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Bevezetés

A mai gyorsan valtozé vilagunkban a jol miikodé iskolarendszerek egyik
legfontosabb eleme, hogy a didkok olyan tudast kapnak az altalanos és kozép-
iskolakban, amely elégséges alapot ad szamukra a késdbbi szakmai életutjuk
soran. A szlovakiai és ezen beliil a szlovakiai magyar iskolak fejlédését meg-
hatarozo legfontosabb tényezdk kozé soroljuk a 2008-ban elkezdett és mara
mar aktualizalt iskolareformot, a tobbszordsen modositott oktatasi torvény
idevonatkoz6 passzusait, amelyek az oktatasba olyan Uj elemeket is bevezettek,
mint az Allami Oktatési Program, az iskolai oktatési programok, az ISCED,
a pedagogus tovabbképzés 1j modellje stb.. Az ilyen 1ij elemek azonban nem
jelentenek gydgymodot iskolarendszeriink minden problémédjara, amit a beve-
zetés Ota eltelt néhany év soran is tapasztalhattunk. Ma mar elmondhatd, hogy
a kezdeti tankonyvhiany megoldottnak latszik (kérdéses azonban a tankonyvek
mindsége tekintettel a megirdsukkal jaré idézavarra). Ujonnan a szlovékiai
magyar oktatasiigy egyik legnagyobb problémajava a demografiai mutatdkra
¢és mas folyamatokra is visszavezethet6 didkhidny valik, amely mar nemcsak
egyes kisiskoldk, hanem teljes felépitésti 9 osztalyos iskolak 1étét is fenyegeti.
Az egyik kiut ebbdl a ,,godorbol” a szinvonalas oktatas, amely 6sszehasonlitva
a szlovak tannyelvi iskolakba jaré diakok tudasaval a magyar iskolat latogato
didkok szamara is versenyképes tudast biztosit. Ez azonban olyan szakmailag
felkésziilt oktatokat igényel, akik ismerik sajat tudomanyaguk 4j kompetenciait,
azokat alkalmazni tudjak és ismerik azokat a mddszereket és taneszkozoket,
amelyekkel ezt a tudast atadhatjak didkjaiknak. Batran kijelenthetjiik azonban,
hogy a diakok helyzete sem egyszerti. Ha feltessziik a kérdést, mi az, amit tud-
niuk kéne, és miben vannak hianyossagok, akkor teljességgel kiindulhatunk
az un. PISA tesztek eredményeibdl.

Mint tudjuk, az OECD (Gazdasagi Egytittmiikodési és Fejlesztési Szervezet
angolul Organisation for Economic Co-operation and Development) haroméves
intervallumokban méri a didkok tuddsszintjét a munkaerdpiac szempontjabdl az
un. PISA (Programme for International Student Assessment — Nemzetkozi Tanul6i
Teljesitménymérés Program) program keretén beliil. A vizsgalatba 65 orszagbol
mintegy 510 000 - koztiik kortilbeliil 4600 magyarorszagi és kozel 5700 szlovakiai



— 15 éves tanul6 keriilt be, akik szovegértési, matematikai és természettudomanyi
feladatokat tartalmazo tesztfiizeteket, valamint szocialis, gazdasagi és kulturalis
helyzetiikre, tanulashoz és iskoldhoz fliz6d6 viszonyukra, tovabba tanulasi szo-
kasaikra vonatkozd kérdéseket tartalmazo hattérkérddiveket toltenek ki. A PISA
mérések soran tehat nem az azonos évfolyamba jard didkok tudasszintjét mérik,
hanem az azonos életkort didkokat, akik egy adott évben sziilettek. A mérés soran
a didkok egy négyszer féloras tesztet toltenek ki. A teszt a tudasmérésen kiviil a ma-
veltségi teriilettel kapcsolatos tanuldi attitidokre vonatkozo kérdéseket is tartalmaz.
Magyarorszag 1996 ota tagja az OECD-nek, Szlovakia 2000-t6l, igy elmondhat-
juk, hogy mindkét orszag a 2003-as tesztelésbe kapcsolddott be elsé alkalommal
kozosen, amikor a f6 téma az alkalmazott matematikai miiveltség felmérése volt.
2006-ban a természettudomany volt a kiemelt teriilet, majd 2009-ben ujra a sz6-
vegértés. 2012-ben — 2003 utan el6szor - ismét a matematika volt a kdzéppontban,
igy ebben a ciklusban nemcsak a matematikai eredmények részletes elemzésére,
hanem e teriilet kilencéves trendjeinek részletesebb bemutatasara is lehet6ség nyilt.
A PISA-vizsgalatot azzal a céllal hozta létre az OECD, hogy az oktatasi rendszerek
teljesitményét és egyéb jellemzdit mérje oly modon, hogy a modern, tudas alapu
munkaerdpiac szempontjabol fontos képességek — a szovegértés, az alkalmazott
matematikai, valamint az alkalmazott természettudomanyi miiveltség - teriiletén
vizsgdlja a tankételes kor végéhez kozeledd, 15 éves tanulok tudasat. A PISA felmérés
tehat egy egységes rendszerben kezeli a hdrom fé miiveltségteriiletet, az olvasast-,
szOvegértést, a matematikat és a természettudomanyt. A PISA felméréseknek azon-
ban nemcsak az a céljuk, hogy a didkok tudasat mérje, hanem az is, hogy az egyes
orszagok iskolarendszereinek eredményeit, azok valtozasait és trendjeit figyelje és
ezek alapjan Uj javaslatokat fogalmazzon meg az oktataspolitika terén. Mint mar
emlitettiik 2009-ben a szovegértés, 2012-ben a matematika, 2015-ben pedig a ter-
mészettudomany volt a kiemelt tertilet. E felsorolas kapcsan is latjuk, hogy melyek
azok a tudomanyteriiletek, amelyek oktatasara az allami oktatasi rendszerben fontos
szerepet kell szanni. Szlovdkidban mar a 2012-es kormanyprogram is tartalma-
zott olyan részt, amely a természettudomanyi és a miiszaki jellegli tantargyak és
ismeretek oktatasat segitené el6 — beleértve az ehhez nélkiilozhetetlen matematikai
apparatus alkalmazasahoz sziikséges tudas megszerzését is. Ez, sajnos, nagyrészt
csak az igéretek szintjén maradt! Ha azonban ebben nem lesz elérelépés, akkor a
tovabbiakban is lemaradunk a fejlett iskolarendszerrel rendelkez8 OECD és EU
orszagok mogott.



Ha részletesebben megnézziik a szerz6 szamara hazainak szamito szlovakiai
iskolarendszer PISA eredményeinek részletes eredményeit a 2003-2012-es id6-
szakban, amelyeket az in. Nemzeti PISA Jelentés tartalmaz, akkor bizonyos
trendeket vesziink észre. 2006-ban a természettudomanyi ismeretek voltak
a vizsgalat {6 targyai. A természettudomanyt a PISA gy értelmezi, mint az
egyénnek azt a képességét, hogy a természettudomanyi ismeretek és azok
alkalmazasa segitségével kérdéseket tesz fel, Gj ismereteket sajatit el, képes
magyarazni természettudomanyi jelenségeket és megfogalmazni természettu-
domanyi problémakkal kapcsolatos, bizonyitékokkal alatdmasztott kovetkezte-
téseket. Az egyén megérti az emberi tudasként és emberi felfedezémunkaként
is értelmezhetd természettudomanyok jellemz6 tulajdonsagait, valamint azt,
hogy a természettudomanyok és a technika hogyan alakitja fizikai, szellemi és
kulturalis kdrnyezetiinket. A 2006-o0s vizsgalat soran 500 pontban rogzitették
az akkori OECD orszagok tanuldinak természettudomanyos teszten elért atlag-
eredményeit. A 2006-o0s természettudomanyi tesztelés szamszert eredménye
az volt, hogy a szlovakiai didkok statisztikailag jelentsen alacsonyabb teljesit-
ményt nyujtottak ezen a teriileten, mint az OECD orszagok atlaga. A szlovak és
magyar nyelven kiadott tesztek eredményeiben nem voltak megallapithatéak
statisztikailag szignifikans eltérések, tehat ebbdl arra kovetkeztethetiink, hogy
a szlovakiai magyar tannyelvii iskolakban tanulé didkok természettudomanyi
ismeretei is az OECD atlag alatt voltak. Ebben az évben a kelet-kozép-eurdpai
térségben csak Szlovénia és Csehorszag haladta meg az OECD orszagok atla-
gat. A magyarorszagi didkok megismételték 2000-es és 2003-as eredményii-
ket, amely az OECD-orszagok atlaganal szamszertileg valamivel magasabb,
am statisztikailag az atlaggal egyenértéki volt. A 2009-es eredmények is azt
mutatjak, hogy a szlovakiai didkok természettudomanyi PISA eredményei
az OECD atlag alatt voltak, tehat stagnalast tapasztalunk e tudomanytertilet
oktatasaban. Hogy lassuk a trendeket, részletesebben bemutatjuk a 2012-es
természettudomanyi eredményeket. Az eurdpai orszagok koziil - néhany
skandinav orszagtol eltekintve (Svédorszag, Izland, Norvégia) — az atlagos-
nal jobb és atlagos természettudomanyi eredményt a gazdasagilag fejlettebb
orszagok értek el. Az OECD-orszagok atlaganal jobb eredményt Finnorszag,
Esztorszag, Lengyelorszag, Liechtenstein, Németorszég, Hollandia, Irorszdg,
Svéjc, Szlovénia, az Egyesiilt Kiralysag, Csehorszag, valamint Belgium ért el.



Az OECD-orszagok 501 pontos atlagaval egyenérték(i eredményt 6t orszag ért
el: Ausztria, Lettorszdg, Franciaorszag, Dania, valamint az Egyesiilt Allamok.
Két csoportra célszerli osztani azokat az orszagokat, amelyek természettudo-
manyos eredményei elmaradtak az OECD-orszagok atlagatdl.

1. Az 501 pontos atlagtol legfeljebb 50 képességponttal elmaradé orszagok.
Ezek kozé tartoznak:

o a fejlett dél-eurdpai allamok: Spanyolorszag, Olaszorszag, Portugalia és
Gorogorszag;

« ameglepetésre gyengébb teljesitményt nyujté skandinav orszagok: Norvégia,
Svédorszag, 1zland;

o a kelet-kozép-eurdpai térség néhany allama: Litvania, Magyarorszag, Hor-
vatorszag, Oroszorszag, Szlovakia.

Mig Magyarorszag 7 képességponttal maradt el az OECD atlagtol, addig
Szlovakia 30 értékponttal. Latjuk tehat, hogy a kialakult irdnyvonal nem ked-
vezé sem Magyarorszdg, sem pedig Szlovékia szdmara. Eppen ezért Szlovakia
kormanya 2013. aprilis 10-én, a korabban lefolytatott nyilvanos véleményezés
alapjan elfogadott egy olyan ajanldscsomagot, amelyet a 15 éves didkok PISA
eredményeit is figyelembe véve fogalmazott meg. Latvan, hogy a szlovakiai di-
akok mar hosszabb ideje az OECD atlagnal rosszabbul teljesitenek, a kormany
javaslatot tett a matematika kulcsfontossagu tantargyként valo oktatdsara az
alapiskolak felsé tagozatan (5-9. osztaly), egyben véllalta a magasabb mate-
matikai és természettudomanyi éraszammal miikodo kozépiskolak anyagi
tamogatasat is. Az emlitett célokbdl adodik, hogy ezeket a targyakat szakma-
ilag felkésziilt tanitok és tandarok oktassak, igy a kormany tamogatni fogja a
természettudomanyokat (beleértve a matematikat) és miiszaki tudomanyokat
hallgat6 egyetemistakat is. (Balazsi, 2013), (Ferencova, 2015)
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1. Infokommunikdcios technologidk
az oktatdsban

Az utolso6 hatvan év a szamitastechnika és az informatika folyamatos fejlodésével
telt el. Talan nincs még egy olyan tudomanyteriilet, amelyik ilyen gyorsan
fejlodne. Négy-otévente az ismeretek nagy része elavul, Gjabb és tjabb ismeretek,
szoftverek és ezekkel kapcsolatos eljarasok keriilnek el6.

A XX. szazad végére a szamitogépek és az erre épiilé technologiak egyre inkabb
a hétkoznapi élet részeként voltak jelen mindennapjainkban. Az Internet széles
korben elérhet6vé valt, ma mar nemcsak a diakok, és az ifjabb korosztaly, hanem
a nagymamak is haszndljak eme kor tudomanyos és technolédgiai vivmanyait.
Megszokotta valik, hogy a hireket, 1j informaciokat és ismereteket, érdekességeket
az Internet segitségével konnyebben és gyorsabban lehet megszerezni, mint az ez
iddig alkalmazott hagyomanyos tton. A tarsadalmi kommunikacié nagy része
napjainkban mar az Internet segitségével az egyes szocialis haldzatokon (Facebook,
Twitter) zajlik.

Az informatika és szélesebb értelemben az informacios és kommunikacids
technoldgiai, vagy réviden infokommunikaciés technoldgiai (tovabbiakban
IKT, angolul Information and Communication Technology, ICT) eszkozok
alapvetden befolyasoljak korunkat, igy az oktatas technoldgiajaban is jelentds
valtozasokat hoznak. Az informatika jelent6s hatdssal van az egyes tantargyak
szerkezetére, de a tantargyak kozott kialakult jelenlegi egyensulyi helyzetre is.
Erezhetéen médositja a tanulék vonzddasét a gyorsan alkalmazkodé tantargyak
javara. Ma mar az alapiskola tanul6i szamara is nélkiilozhetetlen segédeszkoz a
kiilonb6z6 prezentaciok, projekt feladatok elkészitésénél. Az IKT kornyezetnek
kozvetlen befolyasa van az oktatdsra, nevelésre is. Az Internet hasznalatanak
elterjedésével elkeriilhetetlen, hogy ez a kommunikaci6 attorjon a tanitas-tanulas
folyamataba is. A fiatalok szervezett felkészitése a digitalis korszakra elsésorban
az iskolakban kell hogy megtorténjen. A tanarok tehetnek a legtobbet azért,
hogy a gyerekek értelmesen, életesélyeik novelésére hasznaljak ki majd az gj
IKT eszkozoket. (Karpati, 2003)

Az elmult két évtized fejlddése gyokeres valtozasokat hozott az emberek
mindennapi szokasaiban és életében. Az érintkezési- és kommunikacids
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formakban megjelent a mobiltelefon, az SMS, az e-mail, a video konferencia,
a Facebook stb.. Az Internet lehetové tette uj ismeretanyagok, adatbazisok
elérhet6ségét. Megjelentek az 4j tanuldsi formak lehetdségei. A mobil
kommunikacio, szamitogépes iranyitas elmélete, az adatbazisok elmélete és a
nanotechnolégiak napjaink legfontosabb kutatasi teriileteivé l1éptek eld, mint
ezt a RIS3 SK kutatasi stratégia is bizonyitja.

