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Computational thinking (CT- ajattelu) ja kemian opetus -
CASE Lukion kemian kurssi KE3: Molekyylit ja mallit

1. Computational thinking — CT-ajattelu

1.1. Johdanto — CT-ajattelun kaytdon perustelu

Kemian opetuksessa on viime vuosikymmenen aikana tutkittu ja kehitetty uusia
lahestymistapoja, pedagogisia innovaatioita seka hyodynnetty yha laajemmin tieto- ja
viestintatekniikan (digitalisaation, systemaattisen ajattelun) mukanaan tuomia ohjelmistoja
ja toimintamalleja (mallintaminen, kasitekartta tyoskentely). Naita voi lahestya esimerkiksi
oheisen kuvan mukaan luokitellen niita pedagogisiin, kognitiivisiin ja metakognitiivisiin
tyokaluihin
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Computational thinking (CT-ajattelu) -lahestymistapaa on tutkittu verraten paljon
ohjelmoinnin ja koodaamisen seka matematiikan yhteydessa. Mutta kemian ja fysiikan
opetuksessa ja oppimisessa CT-ajattelua on tutkittu vahemman (muutama viite), vaikka
naissa oppiaineissa on samantapaisia ajatteluprosesseja, kuten kokonaisuuden jakaminen
osiin ja saannénmukaisuuden tunnistaminen, kuin matematiikassa ja ohjelmoinnissa. Siksi
on tarkeaa tutkia CT-ajattelua fysiikan ja kemian opetuksen yhteydessd. Suomessa ei ole
suoraa ja tasmallista vastinetta termille "computational thinking®, mika pakottaa avaamaan
kasitteen sisaltoa.



MaSCoT-hankkeessa

on tehty systemaattista

kirjallisuuskatsausta
matematiikan, fysiikan ja kemian opetuksen kontekstissa. Tassa artikkelissa jaetaan CT-

ajattelun Shuten (Shute 2017, 2022) laatiman jaottelun mukaan CT-fasetteihin.

Taulukko 1: Fasetit, maaritelmat ja esimerkit

Fasetti

Maaritelma

EsimerkkKi

Ongelmany/asioiden
jakaminen osiin

Ongelmany/asioiden jakaminen
osiin

Rakenneosien tunnistaminen

Kaavojen ja trendien
tunnistaminen

Samankaltaisuuksien,
johdonmukaisuuksien I6ytaminen

Jaksollinen jarjestelma,
funktionaaliset ryhmat

CT-ajattelusta

Abstraktio, Monimutkaisten jarjestelmien Reaktiotyypit

epaolennaisten kuvaaminen, niiden

yksityiskohtien mallintaminen

sivuuttaminen

Algoritmien Vaitteiden tai selitysten Prosessit, kemialliset analyysit
suunnittelu tukemiseen tai kumoamiseen.

Selkeita, rationaalisia
ajatteluprosesseja

Tietojen soveltaminen uusissa
tilanteissa

Samankaltaisten tehtavien
toistaminen rutiinin ja paremman
prosessin aikaansaamiseksi

Looginen ajattelu

Yleistaminen ja siirto Yhdisteluokkien maarittaminen

Iteraatio
Virheenkorjaus ja
virheiden korjaaminen

Synteesien kehittaminen

CT-ajattelu on Iahestymistapa ongelmien ratkaisemiseen, esim. monimutkaisten ongelmien
jakaminen pienempiin ja hallittavampiin osiin, samankaltaisuuksien tai toistuvien asioiden
tunnistaminen, algoritmien (toimintaohjeiden) ja loogisten vaiheiden suunnittelu,
laskennallisten tyoOkalujen ja tekniikoiden kayttd mallintamisessa, ongelmien ja tiedon
analysoinnissa, luokittelussa ja ymmartamisessa.

