EinfGhrung In das
Erstellen und Auswerten
von 3D-Molekdl-
darstellungen mit der
Freeware ,,Avogadro”

KQ-Gruppe Chemie der Bezirksregierung Arnsberg

In dieser Veranstaltung lernen Sie dreidimensionale Molekuldarstellung samt
Elektronen-dichtedarstellungen, auf deren Basis das Reaktionsverhalten von Stoffen
erklarbar ist, zu erstellen und werden in die Lage versetzt, die Verwendung dieses
Programmes auch lhren Schiilerinnen und Schulern zu vermitteln.
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Ein Molekilmodell erstellen

Dieser Abschnitt erklart die Konstruktion eines Molekilmodells am Beispiel der

Butansaure.
Sorgen Sie dafir, dass folgende Einstellungen stimmen (siehe Abbildung 1):

e Oben links: Die Schaltflache mit dem Stift (draw tool) ist

heruntergedrtckt. Das bedeutet: Der Zeichenmodus ist eingeschaltet.

e Oben rechts: Die Schaltflachen Tool Settings und Display Settings sind
heruntergedruckt.

e Unten links: Als Element ist Kohlenstoff ausgewahlt (Element
Carbon(6))

e Unten links: Die Bindungsart ist Einfachbindung (Bond order: Single)

e Unten links: Wasserstoffatome sollen automatisch erganzt werden

(Adjust Hydrogens)

File Edit View Build Select Extensions Crystallpgraphy Settings Help
_-rl""-__'-_'_l__‘_-""h-_
ONew [=4Open | save @ Close UQu- e & K D E 52 [ToulSetﬁngs...][DisplaySettings...]
Display Types g X

View 1

Axes

| Ball and Stick
Cartoon
Dipole

Force -

-

T L WY
- - - -

Add || Duplicate || Remove

Draw Settings |

Element: |Carhon (@)
Bond Order: |Sing|e "|

| Adjust Hydrogens

Abb. 1: Die Grundeinstellung fir die Konstruktion von Molekilen

Bauen Sie das Kohlenstoffgerlst eines Molekiils auf. Das geht so:

e Klicken Sie auf eine beliebige Stelle der Arbeitsflache. Dort wird ein

Kohlenstoffatom gezeichnet. Halten Sie die linke Maustaste gedruckt

KQ-Gruppe Chemie der Bezirksregierung Arnsberg 3



Einflhrung in das Erstellen und Auswerten von 3D Molekdldarstellungen mit der Freeware ,Avogadro®

und ziehen Sie die Maus etwas nach rechts. Es werden eine Einfach-

Bindung und ein zweites Kohlenstoffatom gezeichnet.

e Lassen Sie die Maustaste los. Wasserstoff-Atome werden ergénzt (Bild
2).

e Kilicken Sie mit der linken Maustaste auf ein Wasserstoff-Atom. Es

entsteht eine neue Bindung und ein neues Kohlenstoffatom. Die

fehlenden Wasserstoffatome werden automatisch erganzt.

Abb. 2: Konstruktion des Kohlenstoffgertstes.
e So bauen Sie weitere Atome ein, z.B. Sauerstoff-Atome:

e Stellen Sie links eine neue Atomsorte ein, z.B. Sauerstoff (Element:

Oxygen(8))
| Add | | Duplicate | | Remaove |
Draw Settings f X
Element: |Ox1,rgen (8) - |

Bond Order: |Single -

V| Adjust Hydrogens

Abb. 3: Atomsorte einstellen

e Kilicken Sie auf ein beliebiges Atom. Es verwandelt sich in ein
Sauerstoff-Atom. Wieder werden Wasserstoffatome automatisch

erganzt.

Abb. 4: Atome kbnnen in andere Atome umgewandelt werden.
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e Im nachsten Schritt wandeln Sie eine C-O-Einfachbindung in eine

Mehrfachbindung um. Dazu missen Sie einige Vorbereitungen treffen.
e Wahlen Sie oben in der Menlleiste das Manipulationswerkzeug (Hand).

e VergrolRern Sie die Darstellung, indem sie den Cursor ins Bild bewegen

und das Rad der Maus drehen.

e Klicke auf ein Sauerstoffatom und schiebe es etwas vom

Kohlenstoffatom weg (linke Maustaste gedrickt lassen), damit die

Bindung langer wird.

Abb. 5: Atome kénnen mit dem Manipulationswerkzeug verschoben werden.

e Wahlen Sie nun wieder das Zeichenwerkzeug (Stift). Klicken Sie mit
der Maus auf die Bindung zwischen Sauerstoff und Kohlenstoffatom.
Beim ersten Klick wird aus der Einfachbindung eine Doppelbindung,
beim zweiten Klick eine Dreifachbindung (was hier tUberhaupt keinen

Sinn macht) und beim néchsten Klick wieder eine Einfachbindung.
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Die Raumstruktur eines Molekils optimieren

Das Molekdl (z. B. Butansaure) ist fertig konstruiert. Mit der Optimierungsfunktion

werden die Bindungslangen und Bindungswinkel von Avogradro automatisch

berechnet. Auf der Basis elektrostatischer Krafte zwischen den Atomen berechnet

Avogadro die optimale Position der Atome im Molekdl und auch mehrerer Molekiile

im Raum zu einander.

So starten Sie die Optimierung:

Axes

+| Ball and Stick
Cartoon
Dipole
Force -

Wabhlen Sie die Schaltflache Auto Optimizing (E).

