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Esipuhe

Téssé ohjeessa esitellddn kemian opinnoissa ja erityisesti raportoinnissa tar-
vittavia ohjelmistoja sekd tulosten ja matemaattisten tai kemiallisten kaa-
vojen esittdmiseen liittyviad sddntoja. Raportoinnissa tarvittavien ohjelmis-
tojen kaytto kannattaa aloittaa mahdollisimman varhaisessa vaiheessa opin-
toja, jotta niistd saa parhaan hyddyn opiskelun edetesséd. Ohjeessa esitellyt
ohjelmistot on valittu siten, ettd ne loytyvat valmiiksi asennettuina kemian
laitoksen koneilta tai opiskelijat voivat asentaa ne ilmaiseksi henkilokohtai-
sille koneilleen. Ohje on paivitetty versio Jussi Ahokkaan 2013 laatimasta

ohjeesta Raportoinnin vdlineitd.
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1 KUVAAJAT

1 Kuvaajat

Kuvaajien avulla voidaan esittda mittaustulokset havainnollisessa muodossa.
Téssa ohjeessa piirretdén oheisen taulukon tiedot kuvaajaan OriginPro 2017
ja Microsoft Excel (Office 365) ohjelmistoilla.

Tulokset, joista kuvaaja piirretdén, on tassé esitetty vain listana. Myohem-

min tassd ohjeessa tulokset esitetdan oikeaoppisesti taulukkomuodossa.

Tulokset:
Aika (s) 1/[A] (1/mol)

0 10
20 15
100 20
150 25
200 30
250 35

1.1 Kuvaaja OriginPro 2017 ohjelmistolla

OriginPro 2017 on asennettu kemian laitoksen opiskelijakoneille. Yliopistolta
ei ole saatavilla ohjelmasta kotikoneille asennettavaa versiota, joten kotikayt-

toon ohjelmisto taytyy hankkia omalla kustannuksella.

Ohje kuvaajan piirtdmiseksi Originilla.

1. Ké&ynnisté ohjelmisto. Ohjelmisto 16ytyy Start-/Kéynnistévalikosta kan-
siosta OriginLab

2. Ohjelma Kkdynnistyy ja tyopoydéalla avautuu tyhja tyokirja (Book1).
Jos tyokirjaa ei ole avoinna saat sen tyokalurivin painikkeesta New
Workbook.
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G QriginPro 2017 (Academic) 32-bit - \\fileservices.ad jyu.fishomes\jaolmoil\My Documents\OriginL
| File Edit View Plot Column Worksheet Analysis Statistics Image Tools Format Window F
[ Bl 2 2 B 100% ~TRE @

Create a new, empty Workbook
window

(1) JeJ0/dxz j08foug

Rl i

djeH ¥angy

6o Ui pews

(L @EDE® BN Y e+ R

3. Syoté arvot sarakkeisiin A(X) ja B(Y). Nyt x-akselille (sarake A(X)) tu-
lee aika ja y-akselille (sarake B(Y)) konsentraation kidnteisluku 1/[A].

oo [ e |

Long Mame
Units
Comments

1 0 10

2 50 15

3 100 20

4 150 25

g 200 30

G 250 35

7l

4. Maalaa piirrettavat arvot ja paina hiiren oikeaa nappia. Valitse Plot
— Symbol — Scatter. Saman voit tehdd myds tyokalurivin Plot -

valikosta.

Line
Symbol
Line = Symbaol 3 E Scatter Central
Column/Bar/Fie

BB s

Cut Ctrl+X

Copy Ctrl+C
Copy [full precision) Ctrl=Alk+C
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5. Nyt ruudulle saatiin kuvaaja, jossa mittapisteet on merkitty symbo-

leilla (mustat neliot). X-akselilla on aika ja y-akselilla konsentraation

kiddanteisluku.
Graphl EI@

!
35+ [ ]
20 4 L]
254 [ ]

un]
204 L ]
15 4 [ ]
10 4 [ ]
a 5 100 1éﬂ 200 250
A

6. Laitetaan akseleille oikeat otsikot ja yksikot ndkyviin: tuplaklikkaa x-
akselin alla olevaa A:ta. Pyyhi merkit pois laatikosta ja kirjoita otsikko

ja yksikko. Tee sama y-akselin otsikolle B.

[E] Grapht [=]=
1

35 | ]
20+ [ ]

= 254 [ ]

£

E 20 n
15 [ ]
10 4 [ ]

0 = 100 B0 W0 2%
Aika (s)

7. Nyt kuvaa voi muokata helposti:

e Oikeassa ylidkulmassa olevan Legend -laatikon voi poistaa klikkaa-
malla sitd ja painamalla delete. Tarvittaessa sen voi palauttaa

valitsemalla Graph — Legend — Reconstruct Legend.
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@ OriginPro 2017 (Academic) 32-bit - Wfileservices.ad.jyu.fishomes\jaolmoil\My Documents\OriginLabhz
: File Edit View | Graph | Data Analysis Gadgets Tools Format Window Help

. 1 13 o
Add Plot to Layer 4 % == B?u& @E.S& 1006 » &=

; | Add Straight Line... I U x CopA A=y
o Mew Layer[Axes) 3
= e
@
2 & ﬁ E Merge Graph Windows...
2 "z
g g iz Legend » Categorical Values..,
3 |4 Ld " PN
Zlm Fit Page to Layers... AR b
- 1 o o Data Plat

- c XY Exchange X-Y Axes ata Flots

b

) — ¥ Text Color Follows Plot
o || =5
= }a 5 2 50 Reverse Order
; 7 i ::gg Show Legend for Visible Plots Only
@™
£=3 T 5 200 Hide Legend for Fitted Curves

EEF 6 250 Hide Legend Symbal

i L
=1 A 8 Reconstruct Legend Ctri=L
ﬁ Ve - 9 - Update Legend... -
= 10 =
? =~ L - Arrange in Vertical
2 | M 12 =
= 13 = Arrange in Horizontal
al = 2 T

Laatikkoon voi kirjoittaa tuplaklikkaamalla selitteen symbolimerk-
kia. Selite on erityisen hyvé silloin, jos samassa kuvassa on useita

eri mittaustuloksia eri symbolein esitettyna.

e Akseleita ja niiden merkint6ja voi muokata tuplaklikkaamalla ak-
selia, jolloin avautuu uusi ikkuna, jossa voit saédtad kuvan asetuk-

Sla.

X Auds - Layer1 [ 7 |3l

| Ticklsbels |  MinorTicklabels | Custom Tick Labels

Scale | Tile&Fomat |  Gidlines |  Break
From @ Increment 50
To 275 () # Major Ticks
Type Linear - # Minor Ticks 1
Rescale { Mormal - First Tick
Ticks Location
[ Major Ticks From Dataset
[ Miner Ticks From Datasst

[ ok ][ Cancel Apply

e Tarkeimmaét kuvan asetukset:

— Scale -vililehti

* Vasen laita: valitse joko x- (Horizontal) tai y-akselin

(Vertical) asetukset.

*x From ja To ovat akselin alku- ja loppuarvot.

4
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* Major Ticks -valikosta voita asentaa jakovélin (Value)
akselilla esitettaville lukuarvoille. Varmista, ettd Type -
valikossa on valittuna By Increment.

% Minor Ticks maédrittaa esitettyjen lukuarvojen vilisen ja-
kovalin akselille. Varmista, ettd Type -valikossa on valit-
tuna By Counts.

— Title -vililehti
* Valitse vasemmasta laidasta akseli mitd haluat muokata.
* Color, Font ja Size -valikoista voit muokata valitun ak-

selin otsikon varié, fonttia ja fontin kokoa.
— Line and Ticks -valilehti
x Valitse vasemmasta laidasta akseli mita haluat muokata.

* Line -valikossa voit muokata akselin viivan véria (Color),

paksuutta (Thickness) ja paikkaa (Axis Position).

* Major Ticks -valikossa voit muokata jakovélin tyylid (Style),

pituutta (Length), vérid (Color) ja paksuutta (Thickness).

% Minor Ticks -valikossa voit muokata jakovilien jaottelun
tyylida (Style), pituutta (Length), viria (Color) ja pak-
suutta (Thickness).

