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Tiivistelma

Atomi- ja hybridiorbitaalien opetuksessa kiytetddn perinteisesti oppikirjoissa olevia isopintakuvia.
Néiden isopintakuvien avulla on hankala hahmottaa orbitaalien kolmiulotteista rakennetta ja ne myos
antavat virheellisen kuvan siitd, ettd orbitaalit olisivat tarkkarajaisia. Perinteisten oppikirjojen
isopintakuvien rinnalle ovat saapunut erilaiset tietokoneohjelmistot, joiden avulla voidaan mallintaa
orbitaaleja kolmiulotteisesti. N&itd malleja ovat erilaiset isopintamallit, pointilliset mallit,
kuplakuvaajat, polaaridiagrammit, internetselaimella kéytettdvdt interaktiiviset mallit  ja
virtuaalitodellisuuteen perustuvat mallit. My6s magneettien ja rautajauheen avulla voidaan
havainnollistaa atomi- ja molekyyliorbitaaleja. Ndiden liséksi 3D-tulostuksen avulla voidaan tuottaa
monenlaisia eri atomi- ja hybridiorbitaalimalleja, joita voidaan kisin tunnustella ja pydritelld, mikéa

helpottaa kolmiulotteisen rakenteiden hahmottamisessa.
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1 Johdanto

Lukion kemian yksi haastavista aiheista on Bohrin atomimallin korvaava moderni kvanttimekaaninen
atomimalli. Siind missd Bohrin atomimallin vakiosdteiset elektronikuoret ovat suhteellisen helposti
hahmotettavissa, on kvanttimekaanisen atomimallin atomiorbitaalit huomattavasti haastavampia
hahmottaa. Kvanttimekaanisen atomimallin erimuotoiset ja eri suuntiin avaruudessa osoittavat
atomiorbitaalit on haastavaa havainnollistaa pelkilld kuvilla, joita yleensd niiden opettamiseksi
kéytetdén. Lisdksi lukion kemian oppiméédrdédn kuuluva hiiliyhdisteiden sitoutumista kuvaava

hybridisaatiomalli monimutkaistaa orbitaaleja entisestién.

Téassd kandidaatintutkielmassa esitellddn orbitaalien teoreettista taustaa ja sitd, milld eri tavoin
oppikirjojen perinteisten orbitaalien havainnollistusten liséksi niitd voidaan havainnollistaa usein eri

tavoin esimerkiksi tietokoneohjelmien ja 3D-tulostuksen avulla.

2 Orbitaalien teoreettinen tausta

2.1 Vedynkaltaiset atomit

Atomiorbitaalilla tarkoitetaan aaltofunktiota yhdelle elektronille atomissa. Atomiorbitaalien
perusmuotona kéytetddin vedynkaltaisten atomien atomiorbitaaleja. Vedynkaltaisella atomilla
tarkoitetaan atomia tai ionia jarjestysluvulla Z, jonka ydinté kiertda yksi elektroni. Vedynkaltaisen
atomin atomiorbitaalit saadaan vedynkaltaisen atomin Schrodingerin yhtdlon rajachdot tdyttdvina
ratkaisuina. Vedynkaltaisen atomin Schrédingerin yhtilo on

h? Ze?

——Viy — ¥ =LEY. 1
2u dmegr &

Yhtilossd h on redusoitu Planckin vakio, ¢ on redusoitu massa, V kuvaa differentiaatiota elektronin
tai ytimen koordinaattien suhteen, ¥ on aaltofunktio, e on alkeisvaraus, €, on tyhjidon permittiivisyys,

r elektronin ja ytimen vilinen etdisyys ja E on kokonaisenergia. (Atkins;de Paula;& Keeler, 2018)



Vedynkaltaisen atomin aaltoyhtdld ei ole riippuvainen kulmasta, joten se jakautuu
radiaaliaaltofunktioon ja palloharmoniseen funktioon. Rajachdot tayttavét ratkaisut ovat lopullisessa

muodossaan muotoa
llUn,l,ml (T', 0, d)) = Rn,l(r) Yl,ml(el ¢) (2)

Yhtilossd n on padkvanttiluku, / on sivukvanttiluku, m; on magneettinen kvanttiluku, R,; on

radiaaliaaltofunktio, » on etdisyys pallon keskipisteestd, Y;,, on palloharmoninen funktio, 6 on

korotuskulma ja ¢ on atsimuuttikulma. (Atkins;de Paula;& Keeler, 2018) (Krane, 2020)