Az informatika betort a kutatas teriiletére is. Még a hagyomanyos méréeszkozok
és a régebbi muszerek is digitalis kijelzéssel rendelkeznek, ilyen pl. a tomeg
mérésére szolgalo gyors- vagy analitikai mérleg. A hosszusag mérésére is lézeres
tavolsagmérd eszkozoket hasznalhatunk. A hémérdk (de a lazmérdk) tjabb
valtozatai is mar LCD kijelzével rendelkeznek.

A természettudomanyos kutatdasok bizonyos részénél az egyes szimulacids
és optimalizaciés mddszerek alkalmazasanal nélkiilozhetetlen a modern, un.
szuperszamitdgépek alkalmazasa. Ezek kimenetei haromdimenzios grafikai abrazolast
tesznek lehetové, amelyekkel a tovabbiakban foglalkozunk. (Bérczes, 2011)

A kommunikacio elektronikus formai igy a természettudomanyok tanitasaban
nem jelentenek mar tjdonsagot. Az elektronikusan elérhetd oktatasi segédanyagok,
amelyek egyrészt a szamitogép adatbazis-kezeld és feladatgenerdld funkcidjanak
kiteljesedéseként johettek létre a huszadik szazad masodik felétdl kezdve, a
felhasznalasuk alapjan mar nem kiiloniilnek el élesen a hagyomanyos konyvekt6l
és mas tanulmanyi segédanyagoktol, az eltérést azonban elsdsorban az elektronikus
adattarolasbdl kovetkezo valtoztathatosag és interaktivits jelenti.

A kémia - mint tantargy - jovoje is nagyrészt attol fiigg, hogyan tudjuk ezeket
az eszkozoket (IKT) bevonni az oktatds menetébe. Mivel a kémia torzsanyaganak
megtanitasa és megtanulasa eléggé iddigényes feladat, az IKT eszkozokre nem
csupan mint egy ujabb metodikai eszkozre kell hogy tekintsiink, hanem egy
jol atgondolt és felépitett rendszerben kell miikodtetniink. Olyan rendszerben,
melyben a tradicionalis modszerek mellett kényelmesen elfér a szamitdgépes
kémiaoktatds. Ennek feltétele olyan témadk, jelenségek kivalasztasa, melyek
tanitdsa soran az IKT-modszerek hatékonyak. (Karpati, 2003)

Természetesen az IKT-modszerek alkalmazasa akar a kémia-, akar a
természettudomanyok oktatasanak terén nem csupan pedagogiai, modszertani
kérdés, hanem technikai és anyagi probléma is. S itt felvetddik az a kérdés,
hogy milyen felszereltség sziikséges ahhoz, hogy az IKT modszerei hatékonyan
alkalmazhato6ak legyenek az oktatas folyamataban. (Karpati, 2003)
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Az IKT eszkozok bevezetése lehet6vé teszi a tanitasi folyamat allando
tokéletesitését (az ismeretszerzési és miivel6dési feladatkorének szélesitését),
tovabba az ismeretek ismétlésének, kiegészitésének és bovitésének a folyamatat.
Eme miiszaki fejlodés célja az oktatdk és diakok oktatasi tevékenységének az
optimalizacioja. (Feszterova, 2010)

Az IKT hasznalata soran sziikséges olyan miszaki feltételek teljesitése,
amelyek lehet6vé teszik a 1étez6 multimédias szoftverek hasznalatat, s ezek
Osszekapcsolasat a hagyomanyos szemléltetd eszkozokkel. A miiszaki feltételek
mellett sziikségesek tovabba a szamitogépes alapfelhasznaléi programokon kiviil
olyan szoftverek is, amelyek mddszertanilag jol kimunkaltak és beilleszthetok
az oktatas folyamataba. Ezen kiviil ajanlott a szamitégépek kapcsolddasa az
internetre is. (Karpati, 2003), (Juhasz, Matulik, 2001)

A 21. szazad digitalis tarsadalmaval, annak kompetenciaival és a kialakuld
un. digitalis allampolgarsag egyes neveléstudomanyi vetiileteivel Ribble (Ribble,
2011) foglalkozott, aki szerint a kialakul6 21. szazadi digitalis allampolgarsagnal
kulcsfontossagu szerepet jatszik majd:

- atanulok tanulasi és tudomanyos teljesitménye

— a digitalis hozzaférés (teljes elektronikus részvétel a tarsadalmi, kozosségi
folyamatokban és tevékenységekben: kompetencia és technikai hattér)

- adigitalis miveltség (informaciomenedzsment, adekvat eszkozhasznalat)

- adigitalis kommunikacio (az informaciok elektronikus uton torténd cseréje,
kozvetitése)

Ezt a Ribble altal kialakitott modellt Magyarorszagon az ELTE PPK
IZOK kutatdcsoportja atértelmezte (Ollé, 2012) abba az iranyba, hogy az
yjraalkotott modellben az alabbi harom kompetenciateriilet jelenik meg, amely
részkompetenciakra tagozodik tovabb:

1. Kommunikdcid és eszkozhasznalat

2. Tevékenység és viselkedés

3. Ertékteremtés és produktivitas.

Ebbdl a modellbdl szamunkra a legnagyobb jelentéségti kompetencia a
kommunikacio és az eszkozhasznalat. A digitalis eszkdzhasznalat kompetencidja
Habok és Czirfusz szerint (Habok-Czirfusz, 2013) magaba foglalja, hogy az
egyén az internetes tevékenységéhez leginkabb illeszkedd eszkozt valasztja, és
hatékonyan hasznalja annak érdekében, hogy dnmaga vagy masok szamara
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értékes tartalmat hozzon létre. Az egyénnek képesnek kell lennie tudatosan,
meghatarozott cél érdekében és produktivan hasznalni a digitalis eszkozoket.

A természettudomanyok és a matematika oktatdi szamara ma mar nélkiilozhetetlenek
a digitalis eszk6zok és ezen beliil az IKT eszkozok. A feljebb emlitett okok miatt a
természettudomanyokat oktatd tanitok, tandrok és egyetemi oktatok szamara is
sziikséges a sajat szaktertilet mellett az informatika alapjai és az egyes alkalmazott
szoftverek felhasznaléi ismereteinek az elsajatitasa. Ez azonban elég igényes feladat
(id6 és szakmai felkésziiltségre egyarant), mivel nagyszamu szoftver és hardver all
a rendelkezésiinkre, amelyeket a mtiszaki és a természettudomanyi oktatasban is
felhasznalhatunk.

Mint mar emlitettiik, a tanitas gyakorlatdban ma mar mindennapos a prezentaciok
felhasznalasa. Ennek keretén beliil olyan ,,slide show” programokat hasznalunk,
amelyek képsorok vetitésével ismertetik a kozlésre vard informaciokat (széveg,
grafika, animaci6). A leggyakrabban alkalmazott szoftvercsomag az ilyen
prezentaciok készitésére az MS PowerPoint, amely mar csaknem minden Windows
operacios rendszerrel ellatott szamitogép alapszoftvercsomagjanak a tartozéka.

Komenczi (Komenczi, 2013) szerint ,,Az elektronikus tanulasi kdrnyezetek
érté megkozelitéséhez, a benniik rejlé innovacids potencial felismeréséhez
széles korti szakirodalmi tajékozottsag sziikséges.” Ezért a 21. szazad elején
tevékenyked6 tandrnak, akit akar digitalis pedagdgusnak is nevezhetiink, olyan
miiveltséggel és ez dltal kialakitott modern vilagszemlélettel kell rendelkeznie,
ami képessé teszi arra, hogy megértse a mai korunk informacids tarsadalmat
(amelyet késdmodern kornak is nevez), ezen beliil felismerje a folyamatosan
boviil6 infokommunikacios eszkoztar altal kirajzolddo lehetdség-horizontot,
és ennek alapjan tanari munkajaban adekvat és konstruktiv megoldasokat
valésitson meg. (Komenczi, 2013)

Komenczi is ugy latja, hogy az 4j elektronikus/digitalis tanulasi kornyezetek
kialakitasa, ezek mukodtetése és folyamatos innovacidja Gj kihivasokat hoz az
ezt hasznald tanarok személyének. A digitalis tanuldsi kornyezetek 1j tanari
tudéaselemeket, attitlidoket és kompetenciakat igényelnek. Atértékelédik a
tanar szerepe, igy a hagyomanyos informaciokozvetitd és tanulasiranyito
szerep mérséklodik, viszont a tandcsadd-segitd, tovabba a tanuldsi kornyezet
hatasrendszerét megtervezo tevékenységformak valnak meghatarozova.

Ezek voltak az alapfeltételek és kiindulasi ismeretek a 20. szazad végén és
a 21. szdzad elején, azonban mint Bérczes Gyorgy (Bérczes, 2011) irja, a
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gyors amortizacié miatt a néhany évente valtozd, gyakran a médszertani
elvarasoknak sem megfelel6 eszkozokkel kisérletezni lehet, de hosszu tavra
tervezni nem. Ezt csak céleszkozokkel szabad, amelyek kozé azokat a tanuloi
kisérletezésre is alkalmas céleszkozoket sorolja, amelyek sajnos ma hianycikkek a
magyarorszagi, de a szlovakiai iskoldkban is. Sajndlatos mddon ezek beszerzését
mind a mai napig kiszoritjak a szamitogépek és a veliik kapcsolatos technoldgiak
beszerzései, igy ugyanugy, mint a multban, a jelen is azt mutatja, hogy nem
jut elegend6 forras a hagyomanyos, hosszt id6n at is hasznalhato, gyorsan
munkara foghaté eszkozokre. Ezek a tények ahhoz a kérdéshez vezethetnek,
amelyet Bérczes is megfogalmazott az IKT hasznalattal kapcsolatban, hogy
milyen mértékben, mire, hogyan hasznéljuk a szamitégépet, az Internetet és
azokat a varhatéan rovid élettartamu oktatasi modszereket, amelyek specidlis
informatikai eszkozokre épiilnek. Erre a kérdésre is igyeksziink valaszt talalni
ebben a kotetben, természetesen nem az egész természettudomanyi oktatast és
ezen beliil a kémia oktatast feldlelve, hanem csak az altalanos kémia bizonyos
témakareit és azok egyes részeinek az oktatasat figyelembe véve. Ezen témakorok
elengedhetetlen alalpul szolgalnak a kémia mint egységes egész ismeretanyaganak
a megismeréséhez és megértéséhez.

Az ilyen, hosszu id6n at is hasznalhato, gyorsan munkara foghaté eszkozok
kozé sorolhatjuk a szenzorokkal felszerelt, olyan laboratériumi bemutatd
kisérleteket segit6 eszkozoket, amelyeket a szamitogépre csatlakoztatva az
eredmények kiértékelése is megoldotta valik. Csehorszagban és Szlovakiaban
mar tobb mint egy évtizede igyekeznek bevezetni az iskolai oktatasba azokat a
rendszereket, amelyek a didkok szamara az IKT segitségével kozelebb hozzak
a kémia, fizika és a biologia kisérleteit. A szamitogéppel tamogatott kisérletek
(Computer aided experiments) ma mar kivitelezhetéek a legtobb kozép- és
altalanos iskoldban. Ehhez olyan eszkozok beszerzését tamogatta az allam, mint
az ISES, Vernier, PASCO, IP Coach. Az ilyen rendszerek kivéltsagai kozé tartozik,
hogy nagyszamu szenzort tartalmaznak, amelyek felhasznalhatéak a kémiai, a
fizikai és a bioldgiai kisérleteknél egyarant. A kisérletek munkamenetének és
elméleti alapjainak a leirasa megtalalhaté szamos web feliileten, amely lehetévé
teszi a széles kor(i oktatasba valo bevezetésiiket. (Kekule, 2008).
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1.1 Az IKT a kémiaoktatasban a szlovakiai magyar iskolakban

- kiindulasi allapot

A szlovakiai magyar kémiatanarképzés nagy hanyada a mult szazad 70-es és
80-as éveiben az akkori nyitrai Pedagdgiai Karon (nem volt betagozddva egyetlen
felsdoktatasi intézménybe sem) valosult meg, melyet azonban a 80-as évek
végére a megszlinés fenyegetett a karon mikodé Kémia Tanszékkel egyetemben.
Ezen intézmény végzdsein kivill mar csak a szlovak egyetemeken képzett
magyar anyanyelvi kémiatanar szakos hallgatok voltak azok, akik kémiatanari
képesitést szerezhettek, és a magyar tannyelvii alap- és kozépiskolakban kémiat
oktathattak. A barsonyos forradalom (1989) utan a nyitrai intézmény vezetése a
tanszék munkajanak folytatdsa mellett dontott, és a kedvezo tarsadalmi hangulat
a magyar részleg meger6sodését is magaval hozta. Ennek koszonhetéen a mai
szlovakiai magyar alap- és kozépiskolakban kémiat oktatd tanitok és tanarok
nagy része ebbdl az intézménybdl keriilt ki. A tanszék magyar részlegének
megujitasdban és tovabbfejlesztésében eléviilhetetlen szerepe volt prof. Cornides
Istvan tanar urnak, az ELTE cimzetes egyetemi tanaranak, aki hosszt éveken at
egészen addig, amig betegsége ebben nem akadalyozta meg, oktatta a jovendo
szlovakiai magyar kémia- és fizikatanarokat.

A szerz6 a 90-es évek elején, mint a tanszék kémiatanari képesitéssel rendelkezd
fiatal oktatdja, affinitdst mutatott az 4j technologidk bevezetésére a kémia
oktatasaba, ezek megismertetésére a kémiatanari palyara késziil6 fiatalokkal.
Mivel azonban nem allt rendelkezésre olyan felmérés, amely elemezte volna az
akkori allapotokat, igy ezzel a 1épéssel kellett kezdeni.

A felmérés soran, amely 1993-ban valositottunk meg, egy kérdéivvel
fordultunk a szlovakiai magyar gimnaziumok fel¢, amelyben a szamitogépek
mint modszertani segédeszkozok felhasznalasanak, vagy nem hasznalasanak
az okait és lehetdségeit térképeztiik fel. Azért valasztottuk a szlovakiai magyar
gimndziumokat mint a felmérés alanyait, mert akkor még kell6 osztaly és
diaklétszammal rendelkeztek, a technoldgiai Gjitasok hamarabb eljutottak ezekbe
az intézményekbe, mint az alapiskoldkba, amelyeknek az akkori médszertani
segédeszkozokkel valo ellatottsaga nagyon differencialt volt.