% Joskus voi olla tarpeen katkaista x- tai y-akseli ja jatkaa
sitten katkon jalkeen halutulla arvolla. N&itd voi saétaa
Break -vililehdella.

— Kuvaajan symboleita voi muokata tuplaklikkaamalla symbo-
lia.

e Tassa esitettyjen muokkaustoimintojen avulla kuvasta saa vaikka-

pa tdman nakoisen:
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E =
[

35 1 X
30 %
g 251 X
£
gzn W
15 e
10l x
0 50 100 150 200 250
Alka (s)

8. OriginProssa tyot tallennetaan projekteina: File — Save Project As.

i New
:| = Open..
Append...

Save Project As...

Save Window As...
Save Template As..

(1Y e w= amalmg

Save Project without Data...

Duplicate Project without Data

Print...

Ctrl+P

Import

P TN

Export Graphs

Recent Books
Recent Projects

) Ea-l ETH T BT=THET=Y

i
u

| File | Edit View Graph Data Analysis Gadgets Tools

9. Varsinainen kuvaaja tallennetaan kuvatiedostona, jotta se voidaan liit-

tdd kuvana esim. tyoselostukseen. Valitse kuvaajan ikkuna aktiivisek-

si ja valitse File — Export Graphs — Open Dialog. Valitse kuvan

tiedostomuoto (tyypillisesti jpg, gif tai png toimii hyvin), tiedostoni-
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mi, tiedostopolku, resoluutio (mielelldén 600 tai suurempi) ja tallenna.
Voit myo0s esikatsella kuvaa.

:| File | Edit View Graph Data Analysis Gadgets Tools Form

New 'HE mEaE B
& Open.. Ctrl+O

-

Append...
Save Project As...

Save Window As...

Save Template As...

f1h m e v= e

Save Project without Data...
Duplicate Project without Data

E Print... Ctrl+P

; Import

1% Export Graphs 1 «Last used>
Recent Books Open Dialog...

g Recent Projects

Exit

10. Tallennuksen jéalkeen kuvan voi tuoda omaan tychon eri ohjelmistois-
ta riippuvalla tavalla. Valmis kuva néyttaa téalta, kun kuvan jokaiselle

reunalla on laitettu viivat ja jakovélit:

1/[A] (/mol)
S
X

15} X ]

0 50 100 150 200 250
Aika (s)

Kuva 1. Esimerkkikuva OriginPro:lla tehdysta kuvaajasta.

11. Kaydédan vielda ldpi kuinka samassa kuvaajassa voi esittdd kahdet eri

tulokset. Kaytetadn esimerkissa alla olevia tuloksia.
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Tulokset 1:
Aika (s) 1/[A] (1/mol)
0 10
50 15
100 20
150 25
200 30
250 35
Tulokset 2:
Aika (s) 1/][A] (1/mol)
0 10
25 15
75 20
125 25
175 30
225 35

12. Klikkaa hiiren oikeaa nappia tyokirjan harmaalla alueella ja valitse Add

New Column.

1) sesodxg oeloig B B

djem N0

@
3
3
£
T
3
5
3
=
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13. Toista tamé kaksi kertaa ja saat kaksi uutta saraketta - C(Y) ja D(Y)
- tyokirjaan. Mikéli mittaussarjoilla on yhteinen x-akseli (samat x-

pisteiden arvot), voit jattaé toisen sarakkeista pois ja ja siirtyd suoraan
kohtaan 15.

Teaching\Tysohjeet * - /Folderl/
indow  Hel

T7) ses0idx@ ooloid .

For oo
)

Ty B vews

j@RDEsEN G

14. Sarakkeen C:n oletusarvo on Y, joten se pitdd muuttaa X:ksi. Valitse
sarake C — paina hiiren oikeaa nappia — valitse avautuvasta ponnah-
dusvalikosta Set As — X.

(@I OriginPro 2017 (Academic) 32-bit - C: i OneDrive - Jyviskylan yliopis Teaching\Tyaohjeet * - Folderl
i Fle Edit View Plot Column Worksheet Analysis Statistics Image Took Format Window Help

[

EEVT

Copy Columns to...
& Paste

Delete

() B wiH yews

Set As.
Set As Categorical

15 Set Column Values..

Fill Column with
Filter

Sort Worksheet
Reverse Order

Normalize..
Frequency Count...
ZH Statistics on Column...

Hide/Unhide Columns

Add or Update Sparines..

Format Cells..

Properties...
¥
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15. Kopioi Tulokset 2 tiedoista aika sarakkeeseen C(X) ja konsentraation
kédnteisluku sarakkeeseen D(Y). Taulukon tulisi ndyttad téalta.

&5 REECEEZEESE

2

3 100
4 150
5 200
8

T

8

250

RER8E3

25
75
125
175
225

10
15
20
25
30
5

id
Il < >

>N\ Sheet /

16. Maalaa kaikki arvot sarakkeista A(X1), B(Y1), C(X2) ja D(Y2) ja pai-
na hiiren oikeaa nappia. Valitse Plot — Symbol — Scatter. Saman

voit tehdad myos tyokalurivin Plot -valikosta.

17. Muodostuva kuvaaja on esitetty alla ja siind on merkattu mustilla ne-
liilla Tulosten 1 datapisteitd, kun taas Tulosten 2 datapisteet on esi-

tetty punaisten pallojen avulla. Toistamalla kohdat 12-16 voit lisata

useampia mittaussarjoja samaan kuvaajaan.

10
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[El Graph1 = | B [
1

18. Voit seuraavaksi muokata ylla olevien ohjeiden (kohdat 5-10) mukaan

kuvaajasta julkaisukelpoisen. Lopputuloksen pitéisi ndyttaa téalta:

T T T T T T
35+ | = Mittaustulokset 1 * B A
& Mittaustulokset 2
30 | . = 7
E‘ 25 - « = ]
Ll * = 7
15 | . ] N
W0+ = T
0 50 100 150 200 250
Alka (s)

Kuva 2. Esimerkkikuva OriginPro:lla tehdysta kuvaajasta.

19. Tyoselostuksessa kuvat tulee numeroida ja niihin tulee lisata kuvateksti

kuvan alapuolelle. Kuvateksti paattyy pisteeseen.

OriginPro on hyvin laaja ohjelmisto, jossa on paljon erilaisia ominaisuuksia.

Téssé rajoituttiin vain kuvaajan piirtamisen perusteisiin.

11
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1.2 Kuvaaja Microsoft Excelilla

Téssé ohjeessa esitetddn kuvaajan tekeminen Office 365 pakettin Excel ver-
siolla. Téma ohje késittelee vain kuvaajan piirtdmisen. Lisédohjeita saa Exce-
lin Help-valikosta ja internetista. Lisdksi Excelid kasittelevaa kirjallisuutta

loytyy kirjastoista ja kirjakaupoista.

Office 365 paketin Excel on asennettuna kaikille yliopiston tybasemille. Opis-
kelijat voivat myds asentaa Office ohjelmistot omille koneilleen yliopiston
lisenssilld. Huom. selaimessa toimivat Office ohjelmistot eroavat hieman ko-

neelle asennettavista versioista.

1. Kéynnista Excel.

2. Syota mittaustulokset Excelin laskentataulukkoon. Huomaa, etta vie-
rekkaisissa lukupareissa vasen sarake on oletuksena x-akselin arvo ja

oikea y-akselin.

D4 - £ | 15
4 A B C D E
1

2

3 0 10
4 50 15
5 100 20
& 150 25
7 200 30
3 250 35
9

3. Maalaa piirretéavit arvot, valitse Insert ja Scatter -pudostusvalikosta

Scatter ilman viivoja.

File Home Insert Page Layout Formulas Data Review View Automate Help Chem0ffice20 PDF-XChange

B B RDS O s | P S50 G (b

PivotTable R ded Table | Pictures Shapes | oy R o g F g e
otTable Recommended Table | Pictures Shapes Icans My Addins « | Recommended ° - aps PivotCha
- PivotTables - - Models ~ Iy Add-ins Chars @ E ~ Map ~
Tables Illustrations Add-ins Scatter il Tours
- e % o |8 .3 ~
o £ ] s L e N
o i ')
4 A B c D E i < H | ) K Scatter
1 ""\ Use this chart type to:
2 j « Compare at least two sets of
values or pairs of dats.
- " m « Show relationships between sets
4 50 15 Bu of values
5 100 20 —
se it when:
o 150 = g - The data represents separate
7 200 30 measurements.
8 250 3s
9 |22 More Scatter Charts...
10

12
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4. Nyt laskentataulukkoon muodostuu muokkaamaton kuvaaja.
5. Kuvaajan muokkaaminen

e Klikkaa kuvaajaa, jolloin kuvaajaan oikeaan ylakulmaan ilmestyy
Chart Elements ja Chart Styles -valikot.