1.2. CT-ajattelu ja laskennallinen kemia

Kemiassa CT-ajattelu on yhteydessa laskennalliseen kemiaa (Computational Chemistry), jossa
kaytetaan tietokonesimulaatioita, algoritmeja ja mallinnustekniikoita molekyylien,
materiaalien ja kemiallisten reaktioiden ominaisuuksien ja kayttaytymisen selittamiseen ja
mallintamiseen. CT-gjattelu on yhteydessa myds keminformatiikkaan (Cheminformatics),
Joka on yhdistaa laskennalliset menetelmat, tietotekniikan seka kemiallisen tiedon ja
kasittelyn.

Lukion kemian opetuksessa CT-agjattelu tarjoaa uusia lahestymistapoja ja tyokaluja lukion
kemian opetukseen, mittaamiseen ja mittaustulosten kasittelyyn, kasitteiden ja mallien
ymmartamisen ja Kasitteiden keskinaisten yhteyksien hahmottamisen valineita. CT-ajattelulla
voidaan tukea, kokeellisessa tydskentelyssa saatujen havaintojen ja datan kasittelyssa seka
submikroskooppisen maailman mallintamisessa esim. MarvinSketch-ohjelman avulla.

1.3. Kirjallisuuskatsaus kasitteista

Laskennallinen kemia on tarkea tyokalu fysikaalisessa kemiassa. Kemiallisten ilmididen
mallintamista ja ymmartamista vaikeuttaa reaktioiden nopeus, erilaisten reaktiomekanismien
tunnistamisen vaikeus ja erilaisten rakenneosasten pieni nhanometriluokan koko. Naiden



mallintamisessa hydédynnetaan matemaattisia menetelmia ja 2D/3D-mallinnusta aineen
rakenneosien (molekyylien, ionien tai atomien em. valisten vuorovaikutuksien) seka
reaktioiden kuvaamiseen.

Keminformatiikka termi “otettiin kayttoon vasta 1990-luvulla ensimmdisten kemiaa,
tietokonepohyaista laskentaa, informaatiotutkimusta ja ldgkeainetutkimusta yhdistavien
projektien yhteydessa’ (Wild 2012). Wild omassa kirjassaan kayttaa kasitteesta maaritelmaa:
"Keminformatiikka on tutkimusala, jossa tutkitaan kaikkea tietokoneilla esitettavada ja
prosessoitavaa kemiallista ja kemiaan liittyvaa biologista informaatiota’. Tama maaritelma
sitoo tutkimusalaan laskennallisen kemian, molekyylimallinnuksen ja tietokoneavusteinen
laakesuunnittelun (Wild 2012). Seuraava kuva (kuva 1) kokoaa kaikki ulottuvuudet, joita
voidaan keminformatiikkaan liittaa.
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Kuva 2: Keminformatiikan jasentely (Kadtsyba 2022,

Wild esittelee kirjassaan laajasti keminformatiikan historiaa ja kehityspolkuja. Erilaisten
esitystapojen (SMILES, InChl), tiedostomuotojen (MOL, CML) kirjo kertoo osaltaan
molekyylimallinnuksen monimutkaisuuden puhumattakaan orgaanisen kemian reaktioiden
kuvaamisesta.

Ohjelmointi lukion kemian opetuksessa nayttaytyy valillisesti mm. molekyylimallinnus-
ohjelmien kaytén kautta. Lukiossa kaytossa olevan MarvinSketch-ohjelman taustalla on laaja
ohjelmointityd, johon on yhdistetty tietokantoja (dataa) seka erilaisten aineiden ja aineen
rakenneosien ominaisuuksia. MarvinSketch-ohjelman kayttéa ja mahdollisuuksia lukion
kemian opetuksessa on esitelty MarvinSketch -oppikirjoissa (Myllyviita 2019; MarvinSketch
2022). Ohjelmointiin ja tietotekniikkaan vihkiytyneet opettajat ovat hyodyntaneet
JavaScriptia integroimalla Jsmol-ymparistoa omille verkkosivuille (vrt. EduMol, HTML5). Tama
on mahdollistanut omien oppimateriaalien tuottamisen molekyylimallinnukseen.
Javascriptin (selainohjelmien ohjelmointikieli) laajempi kaytté mahdollistaa verkkosivustoilla
erilaisten toimintojen (sivuston taiton, laskennan, yms.) hyédyntamisen.