Klicken Sie links unten auf die Schaltflache Start. Das Programm beginnt mit
der Optimierung der Atompositionen. Wahrend der Optimierung kann man die
veranderten Positionen beobachten. Sinkt die oben links am Bildrand
angegebene ,relative Energie“ nicht weiter, ist die Optimierung
abgeschlossen. Wichtig! Dricken Sie auf Stop, wenn das Molekil fertigt
optimiert ist. Sonst lauft das Optimierungsprogramm weiter und mindert die

Rechnerleistung.

OnNew fdOpen |dsave “cose Edouit | # < |po & k -.-.‘ =»  |Tool Settings...

Display Types 5 X

View 1

Add || Duplicate || Remove |

AutoOptimization Settings 5 X

Steps per Update: 4
Algorithm:

Force Field: |UFF -

Steepest Descent -

Fixed atoms are movable

Ignored atoms are movable

Start |

Abb. 7: Start der Optimierungsfunktion.
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Der Energiegehalt wird am oberen Rand der Arbeitsflache in Hartree-Energie-
Einheiten angegeben.

Je nach zu erstellendem Molekdil ist die Wahl des richtigen ,force fields® fir die
Qualitdit des Ergebnisses sehr entscheidend. Fur einfache organische und
anorganische Molekile bieten sich das universelle Kraftfeld UFF an. Fir komplexe
Biomolekiile sollte eher das Kraftfeld GAFF gewahlt werden. MMFF94 und MMFF94s
sind Kraftfelder die von der Firma Merck entwickelt wurden und gut fur die Simulation
organischer Molekile geeignet sind. Mit Ihnen ist auch die Darstellung von

Wasserstoff-Briicken-Bindungen maglich.
Darstellungsformen von Molekilen

Die Kontrollbox auf der linken Seite des Avogadro-

Axes
| Ball and Stick
Cartoon

HauptmenUs bietet eine Vielzahl von verschiedenen

SIS

T WL Y

Dipole Darstellungsformen fur die erstellten Molekile. Die
Farce
7| Hydrogen Bond ~ Anwabhl ist durch Anklicken und das Setzen eines
| Label & . . T
Palygen Hakens mdglich. Mehrfachauswahlen sind mdglich
QTAIM -~ . ) )
Ribbon ~ und werden Uberlagert dargestellt. Beim Klicken auf
Ring & . . . .
Simple Wireframe das kleine Schraubenschliisselsymbol hinter einigen

Stick
Surfaces
Van der Waals Spheres

der Auswahlmoglichkeiten kommt man in Submenus,

L T Y
e R

e die weitere  Einstellungen  ermdéglichen. Die
verschiedenen Darstellungsformen probiert man am
besten aus. Die wichtigsten werden im Folgenden
kurz erlautert:

Axes: Durch Anklicken der axes Auswahl wird ein
angedeutetes dreidimensionales Koordinatensystem
| add || owicste || Remove |  ejngeblendet.

Abb. 8: Kontrollbox.

Ball and Stick: Bei Anwahl dieser Option erfolgt die Darstellung der Molekiile in der
Kugel-Stab-Darstellung. Im  Submenid  kénnen manuell Atomradien und
Bindungslangen verstellt werden. Aufl3erdem konnen die Farben der Atome nach
Belieben geandert werden. interessant ist hierbei die Option Atome nach ihrer
Partialladung farblich darzustellen (partiell negativ geladene Atome werden rot

unterlegt, partiell positive blau).
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Cartoon: Diese Funktion hebt bei der Darstellung von Proteinen Sekundarstrukturen,
wie a-Helices und B-Faltblatter hervor. Eine farbliche Unterscheidung ist im Submeni

maglich.

Dipole: Durch Aktivieren dieser Funktion wird das resultierende Dipolmoment eines

Molekiils als Vektor dargestellt.

Hydrogen Bond: Durch das Aktivieren dieser Funktion werden Wasserstoff-
Briicken-Bindungen als gelb gestrichelte Linien dargestellt. Diese Funktion ist nur
verfugbar, wenn als Kraftfeld MMFF94 oder MMFF94s ausgewahlt wurde.

Label: Uber diese Funktion konnen Atome und Bindungen, beispielsweise mit

Ladungen bzw. Partialladungen beschriftet werden. .
Ring: Ringsysteme werden mit farbigen Ebenen unterlegt.

Simple Wireframe, Wireframe und Stick: Durch Auswahl dieser Funktion wird das
Molekil entweder als einfaches Drahtgeriist, aufwendigeres Drahtgerist oder als

Stabmodell dargestellt.

Surface: Uber diese Funktion konnen berechnete Elektronendichteverteilungen
dargestellt werden. im Submeni wird der Grad der Deckkraft eingestellt, so dass

Uberlagerte Darstellungen méglich sind,.

Van der Waals Spheres: Die erstellten Molekile werden als Kalottenmodelle

dargestellt. Im Submeni kann ein Grad der Transparenz eingestellt werden.

Bindungswinkel und Bindungslangen erfassen

File Edit View Build Select Extensions Crystallography Settings  Help
ONew ftopen |fdsave ©@cose B4 Quit 4‘.‘-* e &% Kk D [ToolSetﬁngs...][DisplavSettings...