. Chart Elements
Chart Title -
Add, remove or change chart
elements such as the title, legend,
gridlines, and data labels.

40

KIS EE

30 .

20 L ]

=
@ w ©

e Akseleiden nimeédminen: Aktivoi Chart Elements -valikosta Axis
Titles, jolloin akseleiden viereen ilmestyy tekstit Axis Title.
Voit muokata teksteja kaksoisklikkaamalla. Kirjoita laatikoihin ak-
seleiden otsikot ja kiytetyt yksikot. Muokkaa seké x- etté y-akselin
otsikko.

e Muokataan myos muita akseleiden asetuksia. Kaksoisklikkaamalla
haluttua akselia Excelin oikeaan laitaan avautuu Format Axis -
valikko, josta asetukset 16ytyvéit. Korjataan aluksi akseliden alku-
jaloppuarvot. Kuvassa ei saa olla alueita, joissa ei ole mitdan. Axis
Options kohtaan voi asettaa halutut alku- ja loppuarvot. Asete-
taan x-akselille uusi loppuarvo: Minimum — 10,0 ja Maximum —
35,0. Vastaavasti y-akselille uudet alku- ja loppuarvot: Minimum
— 0,0 ja Maximum — 260,0. Y-akselin asetukset saat esiin kak-

soisklikkaamalla akselia.

e Lisdtddn molemmille akseleille myos jakovélimerkit valitsemalla
Tick Marks kohdasta Major type — Inside

13
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Format Axis vooX

Axis Options »  Text Options

L
OO =M

~ Axis Options
Bounds
Minimum 10,0
Maxirmurm 35,0
Units
Major 50 Auto
Minor 1,0 Auto

Harizontal axis crosses

(] Automatic
O Axis value

) Maximum axis value

L] Logarithmic scale

] Values in reverse order

v~ Tick Marks
Mejortype
Minertype

> Labels

> Number

e Muita asetuksia Format Axis -valikossa:

— Major unit ja Minor unit asettaa jakovalimerkit halutulla
tiheydella.
— Tick Marks muokaavat jakovilimerkkien esitystapaa.

— Horizontal/Vertical axis crosses saatda y-akselin paik-
kaa x-akselilla. Tétéa tarvitaan silloin, kun halutaan y-akseli

leikkaamaan x-akselin muualla kuin pisteessa x = 0.
6. Akselien lukuarvojen fonttikoon muuttaminen.

e Valitse haluttu muotoiltava teksti. Klikkaa haluttua tekstia esim.

x-akselin lukuarvoa. Nyt voit muokata numeroiden arvoja Home-

14
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7.

10.

11.

12.

13.

vélilehden fonttiasetuksista. Samalla tavalla voit muokata y-akse-

lin arvoja ja akseleiden otsikkoteksteja.

Otsikkotekstin ja vaakaviivat saa poistettua kuvasta klikkaamalla ku-
vaa ja poistamalla Chart Elements -valikosta valinnat Chart Title

ja Gridlines.

Chart Elements
Axes

Axis Titles
Chart Title
Data Labels
Error Bars
Gridlines
Legend

ooooooE®

Trendline

Kuvattujen lukuarvojen symboleita voi muokata kaksoisklikkaamalla
symbolia, jolloin avautuu Format Data Series -ikkuna. Sen Marker -
kohdassa voi vaihtaa symbolin tyylid ja kokoa. Marker Fill -kohdassa
voi vaihtaa véiria yms. Vastaavasti Line -kohdassa voi halutessaan muo-

kata viivojen ominaisuuksia.

. Akseleiden paksuutta ja véarid voi muokata kaksoiklikkaamalla niité,

jolloin avautuu Format Axis -ikkuna. Line Color ja Line Style -

valikoista saa sdadettyd akseliden varié ja leveytta.

Jos kuvaan haluaa akseleiden suuntaiset viivat ylos ja oikealle, niin ne
saa klikkaamalla valkoista kuva-aluetta, jolloin avautuu Format Plot
Area -ikkuna. Viivat saa tuotettua valitsemalla Border — Solid line.

Viivojen ominaisuuksia saa sdddettyéd samasta valikosta.

Kuvatekstejé saa lisdttyd, poistettua ja muokattua Chart Elements
-valikosta, esimerkiksi voit tarvittaessa lisdtd Legend -tekstin ilmoitta-

maan eri mittaussarjoja.

Valmiin kuvan saa siirrettya tekstinkésittelyohjelmaan leikkaa-liimaa-

menetelmélld (Copy-Paste).

Kuvan tallentaminen tiedostoksi (.png) onnistuu klikkaamalla kuvaajaa

hiiren oikealla nappéimelld ja valitsemalla Save as Picture....

15
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14. Edella mainittujen muokkausten avulla kuvasta on saatu tdman nékoi-

nen.

35 s
30 .
2251 .
=
=z} .
-~
15 °
10
0 50 100 150 200 250
Aika (s)

Kuva 3. Esimerkkikuva Excelilld tehdysta kuvaajasta.

15. Kuvat tulee numeroida ja niihin tulee lisatd kuvateksti kuvan alapuo-

lelle. Kuvateksti paattyy pisteeseen.

16



2 SUORAN SOVITUS

2 Suoran sovitus

Suoran sovitusta tarvitaan useissa laboratoriotdissé lineaarisen tai linearisoi-
dun mittausdatan kulmakertoimen ja leikkauspisteen maarittamiseen. Suo-

ran sovitus onnistuu helposti seké OriginPro ettd Excel ohjelmistoilla.

2.1 Suoran sovitus OriginPro:lla

Suoran sovitus tehddan OrigonPro 2017 ohjelmassa Fitting -tydkalulla. Kaym-
me seuraavaksi lévitse pienimmén neliosumman (PNS) suoran sovituksen
OriginPro 2017 ohjelmalla. OriginPro 2017 ohjelman avamaaminen ja yksin-
kertaisen kuvaajan tekeminen on esitetty kappaleessa 1.1., johon voit tarvit-
taessa palata. Téssd ohjeessa oletetaan, ettd mittausdata ja kuvaaja on jo

valmiina OriginPro 2017 ohjelmistossa.

1. Kuvaajan ikkunan ollessa aktiivinen valitse Analysis -valikosta Fitting

— Linear Fit — Open Dialog.

Eoom =ro
[1 ||

2. Ruutun avautuu Linear Fit -ikkuna. Klikkaa ikkunan alalaidassa ole-

vaa OK -painiketta.

Dialog Theme » ]
Description  Perform Linear Fiting

Recalculate Manual w“

Input Fit Control Quantities Residual Analysis Output Fitted Curves Plot Find X/¥ Residual Plots

Mulii-Data Fit Mode  Independent Fit- Consolidated Report

Input Data [Graph1]111"E"[1 6] %

Ok Cancal

17
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3. Ruutun avautuu uusi ikkuna, jossa kysytddn "Do you want to switch
to the report sheet?". Valitse Yes ja paina OK.

Reminder Message

Do you want to switch to the report sheet?

@) Yes
(O)es. end do the same in the future, no need to ask again
Oneo

l;l Mo, and don't bother me with this again

4. Taman jalkeen saat sovituksen tiedot ja arvot virheineen nékyviin Book1
-ikkunaan uudelle vélilehdelle. Sovituksen perustiedot kuten kulmaker-
roin ja leikkauspiste sekd niiden virheet tulostuvat myos kuvaajaasi,
jossa voit siirtdd ne hiirelld parempaan paikkaan kuvassa. Parametrit
voi vaihtoehtoisesti poistaa kuvaajasta, mikali ne ilmoitetaan kuvaajan
kuvatekstissa.

