. Ne

ovat joko symmetrisid tai antisymmetrisid identtisten hiukkasten (esim. elektronien)
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vaithdon suhteen. Elektronisysteemid vastaa antisymmetrinen aaltofunktio (joka ei
siis ole symmetrinen kahden elektronin vaihdon suhteen) koska elektronien
spinkvanttiluku on 1/2. FElektroneista puhuttaessa ilmiotd kutsutaan Paulin
periaatteeksi  (joka on toiselta nimeltddn antisymmetrisyysperiaate). Sen
erikoistapaus, Paulin kieltosddntd, tunnetaan hyvin seuraavassa muodossa: “tietyssd

atomissa kahdella elektronilla ei voi olla tdysin sama kvanttilukukombinaatio™.

Hartreen ja Fockin yhtdlot ovat differentiaali- ja integraaliyhtdlditd, joiden
ratkaiseminen tehdddn iteratiivisesti. Aloitus tehddén arvaamalla aaltofunktiot
kaikille systeemin elektroneille, kdyttden hyviksi kaikkea sitd tietoa mitd vastaavan
tyyppisestd systeemistd on saatavissa (=tietokoneohjelmaan sisdénrakennettu
informaatio). Témén jédlkeen valitaan yksi elektroni ja kiinnitetddn muut elektronit
ikddn kuin paikoilleen jahmettyneeksi potentiaalildhteeksi, jolloin saadaan arvioitua
potentiaalienergia, missd elektroni litkkuu. Koska kukin elektroni vuorovaikuttaa
potentiaalildhteen kanssa erikseen, voidaan kaksoissumma korvata yksinkertaisella

summalla [11].

v, =S e 1]
>

Nyt riittdd, ettd ratkaistaan yhden elektronin aaltofunktio kerrallaan sen sijaan, ettd
pyrittdisiin 10ytiméddn suoraan ratkaisua kaikkien atomien ja elektronien paikoista
riippuvalle Schrodingerin yhtildlle.

Yhden elektronin aaltofunktio on muotoa [12]:

B2 (T, + Vs VW X e Xy ) = EW(X), X e Xy)
J [12]

(T, + Vies + Vi) (x) =Fo,(x,) = &9, (x,)
jossa F on ns. Fock-operaattori. Yhtdlo on ns. Hartree-Fockin yhtilo.

Operaatio toistetaan seuraavan elektronin suhteen ja potentiaalienergiaa arvioitaessa
otetaan huomioon jo ratkaistut aaltofunktiot. Kun kaikki elektronit on kiyty lépi,
saadaan uusi alkuperéisestd poikkeava aaltofunktiojoukko. Kertoja jatketaan, kunnes
viimeksi saatu joukko ei enéé juurikaan poikkea edellisesté eli lasku konvergoituu ja

silloin kenttd on itseytynyt. (Se, ettd iterointi konvergoi tai ettd konvergoitunut

70



ratkaisu on se oikea, ei ole millddn lailla varmaa.) Laskuissa voidaan kayttdd hyviaksi

joko slater- tai gaussin- tyyppisié orbitaaleja.(76,77,80-83)

Semiempiiriset menetelmiit

Semiempiiristen laskujen perusasetelma on sama kuin Hartree-Fock laskuissa, eli
kaikki perustuu Hamiltoniin ja Schrodingerin yhtdlon ratkaisemiseen, mutta tietyt
laskuissa esiintyvdt integraalit approksimoidaan tai ohitetaan kokonaan. Yleensa
tdysien kuorien elektroneja ei oteta mukaan laskuihin ja kéytossd on vain
minimaalinen kantafunktiojoukko. Integraalien laskemista nopeutetaan kayttaimalla
lisdksi empiirisilli menetelmilld saatua aineistoa eli parametrisoimalla menetelma.
Parametrisoimalla pyritddn my0s pienentdmiin approksimaatioista seuranneita
virheitd. Voidaan siis sanoa, ettd semiempiiriset menetelmit on rakennettu pienistad
orgaanisista molekyyleistd saatujen parametrien avulla. Siksi, kun tutkittava
molekyyli on samankaltainen ohjelman tietokannassa olevan molekyyli kanssa,
saadaan erittdin hyvié tuloksia (ks. taulukko 1). Laskumenetelmén parametrisointiin
on kéytetty tietoja molekyylien mukaan reaktiolimmdistd, dipolimomenteista ja

ionisaatiopotentiaaleista.

Semiempiiriset laskut kuvaavat hyvin orgaanista kemiaa, jossa vain muutamia
alkuaineita kéytetddn laajasti ja molekyylit ovat kohtuullisen kokoisia.
Semiempiirinen AM1 (Austin Model 1) laskumenetelmé on kéyttokelpoinen kaikille
niille molekyyleille, jotka sisdltdvdt alkuaineita jaksollisen jdrjestelmén
ensimmadiseltd ja toiselta vaakariviltd siirtymémetalleja lukuun ottamatta. AM1 on
kalibroitu kokeellisen muodostumisentalpian avulla ja se on yhdessda PM3:n kanssa
yleisesti tarkin semiempiirinen menetelmd, joka HyperChemissd on. AM1:n avulla
voidaan laskea elektronisia ominaisuuksia, optimoida geometria ja kokonaisenergia

sekd arvioida molekyylin muodostumislampd. (76,80-84)