Péadkvanttiluku » méadrittdd orbitaalin energian ja se voi saada kokonaislukuarvoja yhdestd ylospdin.
Vedynkaltaisilla atomeilla jokaisen pédkvanttiluvun atomiorbitaalit ovat degeneroituneet eli
samanenergiset. Sivukvanttiluku / méairittdd elektronin ratapydrimisméérén ja se voi saada arvoja 0,
1,2, ..., n— 1. Magneettinen kvanttiluku m; méérittda elektronin ratapy6rimisméérin z-komponentin

arvon ja se voi saada arvoja 0, £1, £2, ..., £/. (Atkins;de Paula;& Keeler, 2018)

Taulukossa 1 on lueteltu muutamia vedynkaltaisen atomin radiaaliaaltofunktioita ja muutamia
palloharmonisia funktioita. Taulukossa 1 on kiytetty yksikotontd symbolia p siséllyttimédn

jarjestysluku ja erilaiset luonnonvakiot yhden saman termin alle:

277 Me 4meyh?
=— a=—ay Qag= .
P = w0 °7 m,e?

(3)



Taulukko 1. Esimerkkejd vedynkaltaisten atomien radiaalifunktioista ja palloharmonisista funktioista
(Atkins;de Paula; & Keeler, 2018) (Krane, 2020)
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Bornin tulkinnan mukaisesti aaltofunktion moduluksen neliotd (|¥|?) integroimalla saadaan
laskettua todennakoisyys aaltofunktiota kuvaavan hiukkasen loytymiselle tietystd paikasta.
Koska palloharmoniset funktiot ovat normitettuja, saadaan taulukoiden 1 ja 2 funktioista
muodostettujen aaltofunktioiden avulla suoraan integroimalla todenndkoisyydet 10ytdd elektroni

tietystd paikasta atomia. (Atkins;de Paula;& Keeler, 2018)

Vedynkaltaisen atomin neljd atomiorbitaalia ovat s-, p-, d- ja f-orbitaalit. Néistd perustilan s-
orbitaalille n =1 ja/=m;= 0. Tdma orbitaali on pallosymmetrinen. Kolmesti degeroituneet perustilan
p-orbitaalit, joille n = 2; / = 1, ovat kaksipdisen oven nupin muotoisia sekd niiden eri pdiden vélilld
on niin sanottu nodaalitaso, jossa elektronitiheys on nolla. Lisdksi p-orbitaalit ovat asettuneet toisiinsa
ndhden 90° kulmissa jokaiselle eri pddakselille. Viidesti degeneroituneista perustilan d-orbitaaleista,
joille » = 3 ja [ = 2, yksi on muodoltaan p-orbitaalin muotoinen, jossa nodaalitason paikalla on
kiekkomainen elektronitiheyttd siséltivd osa, sekd viisi muuta, jotka ovat muodoltaan kehélle
asetettujen neljdn oven nupin muotoisia. Perustilan seitseménkertaisesti degeneroituneet f-orbitaalit
ovat muodoltaan monimutkaisempia. Perustilaa korkeampien orbitaalien nooditasojen méard kasvaa

yhdelld jokaista padkvanttiluvun kasvua kohden. (Atkins;de Paula;& Keeler, 2018)



Yksinkertaisin tapa havainnollistaa atomiorbitaaleja on muodostaa rajapinnat kullekin
atomiorbitaalille siten, ettd kyseisen rajapinnan sisilld elektronin esiintymisen todennédkdisyys on 90—
95 % (Atkins;de Paula;& Keeler, 2018). Ndin muodostettuja ovat kuvassa 1 esitetyt perustilan s-, p-,
d- ja f-orbitaalit.
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Kuva 1. Vedynkaltaisen atomin perustilan s-, p-, d- ja f-orbitaalit. (Wikimedia Commons, 2006)

2.2 Monielektroniatomit

Monielektroniatomissa atomiydintd kiertdd useampi kuin yksi elektroni. Monielektronisten atomien
Schrodingerin yhtdldiden analyyttinen ratkaiseminen ei ole endd mahdollista johtuen elektroni-
elektronirepulsioista. Monielektronisten atomien saman pédédkvanttiluvun atomiorbitaalit eivét ole
endd degeneroituneita, mutta saman sivukvanttiluvun omaavat atomiorbitaalit ovat edelleen

degeneroituneet. (Atkins;de Paula;& Keeler, 2018) (Krane, 2020)