8 8

YT EY B

ey

L NSt msr (Pt ]

5. Valmiin kuvaajan sovituksineen voit tallentaa kappaleessa 1.1 olevien

ohjeiden mukaan.
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2.2 Suoran sovitus Excelilla

Suoran sovitus onnistuu Excelissé helpoiten kdyttamaélla Excelin LINEST funk-
tiota. Suomenkielisessé Excelissa funktion nimi on LINREGR, mutta sen kéyt-
to vastaa englanninkielistd. Kaytetddn esimerkissd kohdassa 1 taulukoitua

mittausdataa. Oletuksena on, ettd mittausdata on jo syotetty Exceliin.

1. Valitse tyhja solu ja kirjoita siithen =LINREGR (.
2. Maalaa tédmén jilkeen y-akselin arvot (1/[A]) ja lisédé puolipiste ;.
3. Maalaa tdmén jalkeen x-akselin arvot (Aika) ja lisdd puolipiste ;.

4. Mikali haluat leikkauspisteen olevan erisuuri nollasta syota seuraavaksi
1 ja lisda puolipiste ;. Jos taas haluat leikkauspisteen olevan nolla,
syota 1 tilalle 0.

5. Syotéa lopuksi toinen 1 ja paéta funktio kaarisulkeella ) ja paina Enter.

x v & =LINEST(D3:D8;C3:C8;1;1)

iz D E F G H

Aika (s) 1/[A] (I/mol)

0 10 |=LINEST(33:38;C3:C8;1;1}|

50 15
100 20
150 25
200 30
250 35

6. Suoransovituksen parametrit ilmestyviat Exceliin muiden statististen

parametrien kanssa.

e =LINEST({D3:D8;C3:C8;1;1)

e D E F G H

Aika(s)  1/[A] (I/mol)

0 10 | 0, 1! 10
50 15 6,21E-18 9,4E-16
100 20 1 L3E15
150 25 2,50E+32 4
200 30 437,5 6,75E-30
250 35
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7. Syntyvén taulukon ylimmallé rivilld ovat suoran kulmakerroin (0,1) ja
leikkauspiste (10). Niiden alapuolella ovat arvojen vastaavat virheet.
Kolmannen rivin ensimmaéisessi solussa on ns. R?-arvo. Téssi tapauk-
sessa R? = 1, koska kaikki pisteet osuvat tiydellisesti suoralle. Muista

parametreista ei tarvitse valittaa.

8. Tarvittaessa suoran voi liséatd myos edellisessé piirrettyyn kuvaajaan.
Lisaa suoran sovituksen suora aktivoimalla kuvaaja ja valitsemalla Chart
Elements -valikosta Trendline — Linear.

(Chart Elements

O | " +
| . .
| - e

Axes
s Titles

Chart Title

Data Labels

Error Bars
Gridlines

Legend

Trendline >

1/[A] (I/mol)

goO0oO0o0E®

Linear

Exponential

Linear Forecast

Aika (s) Twa Period Moving Average

More Optians...

9. Piirretyn suoran parametreja voi muokata suoraa kaksoisklikkaamalla

avautuvasta Format Trendline -valikosta.
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2.2 Suoran sovitus Excelilla 2 SUORAN SOVITUS

Format Trendline ~vooX

Trendline Options
OOl

~ Trendline Options

Jo- .
.2/" ' Exponential
/ o Linear
;_/H-_ Lagarithmic
I
. ) Polynomial
J oo
B Aane Power
\."/ O Moving Average

Trendline Mame

O Automatic Linear (Seri
Q Custom

Forecast
Forward 0,0 pe
Backward 0,0 pe

J Set Intercept
1 Display Equation on chart
[ Display R-squared value on chart

10. Suoran yhtdlon voi tarvittaessa lisdtd kuvaajaan valitsemalla asetuk-
sista Display Equation on chart. Huomaa kuitenkin, ettd suoranso-
vituksen parametrit virheineen tulee maaritda suoransovituksen kautta

ylla kuvatulla tavalla.
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3 Taulukot

Taulukoiden avulla voidaan esittda helposti ja havainnollisesti numeerista
dataa. Taulukoiden tulee olla helposti luettavia. Taulukoissa tulee myos aina

nikya kaytetyt yksikot.

Kaytetaan seuraavassa esimerkissa aiemmin esitettyéd taulukkoa ja muotoil-

laan se selostukseen sopivaan muotoon.

3.1 Taulukko Wordilla

Taulukon tekeminen Wordilla on helppoa.

1. Insert -vililehdella valitaan Table ja valitaan haluttu taulukon ko-
ko. Nyt data on kahdessa sarakkeessa, joissa on molemmissa 6 arvoa.
Sen lisdksi tarvitaan vield otsikkorivi sarakkeille. Tarvitaan siis 2x7

kokoinen taulukko.

File Home Insert Design Layout Ref

An=EHape

Cover Blank Page Table Pictures Shapes lcons
Page~ Page Break - - = M

Pages 25T Table

I
I
LO0000000
o o

[T 1]
L1
O
O
O

@ Insert Table...
E:ﬁ Draw Table

ﬁ Excel Spreadsheet

Bl Quick Tables >

2. Avautuneeseen taulukkopohjaan kirjoitetaan tarvittavat arvot:
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3.1 Taulukko Wordilla 3 TAULUKOT

Aika (s) 1/[A] (I/mol)
0 10
50 15
100 20
150 25
200 30
250 35

3. Arvot on my6s mahdollista kopioida taulukkoon suoraan Excelisté leikkaa-

liimaa-menetelmélléd (Copy-Paste). Valitse kopioivat arvot Excelisté ja
kopioi arvot painamalla Ctrl+C. Valitse tdmén jalkeen Word taulukos-
ta saman kokoinen alue, esimerkiksi tédssd tapauksessa 2x7 alue mi-
kéli lukuarvojen otsikot kopioidaan myds Exclista. Téaman jalkeen lii-
td arvot Word-taulukkoon painamalla Ctrl4+V. Mikéli haluat séilyttaé
Word taulukon alkuperdiset muotoilut (fontti, fonttikoko, ym.), liita
arvot maaraten painamalla Ctrl+Alt+V ja valitsemalla Unformatted
Text.

Paste Special ? X

Source: Microsoft Excel Worksheet
Sheet1!R2C3:R3C4

As:
@Easte: Microsoft Excel Worksheet Object Display as icon
. |Formatted Text (RT
O Paste e
Bitmap
Picture (Enhanced Metafile)
HTML Format
Unformatted Unicode Text

Result

Inserts the contents of the Clipboard as text without any formatting.

. Y14 esitetty perustaulukko on vield taysin ilman muotoiluja, eikéd néy-
ta erityisen hyvaltd. Ensimmaéiseksi keskitetdan tekstit. Maalataan tau-
lukko (joko hiirella vasen nappi pohjassa tai klikkaamalla taulukon va-
semman yldkulman nuolimerkkid), jolloin ylapalkkiin ilmestyy Layout
-valilehti. Keskitetaén teksti klikkaamalla Align Center -painikkeesta.

-¥Change Table Design Layout

I:DHslght: 048cm D} Distribute Rows g E S :))4) E E\L

E\ﬁ.‘idth: 795cm ED\ztribute Columns E E E‘ D\r:zc)gun Macrjilnf Eall He:
Cell Size & Alignment
Align Center

Center text horizontally and
wvertically within the cell.

23



3.1 Taulukko Wordilla 3 TAULUKOT

5. Samalla voit sovittaa taulukon koon sen siséllon mukaan: Layout -

vélilehti ja AutoFit — AutoFit Contents.

b PDF-XChange Table Design Layout

x| -
I_l] Height: 048 ecm [T Distribute Rows
AUEOF": EWidth: : 1|_':|-' Distribute Columns

B AutoFit Contents E £

B AutoFit Window

B Fixed Column Width

6. Nyt taulukon teksti on keskitetty ja taulukko on jarkevan kokoinen.
Taulukon kokoa ja sarakkeiden leveyksia voi muokata hiirella vetamalla

tai Layout -vélilehden Height- ja Width -arvoilla.

7. Poistetaan turhat viivat taulukosta. Normaalisti taulukossa on vaaka-
viiva ylimpéané, seuraavaksi on otsikkorivi, jonka alla on vaakaviiva.
Taulukon péaattaa alimman rivin alapuolinen vaakaviiva. Taulukon ul-
konakoa voi vaihtaa Table Design -vélilehden valmiiden taulukkotyy-
lien mukaan (Table Styles) tai muokkaamalla itse. Selked taulukko
el tarvitse mitdan yliméaaraistd. Table Desing -valilehden Borders-

valikon avulla voi saédtaa taulukon viivoja.