Semiempiiristen laskujen edut ja ongelmat ab initio laskuihin verrattuna

Semiempiiriset laskut ovat nopeampia kuin ab initio laskut. Toinen etu saavutetaan
parametrisoinnilla. Koska menetelmd parametrisoidaan kokeellisin tuloksin, ne
sisdltdvat myos elektronien vélisten vuorovaikutusten vaikutuksia. Toisaalta tima
voidaan ndhdd myos haittana, koska ei ole selvdd kuinka suuri vaikutus on ja miten

suuria virheitd parametrisointi aiheuttaa laskuihin. Liséksi tulokset voivat olla
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virheellisid tai niitd ei voida ennustaa niin luotettavasti. Mallinettaessa kuitenkin
pienikokoisia orgaanisia molekyylejéd, esimerkikisi etonolia, saadaan erittdin hyvid
tuloksia. Jos molekyyli poikkeaa kaikista parametrisoiduista molekyyleistd, voivat
tulokset olla erittdin huonoja. Semiempiiriset laskut eivét ole kuitenkaan niin herkkia

parametrisoinnille kuin molekyylimekaniikka laskut. (76,80-83)

V1.3.2.3 Molekyylisimulaatiot

Mallinnettaessa isoja systeemejd ja niiden makroskooppisia ominaisuuksia on
kvanttimekaniikan kdyttdé mahdotonta laskujen monimutkaisuuden vuoksi ja siksi
tehtdvdssd 8, jossa tutkitaan etanolin liuottamista veteen, turvaudutaan

molekyylimekaniikkaan ja molekyylidynamiikkaan.

Molekyylidynamiikassa molekyylisysteemin kéyttdytymistd tutkitaan ajan funktiona
(esimerkiksi systeemin ldmmitys, vérdhdysliike tai Brownin liike) ja ilmennetidin
simulaationa (86). Laskennan alussa systeemin hiukkasille annetaan alkuarvot eli
hiukkasten paikat ja nopeudet. Tdmin jélkeen suoritetaan laskennallinen "mittaus",
jossa ratkaistaan hiukkasten liikkeet hiukkasiin vaikuttavien voimien avulla. Koska
molekyylissd tapahtuvat geometriset muutokset tarkoittavat sen energian
muuttumista, tidytyy energiat ratkaista. Téhdn kéytetddin  yleisimmin
molekyylimekaniikkalaskuissa kéytettyjd kemiallisen systeemin kokonaisenergian

arviointimenetelmia.

Molekyylimekaniikassa kaytetddn puhtaasti empiirisestd aineistosta rakennettuja
mekaanisia malleja. Tadmén haittapuolena on, ettei elektroneja huomioida huolimatta
niiden keskeisestd asemasta kemiassa. Molekyylimekaniikalla saavutetut tulokset
eivit ole aina tarkkoja. Esimerkiksi systeemin energian minimoinnilla 16ydetddn
jokin konformaatio mutta timd ei vilttdmittd ole alimman energian omaava

konformaatio.

Tutkittavasta molekyylisté tarvitaan tarkka kuvaus, jotta molekyylimekaniikan laskut

ja simulaatiot onnistuisivat. Kaikki tarvittavat tiedot on siséllytetty voimakenttiin.
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Yleisesti voidaan sanoa, ettdi molekyylidynamiikkaa kéytetddn hyvéksi etenkin
silloin, kun kyseessd on isokokoinen systeemi (tutkimustorilla etanolin liuottaminen
veteen), jonka kiyttdytymistd halutaan simuloida. Télloin ab initio tai
semiempiiristen laskujen suorittaminen on hyvin aikaa vievii tai jopa mahdotonta.

(76,80-83)

Voimakentiit

Voimakentit ovat molekyylimekaniikan ja -dynamiikan ydin. HyperChem-ohjelma
esittdd molekyylin kuvaamista varten tarvittavat tiedot numeerisessa muodossa
taulukoituna voimakenttiin. Molekyylien kuvaaminen ei ole kovin yksinkertaista ja
siksi erilaisia voimakenttiin liittyvid tiedostoja on paljon ja ne siséltdvdt suuren
médrdn tietoa erilaisista atomeista ja niiden naapurisuhteista. Jokaisesta atomista
tarvitaan oma kuvaus sekd tiedot siitd missd kohtaa molekyylid ne sijaitsevat
(atomien karteesiset koordinaatit). Lisdksi tarvitaan tietoa muun muassa
atomityypistd, joita on olemassa paljon enemmén kuin alkuaineita (esimerkiksi hiili,
jonka jirjestysluku on 6, voi olla tyypiltdéin sp® tai sp ja muodoltaan tetraedrinen,
trigonaalinen, tasomainen tai lineaarinen), tietoja atomeja yhdistdvistd sidoksista
(sidospituudet, -kulmat jne.), varauksista sekd systeemin sisdlld vallitsevista

vuorovaikutuksista (joita on jo yksinkertaisessa molekyylissi erittdin paljon).

Voimakenttilaskut ovat yleensd erittdin nopeita. Tdmd on tehty mahdolliseksi
sovittamalla tiettyjd alkuaineryhmid ikdin kuin molekyyleiksi sen sijaan ettid niitd
tutkittaisiin yksittdisind atomeina. Esimerkiksi metyyliryhmd voidaan kuvata isoksi
pallomaiseksi yksikoksi tai koostuneeksi yhdestd hiilestd ja kolmesta vedysta.
Jalkimmaisessd tapauksessa laskujen tulokset ovat tarkempia mutta ensimmadiselld

vaihtoehdolla sddstetddn paljon aikaa.