Monielektroniatomien kohdalla tulee monimutkaistavaksi tekijdksi myds elektronin sisdinen
ominaisuus spin. Elektronit voivat omata kahdensuuruisen eri spinin: s = 2 tai s = -%2. Hundin

kieltosddnnon mukaisesti korkeintaan kaksi elektronia voivat miehittdd samaa atomiorbitaalia ja



silloin niiden spinien tulee olla vastakkaiset eli paritetut. Tamén lisdksi monielektronisten atomien
ratkaisua monimutkaistaa elektronien kokema erisuuruinen efektiivinen ydinvaraus, joka on
seurausta muiden elektronien kyvystd varjostaa omalla negatiivisella varauksellaan ytimen
positiivista varausta muilta elektroneilta. Varjostus laskee elektronin kokemaa ydinvarausta
heikentden ytimen ja elektronin vélistdi Coulombista vuorovaikutusta. (Atkins;de Paula;& Keeler,

2018)

Monielektronisten atomien Schrodingerin yhtdlon ratkaiseminen tapahtuu kayttimalld erilaisia
approksimaatioita, joista esimerkkind mainittakoon orbitaaliapproksimaatio ja Born-Oppenheimer -
approksimaatio. Orbitaaliapproksimaatiossa jokaisen elektronin oletetaan miehittivdn omaa
orbitaaliaan. Born-Opperheimer -approksimaatiossa elektronia paljon raskaamman ytimen oletetaan
pysyvan paikoillaan, jolloin ainoastaan elektroneita koskevat Schrodingerin yhtélot ratkaistaan.

(Atkins;de Paula;& Keeler, 2018)

2.3 Valenssisidosteoria

Valenssisidosteoriassa kemiallisen sidoksen katsotaan muodostuvan, kun kaksi geometrialtaan
yhteensopivaa eri atomin atomiorbitaalia 1dhestyvit toisiaan ja vuorovaikuttavat keskendén lisdten
elektronitiheyttd atomien viliselle alueelle. Paulin kieltosddnnon mukaisesti sidoksen

muodostumiseksi elektronien spinien tulee pariutua. (Atkins;de Paula;& Keeler, 2018)

Kun atomien viliselle akselille muodostuu sidoselektronitiheyttd, kutsutaan muodostuvaa sidosta
sigmasidokseksi eli 6-sidokseksi. Kun taas muualle atomien vélille muodostuu sidoselektronitiheytté,

kutsutaan sidosta piisidokseksi eli m-sidokseksi. (Atkins;de Paula;& Keeler, 2018)

Valenssisidosteoriassa kaytetddn hybridisaatiota selittdmdén esimerkiksi hiilen sitoutumista
metaanimolekyylissd, jossa kaikki neljd hiili-vety -sidosta ovat samanlaisia. Hybridisaatiossa
perustilan atomin ajatellaan muodostavan eri atomiorbitaaleista hybridisaation avulla samanenergisié
ja -muotoisia uusia orbitaaleja. Ndin metaanissa hiili muodostaa s-orbitaalista ja kolmesta p-

orbitaalista nelji sp’-orbitaalia. Vastaavasti hiiliatomit muodostavat eteenimolekyylissd sp>-
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orbitaaleja, joilla ne sitoutuvat toisiinsa ja kahteen vetyatomiin o-sidoksin. Jiljellejddneet
hiiliatomien hybridisoitumattomat p-orbitaalit muodostavat hiiliatomien vilille n-sidoksen, jolloin
muodostuu hiili-hiili -kaksoissidos. Etyynimolekyylissd hiiliatomit ovat taas sp-hybridisoituneita.
Jaljellejaéneet hybridisoitumattomat p-orbitaalit muodostavat kaksi m-sidosta hiiliatomien viélille
muodostaen hiili-hiili -kolmoissidoksen (Atkins;de Paula;& Keeler, 2018). Kuvassa 2 on esitetty sp>-,

sp>- ja sp-orbitaalit.

180°
109.5°

— 1/ - . I A ..

