Spartan tutuksi

1. Aloittaminen

Avaa Spartan -molekyylin mallinnusohjelma. Valitsemalla file ja new, avautuu kuvan 1

mukainen nakyma.

Valittu atomi
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Kuva 1:-Spartanin mallinnusndkyméa

Atomivalikko

Mallinnusikkuna



Oikealla on atomivalikko. Voit vaihtaa orgaanisen kemian valikon myds epéorgaanisia
alkuaineita kasittavaksi valikoksi painamalla Exp. ndppdintd valikon ylareunasta. Alussa
kéytdamme kuitenkin orgaanista Ent. -valikkoa.

Valittuna oleva alkuaine on mustalla pohjalla valikossa ja se nékyy pienelld ruudulla valikon
ylapuolella. Atomia saa vaihdettu klikkaamalla hiirelld haluamaansa alkuainetta.

2. Taustavari

Mallinnusikkunan taustavarin voi vaihtaa mieleisekseen valitsemalla ndyton oikeasta
ylalaidasta options ja sieltd colors. Set color ikkuna aukeaa. Liikuttamalla s&atimid, saat
mallinnusikkunan varin muutettua. (Kuva 2)
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Kuva 2: Spartanin taustavarin vaihtaminen



3. Molekyylin luominen

Mallinnetaan ruudulle ensimméinen molekyyli. Valitse atomivalikosta hiiliatomi, jolla on
nelja yksinkertaista sidosta. Klikkaa hiiren vasemmalla ndppédimelld mallinnusikkunaan.

Atomin tulisi ilmestya mallinnusikkunaan (Kuva 3)
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Kuva 3: Hiiliatomi

Atomien poistaminen

\oit poistaa atomeja valitsemalla punaisen tahden (kuva 4) ikonirivistosta ja klikkaamalla

poistettavaa osaa. Poistamisen jalkeen aktivoi taas + ikoni.
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Kuva 4: Atomien
poistaminen

\oit liittdd atomiin toisen hiiliatomin klikkaamalla hiiren vasemmalla n&dppaimelld keltaisen
sidoksen paahan. Valitse atomivalikosta happiatomi, jolla on kaksi yksinkertaista sidosta.

Liita happi toiseen hiileen.

Sinulla on nyt mallinnettuna ruudulla l1dhes valmis etanoli. Koska Spartan on alunperin
orgaanisen kemian tutkimukseen kehitetty ohjelma, se lisd4d automaattisesti vedyt vapaisiin
sidoksiin, kun siirrytddn molekyylin tarkkailutilaan painamalla ylhaalta ikonivalikosta

V.(Kuva 5) Vedyt ilmestyvat paikoilleen ja atomivalikko katoaa (kuva 6). Jos haluat muuttaa

molekyylid, paaset takaisin rakennusvalikkoon painamalla ylhaalta ikonivalikosta +.

Tarkkailutilaan siirtyminen

Kuva 5: Ohjelman tarkkailutilaan siirtyminen
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Kuva 6: Valmis etanoli

4. Molekyylin liikuttelu ja koon muuttaminen

\oit pyorittdd molekyylid pitamalla hiiren vasemman ndppédimen pohjassa ja litkkuttamalla
hiirtd. Molekyylia siirretddn painamalla hiiren oikea ndppdin pohjaan ja liikuttamalla hiirta.
Kokoa saa suurennettua painamalla ndppéaimistdsté shift pohjaan ja liikuttamalla hiirtd vasen

nappdin pohjassa ylospdin. Vastaavasti molekyyli pienenee liikuttamalla hiirta alaspdin.
Pohdinta:

Minka vérisia atomit ovat luonnossa? Vastaavatko vérit Spartanin véreja?

- Luonnossa atomit yksittdising ovat varittomid. Spartanissa niille on mééritetty mielivaltaiset

varit atomien tunnistamiseksi.

\oit halutessasi vaihtaa atomien véreja siirtymalla tarkkailutilaan painamalla + ikonia ja



valitsemalla sen jalkeen oikean yldkulman Options valikosta Colors. Napsauta hiirell sit4
atomia, jonka varin tahdot muuttaa. Alkuperéiset varit saa palautettua painamalla default set

colors ikkunan alaosasta.

5. Molekyylin tarkastelu eri malleilla

Pohdinta:

Mitd malli tarkoittaa? Millaisia malleja olette kayttdneet kemian tunneilla? Oletteko
tormanneet malleihin arkielamdasséanne? Ovatko mallit kopioita todellisuudesta? Voiko niita

muuttaa?

Malli on kemiassa tyovaline, jolla halutaan tehdd muutoin nahtévéksi liilan pienet elementit
silmin havaittavaksi. Mallit eivét ole kopioita luonnosta ja mallintajalla on aina aktiivinen
rooli mallinnus prosessissa. (Gilbert & al, 1998b) Mallintaja voi siis muokata mallista omia
tarpeitaan vastaavan; malleja voi muuttaa. On olemassa erilaisia malleja: lentokoneen
pienoismalli on tarkka malli, joka jaljittelee luonnollista vastinettaan. Kemian mallit ovat aina
epatarkkoja malleja. Tunnetuimmat ja useimmin k&ytetyt mallit kemiassa ovat erilaiset
molekyylimallit. Kuitenkaan yksikaan tutkija ei vaitd ndiden mallien nayttdvan oikeilta
molekyyleiltd. On yksinkertaisesti mahdotonta tietdd miltd molekyyli tai atomi

todellisuudessa nayttaa. (Francoeur, 1997)



Seuraavassa katsomme etanolia viidella eri mallilla.

