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Molekyylimallinnuksen avulla kohti syvempaa kemian ym-
martamista

Eero Jalonen

Mallit ja mallintaminen ovat keskeisia tekijoita kemiallisessa ajattelussa ja tieteellisen tiedon
kehityksessa, joten niiden pitaisi nakya hyvin myds kemian opettamisessa. Tassa artikkelissa tar-
kastellaan tietokoneavusteisen molekyylimallinnuksen mahdollisuuksia kemian opettamisen ja
oppimisen tukena. Siina perustellaan molekyylimallinnuksen tarpeellisuus ja tuodaan esille, mita
hyotya molekyylimallinnuksesta on seké opettajalle etté oppilaalle.

Kemialliset kasitteet ovat luonteeltaan abstrakteja ja siten haastavia havainnollistaa
ymmarrettavalla tavalla. Lisaé haastetta kemian oppimiseen tuo kolminkertainen esi-
tystapa nakyvalla makrotasolla, ndkymattomalla submikroskooppisella tasolla ja sym-
bolisella tasolla (Johnstone, 1993). Makrotasolla tapahtuu kemiallisen ilmion havaitse-
minen ja ndkeminen. Submikrotasolla perustellaan ja havainnollistetaan aineen naky-
via ominaisuuksia atomeilla, molekyyleilla ja ioneilla (esim. molekyylimallinnuksen
avulla). Symbolitasolla esitetddan makro- ja mikrotason ilmiditd merkkien, kaavojen ja
yhtaloiden avulla. Opettajan tulee tiedostaa "kolmoissuhde” ja véalittaa sen merkitys
opiskelijoille, silla kun opettaja siirtyy sujuvasti tasolta toiselle opiskelija voi hammen-
tyé ja saada kemiasta pirstaleisen ndkemyksen (Gabel, 1999).

Nakymatdn submikroskooppinen taso, jonka ilmiot ja kasitteet ovat vaikeasti yhdistet-
tavissa opiskelijoiden havaintopiiriin ja elinymparistoon, tuottaa opiskelijoille erityi-
sesti ongelmia (Hinton & Nakhleh, 1999). Opiskelijat tarvitsevat sen takia kayttéonsa
erilaisia kemian malleja, analogiamalleja ja tietokonegrafiikkaa, joiden avulla ndkyma-
ton voidaan tehd& nékyvaksi (Barnea, 2000).

Koska mallit ja mallintaminen ovat keskeisia kemiallisessa ajattelussa ja tieteellisen
tiedon kehityksessa, niiden pitaisi ndkya myds kemian opettamisessa. Kemian oppimi-
sen pitaisi siséltaa (a) olemassa olevien mallien seka niiden péatevyysalueitten ja rajoi-
tusten tuntemisen (b) mallien roolin ymmaértamisen kemian tutkimuksen tulosten pé-
tevoittajana ja levittajana seka (c) yksilon tai ryhmén tekemien kemiallisten mallien
testaamisen (Justi & Gilbert, 2002).

Visualisointien avulla voidaan muodostaa oikeita mentaalimalleja (henkilokohtainen
mielen malli) opeteltaessa vaikeita k&sitteitd ja mikrotason ilmi6ité. Sen takia oppilaan
visualisointitaitoja, erityisesti avaruudellista hahmottamiskykya, tulisi kehittéa. Tieto-
konepohjainen molekyylimallinnus on auttanut erilaisia oppijoita parantamaan omia
visualisointitaitojaan ja auttanut heitd ymmartdméaan mallin ké&sitettd, kolmiulotteisia
molekyylirakenteita ja kemiallisia sidoksia (Barnea, 2000).

Molekyylimallinnusohjelmat ja tietokoneavusteiset oppimateriaalit luovat uudenlaisen
oppimisympaériston, jossa kemian kasitteita ja ilmioita voidaan tarkastella ja hahmot-
taa uudella tavalla. Samalla tietokoneavusteiset menetelmat luovat uusia toimintata-
poja ja kulttuureja, joiden avulla hankalaksi koettuja kemian asioita voidaan selventaa
jayksinkertaistaa. Virtuaalimalleja ja visualisointeja voidaan muokata opetuksen ja op-
pimisen tarpeiden mukaan (Jalonen, Lundell, & Aksela, 2007).
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Kuva 1. Tietokoneavusteisen molekyylimallinnuksen mahdollisuudet kemian opetuksessa ja oppimisessa.

[uusi oppimisympérist’c’)]

Molekyylimallinnusta sovelletaan yha enenevédssd méaarin perinteisten kokeellisten ja
puhtaasti teoreettisten menetelmien ohella tutkimuksessa, opetuksessa ja teollisuu-
dessa. Molekyylimallinnus on kasvanut viime vuosina todelliseksi kokeellisen ja teo-
reettisen kemian yhdistéjaksi - vaikeat asiat voidaan esittaa selkeésti ja erityisesti ko-
keelliset ilmiot voidaan havainnollistaa molekyylitasolta lahtien.