Table Design Layout
Yopt — :
Shading Border w Borders|Border
= Styles ~ i Pen Color ~ ~  |Painter

Borders Bottom Border

Top Border

Left Border

Right Border

Mo Border
EH Al Borders
Qutside Borders

8. Taulukon tekstin fonttia, fonttikokoa ja tyylia voi vaihtaa Home -vililehden
asetuksista. Valitse ensin muokattava teksti hiirelld ennen asetuksien

vaihtamista.
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9. Taulukkoa voi siirtdd raahaamalla sitd vasemman yldkulman nuoli-
merkistd. Taukon sijoittumista suhteessa tekstiin (Alignment ja Text

wrapping) voi my0s sdétédd Layout -vélilehden Properties -valikosta.

File Home Insert Design Layout Refere

N B | HX| B EE

Select  View Properties Draw  Eraser Delete  Insert
~  Gridlines Table = Abaove

Table Draw Rows &

Table Properties

Show the Table Properties dialog
box to change advanced table
properties, such as indentation and
text wrapping options.

10. Téssa esimerkki yksinkertaisesta hyvin muotoillusta taulukosta.

Taulukko 1. Kuvaus taulukon sisallosta

Aika (s) 1/[A] (I/mol)

0 10
50 15
100 20
150 25
200 30
250 35

11. Taulukot tulee numeroida ja niihin tulee liséta taulukko teksti taulukon

ylapuolelle. Taulukkoteksti ei padty pisteeseen.
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4 Matemaattiset kaavat

Téssé osiossa kiydéaan 1api kaavan kirjoittamisen, kursivoinnin ja numeroin-
nin periaatteet Wordin kaavaeditorilla. Matemaattiset kaavat tulee kirjoit-
taa selkedsti ja ne tulee padsaantoisesti keskittdd sekd numeroida. Kaavan
numerointi tulee kaavariville oikeaan reunaan kaarisulkeiden siséan. Huomaa

kuitenkin, ettd laskuesimerkkejé ja sijoituksia ei tule numeroida.

4.1 Kaavojen ja muuttujien kursivointi

Kaavojen ja muuttujien kursivointiin tulee kiinnittda erityistd huomiota.
Kaikki muuttujat, esimerkiksi F, V' ja p, ja kemialliset vakiot, kuten R ja F’
tulee esittdaa kursivoidulla eli vinolla kirjasimella yhtaloissa, tekstissa, kuvaa-
jissa ja taulukoissa. Kuitenkin tekstimuotoiset alaindeksit (esimerkiksi 1ahto-
aineet ja tuotteet), yksikot (esimerkiksi kJ, K, mol ja Pa), kemialliset kaavat
(esimerkiksi NaOH, HySO, ja Na™), logaritmimerkinnét (log ja In) ja muut
matemaattiset operaattorit esitetddn normaalilla kirjasimella. Tamén lisdksi

eraitd vakiintuneita merkintoja, kuten pH ja pOH ei myoskédén kursivoida.

Kaavan kirjoittamista selkeytetdén seuraavan esimerkin avulla, jossa kaava
AHpw (1 ASfn
A (1) + =5

on muotoa In K = — T

Kaavassa kaikki muuttujat on kursivoitu, mutta tekstimuotoiset alaindek-
sit (rxn = reaction) seké logaritmimerkintéd (In) on esitetty normaalilla pys-

tytekstilla. Mikali lauseke sisdltda yksikoitd ja numeroita, myos ne esitetaa

kJ
pystytekstind. Esimerkiksi AHS = 2500 —
——

= mol
~~

ttuj
muuttuya yksikks

4.2 Kaavojen kirjoittaminen ja numerointi Wordilla

Wordilla kaavojen tekeminen onnistuu kaavaeditorilla. My&s kaavojen nume-

rointi onnistuu vaivatta seuraavien ohjeiden mukaisesti.
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4.2 Kaavojen kirjoittaminen ja num. .. 4 MATEMAATTISET KAAVAT

1. Avataan Wordin kaavaeditori Insert-vililehdelld klikkaamalla Equation

-painiketta.

,q [ signature Line ~ I Q

= Date & Time
Text  Quick WordArt Equation Symbol

Box v Partsv  ~ ] object ~
Text Symbols
Insert an Equation (Alt+=)

Add common mathematical
equations to your document, such
as the area of a circle or the
quadratic formula.

You can also build your own
equations using the library of math
symbels and structures.

() Tell me more

2. Kirjoitetaan kappaleen alussa esitetty esimerkkikaava. Seuraavissa oh-
jeissa ollaan Equation -valikossa, ellei toisin mainita. Ympériston saa

aktivoitua klikkaamalla Insert -vélilehden Equation -painiketta.

3. Kirjoitetaan ensiksi In K. Huomaa, ettd In on pystytekstid ja /K on
kursiivilla. Kaavaeditori tekee automaattisesti kaikesta kursiivia. In-
tekstin saat normaaliksi pystytekstiksi maalaamalla sen ja klikkaamalla

ab Text -painiketta.

[ ]

{} LaTex
ab Text

Convert

Conversions [F}
Text

Use non-math text in a math
region.

4. Kirjoitetaan yhtéasuuruusmerkin jalkeinen murtolauseke. Lisdéd ensin
miinusmerkki (-) ndppaimistostd ja valitse tdmén jilkeen Fraction -

pudotusvalikosta oikeanlainen murtolausekkeen muotoilu.
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Equation

¥ e W I, E A0y sine

L]
Fraction| Script Radical Integral  Large  Bracket Function A

4| ¢

[=1[<]

L)L)
[1][w]

= = = ~  Operator~  ~ =
Fraction
Stacked Fraction
I

Commen Fraction

dy Ay ay gy

dx Ax dx §x

T

2

5. Ylempéadn laatikkoon kirjoitetaan jakoviivan ylapuolinen asia.

6. Iso delta, A, 16ytyy Symbols -valikon Basic Math -osiosta. Valikon saa
laajennettua klikkaamalla ensin valikon oikean laidan alaspéin osoitta-
vaa nuolenkarkea.

Layout References Mailings Review View Help PDF-XChange Equation

Basic Math ~

Basic Math

7. Seuraavaksi kirjoitetaan H, jossa on seké ylé- ettéd alaindeksi. Valitaan
ensiksi Script -valikosta merkkialusta, joka mahdollistaa yla- ja alain-
deksin lisddmisen.
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Equation

A 7 let |3 [5, £ Oy sine (g
ZI E‘ = Fracj:ion Script |Radical Integral  Large  Bracket Function Accent LirI

- w - Operator ~ - - v

Subscripts and Superscripts

Subscript-Superscript

T
Inf Common Subscripts and Superscripts

X2

8. Kirjoitetaan isoon ruutuun H (automaattisesti kursiivi), alaindeksin
laatikkoon rxn ja yldindeksin laatikkoon valitaan Basic Math -valikos-
ta asteen merkki °. Huomaa, ettd esimerkissé teksti rxn on normaalia
pystytekstia. Sellaiseksi sen saa maalaamalla tekstin ja klikkaamalla ab

Text -painiketta.
9. Viimeisen lisatddn viivan alle R.

10. Seuraavaksi lisatdan suluissa oleva murtolauseke. Valitaan Bracket -
valikosta kaarisulkeet. Namé sulkeet skaalautuvat sisdllon mukaan toi-

sin kuin nappéaimiston sulkumerkit.

{0)} | sin® a lim A Bﬂ

Bracket|Function Accent Limit and Operator Matrix

- - - Log v - -
Brackets Z
(£3) [£3] {£3} {£3)

Parentheses
[l
121 [=2] (el =0
[30 3] o] 1
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11.

12.

13.

14.

15.

Valitaan sulkujen sisdédn murtolauseke ja kirjoitetaan siihen tarvittavat

muuttujat.

Lisatadn tdamén peradn plusmerkki nappaimistolta ja kirjoitetaan ja-

limmainen termi kayttamalla edella opittuja menetelmia.