Display Types =4

View 1

HBoes
| Ball and Stick
Cartoon
Dipole
Force

L T Y
SRS

Abb. 9: Das Lineal-Werkzeug.
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Um Bindungswinkel und Bindungslangen zu erfassen wéhlen sie das Lineal-Tool aus
der Avogadro Toolbar aus. Klicken sie in diesem Modus mit der linken Maustaste
zwei benachbarte Atome an, so wird die Bindungslange zwischen den beiden
Atomen in der unteren linken Ecke des Bildschirms in Angstréom (entspricht 0,1 nm)
angegeben. Klicken sie drei aufeinanderfolgende Atome an, so werden lhnen die
Langen der beiden Bindungen angegeben, sowie der Bindungswinkel, wobei das
mittlere Atom den Scheitelpunkt bildet. Der ausgewdahlte Winkel wird automatisch

grun unterlegt.

111,3°
1,526 1,568

Abb. 10: Beispiel fur farblich unterlegten Bindungswinkel.

Wird noch ein viertes Atom ausgewabhlt, so gibt das Programm zusatzlich auch den
Dihedral-Winkel an, um den das vierte Atom von der durch die drei ersten Atome

aufgespannten Ebene abweicht.
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Abb. 11: Beispiel fur die Darstellung eines Dihedral-Winkels.

Durch Klicken mit der rechten Maustaste wird die Auswahl geldscht.

Molekulmodelle aus Datenbanken einfiigen

Um ein Molekdl in Avogadro zu importieren, klicken sie den Reiter ,File“ und wahlen
in diesem Menu die Option ,Import“. Achtung: Das Importieren von Molekilen
verwirft jegliche zuvor erstellte Molekiile. Speichern oder das Offnen eines neuen

Fensters ist dringend erforderlich.

Edit View Build 5elect Extensions Crystallography Settings F

9 New Ctrl+M ke Edquit | # < [0 & k D-[
Open Ctrl+0 iﬂ X
View 1
COpen Recent L z
s
@ Close Ctrl+W 5 AutoOpt: E = 2.01571 k1 fmol (dE
I Save Ctrl+5 ‘.
e MNum Constraints: 0
b4 Save As... Ctrl+5hift+5
Revert To Saved .r‘:'
Import L Molecule File...
Export L Trajectory...
Quit Ctrl+Q Crystal...

Fetch from PDE...

Simple Wireframe
Fetch by chemical name...

Stick
Surfaces Fetch from URL...
Wan der Waals Spheres F

Abb. 12: Menufuhrung fur den Molekulimport.
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Wenn Sie jetzt die Option ,Fetch by chemical name* wahlen kénnen Sie durch
Eingabe des englischen Molekilnamens ein vorgefertigtes Molekul (z. B. Ethanol)
laden. Dabei greift das Programm auf die Datenbank des amerikanischen National

Cancer Instituts zuriick (http://cactus.nci.nih.gov/chemical/structure).

Durch die Funktion ,Fetch from PDB...“ werden Proteine von der RCSB Protein

Datenbank (http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do) geladen. Hierzu ist eine

vierstellige Protein ID notig, die auf der RCSB-Homepage aufgeschlisselt ist.

Eine andere Mdglichkeit ganze Molekile, funktionelle Gruppen und Molekulbausteine

wie z. B. Aminosauren zu importieren bietet die Build-Funktion.

File Edit View [ Build | Select Extensions Crystallography Settings Help

YNew 1) Opet Cartesian Editor.. +leo kD E ToolSettings...“DispdaySettings...
Display Types Change H to Methyl ;
1
Axes Add Hydrogens

/| Ball and Stick Add Hydrogens for pH...
gia:oolzn Remove Hydrogens

Force

Hydrogen Bons Insert — ' Fragment...
Label Invert Chirality SMILES...
Polygen Super Cell Builder... Peptide...
QTAIM

Ribbon Manotube Builder...

Ring P

Simple Wireframe

Stick P

Surfaces e

Wan der Waals Soheres P

Abb. 13: Die Build-Funktion.

Wahit man im Reiter Build die Unterfunktion Insert kbnnen programminterne Listen
zu Peptiden (,Peptide...“) und Molekllfragmenten (“Fragment...“) gedffnet werden.
Die einzelnen Strukturen werden durch Anklicken ausgewéhlt und direkt im

Arbeitsbereich angezeigt.

Beim Einfligen von Proteinen und Makromolekilen kdénnen langere Ladezeiten

auftreten. Manchmal wird das Programm instabil.

Wasserstoffbricken-Bindungen berechnen und visualisieren lassen

Um die Wasserstoffbriicken-Bindungen zwischen Atomen zu visualisieren sind

mehrere Schritte notwendig:

KQ-Gruppe Chemie der Bezirksregierung Arnsberg 11
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e Aktivieren Sie die Auswahlbox ,,Hydrogen Bond*

Axes

| Ball and Stick
Cartoon
Dipcle

V] Hydrogen Bond
]
Polygon

CTAIM

Ribbon

Ring

Simple Wireframe
Stick

Surfaces

Van der Waals Spheres

Wireframe

LY - T % T % LW Y . T T "
CEEE %G t\j S AT

Abb. 14: Auswahlbox Wasserstoffbriicken-Bindungen.

e Optimieren Sie die Raumstruktur der Molekile unter Verwendung eines
Kraftfeld, das die Darstellung von Wasserstoffbriicken-Bindungen unterstitzt
(MMFF94 oder MMFF94s).