Kuva 2. Hybridiorbitaalit sp*, sp? ja sp. Muokattu alkuperiisti kuvaa luvalla. (Orbital hybridization,
2011)

2.4 Molekyyliorbitaaliteoria

Valenssisidosteoria ei kuvaa nykyaikaista késitystd kemiallisesta sitoutumisesta ja sen on korvannut
modernissa fysikaalisessa kemiassa kehittyneempi molekyyliorbitaaliteoria.
Molekyyliorbitaaliteoriassa elektronien ei katsota paikallistuvan vain tiettyyn sidokseen vaan koko
molekyylin alueelle. Molekyyliorbitaaliteoriassa molekyyliorbitaalit muodostetaan atomiorbitaalien

lineaarikombinaationa. (Atkins;de Paula;& Keeler, 2018)

3 Orbitaalit lukion opetussuunnitelmissa

Vuoden 2019 lukion opetussuunnitelmissa orbitaalit sisdltyvdt sekd fysiikan ettd kemian
opetussuunnitelmiin. Fysiikan 8. kurssin Aine, sdteily ja kvantittuminen” keskeisend sisdltona

opetussuunnitelmassa mainitaan “atomin rakenne, atomin elektronien kvanttitilat ja aaltomekaanisen
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atomimallin periaate”. Kemian 3. kurssin "Molekyylit ja mallit” keskeisen siséltond taas mainitaan

“kvanttimekaaninen atomimalli, hybridisaatio ja stereoisomeria hiiliyhdisteissa”. (Opetushallitus,

2019)

Aiemmissa vuoden 2015 lukion opetussuunnitelmissa kvanttimekaanista tai aaltomekaanista

atomimallia ei mainita lainkaan kemian eiki fysiikan opetussuunnitelmissa. (Opetushallitus, 2015)

4 Orbitaalien opetus ja havainnollistaminen lukiossa

Perinteisesti lukion oppikirjoissa atomiorbitaaleja on kuvattu kuvan 1 tapaisesti ja hybridiorbitaaleja
kuvan 2 tapaisesti kuvilla. Ndméa mallit pohjautuvat isopinnoille, joiden ongelmana on, ettd ne antavat
virheellisen kuvan tarkkarajaisista orbitaaleista, vaikka todellisuudessa elektronitiheydessd ei
tapahdu é&killistd muuttumista. Liséksi kaikissa kuvissa orbitaalien kolmiulotteisen rakenteen

hahmottaminen on haasteellista.

4.1 Tietokoneohjelmat orbitaalien opetuksessa

Yksi tapa havainnollistaa orbitaaleja paremmin kolmiulotteisesti on hyodyntdd erilaisia
tietokoneohjelmia. Orbitaalien piirtimiseen on saatavilla useita ilmaisia ohjelmia, kuten Jmol tai
Winplot. Winplot-ohjelmisto on kevyt, suoraan muistitikulta ajettavissa oleva matemaattinen piirto-
ohjelmisto. Ohjelmaan on helppo syo6ttdd haluttujen orbitaalien aaltofunktiot pallokoordinaatistossa.
Ohjelmalla voidaan piirtdd yksinkertaisia kolmiulotteisia kuvia orbitaaleista, mutta esimerkiksi
erimerkkisié orbitaaleja ei voida vérien avulla erottaa ja mallit perustuvat isopintoihin (Chung, 2013).

Kuvassa 3 on esitetty esimerkki Winplot-ohjelmistolla piirretystd dy.-atomiorbitaalista.



12

Kuva 3. Winplot-ohjelmistolla piirretty isopinta dy,-atomiorbitaalista. (Chung, 2013)

Isopintamallien ja pointillisten mallien lisdksi atomiorbitaaleja voidaan kuvata kaksiulotteisilla
kuplakuvaajilla. Kuplakuvaajissa atomiorbitaalin elektronitichyttd kuvataan yksittéisilld kuplilla,
joiden koko riippuu elektronitiheyden suuruudesta kyseisessi kohdassa. Kuplat piirretddn yleensa z-
akselin suuntaiselle tasolle ja kolmiulotteinen orbitaali ajatellaan muodostuvan z-akselin kiertyessa
ympdéri. Kuplat voidaan luokitella vérien avulla esimerkiksi aaltofunktion merkin mukaisesti ja lisdksi
samankokoiset kuplat voidaan numeroida samalla numerolla, jolloin samaa elektronitiheyttd
kuvaavat kuplat voidaan paremmin tunnistaa. Kuplakuvaajan etu on elektronitiheyden asteittaisten
muutosten ja nooditasojen selkedmpi erottuminen. Malli ei kuitenkaan ole kolmiulotteinen ja vaatii
siten kolmiulotteista hahmotuskykyd (Manae & Hazra, 2019). Kuvassa 4 on esitetty p-orbitaalin

