1 Mika suklaassa maistuu?

Suklaa tehdaan sekoittamalla kaakaojauhetta, kaakaovoita ja sokeria sopivassa suhteessa. Kaupassa
myydadn tummaa, maito- ja valkosuklaata. Tumma suklaa sisdltda vahintdaan 35 % kaakaojauhetta,
jossa on runsaasti makua antavaa teobromiinia ja aivoissa mielihyvaa lisaavaa fenyylietyyliamiinia.
Maitosuklaassa kaakaojauhetta on vahemman, jolloin siind maistuu usein suklaamassaan lisatty
vanilliini. valkosuklaa sisaltda ainoastaan kaakaovoita, sokeria ja maitoa jolloin sen maku tulee
|ahinna steariinihaposta ja palmitiinihaposta.

Millaisia toiminnallisia ryhmia I6ydatte ndiden molekyylien rakenteesta? Mika on yhdisteiden
molekyylikaava?

TUMMA SUKLAA MAITOSUKLAA
. CH3
N
NH >
)\N N/ o / y NH2
0 | |
CH3 CH3
teobromiini vanilliini fenyylietyyliamiini
VALKOSUKLAA
H3C OH
steariinihappo 0

HBC\/\/\/\/\/\/\/XW

palmitiinihappo 0



2 Vesiliukoisuus

Ovatko yhdisteet vesi- vai rasvaliukoisia?
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3 IR spektroskopia

Kemiallisia rakenteita selvitetdan usein spektroskopisesti infrapuna-alueella (IR-spektri), koska
toiminnalliset ryhmat imevat sidoksiinsa valoa tietyilla taajuuksilla. Usein absorbanssia voi tapahtua
usealla eri taajuudella, jolloin IR-spektrin lukeminen vaatii harjoittelua.

Miten pystytte erottamaan molekyylit toisistaan niiden spektrin perusteella? Yrittakaa yhdistaa
kuvan piikit molekyylien rakenteisiin. Millainen olisi steariinihapon UV-spektri?



4 Massaspektrometria

Massaspektrometriassa laitteeseen eri olomuodoissa syotetty puhdas aine tai aineseos pitda saada
kaasuksi ja sdhkoisesti varatuksi (ioneiksi) ennen siirtoa massaspektrometrin sisdosiin tyhjioon, missa
ioneja voidaan erotella kokonaisina molekyyli-ioneina tai jalokaasuun tormayttamalla palasiksi
hajotettuina eli fragmentti-ioneina. Huomaa, ettd massaspektrometri ei havaitse varauksettomaksi
jaanytta ainetta lainkaan. Molekyyli-ionit tai fragmentti-ionit erotellaan magneettikentissa massan ja
varauksen suhteen (m/z) mukaisesti, jolloin tulostuvissa kuvissa, eli massaspektreissa, vasemmalle
jaavat kevyet, ja oikealle raskaat ionit. Piikkien korkeudet kertovat erimassaisten ionien
madrdsuhteista.

Menetelman tarkkuus on niin suuri, ettd molekyyli-ionien m/z-signaalit havaitaan useiden piikkien
sarjoina. Tama johtuu atomien isotoopeista (joissa neutroneita on eri maara), jotka erottuvat
toisistaan. Esimerkiksi hiilta sisdltavien molekyylien m/z-signaalisarjojen isoimmassa
vasemmanpuoleisessa piikissa molekyylin kaikki hiilet ovat universumimme yleisinta kevytta hiili-
isotooppia (*2C), minka jilkeen seuraavassa piikissad yksi molekyylin monista hiilistd on
harvinaisempaa raskaampaa isotooppia (*3C), ja kolmannessa piikissa kaksi hiilista on raskaampia,
mika on tilastollisesti yha epatodenndkdisempaa, ja siksi sarjojen piikkien korkeudet pienevat
oikealle (ja my6s spektrin molekyylien tai niiden osien isotooppipiikkisarjat voivat joutua osin
paallekkain).

Pohtikaa, mitkd molekyylien osat aiheuttavat alla olevien kaltaiset massaspektrometriatulokset.
Minkalainen olisi steariinihapon massaspektrometri-tulos?



5 Ytimen magneettinen resonanssi
Spektroskooppinen tarkastelu antaa hyvan yleiskuvan molekyylin rakenteesta. Kuitenkin monet IR
piikit osuvat samoille aallonpituuksille, joten rakenteen selvitys vaatii myos muita menetelmia.

Erds usein kdytetty menetelma mittaa vety- (*H) tai hiiliatomien (*3C) varihtelyji magneettikentdssa.
Menetelmaa kutsutaan ytimen magneettiseksi resonanssiksi NMR ja silla voidaan maarittaa,
millaisessa ymparistossa esim. vetyatomi on: esim. orgaaniseen happoon (COOH) liittynyt vety
varadhtelee erilaisessa magneettikentdssa kuin hiileen liittynyt vety (-CHs).
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Varahtelyn herkkyys magneettikentalle riippuu vedyn tapauksessa paitsi siitd, millaiseen atomiin se
on kiinnittynyt, myos mihin atomeihin tama atomi on kiinnittynyt. Mikali usea vety on samanlaisessa
paikassa, niiden vardhtelyt havaitaan samalla taajuudella.
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Esim. metyyliasetaatin metyyliryhman (siniselld) aiheuttavat vardhtelyn 3,7 ppm ja asetaattiryhman
(punaisella) 2 ppm:n taajuudella.



Paatelkda, millaisia *H-NMR spektrin piikkeja edelld kuvatuissa aineissa voisi esiintya.

PPM (8)



5 Tuntematon suklaanayte

Kaakaon kallistuttua riski vadarennoksille on lisddantynyt. Sinulle yritetdan myyda suuri era kallista
belgialaista suklaata. Varmistuaksesi sen laadusta haluat testata sen edella kuvatuilla menetelmilla.

e [R-spektrissd aineen sidokset imevit valoa 1800 ja 2900 cm™ aallonpituudella
e massaspektrometriassa piikkeja esiintyy 40 — 1000 m/z alueella
e NMR:ssa piikit 10,5 ja 1,5 ppm alueella.

Onko kyse laadukkaasta tummasta kaakaosta, kuten sinulle on luvattu?
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Vanillin
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Theobromine

Infrared Spectrum
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6 MINDMAP

Veden kemialliset erityispiirteet



Toiminnalliset ryhmat
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