Durch Anklicken des Schraubenschliisselsymbols neben der Schaltflache ,Hydrogen
Bond“ kdnnen weitere Voreinstellungen wie beispielsweise der Wirkwinkel oder der

Wirkradius vorgenommen werden.

Partialladungen visualisieren
Partialladungen kénnen in Avogadro auf zwei unterschiedliche Weisen dargestellt

werden:
1. Darstellung der Partialladung durch Beschriftung der Atome:
Aktivieren sie hierzu die Option ,Label® und klicken sie auf den kleinen
Schraubenschliissel daneben. Wahlen Sie im Reiter ,Settings” unter der

Option ,Atom Labels” den Text ,Partial Charge“. An den Atomen des Molekiils

werden relative Partialladungen angegeben.

KQ-Gruppe Chemie der Bezirksregierung Arnsberg 12
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V| Ball and Stick Vol

Cartoon
Dipole &
Force
7] Hydrogen Bond &
7] Label &
Polygon
QTAIM £

RIE & Label Settings
Rirf

Si
Sti
Su Atom Labels
Va
Wil

Settings Objects

Text: |Parﬁal charge

Co\or:| | Change Font ‘

Label Shift:

)

x:0,000 (2] y:0000[3 z:0000%
Bond Labels
B —
color: | ] [ changeFont |
Label shift:
|—; 10,0005 y:0,0005 z:0,000 %

Abb. 15: Darstellung der Partialladung durch Beschriftung.

2. Graphische Darstellung der Partialladung:
Um Partialladungen graphisch darzustellen wahlen Sie im Menu ,Extensions®
den Unterpunkt ,Create Surfaces...“. Wahlen Sie die folgenden Einstellungen:
.ourface Type:* ,Van der Waals®;, ,Color By:“ ,Electrostatic Potential“ und
klicken Sie anschliel3end auf ,Calculate®. Das Molekul wird mit einer gefarbten
van-der-Waals-Oberflache umgeben. Die unterschiedlich gefarbten Bereiche
entsprechen den relativen Partialladungen. Durch Klicken auf das
Schraubenschlisselsymbol neben der Option ,Surface® kodnnen die
Eigenschaften der Darstellung verandert werden.GroRe Molekile erfordern
einen hohen Rechenaufwand. Setzen Sie die Auflosung herunter, damit das

Programm hier nicht abbricht. Zwischenspeicherungen bitte nicht vergessen.

File Edit View Build Sele Orystallography ~ Settings

YNew L Open H Save g = ation..
Display Types Optimize Geometry Ctrl+Alt+O
Pxes Molecular Mechanics 3
| Ball and Stick
Cartoon GAMESS 3
Dipole Abinit...
Force Dalton...
+| Hydrogen Bond
GAMESS-UK...
Label
Polygon Gaussian...
QTAIM MOLPRO...
Ribbon MOPAC
Ring
Simple Wireframe NWChem...
Stick Q-Chem...
Sutfaces TeraChem...
Van der Waals Spheres
Wireframe Malecular Orbitals...

e
Create Surfaces...

Abb. 16: Graphische Darstellung der Partialladung.
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Molekiilmodell ,,in Szene setzen“ (Animationen und Bilder)
Das konstruierte Molekil kann als Bild im Dateiformat .jpg, .bmp und .png abgespeichert und
in andere Programme eingefigt werden. Hierzu gehen sie im Menu ,File® den Unterpunkt

.Export’. Wahlen sie den Unterpunkt ,Graphics...“ aus. Wahlen Sie das gewlnschte

Dateiformat sowie den Speicherort und —namen aus.
|Fi|e Edit Wiew Build Select Extensions Crystallography  Setting
9 hew Chrl+R O Close | it JJ S <

Y Open Chrl+o B o
Open Recent b =R |
9 Close Chrl-i : =
y
k Save el s e
L] save fs... Chrl+5hift+5 g
&
Reyvert Ta Saved . LI
L ' hemove |

Export &raphics. ..

Quit Chrheo) Weckor Graphics. ..
T iy POV-Ray...
" I
1 1

x ratation:

Abb. 17: Grafiken abspeichern.

Mit dem Werkzeug ,Auto Rotation Tool* 2 wird eine Molekildarstellung animiert.
Auf der linken Bildschirmseite kdnnen Einstellungen zur Rotationsgeschwindigkeit fur
alle drei Raumachsen vorgenommen werden. Nach dem Starten der Animation dreht

sich das Molekiile um die eigene Achse. Anderungen sind jederzeit moglich.

Saure/Base-Verhalten bei Aminoséauren

Avogadro kann das Verhalten von Aminosauren in sauren oder basischen wassrigen
Lésungen simulieren. Dazu wahlt man im Mend ,Build“, den Unterpunkt ,Insert” und

“*

anschlieend ,Peptide...“ Man baut sich ein Peptid durch Reihung mehrerer
Aminosauren auf und fugt es mit ,Insert Peptide® in den Betrachter ein Nun entfernt
man alle Wasserstoff-Atome Uber das Menu ,Build“ und den Unterpunkt ,Remove

Hydrogens®.

Wahlt man im gleichen Menu den Unterpunkt ,Add Hydrogens for pH* muss man
zunachst einen pH-Wert vorgeben. AnschlieRend fligt das Programm an den Stellen

im Molekul Wasserstoff-Atome ein, die dem gewéahlten pH-Wert entsprechen.