Voimakentdt toimivat parhaiten orgaanisille systeemeille, jolloin voimakenttid
voidaan kéyttdd useiden molekyylien analysoimiseen ja erilaisten ominaisuuksien
madrittdmiseen. Epdorgaanisille ja metalli-hiili sidoksille ei ole olemassa yhtd hyvia

valmiita parametreja.

Parametrit eivdt ole siirrettdvissd voimakenttien vélilli vaan tietyn voimakentin

tiedot on suunniteltu tietyn tyyppisten ongelmien ratkaisuun (kuten proteiinien
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rakenteen mdadrittdmiseen). Siksi ei ole olemassa yhtddn yleispatevdd kaikille
ongelmille sopivaa voimakenttdd vaan se valitaan tutkittavan systeemin mukaan.
My0s se halutaanko nopeita ja hieman epétarkempia tuloksia vai onko mahdollista
kayttdd paljon enemmin aikaa tarkkojen tulosten saamiseksi, vaikuttaa kentin
valintaan. Parametrien lisddminen voimakenttiin on mahdollista mutta koska
kiytossd on erittdin laaja valikoima erilaisia voimakenttid, ei niiden muokkaamiseen

yleensai ole tarvetta.

Tehtdvissd kaytetty MM+ on kaikkein yleisimmin kidytetty voimakentti
molekyylimekaniikkalaskuille. Se on kehitetty aluksi orgaanisille molekyyleille
mutta sitd voidaan kiyttdé kaikkien atomien voimakenttdnd. MM+:1la on mahdollista
késitelld myos sitomattomia vuorovaikutuksia, jotka ovat olennaisia esimerkiksi

liukenemisen mallinnuksessa. (76,80-83)

V1.3.3 Spektroskopia

Laskennallisen kemian tutkimustorilla, tehtivdssid 4, mallinnetaan ja tutkitaan
etanolimolekyylin vibraatio- eli vidrdhdysspektrid. Molekyylin virdhtelyliikkeen
simulointi on mielenkiintoinen ja tirked osa molekyylimallitusta. Pelkdn
vérdhtelyspektrin késittely ilman siithen kytkoksissd olevia késitteitd on kuitenkin
puutteellista ja jopa harhaanjohtavaa. Tédmidn vuoksi seuraavassa kisitellddn
suhteellisen perusteellisesti molekyylin véardhtelyspektrien lisdksi sen perustana

olevia késitteitd ja teoriaa.

V1.3.3.1 Miti on spektroskopia?

Spektroskopia tutkii sdhkdmagneettisen séteilyn ja aineen vélistd vuorovaikutusta. Se
siséltdd monia kemian tdrkeimpid tutkimusmenetelmid, joista kolme keskeisintd ovat
infrapunaspektroskopia, elektronispektroskopia ja ydinmagneettinen
resonanssispektroskopia. Spektroskopiassa tarkastellaan molekyylien siirtymista

energiatilasta toiseen.

Eri menetelmilld saatujen tulosten tulkinta on mahdollista kvanttimekaniikan avulla.

Newton suoritti ensimmaéiset spektroskooppiset tutkimukset jo 1700-luvulla mutta
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tulosten kvantitatiivinen kaisittely tuli mahdolliseksi vasta kvanttimekaniikan
kehittymisen mydtd. Atomi- ja molekyylispektroskopian avulla saadaan erittdin
paljon ja hyvin monipuolista tietoa molekyylin rakenteesta (esimerkiksi:
sidospituuksista ja —kulmista), molekyylisymmetriasta, kemiallisista ominaisuuksista
(esimerkiksi: elektronijakautumista, sidosvahvuuksista) sekd molekyylien sisdisistd

ettd molekyylien vélisistd prosesseista. (82,87, s.142,155)

VI1.3.3.2 Sdhkomagneettisen siteilyn ja aineen vuorovaikutus

Spektrometrisista  tutkimusmenetelmistd  infrapunaspektroskopialla  tutkitaan
sdhkOmagneettisen siteilyn imeytymistd eli absorptiota sen kulkiessa tutkittavan
aineen ldpi. Ndin saadaan monipuolista tietoa sekd molekyylin rakenteesta
(esimerkiksi: symmetriasta, sidospituuksista, ja —kulmista) ettd kemiallisista
ominaisuuksista (esimerkiksi: elektronijakaumasta, sidosvahvuuksista, molekyylin
sisdisistd ja molekyylien vilisistd vuorovaikutuksista). Sdhkomagneettisen siteilyn
alue on hyvin laaja ja se jaetaan useisiin eri energian ja taajuuden omaaviin

pienempiin alueisiin. Koko sdhkdmagneettisen séteilyn spektri on esitetty taulukossa

2)
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Taulukko 2. Sdhkdmagneettisen siteilyn spektrin alueet, niiden likiméardiset rajat ja

eri alueilla tapahtuvat ilmi6t. (87, s. 144)

Alue Séteilyn Séteilyn Séteilyn aikaansaama
aallonpituusrajat taajuusrajat ilmio
A Y /Hz
Gammasateet Ydinsiirtymat
10 pm 3,010
Rontgensiteet Sisédelektronien
10 nm 3,0-10" siirtymat
Vakuumiultravioletti Uloimpien kuorien
200nm 1,5 10" elektronien
poistuminen
Ultravioletti Valenssielektronien
380 nm 79-10" siirtymit
Nékyva valo Valenssielektronien
780 nm 3.8-10" siirtymat
Léhi-infrapuna Molekyylivardhtelyt
2,5 um 1,2+ 10"
Keski-infrapuna Molekyylivardhtelyt
50 pm 6,0 - 10"
Kaukainen Molekyylivérdhtelyt
infrapuna 1 mm 3,0-10"
Mikroaallot Molekyylirotaatiot ja
elektronin
100 mm 3,0-10° spinresonanssi
Radioaallot Ydinmagneettinen
resonanssi

Sadteily on aaltoliikettd. Aalloilla on tietty nopeus, aallonpituus ja taajuus. Kullakin
aallolla on tietty energia, jonka se pystyy luovuttamaan energiapaketteina eli
kvantteina joko kokonaan tai osittain ollessaan vuorovaikutuksessa aineen kanssa.