Tieto- ja viestintatekniikkaa voi hyddyntaa monella tapaa ja monella tasolla. Tieto- ja
viestintatekniikan paikkaa pedagogisessa ajattelussa ja opetuksessa on kuvattu mm. TPACK-
ja SARM-mallien avulla. TPACK-malli hahmottaa asiaa Shulmannin PCK-lahestymistapaa
soveltaen ja SARM-malli taas teknologian kayttoonottoa opetuksen muutoksen
nakokulmasta. CT-ajattelu antaa viela hieman erilaisen lahestymistavan itse kemian
opetuksen sisallon opettamiseen (didaktinen ulottuvuus).

1.4. Tutkimuksen metodologinen asetelma

Tassa artikkelissa lahestytaan yhta tutkimuksen tapausta kehittamistutkimuksen
viitekehyksessa. Kehittamistutkimuksessa kehitetaan uusia toimintamalleja, luodaan
uudenlaisia artefakteja (esim. oppimisaihioita, pedagogisia valintoja) opetuksen tai opiskelun
tueksi (Juuti & Lavonen, 2006). Samalla luodaan uusia tutkimuksen kannalta kiinnostavia
ilmidita, jota on kiinnostavaa ja tarkoituksenmukaista tutkia, yhdistetaan kaytantéa
tutkimukseen.

Oppimisen ja oppimisymparistojen (opiskeluymparistojen) kehittamista ja koko prosessia
voidaan kuvata ns. Sandovalin (2014) oletuskartoituksen (Conjecture Mapping.) avulla.
Kuvassa 7 kuvataan kehittamistutkimuksessa esille nousevia kehittamisideoita ja -
lahtékohtia. Tavoitteena on uuden Iahestymistavan kehittaminen ja tutkiminen. Tahtaamme
ulko-opettelun sijaan ilmididen, kasitteiden ja prosessien ymmartamiseen ja
lahestymistapojen kayttamiseen uusissa tilanteissa.

Kemian opetuksen designkonjektuuri (Sandoval) — opetuksen kehittaminen
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Kuva 3: Sandovalin oletuskartoitus kemian opetuksen kehittamisesta



Taman artikkelin tavoitteena on selfstudy -lahestymistapaa hyoddyntaen koota opettajalle
opetuksen suunnittelussa eteen tulevia vaiheita ja dokumentoida niita havaintoja, joita tassa
kohdataan.

Selfstudy keskittyy opettajankouluttajien kaytanndén tiedon hankkimiseen ja kehittamiseen
seka siihen, miten tama tieto voi antaa tietoa ja tehostaa opetukseen liittyvaa oppimista ja
opetusta. Opetettavan aineksen kehittamisprosessi lahtee liikkeelle opettajankouluttajan
kyvysta ja halukkuudesta julkisesti problematisoida itsestaanselvyytena pitamiaan
uskomuksia ja kaytantoja opettamisesta ja oppimisesta seka aktiivisesti etsia vaihtoehtoisia
nakokulmia kemian opetuksen kaytantoon.

1.5. Tutkimuskysymykset

Tutkimuksessa pyritaan loytamaan CT-ajattelun paikka kemian opetuksessa, miten edella
pohdiskeltu ja esitelty nakemys CT:sta kemian opetuksessa saadaan lapinakyvaksi (jolloin se
voisi olla siirrettavissa uusiin oppimistilanteisiin) ja miten opettaja voi hyddyntaa sita oman
opetuksensa jasentamisessa (“punainen langan” hahmottaminen). Seuraavissa kahdessa
kappaleessa kuvataan opettajan valmistautumista sisallon kemian aineenhallinnan osalta,
CT:n ammentamista opetussuunnitelmasta  ja yhdistamista nykyaikaiseen
tiedekaytantolahtoiseen kemian opetukseen.

Tama tutkimusprojekti kasittelee ja hakee vastauksia seuraaviin tutkimuskysymyksiin:
1. Miten kemian opetuksen sisallot ja Iahestymistavat muuttuvat CT-ajattelun avulla?
2. Miten CT-gjattelu kaytannossa muuttaa opetusta seka sisdltdjen ja kasitteiden
kasittelytapoja?