Ennen poistumista kaavaeditorista, kirjoitetaan kaavan loppuun #(1),
jossa numero viittaa kaavan numeroon. #-merkki ilmoittaa kaavaedi-

torille, ettd merkin jélkeiset asiat viittavat kaavan numerointiin.

T

= AHr, (1) N a;:m

- #(1)

-

Painetaan tadmén jidlkeen Enter ja kaavaeditori numeroi ja keskittaé

kaavan automaattisesti.

) 5

Kaavan numerointia voi muuttaa jakikdteen maalaamalla sulkeiden si-

salla oleva numero ja syottamalla uusi.
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5 Numeeristen tulosten esittaminen

Kaikki kokeelliset mittaukset siséltévit epatarkkuutta, jolloin lopputulosten
arvot eivat ole absoluuttisia. Tulosten tarkkuus riippuu muun muassa kiyte-
tystd menetelmésté, analyysisté, laitteista ja tekijastda. Virheldhteiden tun-
nistaminen ja lopputuloksen epatarkkuuden méarittdminen ovat keskeinen

osa kvantitatiivista analyysié.

5.1 Virhelahteet ja virheiden arvioiminen

Mittavélineissd usein ilmoitetaan mittaustarkkuus, joka tulee kirjata ylos
ja huomioida lopputuloksissa. Esimerkiksi mittapullossa voi olla merkinta
“(50 £ 0,08) ml, In 20°C”, joka tarkoittaa mittapullon tilavuuden olevan va-
lilla 49,92-50,08 ml nesteen ja pullon ldmpdétilan ollessa 20°C. Tamaén lisdaksi
laitteilla ja eri menetelmilld on omat tarkkuutensa eli kuinka lidhelle todellista

tulosta voidaan padsté tietyissi olosuhteissa (konsentraatio, lampétila).

Useissa laboratoriotéissa lopputulos saadaan suoran sovituksen tai usean mit-
tauksen keskiarvon kautta. Télloin yksittdisten mittavilineiden virheita ei
huomioida, koska suoran sovitus tai keskiarvo ottaa néiden epatarkkuudet
jo huomioon. Suoran sovitus tuottaa automaattisesti suoran sovituksen pa-
rametrien, kulmakerroin ja leikkauspiste, virheet (osio 2). Keskiarvona méé-
ritetyn tuloksen virheena tulee kiyttad keskiarvon keskivirhettd oz. Esimer-
kiksi jos tulos x mitattiin N kertaa, ilmoitetaan lopputuloksena mittausten
keskiarvo T ja virheen& keskiarvon keskivirhe oz. Tulokset voidaan laskea

seuraavien yhtéldiden avulla:
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Yhtaloissa (1)-(3) N on mittausten méadra, x; yksittdisen mittauksen tulos ja
o, on keskihajonta. Keskiarvon ja keskihajonnan voi laskea myos kiyttamaélla
Excelin 'KESKIARVO’ (engl. "AVERAGE’) ja 'KESKIHAJONTA.S’ (engl.
'STDEV.S’) -funktioita. Keskiarvon keskivirheen laskemiseen tarvittavan ne-
livjuuren saa laskettua Excelin 'NELIOJUURI® (engl. 'SQRT’)-funktiolla.
Ohjeita Excelin funktioiden kaytt66n voi katsoa Excelin Help -valikosta funk-

tion nimella.

Mikali lopputulos méaaritetdan epdsuorasti usean eri parametrin avulla, pa-
rametrien epéatarkkuuksien yhteisvaikutusta lopputulokseen voidaan arvioi-
da virheen etenemislain avulla. Virheen etenemislaki voidaan yleisesti esittaa

muodossa:

5f = Z (g—iaxif, (4)

missi 0 f on epésuorasti médritetyn tuloksen f virhe, 0f/0z; yhtdlon f osit-
taisderivaatta parametrin x; suhteen ja dx; parametrin z; virhe. Esimerkiksi
suorakaiteen, jonka sivujen pituudet ovat a ja b ja niitd vastaavat virheet da
ja ob, pinta-ala voidaan laskea yhtélolla A = a - b, jolloin sité vastaava virhe

yhtélon (4) mukaisesti on:

SA = \/(2—?5@)2 4 (%—f&b)Q — \/(b-00)” + (a - 3b)? (5)

5.2 Tulosten esitystarkkuus ja pyoristaminen

Vilitulokset ja muut numeeriset arvot, joiden virhetté ei tarkastella, ilmoite-
taan yhtd monella merkitsevilld numerolla kuin laskun tai mittauksen epé-
tarkimmassa arvossa on kiytetty. Téméan vuoksi lukujen asiayhteyteen tu-
lee kiinnittdd huomiota. Esimerkiksi jos ohjeessa on kerrottu tyossa kaytet-
tavan 200 millilitran mittapulloja, joiden tarkkuus on (200,00 £ 0,01) ml,
talloin luvussa 200,00 on viisi merkitsevad numeroa. Tulosta ilmoitettaes-

sa tulee muistaa, ettd desimaaliluvun alussa olevat nollat tai kokonaislu-
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vun lopussa olevat nollat eiviat ole merkitsevida. Esimerkiksi luvuissa 12340,
123400000, 0,001234 ja 0,0000001234 on nelja merkitsevad numeroa, mutta
luvussa 1234,00 on kuusi merkitsevad numeroa. Suomenkielisissa teksteissé
desimaalilukujen erottimena kiytetdan pilkkua kun taas englanninkielisissé

teksteissa erottimena kaytetddn pistetta.

Mikali lopputuloksen virhe tunnetaan, tuloksen esitystarkkuus maéraytyy
virheen suuruudesta. Kemian ja fysiikan laboratoriossa vakiintunut tulosten
ilmoitustarkkuuskaytanto on viidentoista yksikon saanto, jonka mukaan virhe
voi olla korkeintaan 15-yksikkod. Tulos ilmoitetaan aina samalla tarkkuudella

virheen kanssa. Virheen pyoristdmiseen sovelletaan seuraavia saantoja:

Saanto 1: Virhe pyoristetddn yhden merkitsevin numeron tarkkuuteen, ja
varsinainen mittaustulos pyoristetdan samaan tarkkuuteen. Jos virhe pyoris-
tyy esim. sadasosan tarkkuuteen, tuloskin pyodristetdan sadasosan tarkkuu-
teen, jne. Tamaé sddnto johtaa joissakin tilanteissa varsin rankkoihin pyoris-
tyksiin. Taméan vuoksi kyseistd saéantod on lievennetty niin kutsutulla 15-

yksikon saannolla.
Saanto 2: Virhe pyoristetdén aina ylospédin, tulos normaalisti.

15-yksikon sdanto: Seuraavissa kahdessa tapauksessa virheen ilmoittami-

seen kiytetadn kahden merkitsevan numeron tarkkuutta:

1. Virheen ensimmainen merkitseva numero on 1 ja toinen korkeintaan 4

(tai b ja peréssd vain nollia).

2. Virheen ensimmainen merkitseva numero on 9 ja jokin sité seuraavista

numeroista on suurempi kuin nolla.

Kun virhe ilmoitetaan 15-yksikon sdannon mukaan, virhe on korkeintaan 15
tuloksen vahiten merkitsevad desimaalia. 15-yksikon sddnnon mukaan virhe
voi siis olla enintdan 0,015, 0,15, 1,5 jne. Heti, jos virheeksi saadaan esimer-
kiksi 0,152, pyoristetdan seké lopputulos ettéd virhe kymmenysosien tarkkuu-

teen. Kohdan 2) tapauksissa virhe pyoristettyna on esim. 0,10, 0,010 jne.
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Esimerkkeja:

131,8 £ 7,6 — 132 + 8 (sd&nnot 1 ja 2)

131 £ 17 — 130 £ 20 (sé@&nnot 1 ja 2)

31628 4+ 1273 — 31600 & 1300 (saéanto 2 ja 15-yksikon sddnto)
3,1678 + 0,0873 — 3,17 £ 0,09 (sé@annot 1 ja 2)

3,1678 4+ 0,0973 — 3,17 £ 0,10 (séént6 2 ja 15-yksikon sdanto)
3,1678 + 0,1073 — 3,17 £ 0,11 (sé@ént6 2 ja 15-yksikon sdanto)
3,1678 + 0,1573 — 3,2 £+ 0,2 (sdaannot 1 ja 2)

1,161 - 107 £4.9-1072° — (1,16 4 0,05) - 107*® (s@éinnot 1 ja 2)

Kuten esimerkeistd havaitaan, tulosten pyoristdmiseen kiytetddn siis aina

sdantoa 2 ja joko sdantod 1 tai 15-yksikon saantoa.
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6 KEMIALLISET KAAVAT JARE...