Valitse Model valikosta (Kuva 7) Wire, Ball and wire, Tube, Ball and spoke ja Space filling

kohdat vuorotellen.
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Kuva 7: Model- valikko

Pohdinta:
Mité malleista kéyttdisit jos haluaisit

a) esitella molekyylin rakennetta
b) tuoda esiin mita alkuaineita molekyyli sisaltaa

c) havainnollistaa tilaa, jonka se ymparistostaan vie?

- Molekyylin kolmiulotteisen rakenteen saa parhaiten esille wire tai ball and wire mallilla.
Kun haluamme korostaa, mita alkuaineita molekyylissa on, kannattaa kayttaa ball and spoke
mallia, jossa atomien suhteelliset koot on huomioitu. Molekyylin koon havainnollistaminen
toimii parhaiten space filling mallilla, joka antaa tietoa siit4, kuinka suuren tilan molekyyli

ymparistostaan vie.



6. Molekyylin tasapainotilan laskeminen

Kun olet mallintanut molekyylin ruudulle, se saattaa olla hyvinkin erinédkdinen kuin toisen
mallintajan tekemd vastaava molekyyli. Meiddn on nyt maédritettdvd molekyylille

tasapainotila eli tila, jossa molekyylin on energeettisesti mukavinta olla.

Paina ensin yldaikonivalikosta E:td, jonka p&&lla on nuoli. T&ma toiminto poistaa molekyylista

steeriset esteet.

Tasapainotilan laskemiseksi valitse setup valikko ja sieltd calculations. Varmista, ett4
calculate kohdassa on valittuna equilibrium geometry (tasapaino geometria) ja ettd
laskutasona with kohdassa on Hartree- Fock ja seuraavassa valikossa kantafunktiojoukkona
3-21G(*). Hartree -Fock 3-21G(*) on laskutaso, jolla ohjelma laskee molekyylin
ominaisuudet. Paina submit ja tallenna nimelld etanoli. Ruutuun ilmestyy ikkuna, joka
ilmoittaa laskun alkaneen. Kun lasku on valmis, ruutuun ilmestyy ikkuna, jossa ohjelma

ilmoittaa laskun paattyneen onnistuneesti.

7. Sidospituus ja -kulma

Sidospituus

Valitse ylavalikosta ikoni, jossa on kysymysmerkki ja nuolet sen molemmin puolin.(Kuva 19)
Talla voit maarittad kahden atomin valisen sidospituuden. Klikkaa sen jalkeen molekyylistasi
kahta atomia, joiden vélisen etéisyyden haluat selvittda. Pituus ilmestyy ruudun oikeaan

alalaitaan.

Sidoskulma

Kulman pystyt mittaamaan painamalla sidospituus ikonin oikean puoleista nappia.(Kuva 8)

Napauta tdman jalkeen kolme atomia, joiden vélisen kulman haluat selvittaa.



Sidospituuden méaritys
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Kuva 8: Sidoskulma ja -pituus

Selvitd molekyylista suurin ja pienin sidoskulma seka pisin ja lyhin sidos. Missd ne ovat?

Miksi?

- Lyhin sidos 10ytyy hapen ja vedyn valiltd. Hapen ja vedyn vélinen sidos on lyhyempi
kuin vedyn ja hiilen vélinen koska happi on elektronegatiivisempi kuin hiili ja siis
vetdd sidoselektroneja voimakkaammin puoleensa, jolloin sidospituus lyhenee
hieman.

- Pisin sidos on hiiliatomien valilla.

Suurin kulma 16ytyy hiiliatomien ja yhden vedyn muodostamasta kulmasta.(Kuva 9)



Kuva 9: Etanolin suurin sidoskulma

Pienin kulma l6ytyy hiilen ja vetyjen valilta hiiliatomista, johon happi on liitettynd (Kuva
10).

Kuva 10: Etanolin pienin sidoskulma

Tarkastele, mitd sidospituuksille ja kulmille tapahtuun, kun ne méaéritetaan tasapainotilan (kts.

Kpl 6) laskemisen jélkeen.



8. Elektronipinnan maarittaminen

Elektronit ovat liima, joka sitoo molekyylin atomit toisiinsa. Kaikki reaktiot tapahtuvat
elektronien myotévaikutuksesta. On tarked kemian kannalta ymmartaa, kuinka elektronit ovat

molekyyleissé sijoittuneet.

Jotta saat laskettua yhdisteelle elektronipinnan valitse setup —valikko ja sieltd surfaces (kuva
11).
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Kuva 11: Setup -valikko

Ruudulle avautuu surface ikkuna (kuva 12).
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Kuva 12: Surface- ikkuna



Valitse Add. Sinulle avautuu Add surface ikkuna (Kuva 13).
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Kuva 13: Add surface -ikkuna
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Varmista, ettd Surface valikossa on density. Aseta Property valikkoon potential. Paina sen
jalkeen OK, jolloin Add surface ikkuna katoaa ja Surface ikkunaan tulee kuvan 14 mukainen
teksti.
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Kuva 14: Elektronipinnan laskeminen

Jaté surface- ikkuna edelleen auki ja valitse setup valikosta submit, jolloin ohjelma ilmoittaa
laskun lahtevan k&yntiin. Kun lasku valmistuu, Surface ikkunan valkoinen ruutu tekstin
density edesséd muuttuu keltaiseksi. Ruksi keltainen laatikko. Molekyylin elektronipinta tulee
esille (Kuva 15).
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Kuva 15: Etanolin elektronipinta

Elektronipinnalla havainnollistetaan elektronien esiintymistodenndkdisyyttd molekyylissa.

Punaisilla alueilla elektronitiheys on suuri ja sinisill& pieni.

Missd molekyylin osassa etanolissa on suurin elektronitineys? Mitk& seikat vaikuttavat

siihen?
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