2. CT-ajattelun soveltamisesta kemian opetuksessa

2.1. CT-agjattelu kemian ymmartamisessa

CT-ajattelun soveltaminen eri kemian osa-alueisiin ja kasitteisiin avaa niiden
1. historiaa (iterointiprosessi, jossa esimerkiksi atomimallit kehittyvat),
2. suhdetta toisiinsa ja kokonaisuuteen (yleistaminen, jossa rakenneosat muodostavat
molekyyleja) seka
3. kemiallisten ilmididen, reaktioiden ja havaintojen ymmartamista ja selittamista.

Tassa artikkelissa hahmotetaan tutkimusasetelmaa ja maaritetaan CT-ajatteluun perustuvaa
toimintaymparistoa.



Atomimallien  historia on  yksi
esimerkki CT-ajattelun eri fasettien
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1. Atomien rakenteen
ymmartaminen  alkaa  sellaisten
mallien tarkastelulla, jossa korostuvat atomin rakenneosat (atomin jakaminen osiin: protonit,
neutronit  ja elektronit)  ja elektronien asettumista eri energiatasoille
(elektronijakaumakaaviot).

2. Elektronikonfiguraatioiden tuottaminen ja tunnistaminen seka kemiallisten
ominaisuuksien ennustaminen atomin elektronirakenteen perusteella (saannon
mukaisuuksien tunnistaminen) mm. Hundin saantéa soveltaen.

3. Atomien monimutkaisten vuorovaikutusten kuvaaminen yksinkertaisella mallilla, kuten
Bohrin mallilla kvanttimekaanisen mallin asemasta auttaa ymmartamaan joitakin
alkuaineiden ominaisuuksia ja kayttaytymista erilaisissa reaktioissa (abstraktio, asioiden
yksinkertaistaminen).

4. Algoritmien tai simulaatioiden Iluominen elektronien kayttaytymisen, sidosten ja
reaktioiden mallintamiseen (algoritmien ajattelu).

Tietojen esittaminen ja kasittely: Atomitietojen esittaminen rakenteellisessa muodossa
laskennallista  analyysia  varten  (esim. kayttamalla taulukoita tai  matriiseja
elektronikonfiguraatioiden esittamiseen).

Kuva 4: Atomimallien historiaa

Kemiallisten reaktioiden (tassa orgaanisen kemian) opiskelua tuetaan tukeutumalla CT-
ajatteluun seuraavilla tavoilla:

1. Reaktioiden ja tuotteiden tunnistaminen ja luokittelu reaktiossa. Reaktio voidaan jakaa
yksittaisiin vaiheisiin (reaktiomekanismit, joita ei lukion opetussuunnitelma Kkyllakaan
edellyta) tai reaktiotyyppeihin, kuten nukleofiilisiin tai elektrofiilisin  reaktioihin,
protoninsiirtoreaktioihin tai sidosten muodostumiseen ja katkeamiseen, additio-, eliminaatio-
, substituutioreaktioihin (osiin jakaminen).

2.Erilaisten funktionaalisten ryhmien ja niilden ominaisuuksien ja reaktioiden tunnistaminen,
kuten alkoholit, karboksyylihapot, ketonit (saannénmukaisuuksien tunnistaminen).

3. Elektronegatiivisuuden, substituenttien asettuminen ja maaran vaikutus (steerinen este)
reaktiivisuuteen ja reaktiopolkuihin (abstraktio, asioiden yksinkertaistaminen)

4. Algoritmien rakentaminen orgaanisten reaktioiden tuotteiden ennustamiseen perustuen
reaktion  lahtoéaineisin  ja  olosuhteisiin,  reaktiopolkujen  kartoittamiseen  ja
todennakoisimman polun tunnistamiseen (algoritmien ajattelu).

5. Molekyylien mallinnusohjelmistojen kayttd molekyylien visualisointiin ja tuotteiden
rakenteen ennustamiseen (ohjelmointi). Laskelmien ja datan kaytto reaktiovaiheiden ja
siirtymatilojen energioiden maarittamiseen.