kuplakuvaaja erimerkkisin aaltofunktio-osin.
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Kuva 4. Kuplakuvaaja p-orbitaalista. (Manae & Hazra, 2019)
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Myos Excelilli voidaan visualisoida atomiorbitaaleja polaaridiagrammien muodossa. Excel ei
suoraan tue 3-ulotteisten funktioiden piirtdmistd, mutta se voidaan toteuttaa laskemalla
atomiorbitaalin arvoja eri pisteissd ja piirtdmilld ndmé pisteet samaan kuvaan. Taulukon luominen
ensimmadisen kerran on ty0ldstd, mutta kerran luotuun taulukkopohjaan voidaan helposti vaihtaa eri
kvanttilukujen arvoja, jolloin samalla taulukolla voidaan visualisoida eri atomiorbitaaleja. Lisdksi
atomiorbitaaleja voidaan mielivaltaisesti kédnnelld ja havainnoida niitd eri kulmista.
Monimutkaisempien d-orbitaalien piirtdminen on haastavampaa usean eri symmetria-akselin vuoksi
ja se pitdd toteuttaa useammassa eri vaiheessa. Excelin etu muihin visualisointiohjelmiin on se, ettd
se on opiskelijoille tutumpi ohjelmisto. Lisdksi taulukon kédyttdminen onnistuu tietokoneen lisdksi

myos élylaitteilla (Lee, ym., 2019). Kuvassa 5 on esitetty Excelilld tuotettu d-orbitaali.

d z2 orbital 3
e

-Z-axis
X-axis

y-axis

Kuva 5. Excelin avulla piirretty d,z-atomiorbitaali. (Lee, ym., 2019)

4.2 Internetpohjaiset sovellukset orbitaalien opetuksessa

Internetpohjaisella Jmol-ohjelmistolla voidaan tuottaa tarkempia, pointillisia malleja orbitaaleista,
joissa pistetiheydelld kuvataan elektronitiheyttd. Malli perustuu Monte Carlo -algoritmiin, jossa
tuotetaan satunnaisia pisteitd orbitaalin siséltdvin kuution sisdlle. Piste piirretddn, jos aaltofunktion

arvo ylittdd tietyn ennalta mairitetyn raja-arvon kyseisessd kohdassa. Pisteitd piirretddn, kunnes
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saavutetaan haluttu tarkkuus mallille. Ndiden mallien etuna on, etteivit ne oli isopinta-malleja ja siten
ne antavat paremman kuvan elektronitiheydesti orbitaalin eri osissa. Liséksi pisteiden virid voidaan
muuttaa, joten esimerkiksi erimerkkiset aaltofunktion osat voidaan erotella toisistaan (Tully, ym.,

2013). Esimerkki tillaisesta Jmol-mallista on esitetty kuvassa 6.

4d;2

Kuva 6. Jmol-ohjelmistolla piirretty pointillinen 4d,2-atomiorbitaali. (Tully, ym., 2013)

Internetpohjainen  hybridisaation  havainnollistamisohjelma,  Aybridization  explorer, on
interaktiivinen tydkalu, joka on kehitetty erityisesti hybridisaation ja hybridiorbitaalien opetukseen
orgaanisessa kemiassa. TyoOkalussa voidaan tarkastella yksittdisid tai useampia atomeja ja niille
voidaan muodostaa atomiorbitaaleja sekd hybridiorbitaaleja. Tyokalun etuna on mahdollisuus
pyoritelld ja liikutella sekd atomeja ettd orbitaaleja vapaasti. Lisdksi esimerkiksi m-sidosten
muodostuminen tapahtuu vain, kun geometrialtaan sopivat atomiorbitaalit on asetettu oikeaan
asentoon toisiinsa ndhden. Tyokalu sisédltdd myds oppimista tukevia havainnoitaviin rakenteisiin
liittyvid tehtdavid. TyOkalun heikkoutena on sidoskulmien heikko hahmottaminen (Wegwerth, ym.,

2021). Kuvassa 7 on esitetty esimerkkikuva tyokalun kaytosta.
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Kuva 7. Esimerkkikuva hybridization explorer -tyokalun kaytostd. (Wegwerth, ym., 2021)