Yhden kvantin energia saadaan laskettua yhtélon [13] avulla.
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E:hv:h%:hc;, [13]

jossa h on ns. Planckin vakio, jonka suuruus on 6,626076 - 10°* Js = 4,135669 - 10"

eVs (88), v on siteilyn taajuus, ¢ on aallon nopeus, A on aallonpituus ja v on

aaltoluku.

Téastd saadaan aallon nopeuden, aallonpituuden ja siteilyn taajuuden v vélinen

yhteys.
c=Av [14]

Koska kvantin energia on riippuvainen séteilyn aallonpituudesta, on téstd
seurauksena se, ettd sdhkOmagneettisen séteilyn eri alueiden energiakvantit ovat
erisuuruisia. Kuten taulukosta 2 voidaan havaita, yhden kvantin energia on pienin
radioaalloilla ja suurin vy-séteilylli. Kvanttien energioiden erilaisuudesta on
seurauksena, ettd eri aallonpituuksinen sdteily saa aineeseen osuessaan aikaan

erilaisia muutoksia.

Kuten kaikki sdhkomagneettisen séteilyn lajit, myds atomien ja molekyylien
energiatilat ovat kvantittuneita. Tdmén vuoksi atomin tai molekyylin energiatilan

muuttaminen vaatii tietyn suuruisen kvantin.

Jotta ymmadrrettdisiin tarkemmin sdhkOomagneettisen séteilyn ja aineen vélisti
vuorovaikutusta, tarkastelemme ldhemmin molekyylin virittymisté ja tdhén liittyvaa
energiatilan muuttumista. Molekyylin sisdinen energia voidaan jakaa kolmeen osaan,
pyorimisenergiaan E,, virdhtelyenergiaan E, ja elektroniseen energiaan E. yhtdlon

[15] mukaan.
E=E +E +E, [15]

Séteilyn absorptiossa molekyyli voi virittyd alemmalta energialta ylemmalle

energiatilalle. Jos alkutilaa merkitddn, eli alemman energian omaavaa tilaa, E":lla ja
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lopputilaa, eli korkeamman energian omaavaa tilaa, E':lla, saadaan yhtilo [15]

muotoon [16].

AE=E-E"=(E -E)+(E.-E)+(E.-E)  [16]

Energia sdilyy, kun aine ja sdhkOmagneettinen siteily ovat vuorovaikutuksessa.
Sateily voi absorboitua séteilyd absorboivaan molekyyliin tietyn suuruisina "energia-
annoksina", energiakvantteina. Yhden energiakvantin suuruus on 4v (ks. yhtélo
[13]) mikd on tdsmailleen yhtd suuri kuin atomin tai molekyylin kahden perdkkaisen

energiatilan vilinen energiaero ts.

AE = hy [17]

Tami yhtdlo on spektroskopian perusyhtidlo ja on nimeltidn Bohrin taajuusehto.

(82,87, 5.155,156)

V1.3.3.3 Vibraatio- eli varihdysspektrit

Infrapunaspektri (IR-spektri) antaa paljon tietoa molekyylin rakenteesta ja sen
sidosten luonteesta, mutta jo suhteellisen pienenkin molekyylin infrapunaspektrin
tdydellinen tulkitseminen on vaikeaa ja aikaa vievdd. Spektrid voidaan pitdd

molekyylin kokeellisena sormenjilkend, joka saadaan laboratoriotutkimuksissa.

Tutkimustorin tehtévissé tarkasteltu varahdysspektri on laskennallinen. HyperChem
luo spektrin mallintamalla molekyylin vérdahdysliikkeet N:n pistemdisen massan
joukkona, jotka edustavat atomien ytimid, ja joista kukin virdhtelee optimoidun
tasapainokohtansa ympdérilld. Tasapainokohdat HyperChem mairittelee ratkaisemalla
elektronisen Schrodingerin yhtélon kyseiselle systeemille. Kvanttikemiallisesti
varahdysspektri saadaan energian toisena derivaattana ydinkoordinaattien suhteen
(ns. Hessin matriisi). Koska HyperChem kéayttdd harmonisen virédhtelijan mallia
kaikissa laskuissa, se antaa hieman liian suuria vardhtelytaajuuksia Hartree-Fock

laskuissa (~10%).
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Seuraavassa tutustutaan hieman tarkemmin vardhdysspektreihin, silld vaikka
HyperChem:1l4 luodussa spektrissd ei ole konkreettisesti kyse sdhkdmagneettisen
sdteilyn ja aineen vilisestd vuorovaikutuksesta, on tuloksia vaikea ymmaértda ilman

tietoa siitd mitd vardhdysspektrit ovat ja miten ne syntyviét.