CT-ajattelun soveltaminen auttaa, kuten seuraavista esimerkeista kay ilmi. kehittamaan
rakenteellisia ja analyyttisia lahestymistapoja opettaa seuraavia kemian keskeisia kasitteita,



malleja ja periaatteita siten, etta opittua tietoa kasitteista, malleista ja periaatteista voidaan
entista paremmin kayttaa kemian alan ongelmien ratkaisemisessa:
- atomimallit ja jaksollinen jarjestelma
- kemialliset sidokset.
- hybridisaatio.
- erottelumenetelmat ja niiden valinta seka optimoiminen orgaanisen ja
epaorgaanisen kemian reaktiot reaktioiden lopputulosten ennustaminen seka uusien
yhdisteiden suunnittelu.

Taman tutkimuksen ja artikkelien yhtena tarkoituksena on kuvata opettajan nakoékulmasta
sitd prosessia, miten tuntien suunnittelussa ja toteutuksessa huomioidaan CT-ajattelun ja
erilaiset fasetit.

2.2. CT-gjattelu ja opetussuunnitelma

Kemian opetuksessa on tarkeaa oppia kasitteita, symboleja (kemian kieli) ja periaatteita niin,
etta niita voidaan kayttaa kysymysten esittamiseen ja kokeiden suunnitteluun, aineistojen
kasittelyyn ja mallien rakentamiseen, seka ilmididen tunnistamiseen ja lopuksi myos
ongelmien ratkaisemiseen. Opetussuunnitelman perusteissa (Opetushallitus 2019) todetaan
useita seikkoja, jotka ovat CT-agjattelun suuntaisia, mutta eri tavalla jasennettyja.

On tarkeaa painottaa ainekohtaista osaamista jo ylakoulun opetuksessa siksi, etta erilaisten
virhekasitysten muodostumisia ja pinnallista ilmiodiden tulkintaa saadaan vahennettya. Kuten
tieteessa yleensa tapahtuu, uusi tutkimustieto selittaa asioita paremmin ja tarkemmin, joskus
aivan uudella tavalla. Tasta on hyvana esimerkkina atomimallin kehitys ja sen opetus.
Oppiaineen pinnallinen osaaminen saattaa hyvinkin jattaa atomin rakenteen ymmartamisen
Bohrin planeettamallin tasolle, kun lukiossa kemian reaktioiden ja ominaisuuksien
ymmartamiseksi on hallittava kvanttimekaanisen atomimallin mukainen lahestymistapa.

MaSCoT-hanke on mahdollistanut kemian opetuksen kehittamisen, siten etta opiskelijoita
voidaan ohjata tukeutumaan CT-ajatteluun, kun he esittavat kysymyksia ja suunnittelevat
kokeita, tulkitsevat aineistoja ja rakentavat ilmidta tai ainetta kuvaavaa mallia, tai tunnistavat
ilmioita tai ratkaisevat ongelmia tukeutumalla ilmiota tai aineetta kuvaavaan malliin. Toki
kemiassa CT-agjattelu on ollut jo pitkaan kaytanto, kuten aiemmin on todettu. CT ajattelu sopii
hyvin seuraavien mallien tarkasteluun, rakentamiseen ja kayttoon: jaksollinen jarjestelma,
sahkoékemiallinen jannitesarja, funktionaaliset ryhmat, erilaisten kemiallisten reaktioiden
tyypittely, spektritietokannat. Toki naita malleja tarkastellaan, rakennetaan ja kaytetaan,
mutta CT-fasettien kayton korostaminen tekee tarkastelun, rakentelun ja kayton
lapinakyvammaksi ja ymmarrettavammaksi. CT-fasettien kayttd auttaa nimenomaan
ymmartamista ja vahentaa ulkoa opiskelun tarvetta. CT-ajattelu tarjoaa siten uudentyyppisia
tyokaluja opetukseen ja opiskeluun - ei vain kemiallisten ilmididen ja kasitteiden tai mallien
kasittelyyn — vaan se pyrkii myos avaamaan ja tuomaan lapinakyvaksi kemian rakenteen ja
sen tavan jasentaa maailmaa, kuten alkuaineita, molekyyleja ja yhdisteita, niiden
ominaisuuksia ja reaktioita seka kemian erilaisia ilmioita.

