Chemie ohne Labor – Molecular Modelling:  
Darstellung von Molekülstrukturen am Beispiel von Benzol

(Chemie: LK 12, GK 12)
- StD W. Baumüller, StRin z.A. C. Folberth, Albert-Schweitzer -Gymnasium Erlangen -

Ziele:

Die Schüler sollen anhand ausgewählter Beispiele eine Vorstellung von der räumlichen Struktur von Molekülen mittels PC entwickeln. Im Zuge der Methodenvielfalt ist das Molecular Modelling ein Weg zum besseren Verständnis der Teilchenebene. 

Voraussetzungen / Materialien:

· Ein Computerraum mit so vielen Arbeitsplätzen, dass sich je zwei Schüler einen Computer teilen können. Ein Platz pro Schüler wäre idealer, in der Praxis zeigte sich jedoch, dass Schüler häufig lieber mit einem Partner arbeiten.

Das Programm ChemSite Pro (Englisch, Win 95/98/NT)
Bestelladresse: CompuChem, Vogtherrstr. 10, D-74676 Niedernhall, 

·                            Tel. 07940/4328, Fax 07940/ 4304

· Ein Drucker zum Ausdrucken der erstellten Molekülstrukturen.

· Disketten zur Mitnahme der  Ergebnisse nach Hause.

Anbindung an den Lehrplan:

Lehrplan für das bayerische Gymnasium

Fachlehrplan für Chemie

Jahrgangsstufe 12 LK: Molekülstrukturen und –geometrie von Kohlenwasserstoffen

Jahrgangsstufe 13 LK: Molekülstrukturen von „Bio-Molekülen“, Farbstoffen, Kunststoffen

Jahrgangsstufe 12 GK: Molekülstrukturen von Kohlenwasserstoffen und „Bio-Molekülen“

Jahrgangsstufe 13 GK: Molekülstrukturen von Farbstoffen und Kunststoffen

Zeitbedarf:

Der Zeitbedarf hängt sehr stark von den informationstechnischen Kenntnissen der Schüler ab.

Es empfiehlt sich mindestens eine Doppelstunde dafür vorzusehen, damit nach der Einarbeitungsphase genügend Zeit bleibt mit den erstellten Molekülstrukturen „zu spielen“ (Drehung im Raum, verschiedene Möglichkeiten zur räumlichen Darstellung (siehe Anlage 1).
Methodische Empfehlung:

Man sollte die Partnergruppen so zusammenstellen, dass immer ein PC-Geübter neben einem PC-Anfänger sitzt. Nach der Einführung (es empfiehlt sich dies mittels Beamer zu tun) arbeiten die Schüler selbständig. Die erstellten Molekülstrukturen werden am Ende der Freiarbeitsphase zu Hause (Diskette) oder bereits in der Schule ausgedruckt.

Beurteilung des Unterrichtseinsatzes:

· Hoher Motivationsgrad von Schülerseite.
· Sehr gute Hilfestellung zur Verbesserung des räumlichen Vorstellungsvermögens (Valenzstrichformel, Stab-, Kugel-, Kalotten- und MO-Modell).
Umfangreiche Einarbeitungszeit von Lehrerseite erforderlich; dann allerdings hervorragende Möglichkeiten (auch zur Darstellung von Reaktionsmechanismen und zur Berechnung von Potentialmodellen). 

Anlage: Schüleranleitung zur Darstellung des Benzol-Moleküls.

Bearbeitet von: StD Dr. W. Rink, Emil-von-Behring-Gymnasium Spardorf
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Molekülstruktur von Benzol

Was ist zu beachten?

Bei organischen Molekülen wird zunächst das Kohlenstoffgerüst erstellt; die Wasserstoff-Atome werden am Schluss mit Build, add hydrogens hinzugefügt! Anschließend immer die Energie minimieren (siehe unten)!

Bei einem fertigen Molekül werden vor dem Editieren (siehe unten) die Wasserstoff-Atome mit Edit, delete hydrogens entfernt!

Aufbau organischer Moleküle: Alkane - Butadien - Benzol

       Im Folgenden sind die Befehle angegeben, die nacheinander angeclickt werden!


Übung 1:  Alkane
Build - add atom - organic - tetrahedral - C - add atom  (  

C erscheint auf dem Bildschirm 

 add atom weiter anclicken  (  es entsteht ein n-Alkan 

Seitenkettenverzweigungen: 

Das gewünschte C-Atom wird durch 2x anclicken markiert, dann können weitere Atome   

oder funktionelle Gruppen angefügt werden: add atom oder add……    

Austausch von Atomen im Molekül:

Build – sketch……
Molekülstruktur beenden:                                                                                                

Build, add hydrogens  (  Wasserstoff-Atome werden eingefügt

Energieminimierung: 

1.Icon (Potentialtopf) neben dem Mausicon anklicken

Speichern:  File – save as ; Name des Moleküls  (als MDL Mol-File)  speichern

Bildschirm leeren: File – close
Abgespeichertes Molekül abrufen:

File – open  (  Molekül erscheint in Valenzstrichformel

Übung 2:  Butadien

Build – add atom – organic – trigonal planar – C – add atom  4x anclicken 

Wasserstoff-Atome anfügen und Energie minimieren  (siehe oben)

Übung 3:  Benzol
Build – add atom – organic – trigonal planar – C – add atom  6x anclicken - add atom 

 Die Enden des 1,3,5-Hexatrien-Moleküls markieren: Enden jeweils 2x anclicken

 close ring – add bond – execute – add hydrogens

 Energie minimieren  (siehe oben)

 Drehung des Moleküls: Linke Maustaste gedrückt lassen

 Verschieben des Moleküls: Mausicon – translation – all (oder molecule)

 Anfügen von Substituenten: Vor dem Einfügen der Wasserstoff-Atome !                                              

 C-Atom durch 2x anclicken markieren : Build – add functional group

Übung 4: Verschiedene Darstellungen des Benzol-Moleküls  

Kugelstab- oder MO-Modell:

Render – settings – balls and sticks (Kugelstabmodell)  oder  molecular orbitals – 

accept – Render – Render  (  Bild erscheint (kann maximiert werden)     

Übung 5:  Elektrostatische Moleküloberfläche - Potentialmodell des Benzol-Moleküls

Render – surface (  Oberfläche erscheint in verschiedenen Farben rot ( gelb ( grün ( blau : Abnehmende Elektronendichte

Hinweis: Das Programm berechnet nur induktive Effekte, keine mesomeren Effekte.

Übung 6:  Schwingungen des Benzol-Moleküls simulieren    

Simulate – Molecular Dynamics – Constant Temperature  (Molekülschwingungen werden simuliert) (Dauer: 10ps)

Übung 7: Berechnungen am Beispiel des Benzol-Moleküls

Bindungslängen:  Bindung markieren, indem die Atome der Bindung 2x angeklickt werden

Calculate – Calculate Distance  (Wert erscheint, betreffende Bindung nun weiß)

Molare Masse:  Calculate - Calculate Molecular Weight  

Molare Masse wird angezeigt, ferner Summenformel und Massenprozente der beteiligten Elemente 