Osszehasonlitva a természettudomanyi és a modszertani kutatdsokat
elmondhatjuk, hogy a természettudomanyi kutatasok tilnyomo tobbségében
megfelelé miiszerek segitségével gyijtjiik az informaciokat a vizsgalt rendszerrol.
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Azonban a tantargy-pedagogiai kutatasokban méréeszkozokon altalaban
kérdoiveket értiink. A természettudomanyos vizsgalat jelenségei dltalaban
determinisztikusak, mig a tantargy-pedagogiaban - a tarsadalomtudomanyokhoz
hasonl6an - tobbnyire valdszintiségi folyamatokkal talalkozhatunk. Ellentétben
a természettudomanyi megfigyelésekkel, kisérletekkel, a tantargy-pedagdgiai
megfigyelések, kisérletek 1ényegében megismételhetetlenek, hiszen alanyai - a
tanulok vagy mas, oktatasban részt vevo tényezok — allandodan valtoznak. Bar
mérni tudunk barmit, ami létezik, konnyt belatni, hogy a tdmeget, a hossztisagot
vagy akar a koncentraciot is sokkal konnyebb megmérni, mint pl. a tanulok
tudasszintjét, mar csak azért is, mert a természettudomanyokban az a tulajdonsag,
amit mérni szeretnénk, sokkal jobban definidlt, mint a tantargy-pedagdgiaban,
vagy altalaban a tarsadalomtudomanyban. (Balazs Katalin, 2015)

A papiralapu kérdéiviink az alabbi zart- és nyiltvégli kérdéseket
tartalmazta:

Az els6 kérdésben a szamitogéppel valo felszereltségre kérdeztiink ra. Kértiik,
hogy irjak meg, hany akkori PMD-85-6s, PP-06-0s vagy modernebb PC-XT/
AT szamitogéppel rendelkezik az iskola

A masodik kérdés egy feleletvalasztos zartvégli kérdés volt. A szamitogépek
alkalmazasara kérdeztiink ra a hagyomanyos kémiai tanitasi 6ran, egy valaszt
kellett megjeldlni az alabbi lehetdségek koziil:

- igen, gyakran alkalmazzuk (hetente)
- igen, néha alkalmazzuk (kb. havonta egyszer)
- nem alkalmazzuk.

A harmadik kérdés soran a szamitogép nem alkalmazasanak okara voltunk
kivancsiak. Feleletvalasztos modszerrel, vagy rovid szobeli leirassal lehetett
valaszolni:

— nincs szamit6gép hozzaférhetd helyen

- nincsen megfeleld6 moddszertani szamitdégépes program (oktatasi
szoftver)

— nincs kell6 tapasztalatom a szamitogép kezeléséhez

- egyéb ok:

A negyedik kérdésnél arra kerestiik a vélaszt, hogy a kémiat oktat6 tanar a
szamitogépet mint modszertani segédeszkozt
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— fontosnak tartja-e, mivel 6sztonzéleg hat a diakokra

— fontosnak tartja-e, mivel attekinthet6vé teszi a tananyagot
- nem tartja-e fontosnak, mert eddig is megvoltak nélkiile
- egyéb:

Az 6t6dik kérdésnél rakérdeztiink az iskola kémiai oktatasi szoftverrel vald
ellatottsagara, amelyre a kovetkez6 feleletekbdl lehetett valasztani:
- nagyon jo, minden tipust szamitégépre
- j0, de csak a PMD-85-s tipust szamitogépre
- jo, de csak a PC-XT/AT tipusu szamitogépre
- nem jo, nem rendelkeziink oktatasi szoftverrel

A hatodik kérdésnél arra a kérdésre, hogy milyen nyelvii oktatasi szoftverrel
rendelkeznek, ezt a harom lehetéséget adtuk meg:
— csak szlovak
— szlovak és magyar
— csak magyar.

A hetedik kérdésnél informaciot gytjtottiink arrol, hogy a tanarok tudnak-e
olyan cégekrol, szervezetekrol, ahol be lehet szerezni mddszertani programokat.
A kérdésre igennel vagy nemmel lehetett valaszolni.

A nyolcadik kérdésnél arra kerestiik a valaszt, hogy ha nem ismernek ilyen
cégeket, van-e olyan szandékuk, hogy szeretnének hozzajutni oktatasi szoftverhez.
Igennel vagy nemmel lehetett valaszolni.

Kilencedik kérdés: Mivel Szlovakiaban akkoriban csak szlovak nyelvii oktatasi
szoftver volt forgalomban, rakérdeztiink, hogy be tudnak-e szerezni magyar
nyelvii oktatdsi szoftvert is. Szintén igennel vagy nemmel lehetett valaszolni.

A tizedik kérdés az elébbire csatlakozott, mégpedig olyan formaban, hogy
ha a valaszadé nemmel valaszolt arra a ,,be tudnak-e szerezni magyar nyelvii
oktatdsi szoftvert” kérdésre, akkor szeretné-e, ha Szlovakiaban is késziilnének
ilyen programok. A valasztasi lehetéségek a kovetkezdek voltak:
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— igen, és a tovabbiakban, ha j6 mindségtiek lennének, hasznalnam ezeket
- igen, de nem hasznalnam
- nem, ugysem hasznalnam.

Valaszokat 15 szlovakiai magyar gimndziumbdl kaptunk (20-nak kiildtiik
ki) Dunaszer-dahelytdl Nagykaposig. Igy a kérddivre kapott feleleteket és a
kiértékelt eredményeket reprezentativnak tekintettiik az akkori szlovakiai
magyar kozépiskolai haldzat tekintetében.

Az elsé kérdésre, hogy hany szamitégéppel rendelkezik az iskola, 14-es atlagot
kaptunk, azonban voltak nagy eltérések. Valamelyik iskola 6 szamitdgépet
mutatott ki, egy masik 26-ot és volt olyan iskola, hogy 45-6t. Tehat a szamitogépes
felszereltség az adott id6ben nem volt megfeleld és egyenletes eloszlasu az egyes
intézményekben.

A masodik kérdés valaszait, hogy milyen mértékii a szamitogépek alkalmazasa
a hagyomanyos kémiai tanitasi 6ran, a kovetkezéképpen értékelhetjiik:

igen, gyakran alkalmazzuk (hetente)| 0 0%

igen, néha alkalmazzuk (kb. havonta egyszer)| 5| 33.3%

nem, nem alkalmazzuk| 10 66.7%

Tehat latjuk, hogy abban az id6ében egyaltalan
nem alkalmaztdk a szamitéogépeket a kémiatanitas
folyamataban.

A harmadik kérdésnél a szamitdgép nem alkalmazasanak okat jel6lték meg
a megkérdezettek feleletvalasztos modszerrel, amelynél tobb lehetdséget is
kivalaszthattak a vélaszadok. A megkérdezés soran a kovetkezd eredményt
kaptuk:

nincs szamitégép hozzaférhetd helyen 5 | 38.5%
nincs megfelel6 modszertani szamitogépes program (oktatasi szoftver) | 7 | 53.8%
nincs kell§ tapasztalatom a szamitogép kezeléséhez 5 | 38.5%
egyéb ok 4 | 30.8%
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Az egyéb valaszok koziil a valaszadok fleg az id6hianyra panaszkodtak, vagy
arra, hogy a tananyag mennyisége és a kémiaorak szama nem engedi meg a
szamitogépek hasznalatat, mert még igy is csak alig képesek atvenni a tanarok
a tananyagot.

A negyedik kérdés valaszait kiértékelve azt kaptuk, hogy kémiat oktatd tanar
a szamitogépet mint modszertani segédeszkozt

fontosnak tartja, mivel 6sztonzéleg hat a didkokra 8 53,3%
fontosnak tartja, mivel attekinthet6vé teszi a tananyagot 6 40%
nem tartja fontosnak, eddig is megvoltunk nélkiile 1 6,7%

Az 6todik kérdés valaszait kiértékelve azt kaptuk, hogy az iskola kémiai
oktatasi szoftverrel vald ellatottsaga:

nagyon jo, minden tipusu szamitégépre 0| 0%
jo, de csak a PMD-85-s tipusu szamitogépre 8 53,3%
jo, de csak a PC-XT/AT tipusu szamitogépre 1 6,7%
nem jo, nem rendelkeziink oktatasi szoftverrel 6 40%

Latjuk, hogy abban az id6ben csak a nagyon gyenge teljesitményti, hazai
gyartasu PMD-85 tipust szamitoégépekre alkalmazhat6 oktatasi szoftver volt
hozzatérhetd, de az iskoldk nagy részén még erre sem volt mod.

A hatodik kérdés valaszait kiértékelve azt a tényt allapithattuk meg, hogy
e szoftverek koziil is 90 %-ban csak szlovak oktatasi szoftverrel rendelkeztek
a gimnaziumok, minddssze 10%-uk rendelkezett mindkét nyelven oktatasi
szoftverrel. A tanarok tobb mint 70%-a nem tudott olyan cégekrdl, szervezetekrol,
ahol be lehet szerezni mddszertani programokat, azonban tébb mint 80%-uk
szeretett volna hozzajutni ezekhez. A valaszaddk csaknem 100%-a gy jelezett
vissza, hogy nem tud beszerezni magyar nyelvii oktatasi szoftvert, azonban, ha
jo mindségliek lennének, hasznalna ezeket.

Amint latjuk, a kiindulasi helyzet az IKT kémiaoktatasi felhasznalasara a
szlovakiai magyar iskolakban nem volt kedvezé és sok munka vart mindenkire,
aki ebben segiteni, vagy lépni akart. Sajnos egy késdbbi felmérésbdl (lasd tovabb)
lathatjuk, hogy a helyzet mind a mai napig nem valtozott meg gyokeresen, és
még mindig van tennival6 ezen a téren, de vegytik sorjaban....
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1.2 A szamitogépes oktatoprogramok megjelenése a kémiatanitas
modszertanaban

A 90-es évek végén, az Interneten fellelhetd informaciok altalanos felhasznalasahoz
elég volt a keresGprogramok és azon keresztiil a nagyobb web portalok hasznalatanak
ismerete. A 2000-es évek elején a kémia, f6leg a kémiaoktatds modszertana esetében
— és nagyon sok mas tantargy esetében is — mar azonban nem volt ilyen kdnnyt
a feladat. Az Interneten nehéz volt és még ma is nehéz a hasznos informaciokat
tartalmazo oldalak kisztirése, ez bizonyos jartassagokat és kompetenciakat igényel,
amelyek nélkiilozhetetlenek a jelzett tevékenységhez.

Az Eurdpai Parlament csak 2006 decemberében sorolta fel a digitalis
kompetenciat a kulcskompetenciakat tartalmazé ajanlasaban (2006/962/EC).
Ez a kulcskompetencia a magyar Nemzeti Alaptanterv 2007-es modositasaban
is szerepel, valamint a 2012-ben megjelent 4j dokumentum is tartalmazza. Ez
a kompetencia megjelenik a Szlovak Allami Oktat4si Programban is (Statny
vzdelavaci program - ISCED) mint az egyik alapvet6 kulcskompetencia az elemi
szintl oktatastdl kezdve a kozépiskolai szintig végzodve. Ez a kulcskompetencia
ma mar megkérddjelezhetetlen fejlesztési cél, azonban nagyon sokféle médon
jelenhet meg az oktatasban.

Az Internet és a www oldalak felhasznalasanak lehetdségei a 90-es évek végén
azonban az oktatas folyamataban sokrétiinek mutatkoztak. Az Internetet és a
www oldalakat felhasznalhattuk mint:

Oktatasi segédeszkozt

Motivacids eszkozt a tanulasra

Eszkozt a didkok hatékonyabb dnfejlesztésére a www oldalak segitségével
Az ismeretek tesztelésére, visszacsatoldsra

A tanagyag kiegészitésre

A tanarok felkésziilési folyamataban (diagramok, adatbazisok, naprakész
informaciok, prezentaciok) (Brestenska, 1998), (Takeuchi, 2000)

Sk W=

A szamitégép, az Internet és altalanosan az IKT felhasznalasanak modszertani
hatterét a tanitas-tanuldsi folyamatban minden tantargynak meg kell talalnia.
Ezen folyamat legaltalanosabb 0sszefliggéseit didaktikai alapelveknek nevezziik.
A didaktikai alapelvek tehat a tanitdsi-tanulasi folyamat legaltalanosabb,
legalapvetdbb torvényszerliségeinek, tételeinek az dsszessége, melyek id6érol-
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idére modosulnak az adott kor, tarsadalmi berendezkedés, nevelési szokasok,
iskolatipus stb. igényei szerint. Az els6 alapelvek Comenius nevéhez ftizédnek,
aki mar a sajat koraban is olyan didaktikai és metodikai alapelveket allapitott
meg, melyek az id6k folyaman az iskolai gyakorlat szerves részévé valtak.
Alapelvei a kovetkezok voltak: a szemléletesség, a tudatossag, a rendszeresség,
a kovetkezetesség és a tananyag koncentrikus bévitésének elve. (Pukanszky,
Németh, 1996)

Legismertebbek és a mai napig leggyakrabban hasznaltak a kovetkez6
alapelvek:Az elmélet és gyakorlat sszekapcsolasanak elve (Gyakorlati
felhasznalas), A tudatos és aktiv elsajatitas elve (Motivilas, Aktivizalas), A
rendszeresség és folytonossdg elve (Erthet8ség, Fokozatossg), A szemléletesség
elve, Az ismeretek és készségek alapos elsajatitasanak elve, Hozzaférhet6ség és
egyéni foglalkoztatas elve (Differencialds), A visszacsatolas biztositasanak elve
és a Megerdsités. Az altalanos elvek 6sszefonddnak, kolcsondsen feltételezik
egymast és a didaktikai alapelvek altalanos rendszerét alkotjak. Ezen felosztason
kiviil természetesen ismeriink mas csoportositasokat is, de szamunkra és az IKT
oktatasban torténd felhasznaldsanak céljait megfogalmazva ez a megfeleld.

Barabasi Tiinde (Barabasi, 2007) szerint a szemléletesség alapelve azt a
kovetelményt fejezi ki, hogy a tanuldst konkrét-érzéki alapon kell megszervezni
ugy, hogy a tanitasi-tanul6i folyamatnal a kiilonb6z6 targyakkal, anyagokkal,
modellekkel, jatékokkal, laboratdriumi eszkozokkel és felszereléssel vald cselekvés
a didk szamara élményt jelentsen. A szemléletesség az észlelést, megfigyelést
igényli, és a valosag targyainak, jelenségeinek vagy azok abrazolasanak,
modellezésének konkrét felhasznaldsaval torténik.