KQ-Gruppe Chemie der Bezirksregierung Arnsberg 14
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File Edit Miew Build Select Extensions Cryskallography  Settings  Help

|| Ymew tdopen fdsave Ochse pdout (|| # e B kD E Gl || 1oolSettings... | Display Setting
LCisplay Tvpes g X
view 1 |

[ #xes - .

Biall and Stick P #4Add Hydrogens for pH [

[] cartoon .

[ cipale s pH

[ Force

] Hydrogen Bond e I ﬂ

[ Label . ;I

(0]4 I Cancel |
Add | Duplicate Remoyve |

Selection Setbings g X

Abb. 18: Darstellung des Protonisierungsgrades

Wichtig: Bei gro3en Molekilen ist der Rechenaufwand recht hoch. Besonders bei
alteren Rechnern kann dies den Abbruch des Programms verursachen.
Zwischenspeicherungen nicht vergessen!
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Gruppenarbeit
Aufgabe 1

Erstellen Sie eine Abbildung, die die Ausbildung von Wasserstoffbriicken-Bindungen
zwischen ca. 20 Wassermolekiilen darstellt. Es soll mdglich sein, Bindungslangen
und die Winkel der Brucken zu erkennen.

Erstellen Sie von lhrem Modell Screenshots und entwickeln Sie damit ein
Unterrichtsmedium, z.B. ein Arbeitsblatt , eine Prasentation oder eine Testaufgabe.
Dabei kann das Modell zur Erklarung eines beobachtbaren Phanomens verwendet
werden, z.B. Anomalie des Wassers, Kapillarkréfte, Struktur von Eiskristallen.

Wasserstoff-
briicken
d berechnenund
visualisieren
lassen

Die
Raumstruktur

Bindungs-

winkel und

Bindungs-
lingen erfassen

Ein Molekiilmodell

eines Molekiils
optimieren

erstellen

Reflektion

Inwiefern werden in der Ubung, die Sie entwickelt haben, die folgenden
Kompetenzen geférdert? Schreiben Sie einen Kommentar!

_nutzen Modelle und Modell- b_gschreibe;], veranschaulichen und
vorstellungen zur Bearbeitung, Erklarung erklaren chemische Sachverhalte unter
und Beurteilung chemischer Verwendung der Fachsprache, ggf. mit
Fragestellungen und Zusammenhinge. Hilfe von Modellen und Darstellungen
(Kommunikation).

Gibt es weitere Kompetenzen?

Welche technischen Fertigkeiten im Umgang mit Avogadro haben Sie persénlich
gelernt?

Auf welche Schwierigkeiten sind Sie gestol3en?
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Einfihrung in das Erstellen und Auswerten von 3D Molekildarstellungen mit der Freeware ,Avogadro®

Aufgabe 2

Stellen Sie die Partialladungen im Modell eines beliebigen Estermolekils dar.
Erstellen Sie von lhrem Modell Screenshots und entwickeln Sie damit ein
Unterrichtsmedium, z.B. ein Arbeitsblatt, eine Prasentation oder eine Testaufgabe.
Dabei kann das Modell zur Erklarung eines beobachtbaren Phanomens verwendet
werden, z.B. Niedriger Siedepunkte der Fruchtester, Loslichkeit.

Ein
Molekiil- Die Molekiilmodell

Partial- .
modelle aus Raumstruktur »in Szene
ladungen «
setzen

visualisieren

Datenbanken eines Moleldils
einfiigen optimieren (Animationen
und Bilder)

Reflektion

Inwiefern werden in der Ubung, die Sie entwickelt haben, die folgenden
Kompetenzen gefordert? Schreiben Sie einen Kommentar!

-

/.. Modelle begriindet auswdhlen und zur\ /~  ..wihlen geeignete Atom- und N\

Beschreibung, Erklarung und Vorhersage Bindungsmodelle zur Beschreibung
chemischer Vorginge verwenden, auch organischer Molekiile und
in einfacher formalisierter oder Kohlenstoffmodifikationen aus. (Sek. II:
mathematischer Form. (Sek. II: konkretisierte Kompetenzerwartung bis
ibergeordnete Kompetenzerwartung bis Ende EF: Erkenntnisgewinnung 6).
\_ EndeEF: Erkenntnisgewinnung6). / \_ J

Gibt es weitere Kompetenzen?

Welche technischen Fertigkeiten im Umgang mit Avogadro haben Sie personlich
gelernt?

Auf welche Schwierigkeiten sind Sie gestof3en?
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Einfihrung in das Erstellen und Auswerten von 3D Molekildarstellungen mit der Freeware ,Avogadro®

Aufgabe 3

Stellen Sie die Hybridisierungen des Kohlenstoffs (sp, sp? und sp®) in einer
theoretischen Reaktionsfolge vom Ethan zum Ethin dar und erstellen Sie
Abbildungen, die die verschiedenen auftretenden Bindungswinkel und Langen
ersichtlich machen. Erstellen Sie von Ihrem Modell Screenshots und entwickeln Sie
damit ein Unterrichtsmedium, z.B. ein Arbeitsblatt, eine Prasentation oder eine
Testaufgabe.

Ein
Die Molekiilmodell
Raumstruktur »in Szene

Ein Molekiilmodell

o "
eines Molekiils setzen
optimieren (Animationen

und Bilder)0

erstellen

Reflektion

Inwiefern werden in der Ubung, die Sie entwickelt haben, die folgenden
Kompetenzen geférdert? Schreiben Sie einen Kommentar!