Tavoitteet ja taidot ohjaavat kayttamaan opetuksessa erilaisia tiedekaytantoja (kts. seuraava
kappale) ja CT-ajattelun fasetteja. Mm.

1. " Opiskeljan aikaisemmista kokemuksista ja havainnoista edetaan flmididen kuvaamiseen
ja selittamiseen seka aineen rakenteen ja kemiallisten reaktioiden mallintamiseen kemian
merkkikielella ja matemaattisesti” (abstraktio, yksinkertaistaminen).



2. "Kehitetddan opiskeljan kasitteellista ja menetelmdllista osaamista. Opetuksen keskeisiin
lahtokohtiin kuuluu havainnointi ja tutkiminen (algoritminen ajattelu).

3. Kokeellisuus eri muodoissaan tukee kasitteiden omaksumista ja ymmartamista, tutkimisen
taitojen oppimista ja luonnontieteiden luonteen hahmottamista. Opiskelun edetessa
tutkimisen taidot kehittyvat sekda kokonaisvaltaisesti etia kunkin moduulin keskeisten
sisaltojen osalta (yleistaminen).

4. "‘Mittaaminen, luokitteleminen ja muut tutkimisen taidot kehittyvat erilaisten menetelmien
harjoittelun kautta.” (Kuvioiden ja saannonmukaisuuksien tunnistaminen)

5. "Myos opiskeljjan tiedon kéasittelyn ja esitiamisen taidot karttuvat. Kokeellisen tyon taidot
etenevat kohti oman tutkimuksen suunnittelua. Samalla opiskelja oppili tekemddn
_Johtopdadatoksida sekd arviolmaan ja argumentoimaan tutkimuksen tuloksia (iterointi).

“Tutkimuksellinen opiskelu ja ongelmanratkaisu edellyttavat luovaa Ilahestymistapaa ja
kehittavat luovaa ajattelua” (Opetushallitus 2019), mikd on johdonmukaisesti CT-
lahestymistavan tavoite (ja lahtokohta).

3. CT-ajattelun todentaminen, CASE KE3-kurssi

3.1. CASE: Spektroskopian opetuksen muuttuminen

CT-ajattelun hahmottamiseksi kemian opetuksessa, tassa artikkelissa on pyritty kuvaamaan
KE3-kurssin (Molekyylit ja malli) opettajan ajattelun avautumista spektroskopian osalta.
Perinteinen tama lahestya spektroskopian (infrapunaspektroskopia) opetusta on opettaa
kayttamaan valmiina spektrikarttoja, joissa kuvataan eri funktionaalisten ryhmien
absorptiopiikkien sijaintia. Molekyylien spektrien piikkien sijaintien perusteella tunnistetaan
molekyyli. Aiempi tieto molekyylin empiirisesta ja molekyylikaavasta mahdollistaa aineen
tunnistamisen.

Traditional

Spectral library (ready made) Spectral interpretation

Typical Infrared Absorption Values For Various Types of Bonds

2100-2260 ' 1650-1800 et 500-1000 et
=N c=c =0 stretch

eo3mes—3Jmas

Spectral interpretation
Spectral database Spectral library (group) Spectral library (testing)

AAAAAAAA

Kuva 5: Spektkoskopian opetuksen muuttuminen perinteisesta lahestymistavasta uuteen.




Uusi tapa opettaa spektroskopian perusteita
korostaa oppijoiden aktiivista roolia mm. oman
spektrikartan laatimisen kautta. Lukiolaisten
itsensa laatima spektrikartta (oman mallin
luominen) perustuu erilaisten
molekyylirakenteiden ja spektrien vertailuun
(annettu aineisto), toistuvien spektripiikkien
I6ytaminen ja niiden yhdistaminen rakenteissa
ilmeneviin saannonmukaisuuksiin
(funktionaalisten ryhmien tyypilliset
absorptiopiikit). Talta pohjalta tuotetaan
tyokalu tuntemattomien molekyylien
tunnistamiseen  (ensin  itsenaisesti, sitten
ryhmassa. Seuraavana vaiheena on
spektrikarttojen testaaminen tuntemattomien
molekyylien tapauksissa.