Falus Ivan a szemléltetést az olyan oktatasi modszerek kozé sorolta, amelynek
soran a ,tanulmdnyozando tdrgyak, jelenségek és folyamatok észlelése és elemzése
torténik”. A szerz0 szerint a szemléltetés modszerének a fogalomtanulasban és
az absztrakt ismeretek elsajétitdséban is nagy szerepe van. Igy ez a mddszer
hozzdjarul a képszerti - szemléletes gondolkodas fejlesztéséhezt, a tanult
jelenségek rendszerezéséhez és a tanulok motivalasahoz. Végiil, de nem
utolsésorban pedig a tanult ismeretek alkalmazasahoz, amihez példaként
emlithetjiik a szamitégépes molekulamodellezést is. (Falus, 2003)

Ha feltessziik a kérdést, miért van sziikség a megfelel6 szemléltetésre, azt
valaszolhatjuk, hogy f6leg annak a célnak az elérése érdekében, hogy a tanuld
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a tanulmdnyozott targyakrol és jelenségekrdl kozvetett vagy kozvetlen észlelés
alapjan pontos és helyes képzeteket alakithasson ki, amely alapjat képezi a
képzeletvilagaban a helyes fogalmak kialakulasanak. Szamunkra nyilvanvalo,
hogy minél t6bb érzékszerv vesz részt magaban a tanuldsi folyamatban, a tanulas
annal hatékonyabba valik, annal konnyebben és gyorsabban tanul a gyermek.
A tanar el6tt all azonban az a fontos feladat, hogy a megfigyelést pedagdgiailag
iranyitsa, a latottakat elemezze és igy az absztrakt gondolkodast is fejlessze.

Ha a fenn emlitett didaktikai alapelveket levetitjiik az Interneten is megtalalhatd
kémiai oktatoprogramok, vagy a jelenleg is forgalomban 1évé oktatoprogramok
készitési folyamataba, akkor ebben a folyamatban a didaktikai alapelvek a
kovetkezoképpen alkalmazhatoak:

1/ HozzaférhetGség és az egyéni foglalkoztatas alapelve (differencialas) -
mindenkinek, aki oktatasi célokra szant oktatdprogramot készit, elsoként
meg kell jel6lnie a célcsoportot, akik majd a programot hasznalni fogjak,
pontositani kell a korbeli és az iskolai besorolasukat az oktatasi rendszerben.
Tehat az oktatoprogramok készitésénél is szamolni kell a felhasznalok
életkoraval, elézetes felkésziiltségiikkel. Mint mar emlitettiik egy életkoron
beliil is nagyfoka egyéni eltérésekkel talalkozhatunk, igy fontossa valik
a differencidlas sziikségessége. Az oktatoprogramok segitenek az egyéni
foglalkoztatas lehetdségeinek bévitésében és igy biztosithatjak a tanuldk
hajlamainak és képességeinek optimalis fejlesztését.

2/ A rendszeresség és folytonossag és Szemléletesség alapelve - az
oktatéprogramban az 4j fogalmakat kovetkezetesen csak egymasra épiilve
haszndljunk. Nem vezethetiink be 4j fogalmakat a kiinduldsi ismeretek
feltérképezése és ezek kell6 magyarazata nélkil. Az oktatéprogramokban
a mondatoknak, bekezdéseknek és fejezeteknek attekinthetéeknek,
egymasra kapcsolddoaknak és érthetéeknek kell lenniiik. Be kell tartani
az oktatoprogram nyelvének nyelvtani szabalyait is, mert a nyelvtani hibak
zavardlag hatnak. Minden 4j fogalmat, idegen szavat és roviditést igyekezziink
megmagyarazni.
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Az oktatéprogram felhasznalasanak céljabdl tovabbi harom alapelvet kell
megemliteniink:

1. Az univerzalis felhasznalhatésag alapelve — ma mar nagymértékben
hasznaljak, azonban vannak még szoftverfejlesztok, akik megfeledkeznek
réla. Az elkésziilt oktatéprogram jo, ha univerzalisan alkalmazhaté az 6sszes
operacios rendszerti gépen, legyen az Windows, Mac OS, Linux, Unix, Be OS,
stb.. Ha nem is lehetséges olyan programot szerkeszteni, amely kompatibilis
a tobbségi Windows vagy Linux felhasznalok gépekre, akkor igyekezziink
mindkét platformra megszerkeszteni a programot. Ma mar ugyanugy
problémat okozhat a webbongészé milyensége. Arra is oda kell figyelni a
programok készitésénél, hogy az oktatéprogramok indithatéak legyenek a
leggyakrabban hasznalt html alapti bongészével. A leggyakoribbak az MS
Internet Explorer (Gjonnan Edge), Netscape, Mozilla, Google Chrome.

2. Az elérhetGség alapelve - az oktatoprogramnak elérhet6vé kell valnia a
célcsoport minden tagja szamara. A terjesztésnek két formaja lehet: CD-
ROM vagy on-line az Interneten keresztiil. Ma mar az oktatoprogram
terjesztésének piaci hattere az, amely meghatarozza a terjesztési format. A
szabadon elérheté szoftverek az Interneten érhet6ek el, a kommersz alapon
irottak pedig CD vagy DVD adathordozoékon keriilnek forgalomba.

3. ,User friendly” alapelv - ma mar ennek az alapelvnek az alkalmazasa
fényévekre van a néhany évvel ezel6tti allapotoktol. Mivel a piacon
megjelentek olyan oldalak, mint a Facebook, Twitter, Google, a szamitogépes
alkalmazasok elérhetévé valtak azon célcsoportok szamara is, akikkel a
szoftverfejleszté cégek azel6tt nem szdmoltak. Igy a programok dizéjn
elemei is lényegre tordek, kevésbé zavardak. A programoknak, amelyeket
oktatdsi célokra hasznalunk, attekinthetdnek, konnyen kezelhetének kell
lennie. Olyan meniisort kell hasznalnunk, amely kdnnyen navigal minket
a programban és segit megtalalni azt a kiindulasi biztos pontot, ahova
barmikor visszatérhetiink.
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1.3 Az IKT és a kémiaoktatas kapcsolata - szlovakiai tapasztalatok
Mint az el6z6 fejezetekben is irtuk, a természettudomanyok oktatasaban gyakran
felmeriilnek azok a kérdések az IKT hasznalataval kapcsolatban, hogy milyen
mértékben, mire, hogyan hasznaljuk a szamitogépet, az Internetet és azokat a
varhatoan rovid élettartamu oktatasi mddszereket, amelyek specidlis informatikai
eszkozokre épiilnek. Ahogy emlitettiik, a hosszt idon at is hasznalhato, gyorsan
munkara foghato eszk6zok kozé sorolhatjuk az olyan, szenzorokkal felszerelt, a
laboratériumi bemutatd kisérleteket segit6 eszkozoket, amelyeket a szamitogépre
csatlakoztatva az eredmények kiértékelése is megoldotta valik. Csehorszagban
és Szlovakiaban mar tobb mint egy évtizede igyekeznek bevezetni az iskolai
oktatasba azokat a rendszereket, amelyek a didkok szamara az IKT segitségével
kozelebb hozzak a kémia, fizika és a biologia kisérleteit. A szerzd és kollégai
mar régebben foglalkoztak (Matulik, Juhdsz, 1998) az IKT kémiaoktatasba
valé bevezetésével, szintén egy ilyen rendszer laboratériumi segédeszkozként
val6 bevezetését vizsgalva. Az eszkoz a Philip Harris hardvercsomag (DL Plus,
tovabba a kovetkez szenzorok: konduktivitdsméré szenzor, oxigénszintmérd
szenzor, hdmérsékletméro szenzor, fényszint mérd szenzor). Munkank soran
kisérleteket vezettiink be a kémiatanari oktatasba, leirtuk ezen kisérletek menetét
és bevezettiik a fizikai kémiai laboratériumi gyakorlat tanmenetébe, tovabba
az Iskolai kisérletek modszertana kurzus tanmentébe is. Minden kisérlet a
kovetkezd ismertet6t tartalmazta:
1. A felhasznalt hardver leirasa
2. A hardvercsomaghoz tartozé DataDiscPro szoftver leirasa
3. A kisérletek leirdsa, amelyeknél mindegyik tartalmazta a kovetkezd
pontokat:

a) A kisérlet célja

b) A felhasznalt mddszerek elméleti leirasa

¢) Felhasznalt eszkozok

d) Munkamenet

e) Kontroll eredmények

f) Kovetkeztetések

g) Felhasznalt és javasolt irodalom.
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A kisérletek kivalasztasanal és kivitelezésénél abban az id6ben a Shefhield
Hallam University ,,Schools OnLine” projektje inspiralt benniinket. Mint izelit6t
és a szakmai gyakorlatban ma is felhasznalhato kisérletet a ,, Gyomorégés“ cimu
kisérlet leirasat mutatjuk be, amely egy potenciometrias titralasi kisérlet.

1.3.1. Gyomorégés - szamitogéppel tamogatott kisérlet

Mindannyiunk atélte mar azt a kellemetlen érzést, amelyet gyomorégésnek
neveziink. A gyomorégést a gyomorsav tultermelése okozza. Gyomorégés akkor
jon létre, ha a gyomor olyan sok gyomorsavat termel, hogy a zaréizom, amely azt
normal esetben a gyomorban tartja, nem képes mar megfeleléen zarni, és a sav
egy része a nyeldcso alsé részébe keriil. A savas kémhatdst gyomorsav elegyet
a gyomor nyalkahartyaja termeli, amelynek egyik legfontosabb alkotérésze a
0,1 -0,01 mol.dm™. koncentracidju sésav. A gyomor naponta atlagosan 2 liter
gyomorsavat termel, amelynek a pH-ja 1,6 koriil mozog. Nyugalmi allapotban
6ranként 1,5 - 2,5 mmol.h! valasztddik ki a gyomorban. A sdsav {6 élettani hatasa
abban nyilvanul meg, hogy dezinfikalja a felvett taplalékot (megoli a taplalékban
talalhaté mikroorganizmusok nagy részét), segiti a fehérjék denaturacidjat.
A gyomorsav tultengésre, a gyomorsav semlegesitésére, termelédésének
csokkentésére, az emésztés segitésére szamos gyogyszer is rendelkezésére all,
vagy esetlegesen specidlis diétakat is alkalmazhatunk.

Feladat:

Hatarozzak meg a HCl oldat koncentracidjat NaOH-val torténd potenciometrias
titralassal.

Alapely:

Mint madr emlitettiik, a gyomorsav legfontosabb alkotérésze a 0,01 mol.dm
koncentrdcidjii sésav. Ha a NaOH oldatba, amely univerzdlis indikdtor oldatot
is tartalmaz, folyamatosan cseppenként hig sésav oldatot adagolunk, akkor az
oldat kék elszinezddése gyengiil és enyhén zold szinre viltozik. Semleges kémhatdsti
oldat keletkezik, melynek a pH értéke 7. Az oldat hémérséklete emelkedik. Ha
elpdrologtatndnk a vizet, fehér kristdlyos NaCl maradna fel. Az ilyen reakcidk
a semlegesitési (neutralizdcios) reakcidk, amely sordn sav és bdzis reagdl, viz, so
és ho keletkezik. A reakciot a kovetkezd alapegyenlet irja le:

H.O"+OH->2H,0

Az ekvivalenciapont meghatarozasara a vizualis modszer mellett mas fizikai-
kémiai mddszereket is hasznalhatunk, ilyen pl. a pH értékének mérése a titralas
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folyaman. A potenciometrias titralasok végpontjanak a megallapitasahoz
abrazoljuk az pH = f(V) fiiggvényt, ahol pH a titralt oldat pH-ja; V az adagolt
NaOH méréoldat térfogata.

Eszkozok és vegyszerek:
pH-méter iivegelektréddal, DL Plus, PC DataDiscPro szoftvercsomaggal,

elektromagneses keverd, Erlenmeyer lombik, f6z6poharak, biiretta (50 ml),
pipetta (25 ml), héméré vegyszerek: NaOH 0,1 mol.dm™ koncentracidju
mérdoldata HCI 0,1 mol.dm™ koncentracioju mérdoldata, desztillalt viz,
fenolftalein, puffer oldat pH=7

A késziilék sémdia: (1. dbra)_

1. dbra: A meérdkeésziiték sémdja.

Munkamenet:

1) Kapcsoljak a pH elektrodot és a hdmérsékletméro szenzort a pH méterhez
és kapcsoljak 0ssze a DL plusszal, az 1-es kanalison kacsoljak be a pH-
métert.

2) Meérjenek le 25 cm® HCI oldatot a lombikba.

3) El6szor a pufter oldattal (pH =7) kalibraljak be a SensorMeter-t. A kalibralas
utan oblitsék le az elektrédot desztillalt vizzel.

4) Kapcsoljak 6ssze a DL plus-t a szamitogéppel és inditsdk el a DatadiscPro
programot.

5) Allitsak 6ssze a késziiléket az adott séma szerint (a biirettat toltsék fel az
ismert koncentraciéju NaOH oldattal).

6) Figyelembe véve a kezelési utmutatot, mérjék és rogzitsék a HCI oldat pH
értékének valtozasat a hozzdadott NaOH térfogat fiiggvényében.
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7) Ha befejezték a mérést (ESC gombbal) és elmentették a merevlemezre,
akkor a Graph menu Join points meniipontjanak kivélasztasaval abrazolni
lehet a mért adatokat.

8) A potenciometrias titralas grafikonjabol meghatarozzuk a grafikon inflexiés
pontjat (vagy egyenesen a grafikonbol, vagy a fiiggvény derivaciojabdl — az
ekvivalenciapont a derivalt fiiggvény maximuma) és kiszamitjuk a HCI]
koncentraciojat az ekvivalenciapontban.

9) Sziikség esetén kinyomtatjuk az eredményeket és a grafikont.

Mérés modell:

dhiwiels FIC1 ¢ Na

UCHATY
« % Teme R
e 215 TTTA._ S

Charwd 1:
T
el
ol

I

Channgl 5: Objem NaDH | o'

2.-3. dbra: A mérés eredményeinek kiértékeld grafikonjai.

A NaOH mérdoldat koncentracidja (oxalsav méréoldataval standardizalva):
¢(NaOH) = 0,016 mol.dm?

A titralt HCI oldatanak térfogata: V(HCI) = 25 ml
A NaOH térfogata az ekvivalenciapontban (a potenciometrikus titralasi
gorbébdl meghatarozva):
V(NaOH) = 18,5 ml

A HCI koncentrécidjanak kiszdmitdsa:  NaOH + HCl - NaCl + H O
¢(NaOH). V(NaOH)

c(HCD = V(HC])

0,016 mol.dm~3.18,5ml
25ml

c(HCD) = =0,012 mol.dm>
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Tovdbbi feladatok:

1. Ismételjék meg a gyakorlatot:
HCI + NH,, CH,COOH + NaOH, CH,COOH + NH, titrldsi sav-bazis
kombinaciéban!

Az eredményeket hasonlitsak Ossze és valaszoljak meg, milyen a kiilonbség
az er0s és gyenge sav-bazis parok titralasa kozott! (Jindra, 1985), (Garaj, 1987),
(Philipp Harris, 1994), (Vollarova, 1990)

Egy hasonlo kisérlet talalhat6 az (Matulik, Juhasz, 1998) irodalomban is, ahol
a savas es6k modellezésére egy konduktivitast méré konduktometrids titralasi
modellt mutattunk be.