Atomiorbitaalien tutkimiseen, analysoimiseen ja havainnoimiseen on kehitetty myds sivusto, Orbital
Explorer Web, joka perustuu tutkimukselliseen opetukseen. Sivusto siséltdd eri aktiviteettejd, joiden
avulla voidaan visualisoida, verrata ja analysoida vedynkaltaisia atomiorbitaaleja. Opiskelijat voivat
esimerkiksi tutkia orbitaalien spatiaalisia ominaisuuksia ja niiden riippuvuutta eri orbitaalin
kvanttiluvuista. Visualisointindkymaissd voidaan samanaikaisesti tutkia orbitaalin isopintaa ja sen
radiaaliaaltofunktiota. Tdmadn nidkymén avulla on helpompi muun muassa tunnistaa orbitaalien
nooditasot paremmin. Liséksi sivustolla on orbitaalien isopintojen oppimista tukeva peli,
BingOrbital. Sivusto siséltdd myos aktiviteetit alkuaineiden elektronikonfiguraatioiden ja niiden
jaksollisten ominaisuuksien tutkimiseen. Sivusto soveltuu tdysin my0s etdopetukseen (Li, ym., 2022).

Kuvassa 8 on esitetty esimerkkinikyma sivuston atomiorbitaalien visualisointiaktiviteetista.
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Kuva 8. Orbital Explorer Web -sivuston atomiorbitaalien visualisointiaktiviteetti 3p,,-
atomiorbitaalin visualisoinnissa. (Li, ym., 2022)

4.3 Virtuaalitodellisuus orbitaalien opetuksessa

Molekyylien ja molekyyliorbitaalien havainnollistamiseen on kehitetty myos virtuaalitodellisuuteen
(VR, virtual reality) perustuvia malleja. VR:n etuina ovat mahdollisuus portaattomasti suurentaa
rakennetta ja vapaasti kddnnelld sitd. Lisdksi VR-laseja kiyttdessd opiskelija pystyy paremmin
keskittymdidn rakenteeseen ja VR-lasien kayttd koetaan mielenkiintoisempana kuin muut
tietokonehavainnollistamistavat. VR:n avulla opiskelijat voivat my0s interaktiivisesti esimerkiksi
vérittad eri orbitaaleja niiden aaltofunktioiden merkkien mukaisesti. VR-lasien huonona puolena on

kuitenkin lasien korkeahko hinta ja ohjelmistojen maksullisuus. (Dai;Laureanti;& Diaconescu, 2020)

4.4 3D-tulostus orbitaalien opetuksessa



17

Edelld mainitut erilaisiin tietokoneohjelmiin perustuvat orbitaalien havainnollistamistavat eivit
kuitenkaan pysty korvaamaan kidsinkosketeltavia fyysisid orbitaali- ja molekyylimalleja. 3D-
tulostuksen yleistymien myotd ovat oppilaitokset itse pystyneet alkaa valmistamaan haluamiaan
orbitaali- ja molekyylimalleja. 3D-tulostustus koostuu kolmesta vaiheesta: atomi- tai
hybridiorbitaalin isopinnan tuottaminen, isopinnan tallentaminen 3D-tulostimen tukemaan
tiedostomuotoon ja mallin tulostaminen. Nykyddn on saatavilla sekd kaupallisia ettd ilmaisia
sovelluksia isopinnan muodostamiseen ja sen muuttamiseen tarvittavaan tiedostomuotoon. Mallia
muodostettaessa on otettava huomioon se, ettd tulostin tulostaa rakenteen kerros kerrokselta ja
tarvitsee valmiin pinnan, johon tulostaa seuraava kerros. Téstd syystd malliin on tarvittaessa luotava
tukirakenteita tulostuksen onnistumiseksi. Mallissa on my0s otettava huomioon tulostetun muovin
kestidvyys eikd liian ohuita rakenneosia kannata tulostaa. Tulostuksessa on mahdollista tulostaa
erivirisid muoveja eri osiin rakennetta. (Griffith;de Cataldo;& Fogarty, 2016). Esimerkki 3D-

tulostuksen eri vaiheista p-orbitaalin tulostuksessa on esitetty kuvassa 9.