Viereinen kuva kertoo sen, miten algoritminen
ajattelu tuotetun  spektrikartan  avulla
mahdollistaa hyvin pitkalle menevan
tuntemattoman molekyylien tunnistamisen.
Laajempi tuntemattoman molekyylin
tunnistamisen prosessi sisaltaa:

- empiirisen kaavan maarittamisen -

polttoanalyysin tulokset (ainemaaralaskut)
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- molekyylikaavan maarittamisen (massaspektrin tai CNMR:n spektrin tms. tyokalun

hyodyntaminen)

- funktionaalisten ryhmien tunnistamisen, IR- tai NMR-spektrien tulkinnan avulla
- lopullisen rakenteen maarittamisen eli rakennekaavan piirtamisen (3D-mallinnus)

Kurssin yhteydessa tehtiin kysely, jossa tiedusteltin mm. Voidaanko algoritmista ajattelu
soveltaa spektrien tulkinnassa? Jos voi, niin miten? Jos ei, niin miksi ei? Kyselyyn vastasi 17
kurssilaista ja kooste tasta kysymyksesta kuvaa algoritmisen ajattelun ymmartamista.

Taulukko 2: Spektrien tulkintaan liittyvan kyselyn tulokset

Kylla, silla IR-spektrista voidaan loytaa samoja piikkeja eri yhdisteissa.
Voidaan, silla siita pystytaan havaitsemaan monia eri asioita
VVoidaan opetella ulkoa eri spektroskopiassa tarvittavia asioita

Kylla voidaan soveltaa esim. siten etta tunnistetaan kaaviossa esiintyvia toistuvia kuviota ja

kayria ja niiden perusteella tutkittavia aineita.

Kylla, voidaan. Esimerkkeja: tarkeiden piirteita spektreista, esim. huiput; spektrien luokittelu
luokkiin tai ryhmiin niiden ominaisuuksien perusteella
Voi, silla spektrin tulkinnassa, voidaan purkaa asiat pienimmiksi osiksi, esim. spektrin avulla
voidaan tulkita onko molekyyli yksisidoksinen vai monisidoksinen.
Voidaan, silla spektreista loytyvien erilaisten muotoja (esim. piikkeja) voidaan etsia ja havaita

erilaisten algoritmien avulla.

kylla, silla spektrin eri osia voidaan tarkastella vuorollaan, sen tarkastelu voidaan ikaan kuin

palotella pienempiin osiin

Kylla. Jokaisia viivoja pitaa tutkia tarkasti ja paatella.



Kylla voidaan. Esimerkiksi piikkia tunnistamalla "aaltoluku” kayrassa seka sovittamalla niita,
voidaan tunnistaa myoOs kuvioista seka luokitella niita, kasittelemalla spektreja ja voidaan
pyrkia maarittamaan nayteet pitoisuutta seka koostumusta spektrien tulkintoiden avulla.
Algoritmista ajattelua voidaan soveltaa spektrien tulkinnassa. Algoritminen ajattelu auttaa
spektrien tunnistamisessa, koska sen avulla voidaan luoda saantdja joita hyodyntaen
voidaan erottaa eri aineiden spektreja toisistaan.

Voidaan. Jos verrataan usein toistuvaa spektria voidaan tekoalylla verrata sita muihin.

Kylla voi. Spektrien tulkinnassa voidaan kayttaa erilaisia algoritmeja, jotka analysoi spektrin
erityista piirteita ja tunnistamaan spektrin tiettya piirteita.

Voi ensin katsoa mita samaa kahden molekyylin spektrissa on, ja sen jalkeen mietitaan eroja.
Esim. Voi tunnistaa OH-ryhman yms.