Lampositeily saa aikaan atomien virdhtelyn molekyylissd ja infrapunasiteilylld
voidaan vaikuttaa molekyylin vérdhtely- ja pyorimisenergioihin. Séteilyn osuessa
molekyyliin osa siitd absorboituu saaden aikaan molekyylin virittymisen. Molekyylin
dipolimomentti ja sidospituudet muuttuvat jolloin myds molekyylin vérdhtelyn
amplitudi muuttuu. Tdmé ndkyy infrapunaspektrissd kyseisen aaltoluvun alueella

sdteilyenergian absorptiona.

Eristetyn molekyylin tilaa voidaan kuvata kvanttilukujen avulla. Nama kvanttiluvut
kuvaavat molekyylin rotaatio-, virdhtely- ja elektronitilaa. Kun molekyylin
energiatila muuttuu, muuttuvat myos kvanttiluvut. Erilaisia periaatteessa mahdollisia
siirtymid on olemassa paljon mutta kaikki siirtymit eivdt ole sallittuja. Sallituille
siirtymille on olemassa valintasddnnét, jotka voidaan esittdd kvanttilukujen
muutoksina. Virdhdysenergiatasojen vélisiin siirtymiin liittyy valintasdinto Av = 1,
mikd patee tdysin harmoniselle vérdhtelijdlle. Vardhdysspektristd voidaan kuitenkin
havaita my0s muita siirtymid, nk. ylisiirtymid, joille Av =22, £3..., mikd johtuu
todellisen molekulaarisen virdhtelijdin epdharmonisesta luonteesta. Siirtymien
edellytyksend on, ettd molekyylin dipolimomentti muuttuu virdhtelyn aikana ydinten
vélisen etdisyyden muuttuessa. Dipolimomentin muutos mahdollistaa molekyylin ja
sateilyn vilisen vuorovaikutuksen, jolloin virdhdysspektri voidaan kokeellisesti
havaita. Téstd johtuen samanytimisilld molekyyleilld kuten esim. H; tai O,, joiden
dipolimomentti on nolla kaikilla sidosetdisyyksilld, ei havaita virdhdysspektrid
lainkaan. Eriytimisilld kaksiatomisilla molekyyleilld puolestaan on sidospituudesta
riippuva dipolimomentti ja néilld molekyyleilld voidaan siis todeta virahdysspektri.

(82,87 5.163)

Infrapunaspektrin (IR-spektrin) avulla saadaan molekyylistd tai yhdisteestd paljon
tietoa. Useat funktionaaliset ryhmait voidaan tunnistaa spektristd suhteellisen helposti
ja tdmén vuoksi spektrin avulla saadaan usein hyvi yleiskuvan yhdisteen rakenteesta.

Yleisimmin tutkittu vili on 4000 cm™ - 200 cm™, joka vastaa molekyylin siséisten
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liikkkeiden energioita. Spektrien avulla voidaan aineiden identifioimisen lisdksi tutkia
niiden puhtautta. IR-absorptioiden ryhmaétaajuudet on esitetty kuvassa 14. (82, 87,
s.170,171,172,173)

5000 30|00 20|00 15(|)0 13|00 11|00 1(|)00 9|00 8(|)0 7(|)0 viear”
O-H ven. _C=0 ven, C-O ven.
N-H ven. __ C-Nyen.
C-Hven. C=C ven. C-C ven.
C=N ven. N-H taiv. N-H taiv.
C=C ven. _C-H taiv. C-H taiv.
_C-H taiv. C-Cl taiv|
2 ' :t ' I6 I ;3 ' 1|0 l 1I2 I 1I4 Mum

KUVA 14. IR-absorptioiden ryhmaétaajuudet. (87, s.174) Yleinen kdytdntd on, ettd

puhutaan taajuuksista, vaikka kysymys on yksikoisti cm™ eli aaltoluvuista.

V1.3.3.4 Molekyylin virahtelyliike

Kaikissa ~ molekyyleissd, olosuhteista  riippumatta, atomit  vérdhtelevit
tasapainoasemiensa molemmin puolin. Ndiden vdrdhdysten amplitudit ovat kuitenkin
hyvin pienid atomien vilisiin etdisyyksiin verrattuna. Kaksiatomisilla molekyyleilla
on ainoastaan venytysvérihtelyd. Moniatomisilla molekyyleilld sitd vastoin on useita
vérdhtelyliikkeitd; sidosten venymisid ja kulmien taipumisia molekyylin energiatilan
muuttuessa. Moniatomisten molekyylien vérdhtelyliike saattaa olla hyvin

monimutkaista.

Molekyylin erilaisten virdhdysliikkeiden lukumééra saadaan laskettua, kun tiedetéén
siind olevien ydinten mdird. Otetaan esimerkiksi tarkastelun kohteeksi molekyyli,
jossa on N kappaletta ytimid. Tdméan molekyylin tarkan paikan maarittimiseksi
avaruudessa tarvitaan 3N koordinaattia, kolme karteesista koordinaattia (X, y ja z)