-

/.. Modelle begriindet auswdhlen und zur\ /~  ..wihlen geeignete Atom- und N\

Beschreibung, Erklarung und Vorhersage Bindungsmodelle zur Beschreibung
chemischer Vorgiange verwenden, auch organischer Molekiile und
in einfacher formalisierter oder Kohlenstoffmodifikationen aus. (Sek. II:
mathematischer Form. (Sek. II: konkretisierte Kompetenzerwartung bis
ibergeordnete Kompetenzerwartung bis Ende EF: Erkenntnisgewinnung 6).
\_ EndeEF: Erkenntnisgewinnung6). / \_ J

Gibt es weitere Kompetenzen?

Welche technischen Fertigkeiten im Umgang mit Avogadro haben Sie persoénlich
gelernt?

Auf welche Schwierigkeiten sind Sie gestol3en?
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Einfihrung in das Erstellen und Auswerten von 3D Molekildarstellungen mit der Freeware ,Avogadro®

Aufgabe 4

Untersuchen Sie die Ausrichtung von mehreren polaren Molekilen zueinander im
Raum und erstellen Sie aussagekraftige Bilder, die diese dokumentieren. (Beispiel:
Alkansaure und Wasser) Erstellen Sie von lhrem Modell Screenshots und entwickeln
Sie damit ein Unterrichtsmedium, z.B. ein Arbeitsblatt, eine Prasentation oder eine
Testaufgabe. Dabei kann das Modell zur Erklarung eines beobachtbaren Phanomens
verwendet werden, z.B. Hydrolyse von Carbonsauren. Wirkungsweise eines
Emulgators.

Ein Molekiilmodell R e

eines Molekiils

erstellen e

Reflektion

Inwiefern werden in der Ubung, die Sie entwickelt haben, die folgenden
Kompetenzen gefordert? Schreiben Sie einen Kommentar!

rl

/.. Modelle begriindet auswahlen und zur\ /~  ..wihlen geeignete Atom- und N\

Beschreibung, Erklarung und Vorhersage Bindungsmodelle zur Beschreibung
chemischer Vorgange verwenden, auch organischer Molekiile und
in einfacher formalisierter oder Kohlenstoffmodifikationen aus. (Sek. II:
mathematischer Form. (Sek. II: konkretisierte Kompetenzerwartung bis
ibergeordnete Kompetenzerwartung bis Ende EF: Erkenntnisgewinnung 6).
\_ EndeEF: Erkenntnisgewinnung6). / \_ J

Gibt es weitere Kompetenzen?

Welche technischen Fertigkeiten im Umgang mit Avogadro haben Sie persdnlich
gelernt?

Auf welche Schwierigkeiten sind Sie gestol3en?
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Einfihrung in das Erstellen und Auswerten von 3D Molekuldarstellungen mit der Freeware ,Avogadro®

Aufgabe 5 (anspruchsvoll)

Erstellen Sie Abbildungen, die schrittweise die elektrophile Addition von Brom an
Ethen ersichtlich machen. Fir manche Teilschritte bietet sich die Visualisierung der
Partialladungen an. Erstellen Sie von Ihrem Modell Screenshots und entwickeln Sie
damit ein Unterrichtsmedium, z.B. ein Arbeitsblatt, eine Prasentation oder eine
Testaufgabe.

Ein
Die Molekiilmodell
Raumstruktur »in Szene

Ein Molekiilmodell

eines Molekiils setzen”
optimieren (Animationen
und Bilder)

erstellen

Reflektion

Inwiefern werden in der Ubung, die Sie entwickelt haben, die folgenden
Kompetenzen gefordert? Schreiben Sie einen Kommentar!

.. Modelle begriindet auswihlen und zur .. wihlen geeignete Atom- und ..formulieren Reaktionsschritte fiir eine
Beschreibung, Erklarung und Vorhersage Bindungsmodelle zur Beschreibung elektrophile Addition und erliutern
chemischer Vorginge verwenden, auch in organischer Molekiile und diese. (Sek. II: konkretisierte
einfacher formalisierter oder Kohlenstoffmodifikationen aus. (Sek. Kompetenzerwartung bis Ende Q (GK
mathematischer Form. (Sek. IL: II: konkretisierte und LK): Umgang mit Fachwissen 1).
ibergeordnete Kompetenzerwartung bis Kompetenzerwartung bis Ende EF:
Ende EF: Erkenntnisgewinnung &]. Erkenntnisgewinnung 6).

Gibt es weitere Kompetenzen?

Welche technischen Fertigkeiten im Umgang mit Avogadro haben Sie persdnlich
gelernt?

Auf welche Schwierigkeiten sind Sie gestol3en?
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Einfihrung in das Erstellen und Auswerten von 3D Molekuldarstellungen mit der Freeware ,Avogadro®

Aufgabe 6

Untersuchen Sie das Saure/Base-Verhalten bei Aminosauren und Dipeptiden (Glycin
und Glutaminsaure-Lysin), stellen Sie die einzelnen Protonierungsgrade in
Screenshots dar und entwickeln Sie damit ein Unterrichtsmedium, z.B. ein Arbeits-
blatt, eine Prasentation oder eine Testaufgabe.

Molelkiil- Die

modelle aus Raumstruldur Sdure/Base-

-y Verhalten bei
Aminosiuren

Datenbanken eines Moleldils
einfligen optimieren

Reflektion

Inwiefern werden in der Ubung, die Sie entwickelt haben, die folgenden
Kompetenzen gefordert? Schreiben Sie einen Kommentar!