Tietokoneavusteinen molekyylimallinnus tarjoaa opetusta ja oppimista tukevan véli-
neen kemian ilmididen havainnollistamiseen ja kemian opetuksen kehittdmiseen (Bar-
nea & Dori, 1996; Aksela & Lahtela-Kakkonen, 2001; Lundell & Aksela, 2003; Jalonen
et al, 2007; Pernaa, Aksela, & Lundell 2009; Dori & Kaberman, 2012). Tietokone mah-
dollistaa asioiden hahmottamisen visuaalisen kokemuksen kautta, mika auttaa asioi-
den mieleen painumista ja parantaa oppimistuloksia (Lundell & Aksela, 2003). Suoma-
laisten kemian opettajien kokemusten mukaan tietokoneavusteinen molekyylimallin-
nus auttaa seké opettajia ettéd oppilaita tarkastelemaan kemian ilmidita uudella tavalla
luomalla uusia ty6tapoja ja herattdamalld kiinnostusta kemiaan (Aksela & Lundell,
2007). Edellisen tutkimuksen mukaan opettajat ovat kdyttaneet opetuksessaan mole-
kyylimallinnusta havainnollistamaan molekyylien avaruudellista rakennetta, isome-
riaa, atomi- ja molekyyliorbitaaleja, kemiallisia sidoksia, elektronitiheyttd, IR-spektro-
skopiaa, energiaa ja sen muutoksia kemiallisissa prosesseissa ja kemiallista reaktiota.
Molekyylimallinnusta voi soveltaa my@s biokemian, biologian ja biotekniikan opetuk-
seen. Pernaan et al (2009) tutkimuksen mukaan lukion opettajat kokivat molekyylimal-
linnuksen tukevan erityisesti paatelmien tekoa ja kolmiulotteisten rakenteiden ym-
martamistéa sekd antavan lisdarvoa orbitaalien, kemiallisten sidosten ja biomolekyylien
opettamiseen.

Tutkimuksissa opettajien ja oppilaiden asenne molekyylimallinnusta kohtaan on ha-
vaittu olevan positiivinen (Barnea & Dori, 1996; Aksela & Lundell, 2007). Opettajalla
on tarked rooli tietokoneavusteisen kemian opetuksen onnistumisessa ja vaikuttavuu-
dessa, silla mallinnusohjelmien kayttd ei saa jadda ainoastaan hauskaksi tempuksi,
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vaan tytskentely tietokoneen kanssa on sidottava osaksi opetusta. Tehtdvien laadin-
nalla, suoritusohjeilla ja kysymyksilla voidaan ohjata oppijan mielenkiintoa ja toimin-
taa, jotta se tukisi mahdollisimman hyvin késiteltdvan asian oppimista ja harjaannut-
taisi kemian syvallisessd ymmartamisessé tarvittavia korkeamman tason ajattelutai-
toja (Aksela & Lundell, 2007).

Nykyiset oppimiskasitykset korostavat oppimista aktiivisena kokemukseen perustu-
vana vuorovaikutusprosessina. Molekyylimallinnuksen kaytolla opetuksessa on mah-
dollista tukea kemian kasitteiden ymmartamista, harjoittaa erilaisia opiskelutaitoja
sek& motivoida oppilaita opiskelemalla autenttisessa modernissa tutkimusymparis-
tossa (Lundell & Aksela, 2003). Maksullisia kemian molekyylimallinnusohjelmia ovat

esimerkiksi Spartan ( ) ja HyperChem ( ), ilmaisia
ovat esim. ChemSketch ( ), ArgusLab ( ), Symyx
Draw ( ), Avogadro ( )
jaMarvinSketch ( ). Edumol ( ) puolestaan on avoin,

selaimessa toimiva molekyylien mallinnus- ja visualisointiympaéristo.

Oppilaiden ajattelua ja kasityksia molekyylimallinnuksesta on tutkittu vain vahan. Tut-
kimusten mukaan lukiolaiset ovat ymmarténeet tietokoneavusteisen molekyylimallin-
nuksen avulla paremmin molekyylien geometriaa ja sitoutumista (Barnea & Dori, 1996)
seka mallin kasitettd, isomeriaa ja funktionaalisia ryhmia (Dori & Barak, 2001). Meneil-
laan olevassa véitoskirjatutkimuksessa kehitetadn mielekasté (vastakohtana ulkoa op-
pimiselle) opetusmallia lukion kemian kovalenttisen sidoksen opettamiseen molekyy-
limallinnuksen avulla. Tutkimuksessa kehitetadn myos virtuaalisia molekyylimalleja ja
tutkitaan niiden vaikuttavuutta oppilaiden kovalenttisen sidoksen oppimiseen ja ke-
mian syvalliseen ymmartamiseen (ks. kuva 2).

Kuva 2. Etaanimolekyylin sigma(C-C)-sidoksen kiertymisen vaikutus molekyylin energiaan.
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Erityisosaaminen: mikrotason iimididen mallintaminen ja visualisointi tieto- ja viestintatekniikkaa hyddyntdmalla. Vai-
toskirjan aiheena on mielekés kovalenttisen sidoksen opettaminen ja oppiminen tietokoneavusteisen molekyylimallin-
nuksen avulla.
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