6 Kemialliset kaavat ja reaktioyhtalot

Kemialliset kaavat ja reaktioyhtélot kertovat mm. mista yhdisteestd on kyse
tai mitd kemiallisessa reaktiossa tapahtuu. Yleisesti kemiallisista yhdisteisté
tulee mainita yhdisteen nimi ja rakennekaava. Esimerkiksi metaani, CHj.
Myos triviaalinimié voi kayttéaa silloin, kun ne ovat yleisesti tunnettuja kuten

asetoni (C3HgO, 2-propanoni, dimetyyliketoni)

Erityisen tarkedd kemiallisten kaavojen kirjoittamisessa on selkeys. Veden
kemiallinen kaava ei ole H20 vaan H5O. Yli- ja alaindeksien kdytto on tér-
keiid selkeyden vuoksi. Esimerkiksi ammoniumioni, NH}, on huomattavan

vaikeaselkoinen, jos se esitettdisiin muodossa NH4+.

Usein kemiallisen kaavan liséksi on tarpeen lisidta myods merkintd aineen olo-
muodosta (faasista). Olomuoto merkitdén kemiallisen kaavan peraén suluissa

kurstivilla:

Faasi Faasimerkintd Esimerkki
Kiintea (s) H,0 (s)
Neste (1) H,O (1)
Kaasu (9) H,0 (9)

Selkeyden vuoksi kemiallisen kaavan ja faasimerkinnén valiin voi kirjoittaa

pienen vélin (pienempi kuin vélilyontil!).

Téarkedd on huomata, ettd kemiallisissa kaavoissa aineiden kemialliset merkit
kirjoitetaan pystytekstind (ei kursiivilla). Tadmé seikka tulee vastaan teks-

tinkasittelyohjelmien kaavaeditoreja kaytettéessa.

Kemialliset reaktiot esitetddn usein samalla tavalla kuin matemaattiset kaa-
vat: keskitettyind ja numeroituina. Reaktioyhtédloiden numeroinnissa kayte-
taan tavallisten numeroiden lisdné kirjainta R, esim. R1, R2, R3, jne. Téll6in

numerointi ei sotke matemaattisten kaavojen numerointia.
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6.1 Kemialliset kaavat ja reaktioyht...6 KEMIALLISET KAAVAT JA RE.

6.1 Kemialliset kaavat ja reaktioyhtalot Wordissa

Yksittaisen molekyylin kirjoittaminen voidaan tehdé helposti kiyttéden alain-
dekseja Subscript ja yldindeksejd Superscript:

Home Insert Design Layout References Mailings Reviev
Calibri (Body) ~ 11

< AA Al A
¥ Format Painter

4

]

I U~ ax|¥ A~ 2 A~ Eg
ipboard

Font

[P
Subscript (Ctrl+=)

Type very small letters just below
the line of text,

H,0O

tavoin:

Kun molekyylin kaavassa on seké yla- etté alaindekseja, useimmiten on pa-
rempi kayttad kaavaeditoria. Téssd ammoniumioni kirjoitettuna Wordilla eri

Ammoniumioni ala- ja ylaindekseja kayttden:

NH," tai NH™;

Ammoniumioni kaavaeditorilla:

NH;

Yla- ja alaindekseja kayttamalla + ja 4 eivat sijoitu oikein. Kaavaeditorilla

+ ja 4 saadaan sijoitettua oikein kemiallisiin merkkeihin ndhden kayttaen
Script -valikon asetteluja:
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6.1 Kemialliset kaavat ja reaktioyht...6 KEMIALLISET KAAVAT JA RE...

ex e .E;: J_:EI“ f( )} sinb d J

Script |Radical Integral  Large  Bracket Function Accent Lin
w w v  Operator~ ~ v v L

Subscripts and Superscripts

Subscript-Superscript

Common Subscripts and Superscripts

¥,z g—iwe 2 ny

Reaktioyhtaloiden kirjoittamisessa kannattaa kayttdd kaavaeditoria. Reak-
tioyhtéldt voidaan kirjoittaa matemaattisten kaavojen kirjoittamiseen an-
nettujen ohjeiden pohjalta. Ainoastaan numerointi eroaa téssa tapauksessa.

Esimerkiksi:

1
Hy(g) + 502 (g) = H,0(g) (R1)

Kaavaeditorista 16ytyy myos nuolia, joiden yla- ja/tai alapuolelle voi kirjoit-

taa tekstid. Myos tasapainonuolen (=) lisiéiminen onnistuu kaavaeditorilla.

A+B=¢C (R2)
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7 KEMIALLISET RAKENNEKAA ...

7 Kemialliset rakennekaavat

Kemiallisten rakennekaavojen piirtdminen on yksi keskeinen kemistin tai-
to. Tyypillisesti yhdisteisté esitetddn rakennekaavat. Katso vaikka kemian
oppikirjoja tai muita kemian julkaisuja. Opintojen edistyessd myos kemian
tietokannat tulevat tutuiksi. Monet néaisté tietokannoista mahdollistavat te-
hokkaan haun rakennekaavojen avulla. Naistd syistd rakennekaavojen piir-
taminen on hyvé opiskella mahdollisimman aikaisessa vaiheessa opintoja.
Téssé ohjeessa kiaydaan lapi lyhyesti perusominaisuudet ChemOffice 2020
-ohjelmistopaketin ChemDraw-ohjelmistosta. ChemOffice on yleinen teolli-

suudessa kéytetty ohjelmisto.

7.1 Rakennekaava ChemDraw’lla

Avaa ChemDraw. Asetuksista riippuen ohjelmaan avautuu useita tyéakalurive-
jé ja valikoita. View -valikosta voi avata ja sulkea halutut valikot ja tyokalut.
Téarkein tyokaluvalikko on vasemmalta 16ytyvé paiatyokaluvalikko, joka avau-

tuu yleensé ohjelman avautuessa. Tarvitteaessa sen saa auki View -valikosta.
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7.1 Rakennekaava ChemDraw’lla 7 KEMIALLISET RAKENNEKAA ...

@ ChemDraw Professional - [kofeiini.cdxml]
©J] File Edit View Object Structure Text Curves Colors Sean

. a @ Show Crosshair Ctrl+H
~  Show Rulers F11
. [ ShowMain Toolbar
p q 23 Show HELM Monomer Toolbar
@ 1‘ = Show BioDraw Toolbar
\ @ | ~  Show General Toolbar
¥ Show Style Toolbar
\‘ A -1 Show Object Toolbar
Show Structure Toolbar
0] Show Analysis Window

Show Chemical Properties Window
Show Info Window

OO s

> Show Periodic Table Window
[ ]‘ Show Character Map Window
3 Show Chem3D HotLink Window
4 Other Toolbars >
Templates >

5 ~ Show Chemical Warnings

b B,

Show Reaction Interpretation

OOVIBLSI I/ &S
:
e

a6
0 7 Actual Size F5
O 7 Show Document F6
Magnify F7
O 8] Reduce F8

o g
O 2

-
2

Piirretédén esimerkissé kofeiinin (CgH;oN4O2) rakennekaava:

\ON/
N
ﬁ/>

OITIN
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7.1 Rakennekaava ChemDraw’lla

7 KEMIALLISET RAKENNEKAA ...

ACS Document 1996.

© ChemDraw Professional - [kofeiini.cdxmi]
© File | Edit View Object Structure Text Curves Colors Search Add-ins Window Help

Document Settings..
Document Annotations...
Document Properties...