... beschreiben, veranschaulichen und ..die Vielfalt der Stoffe und ihrer
erklaren chemische Sachverhalte unter Eigenschaften auf der Basis
Verwendung der Fachsprache, ﬁgf- mit unterschiedlicher Kombinationen und
Hilfe von Modellen und Darstellungen

Anordnungen von Atomen mit Hilfe

Kommunikation).
( ) von Bindungsmodellen erkldren.

Gibt es weitere Kompetenzen?

Welche technischen Fertigkeiten im Umgang mit Avogadro haben Sie personlich
gelernt?

Auf welche Schwierigkeiten sind Sie gestof3en?
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Einfihrung in das Erstellen und Auswerten von 3D Molekuldarstellungen mit der Freeware ,Avogadro®

Aufgabe 7 (anspruchsvoll)

Visualisieren Sie den nucleophilen Angriff eines Hydroxidions an Brommethan, so
dass der Reaktionsmechanismus anhand der Elektronendichte verstandlich wird.
Erstellen Sie von Ihrem Modell Screenshots und entwickeln Sie damit ein
Unterrichtsmedium, z.B. ein Arbeitsblatt, eine Prasentation oder eine Testaufgabe.

Ein
Moleliil- Die Partial- Molekiilmodell
modelle aus Raumstruktur arta Lin Szene
Datenbanken eines Moleldils setzen"

ladungen

. po . . visualisieren ; .
einfiigen optimieren [Animationen

und Bilder)

Reflektion

Inwiefern werden in der Ubung, die Sie entwickelt haben, die folgenden
Kompetenzen geférdert? Schreiben Sie einen Kommentar!

«. Modelle begriindet auswihlen und zur ... wihlen geeignete Atom- und ...klassifizieren organische Reaktionen als
Beschreibung, Erklirung und Vorhersage Bindungsmodelle zur Beschreibung Substitution, Additionen, Eliminierungen
chemischer Vorginge verwenden, auch in organischer Molekiile und und Kondensationen. (Sek. II:
einfacher formalisierter oder Kohlenstoffmodifikationen aus. (Sek. konkretisierte Kompetenzerwartung bis
mathematischer Form. (Sek. II: 1I: konkretisierte Ende Q (GK und LK): Umgang mit
{bergeordnete Kompetenzerwartung bis Kompetenzerwartung bis Ende EF: Fachwissen 3).
Ende EF: Erkenntnisgewinnung 6). Erkenntnisgewinnung 6).

Gibt es weitere Kompetenzen?

Welche technischen Fertigkeiten im Umgang mit Avogadro haben Sie personlich
gelernt?

Welche Schwierigkeiten gab es?
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Einfihrung in das Erstellen und Auswerten von 3D Molekuldarstellungen mit der Freeware ,Avogadro®

Aufgabe 8

Untersuchen Sie, ob ein Goldatom in ein Buckminster-Fulleren passt (r A oxp.

144pm). Arbeiten Sie zur Vereinfachung mit einer nicht vollstandig geschlossenen
Kugel (CSO-C4O). Entwickeln Sie anschlie3end ein Unterrichtsmedium, z.B. ein

Arbeitsblatt, eine Prasentation oder eine Testaufgabe, die diese Thematik samt
behandelt.

Die Bindungs-
Raumstruktur winkel und

Ein Molektilmodell

eines Molekiils Bindungs-
optimieren langen erfassen

erstellen

Reflektion

Inwiefern werden in der Ubung, die Sie entwickelt haben, die folgenden
Kompetenzen geférdert? Schreiben Sie einen Kommentar!

=

... Modelle begriindet auswihlen und zur ... wihlen geeignete Atom- und
Beschreibung, Erklirung und Vorhersage Bindungsmodelle zur Beschreibung
chemischer Vorgdnge verwenden, auch in organischer Molekiile und
einfacher formalisierter oder Kohlenstoffmodifikationen aus. (Sek.
mathematischer Form. (Sek. II: II: konkretisierte
libergeordnete Kompetenzerwartung bis Kompetenzerwartung bis Ende EF:
Ende EF: Erkenntnisgewinnung &). Erkenntnisgewinnung 6].

Gibt es weitere Kompetenzen?

Welche technischen Fertigkeiten im Umgang mit Avogadro haben Sie personlich
gelernt?

Welche Schwierigkeiten gab es?
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Einfihrung in das Erstellen und Auswerten von 3D Molekuldarstellungen mit der Freeware ,Avogadro®

Vortragsfolien

Was ist Avogadro?

e Erstellenvon 3D-
Molekiildarstellungen

. . . \{

* Elektronendichteverteilungen — pgwot wers
R we)®  eprach

e Optimierungder Raumstruktur -\nxeg;‘amm\e‘s" welt

mittels Kraftfeldrechnungen vr°g§ B‘l“&\feeﬁ\“c‘\\‘f rc
. S . z e \\%\e\ nd ol det
e Nicht fiir Reaktionsgleichungen gée‘xeg g_g.,ﬂef”
y c i . \A\a“?. WO

e Keine Animationen oder Filme Sense
e Basiert auf Programmiersprache -

Python, kompatibel mit Pymol

Avogadro. Version Juli 2012 http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Main_Page, Abruf 30.07.2012. Weitere

@ Informationen mailto: avogadro@sourceforge.net

Python. Version Oktober 2012 http://docs.python.org/license.html Online Resource, Abruf 23.10.2012. Weitere
Informationen mailto: docs@python.org