kutakin atomia kohden. Voidaan my0s sanoa, etti N-atomisella molekyylilld on 3N
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vapausastetta. Kaikki vapausasteet eivdt kuitenkaan kuvaa vérdhtelyjd, silld
molekyylin massakeskipisteen kuvaamiseen tarvitaan ndistd koordinaateista kolme.
Niitd koordinaatteja nimitetdéin etenemisvapausasteiksi silld perusteella, ettd liike
nditd kolmea koordinaattia pitkin vastaa molekyylin massakeskipisteen liikettd. Myos
ytimien orientaation kuvaamiseen avaruuteen kiinnitetyn koordinaatiston suhteen
tarvitaan lineaarisilla molekyyleilld kaksi ja ei-lineaarisilla molekyyleilli kolme
koordinaattia. Ndiden koordinaattien suhteen tapahtuva liike vastaa pyorimisliikettd
ja nditd vapausasteita nimitetdén poyrimisvapausasteiksi. Néin ollen, jos kyseessd on
lineaarinen molekyyli, jossa on N ydinté, tiedetddn sen virdhtelevin (3N - 5) eri
tavalla. Ei-lineaarinen molekyyli voi virdhdelld (3N - 6):1la eri tavalla. Jéljelle jaavit
koordinaatit kuvaavat siis N:n ytimen keskindistd liikettd eli molekyylien
vérahtelyvapausasteita. Selvyyden vuoksi taulukossa 3 on esitetty muutamien

molekyylien vapausasteiden lukumaarét.

Taulukko 3. Erdiden molekyylien vapausasteet.

Molekyyli vapausasteiden etenemis- pyOrimis- vérdhtely-
lkm. kaikkiaan vapausasteita | vapausasteita | vapausasteita

CO, 9 3 2 4

(lineaarinen)

H,O (ei- | 9 3 3 3

lineaarinen)

C,HsOH(ei- 21 3 3 15

lineaarinen)

Moniatomisten molekyylien virdhtelyliike voi siis olla hyvinkin monimutkaista.
Viréhtelyliikkeet voidaan kuitenkin pelkistdd suhteellisen yksinkertaisiksi kuviksi,
silld yleensi jokainen liike voidaan yksinkertaistaa. Niitd kuvia kutsutaan vardhtelyn
normaalimalleiksi (="normaalimoodeiksi"). Normaalivérdhtelyjen lukuméédrd on

sama kuin vérdhtelyvapausasteiden lukumiéra.

Normaalimallissa kaikki ytimet liikkkuvat samassa vaiheessa. Tdma tarkoittaa, ettd ne
sivuuttavat ddriarvonsa samanaikaisesti. Ydinten normaalivirdhtelyissd molekyylin
massakeskipiste ei liikku eikd molekyyli myoskddn pyori. Tdstd johtuen eri atomit

likkkuvat eri pituisia matkoja. Jokaisella normaalivédrdhtelylli on myos sille
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luonteenomainen  taajuus.  Yleisesti voidaan todeta, ettdi  molekyylin
venytysvérdhtelyjen aaltoluvut ovat yleensd suurempia kuin taivutusviridhtelyjen.
Tama johtuu siitd, ettd yleensd tarvitaan enemméin voimaa molekyylin venyttdmiseen

kuin sen taivuttamiseen. (87, s.171,172)

Kaikki molekyylin virédhtelyliikkeet voidaan esittdd eri normaalimallien siirtymien
summana. Normaalivérdhtelyn kisitettd valaistaan seuraavaksi muutaman esimerkin

avulla.

Symmetrinen venytys Epéisymmetrinen venytys
aaltoluku = 1340 cm™ aaltoluku = 2349 cm™

lTl'.;'.

Taivutuksen aaltoluku = 667 cm™  Taivutuksen aaltoluku = 667 cm™

KUVA 15 a) Hiilidioksidimolekyylin vérdhtelyt. (87, s.172 ja 89, s.18-7)

Lineaarisen CO;-molekyylin virdhtelyvapausaste on 4 mikd on siis myos
normaalimoodien lukumidird. Virdhtelyistdi kaksi on venytysvirdhtelyjd
(symmetrinen ja antisymmetrinen venytys) ja kaksi taivutusvérdhtelyd, jotka
tapahtuvat kahdessa toisiaan vastaan kohtisuorassa tasossa, mutta ovat muuten
samanlaisia. Merkilld - tarkoitetaan téssé, ettd atomin liike tapahtuu kuvan tasosta ja

merkilld +, ettd atomin liike on kuvan tasoa vastaan.

Symmetrinen venytys poikkeaa muista vérdhdyksistd siind, ettd sen aikana
molekyylin dipolimomentti ei muutu. Hiilidioksidilla tdma perussiirtymid on IR-
inaktiivinen, mik4 tarkoittaa, ettei se ndy infrapunaspektrissd. Molekyylin vérédhtelyt
liittyvdt sen symmetriaan siten, ettd jokainen normaalimalli on joko symmetrinen tai

antisymmetrinen molekyylin kaikkien symmetriaoperaatioiden suhteen. (87, s.172)
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Taivutus Symmetrinen venytys Epédsymmetrinen
venytys

KUVA 15 b) Vesimolekyylin virahtelyt. (87, s.172 ja 89, s.18-6)

Taipuneen H,O-molekyylin védrdhdysvapausasteiden lukuméaird on 3, joka on sama
kuin molekyylin normaalimoodien luku. Kaikki vesimolekyylin vérdhtelyt ovat IR-
aktiivisia, joten ne nidkyvit kokeellisessa IR-spektrissd. Virdhtelyistd kaksi on
venytyksid, toinen symmetrinen ja toinen antisymmetrinen ja yksi taivutus, joka on

degeneroitumaton.

VI1.3.3.5 Molekyyli harmonisena varihtelijini

Atomien vérdhtelyjd voidaan karkeasti havainnollistaa jousimallin avulla, jossa
atomit ovat liittyneet toisiinsa kimmoisien jousien vélitykselld. Téllaista systeemid
kutsutaan harmoniseksi vérdhtelijdksi. Harmonisen vérdhtelijin malli muodostaa
pohjan molekyylien vérdhtelyliikkeen tarkastelulle. Myos HyperChem kayttda sitd

laskuissaan.