Apply Document Settings from

Science of Synthesis

Show Terminal Carbon Labels
SYNTHESIS, SYNLETT Document
Verlag Helv. Chim. Acta Doc
Wiley Document

1. Valitaan ensimméiseksi oikea tyyli: View — Open Style Sheets —

B VevACSDocument 136 CtrlsN f\ Q
Open... Ctil+0 .
Open Style Sheets > ACS Document 1996
ﬁ Open Templates > Adv. Synth. Catal. Document
@ Opensomples > 1 Draw Styles
| CremDrowClus 3 J. Chin. Chem. Soc. Document
J. Het. Chem
N Gl clew . Mol. Mod. (1 Column)
e e J Mol. Mod. (2 Column)
S Shib Ctis Nature Research Document
et New A4 Document
Run ChemScript New Document
Re-run Previously Selected ChemScript Alt+Ctrl+R New Slide
ChemScripts > Phytomedicine Document
Page Setup... Shift+Ctrl+P RSC (1 Column) Document
— —_— RSC (2 Column) Document

VI3IBSLSIILL S S

Preferences...

Eri julkaisusarjat kiyttavéit erilaisia tyyleja rakennekaavojen esitykses-
si. Yksi yleisimmin kiytetyistd tyyleistd on esimerkkiin valittu ACS
Document 1996. Taté tyylid kiytetdan esimerkiksi kaikissa ACS:n jul-
kaisusarjoissa. Tyyleja kiyttamaélla yhdisteistd saadaan suoraan halu-

tun nakoisia eikd kaikki asetuksia tarvitse talloin sdataa itse.

2. Valitaan sykloheksaanirengas Tools -ikkunasta
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7.1 Rakennekaava ChemDraw’lla 7 KEMIALLISET RAKENNEKAA ...

O (1 Cyclohexane: [6] on atom or bond h

v &7 Y

00

ja klikataan tyoalustaa sykloheksaanin lisdadmiseksi haluttuun kohtaan.

3. Lisatdan seuraavaksi syklopentaanirengas.
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7.1 Rakennekaava ChemDraw’lla 7 KEMIALLISET RAKENNEKAA ...

-6y -3

@ o

q Cyclopentane: [7] on atom or [5] on bond }

&7 Y

00

Valitse syklopentaanirangas valikosta

ja vie kursori kohtaan, johon syklopentaani halutaan liittda (ko. sidos
korostuu siniselld). Klikkaa hiiren vasenta néppéinta liittéaksesi syklo-

pentaanirenkaan kiinni sykloheksaanirenkaasaan.
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7.1 Rakennekaava ChemDraw’lla 7 KEMIALLISET RAKENNEKAA ...

4. Lisatdan kaksoissidos sidokseen, johon syklopentaani liitettiin. Valitse
Solid Bond

O Q gt
® 1

RN a 1

| Solid Bond [X]: [1] or [0] on atom |

ja vie kursori haluttuun kohtaan (sininen palkki ilmestyy, kun olet oi-

keassa kohdassa) ja liitd sidos klikkaamalla hiiren vasenta nappia.
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7.1 Rakennekaava ChemDraw’lla 7 KEMIALLISET RAKENNEKAA ...

5. Lisda samalla tavalla toinen kaksoissidos syklopentaanirenkaaseen.

Huomaa kuinka ChemDraw korjaa automaattisesti toisen kaksoissidok-
sen paikan. Se oli alunperin sykloheksaanirenkaan sisilla, nyt se on

syklopentaanirenkaan sisalla.

6. Korvataan tarvittavat hiilet typpiatomeilla. Valitse Text -tyokalu

o |1 — =0 -5
® I,

\ & |
N

\\ §TTe:ct‘Tcol [T]: [Enter] on atom h

— 4
42_

" O
\ Q
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7.1 Rakennekaava ChemDraw’lla 7 KEMIALLISET RAKENNEKAA ...

Vie kursori korvattavan hiilen péaélle (sininen korostusvéri ilmestyy) ja
klikkaa hiirella. Kirjoita N.

N

7. Liséa samalla tavalla loput typpiatomit.

U Xy

Huomaa, ettd typpiatomit, jotka osallistuvat vain kahteen sidokseen
ovat ympardityind punaisella neliolla, koska valenssielektronirakenne ei

vastaa sidosten lukumaéadraa.

8. Lisdé punaisilla korostettuihin typpiatomeihin CHs-ryhmaét. Valitse Solid
Bond (katso kohta 4) ja klikkaa typpiatomeja.

/
N N
|

9. Lisaa kaksoisidokset, joihin happi liittyy. Valitse Multiple Bonds -
tyokalu. Huomaa, ettd Multible Bonds -valikossa on useita erilaisia
sidosvaihtoehtoja, jotka saat nakyviin pitamalla hiiren vasenta nappia

pohjassa.
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7.1 Rakennekaava ChemDraw’lla 7 KEMIALLISET RAKENNEKAA ...

O Q q——=
® 1
\ @

K‘K-x\\\

%
%
L
LY

10. Klikkaa kaksoissidokset haluttuun kohtaan yhdisteessé.
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7.1 Rakennekaava ChemDraw’lla 7 KEMIALLISET RAKENNEKAA ...

oy
/J\[T] | N/>

11. Lisaé kaksoissidosten vapaisiin pédihin happiatomit Text -tyokalulla (kat-
so kohta 6).

12. Kofeiinin rakennekaava on valmis:
O
/
~
N N
A A
o) ITI N

13. Tehdyt toimempiteet voi poistaa yhdisteestad valitsemalla haluttu alue

(Lasso- tai Marquee -tyokalulla) ja poistamalla Deletells.

o Q

14. Lasso- tai Marquee -tyokalulla voi valita koko molekyylin tai osan siita

kopiointia varten.
15. Muita hydodyllisia toimintoja ChemDraw:ssa ovat mm.

e Structure — Convert Structure to Name, joka antaa [UPACin

mukaisen nimen valitulle rakenteelle.
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7.1 Rakennekaava ChemDraw’lla 7 KEMIALLISET RAKENNEKAA ...

e Structure — Convert Name to Structure, jolla voi hakea ni-

meé vastaavan valmiin rakenteen.
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8 LAITTEISTOKUVAT

8 Laitteistokuvat

Tyypillisesti tutkimuksessa kaytettavit laitteistot esitelladn raporteissa vé-
hintdan mallinimelté seké tarkeimmilta ominaisuuksiltaan. Usein laitteistois-
ta esitetddn myos kuva, joka selventdd laitteistoa. Useimmiten laitteistosta
esitetddn ns. viivapiirrokset, mutta nykyaikaiset ohjelmistot mahdollistavat
my6s viimeistellymmaét laitteistokuvaukset. On kuitenkin muistettava, etté
kuvan térkein tarkoitus on kertoa keskeiset seikat laitteistosta. Tahéan tar-
koitukseen selked viivapiirros sopii usein erittdin hyvin. Viivapiirroksia voi
tehda kaytannossa kaikilla tekstinkésittelyohjelmilla, joissa on piirtotyokalut

tai jopa Paintilla.

Seuraavassa esitetddn esimerkkind kuinka tislauslaitteisto voidaan piirtaé
ChemDraw:lla.

8.1 Tislauslaitteisto ChemDraw:lla

1. Avaa ChemDraw

2. Valitse View — Templates — Clipware, part 1 ja View — Temp-
lates — Clipware, part 2. Nyt ohjelmassa on auki kaksi ikkunaa,

jotka pitavit sisallaan erilaisia laboratoriotarvikkeita.

3. Valitse statiivi klikkaamalla sité hiirelld ja aseta se haluamaasi kohtaan
tyopoydalle klikkaamalla.

4. Lisaa koura, tislauskolvi, tislausviliosa...
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8.1 Tislauslaitteisto ChemDraw:lla 8 LAITTEISTOKUVAT

e Viimeksi lisattya kappaletta voi liikuttaa joko hiirelld tai nuolinép-
paimilla. Kappale tulee valita aktiiviseksi painamalla esimerkiksi
Tools -valikon Lasso -tyokalulla.

e Kappaleita voi pyoritella ja peilata. Namé operaatiot saa klikkaa-

malla aktiivista kappaletta hiiren oikealla nédppéimella.
e Aktiiviset kappaleet saa poistettua delete -nédppéaimellé.
o Tekstid saa lisdttyd Tools -valikon Text -tyokalulla.

e Lisda piirtotyokaluja 16ytyy valikosta View — Other Toolbars.

5. Harjoituksena voi koota vaikka seuraavanlaisen laitteiston.

lampOmittari

tislausmutka

tislausviliosa (i

statiivi
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