Konzept der Fortbildung

Ein Molekiulmodell erstellen

Konstruktions-
ebene

Die Bindungs- Molekiil-
Raumstruktur winkel und modelle aus
eines Molekiils Bindungs- Datenbanken

optimieren lingen erfassen einfiigen

Darstellungs-

Partial- i X Saure/Base- PerSPEktiViSChe

ladungen p Verhalten bei

o setzen o
visualisieren R Aminosauren
(Animationen

und Bilder)

Lernebene
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Einfihrung in das Erstellen und Auswerten von 3D Molekuldarstellungen mit der Freeware ,Avogadro®

Vorhersage von
Stoffeigenschaften und
Erklarung von Phanomenen
aus Experiment

Perspektivische Lernebene
(Struktur-Eigenschafts-
Beziehung)

Unterrichtliche Einbindung

("..nutzen Modelle u. Modellvorstellungen "\
zur Bearbeitung, Erklarung u. Beurteilung
chem. Fragestellungen u.
Zusammenhénge.

\[Sek. I: Prozessbezogene Kompetenz B7) )

Konstruktion von
Molekiilmodellen durch SuS

Konstruktionsebene

(Stoff-Teilchen-Konzept)
Visualisierung durch
Molekiilmodelle (durch

Lehrkraft angefertigt)

(.. beschreiben, veranschaulichen und )
erkldren chemische Sachverhalte unter
Verwendung der Fachsprache, ggf. mit
Hilfe von Modellen und Darstellungen

\(Sek. I: Prozessbezogene Kompetenz K4})

Unterrichtliche Einbindung

Vorhersage von h
Perspektivische Lernebene Stoffeigenschaften und
(Struktur-Eigenschafts- Erkldrung von Phidnomenen
Beziehung) aus Experiment )
~

Konstruktion von
Molekiilmodellen durch SuS

Konstruktionsebene
(Stoff-Teilchen-Konzept)

Visualisierung durch
Molekiilmodelle (durch
Lehrkraft angefertigt)

/ Modelle begriindet auswahlen und zur\
Beschreibung, Erklarung und Vorhersage
chemischer Vorgiange verwenden, auch
in einfacher formalisierter oder
mathematischer Form. (Sek. II:
iibergeordnete Kompetenzerwartung bis
\ Ende EF: Erkenntnisgewinnung 6). /

ﬂModelle entwickeln sowie mithilfe vom
theoretischen Modellen,
mathematischen Modellierungen,
Gedankenexperimenten und
Simulationen chemische Prozesse
erkldren oder vorhersagen. (Sek. II:
ibergeordnete Kompetenzerwartung bis

\ Ende Q: Erkenntnisgewinnung 6). /
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Einfihrung in das Erstellen und Auswerten von 3D Molekuldarstellungen mit der Freeware ,Avogadro®

Weiterer Kompetenzbezug

Konzeptbezogene Kompetenzen zum Basiskonzept , Struktur

der Materie”

vgl. Kernlehrplan fiir das Gymnasium -

Sekundarstufe | in NRW - Chemie):

...die Vielfaltder Stoffe und ihrer Eigenschaften auf der
Basis unterschiedlicher Kombinationenund Anord-
nungen von Atomen mit Hilfe von Bindungsmodellen

erklaren.

... Zusammensetzung und Struktur verschiedener
Stoffe mit Hilfe von Formelschreibweisen darstellen.

...mit Hilfe eines Elektronenpaarabstofiungsmodells
die raumliche Struktur von Molekiilen erklaren.

Alternative Programme

ChemSketch

verbreitet
regelmafiige Updates
Freeware

Vielzahl an Optionen
erfordert langeres
Eindenken

Keine aufwendigen 3D
Darstellungen

Keine Elektronendichte-
berechnungen

&2 'ACD/ChemSketch (F reeware) - {noname01.sk2]
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ACOLabs RSS Feed Fed 22 17.52 The Latest and Greatest in Chemical Drawing Software—and We're Just Gi_ Setws RSS
SO0 ilsblogn NONAMEDISX2  Modfied 4O Page 1 (% Fragmeots | | CoyMuN3O4 ®  Formuls Weight

1-ChemSketch 2-Databese J-ChemCoder

ACD Labs. Version Juli 2012 http://www.acdlabs.com/resources/freeware Online Resource, Abruf
30.07.2012. Weitere Informationen mailto: info@acdlabs.com
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Einfihrung in das Erstellen und Auswerten von 3D Molekuldarstellungen mit der Freeware ,Avogadro®

Alternative Programme

PyMol
e Darstellung von Makromolekiilen,
auch in Animationen

¢ Importvon Strukturdaten aus frei
zuganglichen Datenbanken

aber:
keine vergleichbare Moglichkeit fiir kleine
Molekiile

e Builder-Funktionist schlecht handhabbar
¢ Basiertauf Programmiersprache Python

PyMol. Version Juli 2012 www.pymol.org/view Online Resource, Abruf 30.07.2012. Weitere Informationen
@ mailto: help@schrodinger.com

Nutzungsrechte

» Avogadro ist als Freeware fiir die private und schulische Nutzung verfiigbar

¢ Download uber:
http: //avogadro.openmolecules.net/wiki/Main Page

* Oderuiber Drittanbieter, wie zum Beispiel Chip.de:
http://www.chip.de/downloads/Avogadro 37109206.html
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