Kylla, algoritmista ajattelua voidaan soveltaa spektrien tulkintaan. Sita voidaan kayttaa
esimerkiksi spektrien automaattisessa analysoinnissa, kuten huippujen tunnistamisessa,
signaalien kohinan poistamisessa ja spektrien vertailussa.

Taman perusteella algoritmisen ajattelun lapinakyminen opetuksessa lienee selvaa, mika oli
opetuksen tavoitteenakin. Pohdintaa taman jalkeen aiheuttaa, miten tama ajattelutapa
siirtyy muihin teemoihin. Opettajan nakoékulmasta opetuksen kehittaminen ja sisallon
muovaaminen oppikirjapohjaisesta ajattelusta CT-lahestymistavan mukaiseen
viitekehykseen vaatii monenlaista opettajalta uutta ajattelua ja asioiden hahmottamista.

Seuraavassa kuvassa on spektroskopian opetusta hahmotettu CT-lahestymistavan eri
ulottuvuuksia mukaisesti. Samankaltaista toteutusta ja opetuksen tukimaateriaalia
tuottamista muodenkin kemian opetuksen osa-alueiden osalta on mielekasta opetuksen
kehittamiseksi ja uusien pedagogisten innovaatioiden I6ytamiseksi.

CT-ajattelu ja spektroskopia

Osiin jakaminen: Spektroskooppisten tekniikoiden jakaminen niiden
perusperiaatteisiin ja komponentteihin (UV-Vis, IR, NMR).

Kuvioiden tunnistaminen: Tunnista spektreissd toistuvat kuviot, kuten karakteristiset
absorptiohuiput IR-spektroskopiassa tai kemialliset siirtymat NMR-spektroskopiassa.
Kvantitatiivinen analyysi: IR- ja NMR —spektrien intensiteetin ja
pitoisuuksien/atomien lukuméaaran valinen suhde.

Abstraktio: Kokoa molekyylien energiasiirtymien kasite, jotka johtavat tiettyihin
spektroskooppisiin signaaleihin.

Algoritmien suunnittelu: Algoritmien luominen spektrien analysointiin ja tulkintaan:
Kuviovertailu: Kayta spektrikarttoja yhdisteiden tunnistamiseksi.

Laskennallinen simulaatio ja analyysi: Tunnettujen molekyylien muodostamien
spektrien hahmottaminen.

Data-analyysi ja koneoppiminen: Yhdisteiden luokitteluun, molekyylien
ominaisuuksien ennustaminen spektreista.

Kuva 6: CT-gjattelu ja spektroskopia koottuna



4. Johtopaatokset ja seuraavat vaiheet

Miten CT-ajattelun on todellisuudessa toteutunut oppitunnilla? Miten tama voidaan mitata
tai todentaa? Pulmalliseksi muodostunee oikeiden menetelmien ja mielekkaiden data-
aineistojen keraaminen, koska CT-ajattelun hyédyntamista ei ole tutkittu, eika siihen ole
olemassa valmista mallia.

Taman hankkeen ja tutkimuksen puitteissa on tilaisuus aloittaa oppimateriaalien ja
opetuksen uudistaminen niin, etta tama lahestymistapa kattaa merkittavan osan lukion
kemian opetuksesta.

Computational thinking -lahestymistapa tuo kemian opetukseen ulkoa oppimisen tilalle
Jjohdonmukaisuutta, ajattelun ja paattelyn tyokaluja. Edella kuvattujen pilotin tulosten avulla
tyostetaan seuraavia pilotteja, tyokaluja CT-fasettien lapinakyvyyden mahdollistamiseen ja
niiden tunnistamiseen ja hyodyntamiseen tyoskentelyssa.

Jatkotutkimuksissa haetaan vastauksia em. kysymyksiin:
- miten CT-gjattelu saadaan lapinakyvaksi oppijoiden ajattelussa
- miten CT-agjattelua hyddynnetaan niin kokeellisessa tyoskentelyssa kuin ilmididen ja
havaintojen tekemisessa ja selittamisessa
- miten eri kemian teemoja voisimme kasitella toisin oppimateriaaleissa ja opettaja-
aineistoissa
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