Oikeat molekyylit eivédt kuitenkaan noudata harmonisen vérdhtelijin mallia. Se
havaitaan helposti tutkimalla jonkin todellisen molekyylin spektrid. Harmonisen
vardhtelijan approksimaation mukaan esim. perustilassa olevan molekyylin
absorptiospektrissd havaitaan vain yksi siirtymd kutakin IR-aktiivista virdhdysti
kohden. Todellisissa spektreissd havaitaan kuitenkin tdmén perussiirtymén lisdksi
paljon muitakin, intensiteetiltdin heikkenevid viivoja. Ndmai vastaavat siirtymid Av =
+2, +3, ... ja ovat ylisiirtymiin liittyvid viivoja. Toinen ero todellisuuden ja teorian

vililla liittyy myds viivojen mddrddn. Harmonisen vérdhtelijan mallin mukaan

83



yhdisteelld olisi ddreton madrd vérdhtelytasoja joiden energiaero pysyy vakiona.
Todellisuudessa kuitenkin yhdisteelld on rajallinen miédrd véardhtelytasoja (esim.
vedylld on 14 energiatasoa ennen kuin se dissosioituu) ja energiatasojen ero pienenee
varahdyskvanttiluvun kasvaessa. Harmonisen viréhtelijdn approksimaatio antaakin
hyvié tuloksia ainoastaan siirtymille, joilla Av on pieni. Koska vardhdyssiirtymissa
tutkitaan ainoastaan ensimmdistd siirtymd tilalta O tilalle 1, on harmonisen
virdhtelijan approksimaatio tilloin riittivd. Harmonisen ja epdharmonisen

vérdhtelijdn potentiaalienergiakdyrit on esitetty kuvassa 16. (82,89,87, s.165)

/Harmoninen virihteliji

L
1 -
T
J

—]

\\ II ~TEpiharmoninen virihteliji

\ 7
/

>
>

X (sidospituus)

KUVA 16 . Harmonisen ja epdharmonisen virdhtelijan ero
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VII Johtopiitokset ja pohdintaa

Tamén tutkielman  pédtavoitteena on selvittia tietokoneavusteisen
molekyylimallituksen  kdyttomahdollisuuksia  lukion  kemian  opetuksessa.
Teoreettisen tarkastelun lisdksi on tuotettu lukion kemian opetukseen soveltuva
WWW-pohjainen laskennallisen kemian oppimisymparistd. Julkaisukanavaksi on
valittu Internet sen globaalin luonteen vuoksi. Internetid hyddyntien materiaali

saadaan tasavertaisesti kaikkien halukkaiden ulottuville.

"Laskennallisen Kemian Tutkimustoriksi" nimetty oppimisympdristd tukee hyvin
nykyistd konstruktivistista oppimiskésitystd, joka korostaa oppimista aktiivisena
kokemukseen perustavana prosessina. Tutkimustoria suunniteltaessa on otettu
huomioon sekd nykyinen (40) ettd 1.8.2005 voimaan tuleva (41) lukion kemian
opetussuunnitelma, jossa on erityisesti tuotu esiin tietokoneen hyddyntdminen
mallien luomisessa. Liséksi on pyritty hyddyntimédn olemassa olevaa tietoa WWW-
pohjaisesta opetus- ja oppimisympdristdistd, tietokoneavusteisen opetuksen
positiivisista vaikutuksista oppimistuloksiin sekd tietokoneavusteisten mallien
eduista muihin malleihin verrattuna (1,3,10,13,15-19). Tutkielmassa on perehdytty
my0s niihin kemian ilmidihin, teorioihin ja laskumenetelmiin, jotka liittyvét
oleellisesti tutkimustorin tehtdviin. Tutkielman tarkoituksena on muun muassa
edesauttaa laskennallisen kemian hyodyntimistd ja soveltamista lukioiden kemian

opetuksessa.

Tutkimustorin ~ tehtdvissd  yhdistyvdt perinteinen laboratoriotydskentely ja
tietokoneavusteinen molekyylimallitus lukion kemian opetuksen kannalta uudella
tavalla. Molekyylimallitus on noussut viime vuosina yhdeksi merkittdvimmista
kemian menetelmistd (3) ja nyt on tullut ajankohtaiseksi ottaa se mukaan myds
kemian opetukseen. Molekyylimallitustehtdvien avulla tuodaan wuudenlainen
lahestymistapa kemiallisiin ilmidihin. Molekyylimallitus on havainnollistava tapa
kuvata muun muassa molekyylien rakenteita, ominaisuuksia, reaktioita ja
molekyylien liikettd. Tutkimustori sisdltdd viisi molekyylimallitustehtdvaa, kaksi
laboratoriossa suoritettavaa oppilastyotd sekd yhden demonstraation. Tutkimustorin
siséltd on suunniteltu huolellisesti ja harkitusti. Tdmi ndkyy muun muassa tehtdavien

rakenteessa ja laskumenetelmien valinnassa. Opettajia ei ole koulutettu
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tietokoneavusteisen opetuksen ja virtuaalimallien kdyttoon, minkéd vuoksi tehtdvit on
ohjeistettu  yksityiskohtaisesti niin, ettei aikaa kulu liialti tietokoneen ja

mallitusohjelman kdyton opetteluun opetustapahtumassa.