1.3.2 A redoxi reakciok és a szamitogép

Tovabbi kezdeményezéseink (2003) kozott szerepelt tovabba az az
oktatéprogram, amely valojaban nem is oktatoprogram volt, hanem inkabb a
tanulds azon folyamataban lehet felhasznalni, amely az ismeretek elsajatitasanak
ellendrzésénél valdsult meg.

Az oktatéprogramot Radko Holub informatika-kémia szakos hallgatdval
készitettiik, azonban az el6z6 fejezet 3., 4. és az 5. pontban foglalt alapelvei sajnos
nem kell6 mértékben jellemezték ezt a programot. Az oktatéprogram az akkor
még eléggé elterjedt Turbo Pascal programozé nyelvben késziilt, de a felhasznaldi
feliilet és maga a program elkészitése mellett a vegyészek szamara annal érdekesebb
a sztochiometriai egyiitthatok meghatarozasara alkalmazott modell. Az eddig
leggyakrabban hasznalt modell a redoxi reakciok sztdchiometriai egyiitthatonak
meghatarozasara az oxidacids szamok modellje volt.

A masik modell a linearis egyenletrendszerek megoldasan alapul6é modell. Ez
mar azonban nemcsak a redoxi folyamatokra hasznalhaté modell, hanem mas
kémiai reakciokra egyarant. A modell alapja, hogy barmely kémiai reakciot,
amelynek a sztochiometriai egyiitthatdit keressiik, atalakithatjuk paraméteres
megoldasi homogén linedris egyenletrendszerre. A megoldasokat a természetes
szamok halmazan kell hogy megkapjuk, amely némely esetben nem létezik.

A modellt egy egyszer(i példan mutathatjuk be, amelyet papiron par perc
alatt meg tudunk oldani, ha ismerjiik a matrixmtveleteket.

Adott a kovetkezd kémiai reakcidegyenlet, amelyben meg kell hatdrozni a
sztochiometriai egyiitthatokat.

HNO, + Cu,0 - Cu(NO,), + NO + H,O
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A sztochiometriai egyiitthatokat 4ltalénosan a.b.c...-vel jeléljiik. Igy a kovetkezd
egyenletet kapjuk:

a HNO, + b Cu,0 » ¢ Cu(NO,), + dNO + e H,O

Az egyiitthatoknak a kovetkez6 feltételeknek kell megfelelniiik:

a reakcioban résztvevo elemek sztochiometriai egyiitthatdira érvényes:

N: a=2c+d

Cu: 2b=c

H: a=2e

O: 3a+b=6ct+d+e

Ezen egyenletek alapjan a homogén linedris egyenletrendszert kovetkezd
matrixegyenlet alakban irhatjuk fel:

AX =B,

ahol az A, X és a B matrixok.

Ha az egyenleteket olyan alakra hozzuk, hogy a jobb oldaluk egyenlé lesz
0-val, akkor az A matrix a kovetkezo:

HONO

-1 0
0 0
0-2
-1-1

W= O
O\OHN

Az XT transzponalt matrixot a kovetkezé alakban irhatjuk fel:
X'~ (a b ¢ d e), a B matrix pedig a zérématrix, tehat:
B~(0000D0)

Az A matrixot ekvivalens sormiiveletekkel a matrixot a kovetkezd alakra
hozzuk:

10-2-1 0
01 0 2 -1
00-1-4 2
00 0-7 2

Visszahelyettesitve az eredeti matrixegyenletbe a kovetkezé egyenleteket
kapjuk: -7d+2e=0

ebbdl: d=%e

NN
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A tobbi egyiitthatét is kifejezziikk az e sztdochiometriai egyiitthato
segitségével:
c+4d-2e=0

ebbdl: c

I
N{lo)
(4]

A b és az a egylitthatot a kovetkezéképpen szamoljuk ki:

b+2d—e=0:>b:%e
4

1
a+20—d=0:>a:76

Az egyenlet paraméteres megoldasa igy:

14, 4 3 264 42k en
a-7k,b-7k,c 7k,d 7k,e k

k=7 esetében:
a=14,b=3,c=6,d=2,e=7

Az egyiitthatokat behelyettesitve a kovetkezd egyenletet kapjuk:

14 HNO, + 3 Cu,0 - 6 Cu(NO,), + 2NO + 7H,0

Ennek a modellnek a segitségével készitettiikk a Turbo Pascal alapu
oktatéprogramot, amely akar széleskorii felhasznalasra szamithatott volna, ha
nem MS-DOS feluleten futott volna. (Holub, 2003)

1.3.3 Periciklusos reakciok és a szamitogép
A gytirts atmeneti allapoton keresztiil, koztitermék képzddése nélkiil, egyetlen
lépésben lejatszodo reakciokat Woodward javaslatara periciklusos reakcidoknak
nevezziik. A periciklusos reakciok h6hatdsra vagy UV-fény hatdsara jatszodhatnak
le. Ezeknek tobb csoportjat ismerjiik. A legfontosabbak:
1. Elektrociklusos reakciok: konjugalt diének vagy poliének zarédasa gytirts
olefinekké (poliolefinekké), illetve ez utdbbiak gytirtifelnyilasi reakcidja.
2. Cikloaddicids és cikloreverzios reakciok: két olefin vagy konjugalt polién
addicidja gytirls vegyiiletté (pl. Diels-Alder-addicid), illetve a forditott
irdanyu atalakulas.
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3. Szigmatrop atrendezddés: egy telitett szénatomhoz o-kétéssel kapcsolodd atom
vagy csoport vandorlasa a szomszédos konjugalt m-rendszer mentén.

A periciklusos reakcid szamos esetében figyeltek meg sztereoszelektivitast.
Az elektro-ciklusos reakciok sztereoszelektivitdsara Woodward és Hoffmann
a molekulapalydk szimmet-riasajatsagaiban talaltak magyarazatot.

A periciklusos reakciok fontossagara vall az a tény is, hogy a mechanizmusuk
helyes magyarazataért R. Hofmann és K. Fukui 1981-ben a kémia Nobel-
dijat kaptak. A reakcidmechanizmusok helyes oktatasa és megértése azonban
problémakba titkozik. Ezeket a problémakat a térbeli latas (a molekulak
térszerkezete, szimmetriaelemek) és a kotéselmélet kvantummechanikai
alapismereteinek (ez alatt a Hiickel-féle MO-elmélet alapijait értjiik) a hianya
okozhatja. Tovabbi problémat okozhat a Hiickel-féle MO elméletnél hasznalatos
matematikai apparatus ismerete (matrixok, polinomikus egyenletek megoldasa).
Ezért tobb probalkozast tettiink a témaval kapcsolatos reakcidémechanizmusok
vizualizacidjara és mélyebb elsajatitasara. A Hiickel-féle MO-elmélettel és
a periciklusos reakciokkal még bévebben foglalkozunk a kovetkez6 fejezetekben,
azonban a 90-es évek végén végzett modszertani munkank eredményeként olyan
videdanimacidk (4-6. abra) lattak napvilagot (Juhdsz, Matulik, 1999), amelyek
sajnos ma mar nem hozzaférhetéek a vilaghalon, azonban olyan progressziv
iranyt mutattak, melyet napjainkban a kvantumkémiai modellez6 programok
segitségével sokkal konnyebben tudunk szemléltetni.

Orbital.avi LI

4. dbra:

“ Az elektrociklusos reakcié animdcidja.

A nyilak a diszrotdciés mechanizmust mutatjdk.
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% Orhital.avi EEIB

5 dbra:
Az elektrociklusos reakcié animdcidja.

6. dbra:

A ciklohexadién koté m-molekulapdlydjdnak
a keletkezése az 1,3,5- hexatriéen HOMO
n-molekulapdlydjabol.
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2. A kémia tanitdsdanak és tanuldasdnak modszerei és a
molekulamodellezés

Bari (Bari, 1980) szerint a modszerek a kozos munka kiilsé formai oldalai,
tehat tobbé vagy kevésbé a tanar és a tanuldk kozos eljarasai.

Pais (Pais, 1967) szerint a mddszer alatt olyan eljarasokat értiink, amelyek
lehet6vé teszik, hogy a tanuldk ismereteket, jartassagokat és készségeket
szerezzenek, képességeiket rendszeresen fejlesszék. A modszer lényegében az
oktatds dllanddan valtozd tartalmanak formaja, amely elvalaszthatatlan a targy
tartalmi anyagatol.

A moédszerek megvalasztasat meghatarozé tényezok a kovetkezdek:

a) Nevelési cél: Ha atalakitjuk az oktatasi cél altal meghatarozott feladatrendszert,
adodik az a kovetkeztetés, hogy a diakokkal folytatott k6z6s munka legyen
modszerekben minél gazdagabb.

b) Tartalom: A kémiai tananyagbdl sok mindent lehet szébeli mddszerekkel
ismertetni, bemutatni és szemléltetni pl. az elemek és vegyiiletek tulajdonsagait,
de vannak olyan ismeretek, mint pl. a kdolaj, foldgaz keletkezése, melyet
csak elbeszélés utjan tudunk elmondani.

c) A tanulok fejlettsége: Az altalanos iskolai kora tanuléknak tobbnyire
sokoldali bemutatdsra van sziikségiik az ismeretszerzéshez, de az el6adas
modszere csupan kismértékben hasznalhatd. A kozépiskolasok tananyaganak
elsajatitdsara mas modszerek sziikségeltetnek.

d) A kémia tantdrgy sajatossagai: a kémia jellege alapjan donté jelentdségii
a tanari bemutatas és kisérlet, azonban ez nem sorolhaté a modszerek
kozé.

A tanitasi-tanuldsi folyamat egy-egy mozzanata olykor megoldhato egyetlen
modszer alkalmazasaval (pl. tanari elbeszélés). Az esetek jelentds részében
azonban 2 vagy tobb médszer parhuzamosan alkalmazhato (pl. részosszefoglalas
beszélgetéssel, vazlatkészitéssel), igy a tanitas in. modszerkombindcidval valésul
meg. (Bari, 1984)

A moédszerek felosztasa sokrétii, azonban a feldolgozott témakdrben
a legcélszertibb a modszerek kovetkezd rendszerét alkalmazni: motivacios
modszerek, szobeli modszerek, szemlélteté modszerek, a tanuldk csoport- és
individualis munkdjanak mddszerei. Ezek koziil bévebben csak a motivacios
és a szemlélteté mddszerekkel fogunk foglalkozni.
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Motivacios médszerek:

Az oktatasi-nevelési célok csak a didkok aktiv részvételével teljesithetéek. Ha
a didkok a tanitasban passzivak, a tananyag megértése és megjegyzése nagyon
behatarolt. Ha a didkok érdeklédéssel és odafigyeléssel dolgoznak, akkor sokkal
jobban elsajatitjak a tananyagot. Ezért fontos, hogy a tanitas folyamataban
felébressziik a didkok érdeklddését a tananyag irant, azaz motivaljuk 6ket.

A motivalas folyamataban a kovetkezd lehetoségeket hasznalhatjuk fel:

o Megismertetjiik a didkokkal a munkank céljat, pl. a kémiai képletek
elsajatitasaval bonyolult és nehéz feladatokat tudnak megoldani, megérthetik
a kémiai reakciok menetét és mechanizmusit.

« Ramutatni az ismertetett tananyag szélesebb kort jelent6ségére, pl. arra, hogy
milyen szerepet jatszanak a kémiai szamitasok a kémiai tudomanyban.

o Megvilaszolni olyan kérdéseket, amelyekre az ismereteik alapjan nem tudjak
a valaszt és érdekelheti a didkokat, pl. az ecetsav és a kénsav oldat pH-ja
miért alacsonyabb, mint a kénsavé.

Mint motivaciot felhasznalhatjuk a kémiai kisérleteket is, f6leg az olyanokat,
amelyek eredményképpen j problémat kapunk, motivacioként felhasznalhatunk
mas audio-vizualis eszkozoket vagy olyan cselekvéseket (feleltetés, tesztelés),
amelyek érintik a tananyagot.

Szemlélteté modszerek:

JelentGségiik abban rejlik, hogy a kémiai anyagfajtak és valtozasainak
tanulmanyozasa azok megfigyelésével kezd6dik. Azonban a bemutatas nem
ondllé mddszer, mas mddszerekkel kell 6tvozniink. A tandri bemutatas keretén
beliil bemutathatjuk kozvetleniil az objektiv valésagot, azonban bizonyos
esetekben sziikségszerti az ezeket helyettesité modellek, rajzok, képek, animacidk
bemutatasa. Ilyenkor a megismerés targyarol kozvetett modon alakitunk ki
képzeteket. A sztatikus kozvetett bemutatasok kozé soroljuk a grafikai eszk6zok
és a vizualis informacidhordozok mellett a modelleket is.
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2.1 Molekulamodellezés a kémiaoktatasban

A szemléltetés az ismeretkozvetités legtermészetesebb modja. Mivel minden
tudas kezdetben a megfigyelésbdl indul ki. Ennek széleskorti gyakorlasaval
modot és lehetdséget kell nydjtani a tanuloknak ahhoz, hogy az élet minden
teriiletén, tanari vezetés nélkiil is tudjanak uj ismereteket szerezni. (Mojzes,
1984) A materialis modellek legtobbszor olyan kiegészité informacidkkal
szolgalnak a tanitas soran, amelyet az ismeretszerzés elemzési stadiumaban
tudunk felhaszndlni. A kisérleti tapasztalat értelmezése soran rendszerint
a tanuldk eljutnak a szerkezeti okok kereséséhez, ahol az anyagi modellek
segitenek a szerkezet elképzelésében, érzékeltetésében. A modellek alapvetd
ténybeli informaciot nyujtanak az anyag megismeréséhez. A racsmodelleknek,
vagy masképpen statikus modelleknek tehat féleg a demonstralas a szerepiik
(Myska, 2002a,b)

A sztatikus modelleket leggyakrabban a kristalyracsok fajtainak és felépitésének
a bemutatasara hasznaljuk, ilyenek pl. a gyémadnt, a konyhasé vagy a grafit
modelljei, azonban a modellek segitségével a molekulak egyéb tulajdonsagait
is be tudjuk mutatni, mint pl. a molekuldk térszerkezetét, a kotések fajtait,
izomér szerkezetek stb..