Kuva 9. 3D-tulostettavan p-orbitaalin tulostuksen eri vaiheet. Isopintamallin luominen (A),
isopintamallin muuntaminen 3D-kuvatiedostoksi (B) ja tulostettu p-orbitaali (C). (Griffith,de
Cataldo; & Fogarty, 2016)

3D-tulostuksella voidaan tuottaa perinteisid pallo-tikkumalleja, joihin on lisédtty nidkyviin esimerkiksi
p-orbitaalit kaksois- tai kolmoissidoksen parempaa hahmottamista varten. (Carroll & Blauch, 2017)

Téllainen malli on esitetty kuvassa 10.
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32 &

Kuva 10. 3D-tulostetut eteeni- ja etyynimolekyylit ndkyvien p-orbitaalien kanssa. (Carroll &
Blauch, 2017)

Edelld esitetyn p-orbitaalit siséltdvin pallo-tikkumallin p-orbitaalit voidaan my0s tulostaa
verkkomaisina, jolloin p-orbitaalit omaavat atomit ovat paremmin ndkyvissd (Robertson &

Jorgensen, 2015). Esimerkki tillaisesta mallista on esitetty kuvassa 11.

®oe

Kuva 5. 3D-tulostetut eteeni- ja 1,3-butadieenimolekyylit verkkomaisesti tulostettujen p-orbitaalien
kanssa. (Robertson & Jorgensen, 2015)

4.5 Orbitaalien visualisointi magneettien avulla

Atomi- ja molekyyliorbitaaleja voidaan havainnollistaa myds rautajauheen ja erilaisten sylinteri- sekd
rengasmagneettien avulla. Asettamalla sopivanmuotoisia magneetteja oikein tiettyihin kohtiin
voidaan niiden pddlle paperille levitetty rautajauhe saada muodostamaan atomi- ja
molekyyliorbitaalien muotoja. Menetelmilla ei voida havainnollistaa monimutkaisempia d- ja f-

orbitaaleja, mutta silli voidaan kuitenkin havainnollistaa esimerkiksi m-sidoksen muodostumista
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kahden vierekkdisen samanmerkkisen p-orbitaalien avulla sekd ndyttdd kuinka erimerkkiset p-
orbitaalit eivit pysty sidosta muodostamaan. Menetelmé on halpa, mutta sen avulla ei voida tuottaa
3-ulotteisia orbitaalimalleja (Chakraborty;Mukhopadhyay;& Sekhar Das, 2014). Taulukossa 2 on
esitetty muutamia menetelmilld tuotettuja atomiorbitaaleja ja taulukossa 3 muutamia
molekyyliorbitaaleja.

Taulukko 2. Magneettien ja rautajauheen avulla havainnollistettuja atomiorbitaaleja.
(Chakraborty; Mukhopadhyay; & Sekhar Das, 2014)

Atomic  Approximate Arrangement of  Illustrative Description
Orbitals Pictorial Magnets That Have  of Orbital by the Map
Representation ~ Poles Upwards  Created by Iron Filings
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Taulukko 3. Magneettien ja rautajauheen avulla havainnollistettuja molekyyliorbitaaleja.
(Chakraborty; Mukhopadhyay; & Sekhar Das, 2014)

LCAO  Approximate Arrangementof Illustrative Description
Descriptions  Pictorial ~ Magnets That Have  of MO by the Map
Representation  Poles Upwards  Created by Iron Filings
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5 Yhteenveto

Atomi- ja hybridiorbitaalien havainnollistamiseen on kehitetty useita perinteisid kuvia parempia
tapoja. Tietokoneohjelmistojen avulla voidaan orbitaaleja havainnollistaa kolmiulotteisesti paremmin
kuin pelkilld kuvilla, koska tietokonemalleissa orbitaalien kokoa voidaan muuttaa ja niitd voidaan
litkutella eri tavoin. Tietokonemallit voivat olla isopintamalleja, pointillisia malleja, kuplakuvaajia,

polaaridiagrammeja, interaktiivisia selaimella kéytettdvida malleja tai VR-malleja. Atomi- ja
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molekyyliorbitaaleja voidaan havainnollistaa myds magneettien ja rautajauheen avulla. Fyysisten
kaupallisten molekyyli- ja orbitaalimallien rinnalle on tullut 3D-tulostetut mallit. 3D-tulostuksella
voidaan tulostaa haluttuja tietokoneohjelmistollakin havainnoitavia isopintamalleja, mutta myds
tavanomaisia tikku-pallo -malleja molekyyleistd, joihin on tulostettu ndkyviin esimerkiksi 7u-

sidokseen osallistuvat p-orbitaalit isopintoina tai verkkomaisina.
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