Tutkimustorin kdyttoliittyma on pyritty suunnittelemaan intuitiiviseksi, helpoksi ja
selkedksi, jolloin sivujen kéyton kynnykseksi ei nouse opiskelijan tietotekniikan
taidot ja ohjelmaa pystytddn kéyttdiméddn ilman ohjaajan jatkuvaa ldsndoloa.
Oleellisena seikkana on pidetty, ettd opiskelijan huomio keskittyy opittavaan asiaan,
eikd sithen mitd nappia kulloinkin tdytyy painaa. Ohjelmavalinnassa on korostettu
kayton yksinkertaisuuden ja kustannusten lisdksi kemian tutkimuksessa sovellettavan
ohjelman kiytt6d myos opetuksessa. Tdmdn vuoksi tehtdvit on tuotettu HyperChem -
molekyylimallitusohjelmalla. Nidin opiskelijalle tarjoutuu mahdollisuus tutustua
erddseen nykyajan moderniin  ja  tdrkeddn  mallitusohjelmaan. Myos
molekyylimallituksessa kdytetyt menetelmét on valittu harkiten. Laskumenetelmét
ovat nopeita, jolloin aikaa ei tuhlaannu odottelemiseen ja opiskelijalle jdd aikaa

keskittyi oleelliseen eli kemiallisen ilmion ymmartdmiseen.

Tutkimukset ovat osoittaneet, ettd parhaimpiin oppimistuloksiin padstidén kayttimalla
perinteisid konkreettisia malleja tietokonemallien ohella (15). Jotta opetustilanne
olisi mahdollisimman hyddyllinen oppilaan ymmairtdmisen kannalta, olisi
konkreettisten muovimallien kdyttd suositeltavaa tietokonemallien rinnalla. Néin
oppilaalle luodaan mahdollisuus tutkia molekyylimalleja myos kdsin kosketeltavassa
muodossa. Samalla oppilaan on helpompi ymmartid, ettd tdysin samaa asiaa voidaan
esittdd monin eri tavoin ja hdnen késityksensd molekyyleistd tai malleista ei jdi
pelkistetyksi.  Virtuaalisten  molekyylimallien etuja  jaykkiin ~ muovisiin
molekyylimalleihin verrattuna on monia. Niiden avulla on mahdollisuus rakentaa ja
hahmottaa nopeasti erilaisia molekyylejé, tarkastella molekyyleja kolmiulotteisesti
eri mallityypeilld ja niiden avulla voidaan auttaa ymmairtimidéin mm. molekyylien
rakennetta, konformaatioita, stereokemiaa, reaktiivisuutta sekd kemiallisia reaktioita.
Virtuaalimallit tarjoavat my0s mahdollisuuden molekyylin energiaminimointiin,
jolloin  havainnollistetaan ~ molekyylin  stabiilisuutta ja  sen  olotilan

muuttumismahdollisuuksia.(1)
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Tutkimustorin tehtdvédt voidaan suorittaa vapaassa jarjestyksessd. Tehtidvédt on
kuitenkin suunniteltu niin, ettd ne tukevat toisiaan tehokkaimmin, silloin kuin ne
suoritetaan numerojérjestyksessd. Opettajan kannattaakin perehtyd materiaaliin
huolellisesti ja harkita tarkoin tehtdvien uusi suoritusjirjestys, mikéli se poikkeaa
suosituksesta. Ensimmadisissd tehtdvissd harjoitellaan molekyylimallitusohjelman
kiyttod ja esimerkiksi tehtdvédssd kahdeksan (molekyylimallitustehtdvd) etsitdén
syytd tehtdvassd seitsemin (laboratoriotyd) havaitulle kemialliselle ilmidlle. Vaikka
tehtévit on suunniteltu lukion opetuskéyttoon, voidaan niitd soveltaa myds yldkoulun
kemian opetuksessa. Talloin opettajan tulisi kuitenkin varmistaa, ettd oppilaiden

kemian tietdmys on riittdva tehtdvien ilmididen ymmaértdmiseen.

Tutkielman péddtavoitteena oli tuottaa materiaalia lukion kemian opetukseen.
Materiaalia ei ole testattu autenttisessa opetusympéristdssi. Projektin luonnollinen
jatko olisikin materiaalin soveltaminen osana lukion kemian opetusta ja palautteen
kerddminen sekd opetusmateriaalin jatkokehitys arvioinnin avulla. Ennen testausta
olisi kuitenkin hyvd suorittaa taustatietotutkimus jonka avulla kartoitettaisiin
oppilaiden ja opettajien taitoja ja ennakkoasenteita aiheeseen liittyen. Kun materiaali
on testattu ja kehitetty eteenpdin saatujen tulosten turvin voidaan mallitus ottaa
osaksi lukio-opetusta ja opettajien tdydennyskoulutusta. Tulevien opettajien
koulutuksessa on jo otettu ensimmiinen askel molekyylimallituksen tuomiseksi
kouluihin, silli vuonna 2002 on aloitettu Helsingin yliopiston kemian laitoksella
ensimmdinen opettajaopiskelijoille suunnattu molekyylimallituskurssi. Samaan
aikaan voitaisiin aloittaa vastaavan materiaalin tuottaminen erityisesti ylédkoulun
kemian opetukseen soveltuvaksi. Materiaalin tulisi ottaa huomioon ylidkoulun

oppilaiden tietimys kemiasta sekd tukea laajenevaa kemian opiskelua.
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