A modellek hasznalata tobb tévképzet kialakulasahoz is vezethet, mint pl. az
olyan elképzeléshez, hogy az atomok szinesek, minden kotés hossza egyforma,
mivel a palcamodellek estében ez igy van szemléltetve. A sztatikus modellek
masik nagy hatranya, hogy a tanuld csak kiils6 szemlél6je és nem aktiv résztvevéje
a modellezés folyamatanak.

A szamitégépes molekulamodellezés éppen ezeket a hatranyokat igyekszik
kompenzalni.

A molekulamodelleket leggyakrabban a molekuldk térszerkezetének
(kovalens és a masodrend(l kémiai kotések kialakuldsa), valamint a szerves
kémia egyes fejezeteinek az oktatasa sordn tudjuk alkalmazni. A szamitégépes
molekulamodellezés segitségével ki tudjuk sziirni az emlitett tévképzeteket,
és igy konyebben valik megismerhetévé a molekulak térszerkezete, az ebbdl
adodod kémiai és fizikai tulajdonsagok, tovabba az atomok és a molekulak kozti
kolcsonhatasok.

A kémia tantargy igényli a sokrét(i kémiai modellek hasznalatat. Mell6zésiikkel
nem alakulhat ki a tanuléban redlis kép az anyagokrodl, azok szerkezetérol.
Nélkulik tires, verbdlis ismeretekre tesznek csak szert. A modellek didaktikai
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funkcidja sokréti. Elsédleges és legfontosabb szerepiik a kiegészité informaciok
szolgaltatasa. Ezen tul a motivacios szerepiik is jelentds. Segitik a tanuldknak
rogziteniaz ij ismereteket, ugyanis alegtobb tanuld vizualis tipus. A demonstracidk
folyaman érdemes mindig a valosaghoz legkozelebb allo modelleket hasznalni,
figyelembe véve a tanulok fejlesztési szintjét.

Modellezésnek nevezziik a megismerés olyan elméleti modszereit, amelyek
a modellek kialakitasara, alkalmassaguk ellenérzésére, modellekkel valo
kisérletek lebonyolitasara és a modellezett objektumrol szerzett ismeretek
alkalmazasara iranyulnak. Modellezés alatt azt a céliranyos tevékenységet értjiik,
amely a rendszer tulajdonsagairdl szerez informacidkat a modellen keresztiil.
A modellezés abbdl a szempontbdl is fontos, hogy olyan bonyolult rendszereket
vizsgalhatunk, amelyeknek a direkt vizsgalata problematikus. A modellezés
néha az egyetlen rendelkezésiinkre all6 eszkoz, hogy informaciokat szerezziink
a tanulmanyozott objektumrdl.

Az IKT intenziv fejlédésének korszaka el6tt a modellezés alatt kiillonbozé
anyagokbdl all6 (mtanyagok, fémek, papir....), anyagi eredetii modelleket
értettiink. Az ilyen modellek, amelyeket f6leg a kémidban, a fizikaban és
a biologiaban alkalmaztunk, hozzavetélegesen jol mutattak pl. a molekulak
térszerkezetét, de mar nem tudtunk olyan informaciokhoz jutni, amelyek pl.
a reaktivitdsrdl is szoltak.

A modell fogalma bonyolult torténelmi fejlédésen ment keresztiil. A modell
mint fogalom elséként a romai épitészetben bukkant fel (P.M:Vitruvius),
ahonnan étkertilt a kozépkori épitészet vilagaba. Jelentésbelileg a mértéket,
mintat és a modot jelentette.

Az id6 mulasaval a modellek egyre gyakrabban hasznalatosak lettek az
egyes tudomanyagakban, bonyolultabbakka valt az alakjuk, szerkezetiik és
a funkciojuk. (Zelenicky, 2005).

A modell fogalmanak meghatarozasa az irodalomban nagyon sokrétti, azonban
ennek ellenére a modellezésben el van rejtve a természet és a tudomanyossag
egységes logikai felépitése. Tobb olyan értelmezése van a fogalomnak, amely
az egyes szerzok el6z6 meglatasait titkrozi. Néhany olyan értelmezést is lefrunk,
amelyet a mikrovilag jelenségeinek vizsgalatainal a legcélszertibb hasznalni.

Bari (Bari, 1980) szerint a makrotestek tulajdonsagainak megismeréséhez
és az anyagi halmazok valtozasainak megértéséhez meg kell ismerniink az
anyagok mikroszerkezetét is. A szerkezetek kiillonb6z6 szinteken torténd
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kutatasa s ezeknek szoros kapcsolata: a tulajdonsag, szerkezet, dinamika, energia
Osszefliggd komplex szemléletének kialakitasat teszi lehetévé. Ehhez azonban
olyan absztrakci6 sziikséges, amelyhez valamilyen formaban valdsagtartalomnak
is kell tarsulnia. A valosagmegfeleltetésre legjobban felhasznalhat6 segédeszkozok
az oktatasi modellek.

Ennek alapjan a modell a megismerés objektumat reprodukaldé vagy
visszatitkr6z6 anyagi rendszer, amely a megismerési folyamatban azt helyettesiti.
A kémiaban olyan anyagi vagy strukturalis modelleket alkalmazhatunk, amelyek
segitségével ismereteket szerezhetnek a tanuldk az anyagok és vegyiiletek
szerkezetérol, az ebbdl vonatkoztathaté tulajdonsagokrol, és ennek kapcsan
specialis folyamatokat is modellezhetiink.

Az oktatd szamara tehat a modell olyan segédeszkoz, amely segitségével
— a megértés és a gondolkodasi tevékenységen keresztiil - megismertetheti
a valdsagot.

A Klasszikus iskolai kémiaoktatasban a szemléltetést biztosité modellek harom
tipusat kiilonboztettiik meg:

- Kristalyracsmodellek

- Molekulamodellek

- Magneses applikacidos modellek.

K6z6s mddszertani jellemzojiik abban rejlett, hogy valtozatos formaban
nyujtottak 4j informaciokat és ismereteket az anyagok szerkezetérdl, ez altal
pedig fejlodott a megfigyeld és kivalaszto, azaz absztrahalé és 6sszehasonlitd
képességiik is.

Roviden az oktatas folyamataban hasznalt egyes modelltipusokrdl.

A kristdlyracsmodellek az egyik legismertebb modelltipusok voltak a mult
évszazad vége felé, és majdnem minden oktatasi célra haszndlt kémiai
laboratériumban talalkozhattunk veliik. A kémiai ismereteinkbdl kifolydlag
tudjuk, hogy az anyag halmazza szervezddése soran alakul ki a kristalyracs.
A kristalyos szilard anyagok térracsos szerkezettiek, igy ezek a modellek is
haromdimenziés modellek voltak. Annak fiiggvényében, hogy az egyes kristalyok
racspontjaiban milyen anyagi részecskék talalhatéak, megkiilonboztetiink:
atom-, ion-, molekula- és fémrdcsokat.

A rétegracsos kristalyok modellje koziil a legismertebb a grafit modellje (7.
abra), ahol az egyes racspontokban gombokkel szimbolizalt sp? hibridallapota
szénatomok helyezkednek el.
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Forrds: http://www.miramodus.com/html/teaching_models.html (2016)
7. dbra: A grafit rétegrdcsos kristalyrdcsmodellje

A gyémant a szén masodik allotrép moédosulata, amely szintén atomracsos
kristalyracs modell formajaban szemléltethet6 (8. dbra). Itt mar latjuk, hogy
az egyes sp® hibridallapotd szénatomok tetraéderes szerkezetbe rendezddnek,
meg tudjuk becsiilni a kétésszogeket is, de a kotéstavolsagok meghatarozasa
a modell nagyobbitasi léptékének ismerete nélkiil megoldhatatlan feladatot r6
a didkokra. Ha figyelembe vessziik a harmadik allotrép mddosulat, a fullerén
modelljét (9. abra), ahol a szénatomok szintén sp? hibridallapotban vannak,
akkor ez a feladat csak nehezedik.

Forras: http://www.miramodus.com/html/teaching_models.html (2016)
8. és 9. dbra: A gyémdant és a fullerén rétegrdcsos kristalyrdacsmodellje

Latjuk, hogy a klasszikus kristalyracsmodellek nehezen voltak alkalmazhatdak az

egyes vegyliletek és elemek tulajdonsagainak megismerésére és foleg elemzésére (pl.
kotéstavolsag, kotésszogek), mert ehhez mas kiinduldsi ismeretanyagra is sziikség volt.
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Ugyanez a helyzet a ionracsos kristalyracsoknal is, ahol a kristalyracsmodelleket
felépité gombok mar nem atomokat, hanem ionokat szimbolizalnak. Ezek koziil
alegismertebb a mindmaig hasznalatos NaCl ionracsos kristalyracsmodell (10.
abra), amelynél a konyhasd kristalya meghatarozott rendben elhelyezked6 Na*
és Cl ionokbdl épiil fel. Ezeken a modelleken jol érzékelhetéek, hogy az azonos
ionok egymastol tavol, a kiilonbozoek pedig egymashoz kozel helyezkednek el.

Forrds: http://www.miramodus.com/html/teaching_models.html (2016)
10. abra: A NaCl kristalyrdacsmodellje

A kristalyracsmodellek, mivel nagyméretiiek, f6leg a tanari bemutatasnal
alkalmazhatéak, de vannak olyan modellek, amelyek gyurmabdl kis méretben
a didkok altal is elkészithetok.

Fontosabbak a kémia oktatasi tantargyként vald céljainak megvaldsitasanal a
palcamodellek. Az ilyen tipusi modell a molekuldak térszerkezetét, a kotéstavolsagokat,
ill. a kotésszogeket mutatja be szemléletesen és attekintheté modon. A palcamodell
vagy vazmodell elemei kis gdmbok vagy hengerek (atomtdrzscentrumok), amelyeken
egy vagy tobb csap agazik az egyes atomok hibridizacids allapotanak fiiggvényében.
A csapok szama és az egymassal bezart szog egyben a kotésorientaciot jelzi.
Ezeket a modelleket féleg a tanuldi tevékenységeknél tudtuk alkalmazni. Az
egyes készleteknél a tanuloknak lehetéségiik volt az atomok kivalasztasara, az
egyes molekulak jellemz6 tériranyu atomtorzseinek a kivalasztasara. Az azonos
mindségli atomtorzsek altalaban azonos szintek voltak. Ez a nemzetkozi szabvany
szerint tortént: fehér a hidrogénatom, piros az oxigénatom, fekete a szénatom,
z6ld a klératom, kék a nitrogénatom, sarga a kénatom modellje. A palcikamodell-
készletben tobbnyire zo6ld, piros és fehér mlianyag csovek talalhatok a kotések
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kialakitasara. Célszerti kovetkezetesen a zold csoveket a o-, a fehéreket a -, a
pirosakat a hidrogénkdotések jelzésére hasznalni, de ez nem minden esetben van
betartva (11-13. abra). Az ilyen készletek az egyedi molekuldk felépitésén kiviil
alkalmasak voltak kristalyracsok és atomracsok dsszeallitasara is. (Bari, 1980)

Forrds: https://wattsupwiththat.files.wordpress.com/2014/08/carbon-
tetrachloride-3d-balls1.png (2016)
11. @bra: A CCI, pdlcamodellje

A mult szazad végén az oktatasban a leggyakrabban a kalottamodelleket
hasznaltak. Ezzel a demonstracios segédeszkozzel az atomokbdl kovalens
kotéssel 1étrehozott molekulak tokéletes térkitoltését szemléltethetjiik. Ezek
a modellek az atomokat szimbolizalé gomboket ugy kapcsoljak 6ssze, hogy a
szerkezeti elemek kozott nem marad tres tér. (Bari, 1980)

Forras: https://www.mozaweb.com (2016)
12-13. dbra: A CH, kalotta és pdlcamodellje
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Varga Attila (Varga, 1984) hasonloképpen az el6bb felsorolt felosztassal
Osszhangban a mult szazad 80-as éveiben hasznalatos modelleket elemzi.
A tanulmany célja az volt, hogy felhivja a figyelmet a palcikamodellek
alkalmazasanak lehetGségeire, tovabba némi gyakorlati tanacsokkal is szolgalt.
Az altalanos iskolaban hasznalatos modelleket 5 csoportba osztja:

1. Applikaciés modellek (atomok, ionok, molekuldk) — a részletes szerkezet
szemléltetésére szolgalnak

2. Kalottamodell (molekuldk) - térkotés és méretarany szemléltetésére
szolgalnak

3. Palcikamodell (molekulak, atomracsok) — a méretarany és kotésszog
szemléltetésére szolgalnak

4. Kristalyszerkezeti modell (ionracsok, atomracsok)

5. Régi modellek (gomb és félgomb u0j tartalommal).

Munkajaban bévebben a palcikamodellekkel foglalkozik, melynek jelentdségét

az altalanos iskolai oktatasban a kovetkezéekben foglalta 6ssze:

- A palcikamodell hiten szemlélteti a kotésszogeket és a molekulakon beliili
kotésviszonyokat

- Ha méretaranyosan vannak elkészitve a modellek, akkor lehetévé teszi
a molekulak méret szerinti dsszehasonlitasat is

- A palcikamodell alkalmas nagyobb molekulak modellezésére is

- A palcikamodell alkalmas a molekulak térszerkezetének modellezésére és
tanulmanyozasara is

- A palcikamodell viszonylag konnyen kezelhet6 és 6sszeallithatd

- A palcikamodell alkalmazhat6 tandri bemutato céljaira és tanuloi
munkaltatasra egyarant

- Sok kémiai folyamat modellezésére alkalmas.

A modellek egyszerti bemutatasaval azonban Varga szerint nem lehet elég
hatékony a megfigyelés, az észlelés. Itt is sziikség van a tanulok aktiv tevékenységére,
a tanulokisérletekhez hasonldan a modellekkel is foglalkoztathatjuk a tanulokat.
Igy a tovabbiakban az alkalmazésok lehetdségeit térgyalja. Ebbél szamunkra
a molekuldk szemléltetésével és dsszeallitasaval foglalkozé rész lehet érdekes.
Az altalanos iskolai szervetlen kémiai oktatasban visszaszorultnak latta
a palcikamodellek hasznalatat. Csak néhany esetben, pl. a viz molekula, vagy
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kén-dioxid molekula palcikamodelljeinek elkészitését és bemutatasat latta
realisnak. A szerves kémia targyaldsa soran azonban mar mas a helyzet, ezen
tananyag targyaldsanal mar a palcikamodelleket hasznalhatjuk az atomracsok
szemléltetésénél, tovabba a szénvazak Osszeallitasanal, a homoldgsorok
szemléltetésénél és a szénhidrogén-szarmazékok levezetésénél pl. metanbdl
— metil-alkohol.

Riedel M. (Balazs, 2015) szerint a valdsag egyszerusitett masat nevezziik
modellnek. A természettudomanyos kutatasban kiterjedten alkalmazunk
modelleket. Magat az embert a 18. szazadban draminek, a 19. szazadban
héerégépnek, a 20. szazadban pedig szamitégépnek latjak bizonyos kutatok. A
modell a lathatatlant, a nehezen elképzelhet6t segit valdszintsiteni, ezért nagy
szerepe van az oktatasban. Elég realisztikusnak kell lennie ahhoz, hogy tiikrozze
a valdsagot bizonyos aspektusbol, ugyanakkor elég egyszertinek kell lennie, hogy
megértsiik, atlassuk. A sikeres modellt konnyl Osszetéveszteni a valdsaggal.
Pl. 7-8. osztalyban egy id6 utan, ha tobbszor hasznaljuk az atommodell-
készletet, akkor a gyerekek gyakran piros oxigénatomrol beszélnek, mert minden
készletben piros idomok szimbolizdljak az oxigénatomot.

Riedel a kovetkezé pontokban foglalta 6ssze, mit tudunk szemléltetni
a modellek segitségével:

A vegyiilet térszerkezetét: a molekulat alkoté atomok méretardnyat,
azok egymashoz viszonyitott helyzetét, a molekulaban taldlhaté jellegzetes
atomcsoportokat, a molekula alakjat, a racsszerkezetet.

A kotések fajtai leolvashaték a molekulamodellrdl, ha kovetkezetesen
hasznaljuk a kiilonboz6 szinii kotéelemeket. A nemkotod elektronpdrok szama
is megallapithato.

A szerves kémiaban az izoméria fogalmanak kialakitasa szinte elképzelhetetlen
a modellek hasznalata nélkiil. Egyszertibb kémiai reakciok is kovethetok a
modellekkel, példaul a sav-bazis vagy a szubsztitucios reakciok.

Mojzes Janos (Mojzes, 1984) szerint a materialis modellek olyan kiegészit6
informaciokkal szolgalhatnak, amelyeket az ismeretszerzés elemzési folyamatédban
tudunk felhasznalni. A kémiai kisérletezés soran olyan tapasztalatokhoz juthatunk,
amelyek szerkezeti sajatsagok kovetkezményei és igy az anyagi modellek (de
ugyanugy a virtualis modellek is) segithetnek a szerkezet megértésében és a
mikrovilag torvényszertségeinek megismerésében. Mojzes szerint a racsmodellek, ill.
a gytjtéfogalomként hasznalt statikus modellek szerepe az oktatdsban a demonstralas,
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azaz a bemutatas, s igy a tanitasi oran féleg a magyarazat szemléltetésére szolgalnak.

Ettdl eltérden a virtualis modelleket a didkok nemcsak a klasszikus tanari-tanuldi

megbeszéld oran hasznalhatjak, hanem a tanulasi folyamatban olyan segédeszkozként,

amely segiti a tananyag megértési folyamatat.

Metodoldgiai szempontbdl fontos Mojzes Janos megjegyzése, amely szerint
azokat a molekulamodelleket, amelyekbdl csak egy példanyt tudunk dsszeallitani,
demonstracios céllal vehetjiik igénybe. Mivel egy dsszetett molekulardl van szo,
igy ezen a modellen sok minden lathatd, ezért ugy kell irdnyitani a tanulok
figyelmét, mint kisérletezéskor, hogy logikus sorrendben szerezzék meg a
kell6 informaciokat a modellrdl. Lényeges momentum, hogy a kisérleti tények
utan a modell segitségével probaljuk megmutatni a tapasztalattal 6sszefliggd
magyarazatot, mert a molekulamodell dsszehasonlitva pl. a szerkezeti
képlettel kozelebb all a valésaghoz. A modell azonban segitségiil szolgalhat a
szerkezeti képlet megalkotasahoz, mert hasznalataval és elsédleges szerepének
hangsulyozasaval a tanuldk térbeli latasa is fejlddik. Ugyanezek a metodikai
megjegyzések érvényesek a szamitogépes molekulamodellek hasznalata
terén is, azonban itt a materialis modell helyett a virtualis molekulamodellt
alkalmazzuk.

Zelenicky (Zelenicky, 2005) szerint metodoldgiai szempontbdl a modell
és a modellezett objektum kozotti kapcsolat a kovetkez6 harom feltételt kell
teljesitse:

1. A modell avizsgalt objektumot helyettesiti az anyagi és a szellemi tevékenység
folyamataban (a reprezentacio feltétele)

2. A modell és az eredeti objektum egybevagdak (hasonldsag), amelynek
a formaja pontosan meghatarozott (a pontositott analogia feltétele)

3. A modell vizsgalataval informacidkat szerziink az eredeti objektumrdl is
(az extrapolacio feltétele)

A valddi helyzetek modellezett reprezentacioja kiilonbozé formaju lehet, pl.:

- Fizikai - példaként a folyadékok részecskemodelljét hozhatjuk fel, amely
lehet6vé teszi annak vizsgalatat, hogy hogyan viselkednek a folyadékok
molekuldi pl. a hdmérséklet nvekedésénél.

- A szamitégépes modellezés (szimulacid) alatt olyan szoftvercsomagok
hasznalatat értjiik, amely segitségével vizsgalhatjuk az allapothatarozok
vagy mas tényezok valtozasainak kihatasat a rendszer tulajdonsagaira.
(Zelenicky, 2005)
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2.2 A gondolkodasi képességek fejlesztése és a szamitogépes
molekulamodellezés

Az utébbi évetizedben tapasztalhatjuk (bar ez egy korabban kezd6dott
tendencid), hogy a fizika és a kémia a legkevésbé kedvelt tantargyak kozé sorolhatd
a kozépiskolas koru didkok korében. Mi vezetett ennek a kialakuldasahoz? Miért
nem szeretik a didkok a természettudomanyos tantargyakat? Minden orszag
iskolarendszerében mas-mas ok-okozati dsszefiiggések vezettek ide, azonban a
valaszok ezekre a kérdésekre sok esetben néhany tényezdre vezethetdek vissza.
Szlovakiaban az egyik ilyen ok a matematika térvesztése (nem kotelezd érettségi
tantargy) és az ebbdl fakado problémak megjelenése a logikus gondolkodas
terén. Mint tudjuk a kémia és a fizika is olyan tantargyak, amelyek igénylik
a logikus és az absztrakcios gondolodast is. Ezeknél a természettudomanyos
targyaknal a foglalmak bevezetése és hasznalata logikusan épiil egymasra,
az egyik ismerete nélkiil nem tudjuk megismerni és megtanulni a raépilé
Uj fogalmat és jelenséget. Sok esetben viszont a mikrovilag jelenségeit csak
bizonyos absztrakcio segitségével ismerhetjiik meg, aminek segitésére modelleket
hasznalhatunk. Latjuk tehat, hogy a logikus és az absztrakcids gondolkodas
képességének fejlesztése el6feltétele a kémia és a fizika ismeretanyaganak a jo
elsajatitasahoz, megértéséhez és ahhoz, hogy a tantargy kozelebbre keriiljon
a tanulokhoz.

Dori és Kabermann (Dori, Kabermann, 2012) idézi Gabelt és Johnstonet,
akik szerint a kémia harom jol elkiilonithet6 szinten irhaté le: makroszkopikus
(érzékelhetd) szinten (lathaté/megfoghato jelenségek), mikroszkopikus szinten
(atomaris/molekularis részecskék) és szimbolikus szinten (az anyagi szint
egjelenitése képletek és egyenletek formajaban). A negyedik, ,, folyamati’, vagy
jelenségszintet a tanulmany szerint Dori egy korabbi munkajaban (2003)
javasolta, és ezen a szinten vegyileg tiszta anyagok képzddnek, bomlanak le vagy
reagalnak mas anyagokkal. A didk szellemi tevékenysége visszacsatolasanak
tekinthet6 jelenségi szinten, ha két feltétel teljesiil: a didk megérti a reakciot,
amelyen keresztiil egy 4j vegyiilet keletkezik, bomlik, vagy kdlcsonhatasba
1ép mas vegyiiletekkel, tovabba képes arra, hogy megmagyarazza a reakciot az
els6 két absztrakcids gondolkodasi szint szempontjabdl. (Dori, Hameiri, 2003)
(Gabel, 1998) (Johnstone, 1991).

Balazs Katalin szerint a kémia tantargy népszertitlenségének az egyik oka
az absztrakcios gondolkodas sziikségessége. A kémia szerinte az a tantargy,

45



ahol nemcsak a megfigyelhet6, megtapasztalhat6 jelenségekrdl beszélgetiink
(makroszkopikus vilag vagy szint, amint a fentiekben irtuk), hanem ,bele
kell latnunk” az anyag belsejébe, és szamunkra soha meg nem tapasztalhatd
szerkezetekrol, részecskékrél gondolkodunk (mikroszkopikus vilag, nanovilag).
Elvérjuk azonban azt a tanuldktdl, hogy a jelenségszinten megtapasztalhat6
anyagi tulajdonsagokat, valtozasokat dsszekapcsoljak a gondolatban elképzelt,
sosem latott szerkezetekkel, és ezt a kettdt Osszefiiggéseiben, ok-okozatban
értelmezzék. Egy elképzelt szerkezet segitségével adjanak értelmezést bizonyos
tulajdonsagoknak, azaz alkossanak modellt. Igy a kémia oktatdséban modelleket
kell alkalmaznunk, hogy ezt a fajta absztrakcids gondolkodast segitsiik. A
bemutatott modellekrdl azonban tudniuk kell a tanuléknak, hogy azok nem egy
az egyben abrazoljak a valdsagot, hanem annak csak néhany, altalunk fontosnak,
lényegesnek itélt jellemz6jét mutatjak meg. A modellezés tehat egy ujabb
absztrakcids szint, amelyet 6sszefiiggésbe kell hozni a valdsagban megtapasztalhat6
jelenségszinttel. Mindezekre még raépiil egy szimbolumrendszer: az anyagokat
vegyjelekkel, képletekkel irjuk le (ez tehat a szimbolikus szint); a valtozasokat,
folyamatokat reakcidegyenletekkel — amelyek természetesen mennyiségi
viszonyokat is jelolnek.

A kémia tantargyrol tudni kell, hogy képes az absztrakcids gondolkodast
fejleszteni, ha megfelel6 mddszereket alkalmazunk. El6szor is érdemes
meghatarozni a tanitandé tananyagban 1évé absztrakcios szinteket: a
jelenségszinttdl elkiiloniteni a szerkezeti szintet és a szimbolumok szintjét.
Ebbdl az okbol kifolyolag az absztrakcios gondolkodas fejlesztésével kapcsolatban
Balazs a kovetkez6 tanulsagokat fogalmazza meg:

a) Mindig kiilonitsiik el a jelenségszintet, a megtapasztalhato ,,makrovilagot”
az Osszes tobbi absztrakcids szinttdl (pl. kisérletezés soran a tapasztalat és
a magyarazat egyértelmd megkiilonboztetése).

b) A jelenségszintet mindig kapcsoljuk dssze — aprd, elemi logikai l1épéseken
keresztiil — az adott absztrakcids szinttel (pl. egy anyag tulajdonsaga és
szerkezete kozotti kapcsolat értelmezése).

c) Segitsiik a tanulok 6nallé modellalkotasat, és a modell alkalmazasat,
értelmezését (pl. animacios filmek vetitése, modellkészités, szerepjaték).
(Balazs, 2015).
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Kozma és Russell, akiket Dori és Kabermann idéznek, ugy érvelt hogy a kémia
megértése arra tamaszkodik, hogy értelmezziik a lathatatlant és az érinthetetlent.
A kémia nagy része molekuldris szinten létezik, amely megkozelithetetlen az
érzékszerveinknek, ezért a kémia eredendéen reprezentacidkat vagy szimbolu-
mokat hasznalé tudomanyag. A kutatdk felvetették azt a kérdést, hogy vajon a
kémiat tanul6 diakok megértik-e a kémiaban hasznalt reprezentaciok és szimbolu-
mok kommunikativ tartalmat, amelyet a vegyészek a modern tankonyvekben
hasznalnak. Felmeriilt az a kérdés is, hogy a didkok rendelkeznek-e sziikséges
kiindulasi ismeretekkel ahhoz, hogy megértsék a kémiai alapelveket a képek,
képletek, diagramok és grafikonok segitségével. (Kozma és Russell, 1997)

A vegyészeknél és a kémiaval foglalkozo szakembereknél tobbnyire kifejlédott
az a képesség, hogy képként lassak a képzeletiikben a molekulakat és azok
leképzéseit (szerkezeti képlet, térszerkezet). Igy a vizualizécié alatt a fizikai
vilagban talalhat6 targyak érzékelhetd szimbolikus képeit értjiik, amelyek
a jelenségek kiilonb6z6 aspektusait mutatjak be annak érdekében, hogy a
lathatatlan lathaté legyen. A kémikusok kiilonb6z6 reprezentaciokat fejlesztettek
ki (pl. a modelleket) azzal a szandékkal, hogy vizsgaljak a természeti jelenségeket
a molekuldk, atomok, szubatomi részecskék és a koztiik 1év6 kapcsolatok
magyarazataval.

A szamitégépes modellezési kornyezet és megjelenitési mod befolyasolhatja
azon mentalis modellek szerkezetét, amelyeket a diakok a tanulds soran szereznek,
egyben besegit abban, hogy a diakok jobb betekintést nyerjenek a szerkezet és
a kémiai folyamatok kozti kapcsolat kiilonbozdségeibe. A molekulamodellez6
szoftverek lehet6vé teszik nem csupan a kis-, de a nagy atomszamu molekulak
palcika-, kalott- vagy éppen elektron siirtiségi modellek interaktiv felépitését
is. Az interaktiv modellezé programok lehetévé teszik molekulak felépitését
atomokbdl, tovabba megtaldlni az energiaminimumhoz tartozé optimalis
térszerkezetet, ennek segitségével pedig meghatarozni a kotéstavolsagokat és
kotésszogeket. Ezen programok segitségével tudjuk forgatni a molekulakat a
térben, s figyelhetjiik meg ket kiilonb6z6 szemszogbol. (Kozma és Russell,
2005).
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A modellezés képessége csak az intenziv gyakorlattal sajatithato el. A kémiai
kotés és a molekulak térszerkezete a legfontosabb témakorok egyike a kémia
tananyagban a kozépiskolas didkok szamara, azonban megallapithatjuk, hogy
még mindig hianyos a kémiai kotés alapos megértése ezen didkoknal. Ennek
a megallapitasnak a fényében javasolhatjuk azt, hogy a tandrok tobb id6t
szenteljenek a szimbolikus - jelenségi szint atmenet megmagyarazasara, és
dolgozzanak ki jol felépitett érvelési rendszereket, amelyek magukba foglaljak a
kémia tudomanyag legalabb harom emlitett szintjét a négybdl, amely sziikséges
a kémia megértéséhez. Az ilyen érvelés lehetévé teszi a diakok szamara, hogy
szabalyozzak a tanulasi folyamatukat és ellendrizzék a valaszaik teljességét,
a tandr szamara pedig lehetéséget ad arra, hogy azonositsa a tanulok téves
képzeteit és ismereteit és kijavitsa azokat.

Dori és Kabermann 2012-ben olyan tanulmanyt hozott nyilvanossagra,
amely egy Uj virtuadlis modellezési kornyezet oktatasi és tanulasi aspektusait
irja le. Kutatasaiknak céljai kozott szerepelt, hogy megvizsgaljak az un. CMM
(Computerized Molecular Modeling learning environment) virtualis tanulasi
kornyezet hatdsat a didkok modellezési képességeire, amely a CCL (Case-based
Computerized Laboratories) virtudlis laboratériumban valésul meg. Mint
tudjuk, a képességek alatt a cselekvés (és tevékenység) olyan automatizalt elemét
értjiik, amely a tudat kozvetlen ellendrzése nélkiil funkcional. A modellezd
képességet a szerzok ugy értelmezték, mint a molekulak térbeli szerkezetének
a megértését és annak képességét, hogy ezt az ismeretet attranszformaljak a
kémia megértési szintjére.

A kutatas soran, amely a modellezési képességeket volt hivatott felmérni,
olyan 5 feladatot tartalmazo tesztet adtak a didkoknak, amelyek koziil az utolsé
kett6 igy hangzott:

1) A patulin elektronszerkezeti képlete a kovetkezd: OH

"Cf'%o
Z~0
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Magyarazzak meg, miért szilard halmazallapotu a patulin szobahdmérsékleten
a patulinban talalhato kotések és a szerkezet alapjan!

2) A Nal fehér kristalyos anyag, moltomege 150 g/mol, olvadaspontja 662°C,
mikozben a patulin moéltomege 154 g/mol az olvadaspontja pedig 110°C.
[rjak le a Nal és a patulin olvaddsanak folyamatat és magyardzzék meg a
két folyamat kozti kiilonbséget!

A két feladat megoldasanal hasznalt képességeket és szub- vagy alképességeket
hierarchi-kusan egyre nehezedd sorrendben a kovetkezé dbra szemlélteti. Ahogy
a didkok egyre feljebb jutnak a lépcsén, mindig magasabb szinti modellezési
képességeket és jartassagot kell felmutatniuk, amely képességek a legalsd
1épcs6foknadl a molekulaképlet szerkezeti képletté vald attranszformalasaval
kezdddnek, mig a legfels6 szinten mar eljutunk azokhoz a képességekhez is,
hogy a szimbolumoktdl a jelenségi szinten megmagyarazzuk a patulin és Nal

olvadasanak a folyamatat.

A szimboélumoktél a folyamati szintre

= forrds A molelildk kan kalcssahatisok & ionok kaedit (Nl
Nal, Patulin ======= # erdsebbek, mint a molekuldk kapon

. Aszimbdlumoktél a mikro- és makroszképikus szintre

> A Patulin sailéed anyag, mert erfis misodiagos kotések tartik
Ossze, mint 2 H-hid vagy a van der Waaks interakcidk

Egyszer( és bonyolult molekuldk modelljeinek a szer&e_sztése
H:O. CHyCH:CH;COOH =~ ===== » & ok

B0 eessassesaesees * H H

Forrds: (Dori, Kabermann, 2012)
14. abra: A modellezé képességek hierachidja

Minden egyes lépcséfok egy 1j modellezési készséget értelmez és igényel,
mig a lépcséfokok fiiggbleges részén mindig egy példa talalhat6 azokra
az alkészségekre, amelyek a kérd6ivben fellelheté modellezési feladatok
megoldasahoz sziikségesek.

A CMM kornyezet a szerzok szerint elésegiti a tanulok azon képességeit,
hogy a molekularis reprezentacio segitségével megértsék a tananyagot, tehat a
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szimbolikus absztrakcids szinttdl eljussanak a jelenségi szintig. Ha megfigyeljiik
a 14. abrat, akkor latjuk, hogy a hierarchia legaljan a didknak meg kell érteni a
molekulaképletet és ennek segitségével eljutni a szerkezeti képletig. A hierarchia
legfels6 1épcsofokan pedig a diak mar képes megmagyarazni az olvadas jelenségét
mindkét esetben (molekulardcs, ionracs) és 0ssze tudja hasonlitani ezeket a
jelenségeket.

A szerz6k tapasztalata alapjan, miutan megismertették a hallgatokkal a
szamitogépes molekulamodellezés egyes lehetdségeit, ezek a hallgatok egyre jobb
képességekre tettek szert a szerkezeti képletek irasa, a térszerkezetek abrazolasa,
a molekulak kiilonb6z6 tulajdonsagainak vizsgalata soran. Jobban hasznaltak
tovabba az érvelési folyamatban a kémiai gondolkodas egyes megértési szintjeit
- szimbolikus, makroszkopikus és jelenségi-szintet, ami a tudaszint mérhetd
novekedéséhez is vezetett. (Dori, Kabermann, 2012)
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3. A kémiai kotés elmélete

Mint tudjuk a molekula a legkisebb mikroszkopikus egység, amely 6nnaléan
létezhet a Foldiinkon. Molekulakbdl tevédnek 6ssze az anyagok, amelyek az €16
és éllettelen természetet alkotjak. Hosszu ut vezetett addig, amig az emberiség
elért a molekuldk és az altaluk alkotott anyagok tulajdonsagainak a leirasahoz.
A 20. szazad elején a kvantummechanika és a relativitdselmélet a statisztikai
fizika ismereteivel egyiitt alkottak a modern természettudomanyos nézetek
alapjat, amelyek a mikrovilag tulajdonsagai alapjan irtak le a lathaté makrovilag
és igy modhatnank, hogy az egész univerzum torvényszeriiségeit. Valojaban
fizikai elméletekrdl van szd, amelyeket mind a mai napig az anyagok, koztiik
a biomolekulak és mas bonyolult kémiai és biokémiai rendszerek fizikai és
kémiai tulajdonsagainak a leirasara hasznalunk.

Az atomelméletet és a relativitaselméletet a 20. szdzad modern fizikaja
allapilléreinek tekintjitk. A mai modern fizikaban az elemi részecskék
vizsgalataban egyesiil a makrovilag, univerzum és a mikrovilag sajatsagai. De
a fizikusok nagy 4rat fizettek ezért. At kellet értékelniiik a hagyomanyos fizika
elméletét, a fogalmaknak 4j értelmezést kellett adni és el kellett sajatitani a
bonyolult matematikai apparatus hasznalatat. Ezért sok tudds azt allitotta,
hogy a mikrovildgot érint6 elméleteket csak a specifikus fizikai és matematikai
ismeretekkel rendelkez6 szakemberek sajatithatjak el, ezért ezeket az ismereteket
nem vonhatjuk be a kézépiskolai oktatasba. (Pistt, 1998)

Ma mar tudjuk, hogy ez nem teljesen igy van, a kémiai kotés elmélete,
amely a kvantummechanika ismeretein alapszik ma madr szerves része a kémia
oktatasnak. Ehhez természetesen bizonyos approximaciokat (egyszertisitéseket)
kell alkalmaznunk, amely segit a kotés kialakuldsanak a mechanizmusat
megismerni. Ismerkedjiink meg ezért ezekkel az alapvetd ismeretekkel.

3.1 Hullammechanikai atommodell

A hullammechanikai atommodellhez vezetd tton tobb fontos lépcséfokot
kellett megjarni, tobb fontos kisérleti eredményt kellett megmagyarazni az
akkori ismeretek alapjan. Ilyen alapkisérletek kozé soroljuk az abszolut feketetest
sugarzasat, tovabba a fotoeffektust.
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A forr6 objektumok elektromagneses sugarakat bocsatanak ki. Magas
hémérsékleten jol érzékelhetd, hogy a sugarzas egy része a lathato
szinképtartomanyba esik, és a rovid hullamhosszu, kék szinii komponens aranya
a hémérséklet emelésével né. Ez mutatkozik meg abban is, hogy a vorosen
izz6 vasrud fehérre valt at, ha tovabb hevitjiik. Az abszolut fekete test minden
frekvencian egyenletesen képes elnyelni és kibocsatani az elektromagneses
sugarzast. (Atkins, 1992, 291)

Planck (1900) német fizikus jutott arra a kovetkeztetésre, hogy az abszolut
fekete test nem folytonosan bocsatja ki az energiat, hanem bizonyos diszkrét
értékekben (kvantumokban) és kifejezte az elemi kvantum értékét, amely
a frekvenciatdl fiigg.

qthZh% (1)

ahol a h a Planck allando, h = 6,626176.10%* J.s.

A kvantumelmélet alapgondolata tehat az, hogy a test energidja csak az elemi
energiakvantum bizonyos egészszamu szorzatanak mértékében valtozhat. Ez
az energiakvantum nem konstans, hanem a frekvenciaval valtozik.

Az elektromagneses sugarzas kvantum jellegét bizonyitotta az Einstein altal
megmagyarazott jelenség (1905), amely a fotoeffektus vagy fényelektromos hatas
elnevezést kapta. Albert Einstein ennek a jelenségnek a magyarazatat adta meg
azzal, hogy Planck kvantumhipotézisét a fényjelenségekre is kiterjesztette.

Az Einstein-féle ekvivalencia-elv és a kvantumelmélet kapcsolata szoros. Igy
ennek értelmében a részecskejellegii rendszer és a v frekvencidju elektromagneses
sugarzas interakcidjanal fellép6 tomeg - és energiacsere soran a rendszer AE
energiavaltozasa a frekvenciatol fiigg, tovabba ennek az ekvivalenciaalapelvnek
az értelmében a fotonnak mint részecskének tomeget (valojaban impulzust - p,
= c.mf) rendelhetiink:

_ & _hv _ h
m=G=E 5 @
azazZ
hv h
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Ezekbdl az osszefiiggésekbdl vilagosan kittinik, hogy a A hullimhossza
elektromagneses sugarzas fotonja ugy viselkedik, mint egy olyan részecske,
amelynek p impulzusa van. A foton tomege tehat kb. 10*° kg, ami kb. 6trendbelileg
kisebb, mint az elektron témege, amely 10 kg. Ma mar altalanosan elfogadott
nézet, hogy a fény dualisztikus jelleg(i, azaz részecske-.v jellege (korpuszkuldris
- h.v energiaju fotonnyalab) és egyben hullamjellege is van.

A Rutherford-féle planetaris atommodellbdl kiindulva és a kvantumelmélet
eredményeit alkalmazva Niels Bohr (1913) megalkotta a sajat atommodelljét,
amelynek megvoltak a sajat korlatai, de megmagyarazta a H atom vonalspektrumat.
A Bohr-féle atommodell a klasszikus fizika nézeteib6l indult ki, amely alapjan
a negativ toltésti részecskék bizonyos diszkrét energiaju palyakon keringenek
az atommag koriil. A klasszikus fizika ismereteivel meg lehetett magyarazni
a H atom vonalspektrumat, azonban azt nem, hogy az elektron energiaja miért
diszkrét értékeket vehet csak fel (tehat miért kvantalt).

Az elemi részecskékkel végzett tovabbi kisérletek is azt mutattak, hogy ezek
dualisztikus jellegtiek, hasonldan a fényhez, amit mar korabban emlitettiink.

Ezeket a feltételezéseket foglalta 6ssze L.De Broglie (1924) francia fizikus
abban a gondolataban, amelyben kifejtette, hogy barmilyen részecske mozgasa
(impulzusa) 6sszefiiggésben van a hullamjelleggel is. De Broglie a fotonanal6giabdl
indult ki, igy a fény esetére levezetett dsszefliggés altalanositasaval minden
mozg6 elemi részecskéhezegy hullimhosszt lehetett hozzarendelni. Ezzel
a gondolataval a hullimmechanika alapitéjava valt, ugyanis a de Broglie egyenlet
a mikrorészecskék hullimmechanikdjanak alapegyenlete.

h
p=m.v=; (4)

Ebbdl az 6sszefliggésbol megkapjuk a részecskék mozgasabol adodd De

Broglie-féle hullamok hullamhosszat,

A=i= (5)

p muv

Az elektron sebességét a kinetikai energia képletébdl fejezhetjiik ki:

E, = %me.vz (6)
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Ha az elektron E 9sszenergiaja a kinetikai és apotencialis energiabdl tevédik
Ossze, akkor a v sebességel mozg6 elektronra A hulldimhosszara a kovetkezd
kifejezést kapjuk:

1=t " (7)
MeV  |2me(E-Ep)
Az elektron hullamjellegét 1925-ben Erwin Schrodinger fogalmazta meg
az 6 nevét visel6 hulldmegyenletében. A Schrodinger-egyenlet (tovabbiakban
SE) egy differencialis egyenlet, amely valdjaban a hullammozgasra hasznalt

Laplace- és Maxwell-egyenletek (elektromagneses sugarzas) alkalmazasa.
Ezekbe az 0sszefliggésekbe helyettesitjiik a (7) — os Osszefiiggést és igy az alabbi
egyenletet kapjuk:

9%y . 9%y | 9%y . 8mPm, _
9x2 dy? 9272 h2 (E - Ep)l/) =0 (8)

A (8) egyenletben egy 1j valtozd szerepel — hullamfiiggvény vy, amely az
elektront irja le, mikozben az elektron helyzetének a fiiggvénye.

A hullamfiiggvény fizikai értelmezése komplikalt. A klasszikus mechanikdban
a hullamfiiggvény négyzete az energiastirtiséget adja meg, a hullammechanikai
értelmezés szerint a * a statisztikailag vett atlagos elektronstriiséget adja meg
(valészintiségi stirtiség) az r pontban és a dV térfogati elemmel valo kiszorzasaval
az e jelenlétének a valoszinliségét kapjuk ebben a térfogatelemben.

[P¥*av =1 (9)

A kovetkez6 1épésben szétvalasztjuk a hullamfiiggvény szogtdl és sugartol
fiiggd (radialis) részét:

L3 (22 4 8 (sing 2) 4 L 2L L e (5 Yy =0 (10)

r29r ar r2sing 99 r25in29 92 hZ2

A SE megoldasaként az energiaminimumokhoz tartozé kiillonb6z6 E
energiaértékeket kapunk a hozzatartozé y hullamfiiggvényekkel. A hidrogénszerti
atomok esetében az energiaértékeket a kovetkez6 osszetiiggésbdl szamoljuk ki,
amelyet a SE megoldasaként kapunk:
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me.e*
En = _8.£§.n2.h2 (11)

Ahol e az elektron toltése, £, a vikuum permitivitdsa, és az n az un.
fékvantumszam. Az 6sszefliggésbdl lathatd, hogy az elektron az atomban
csak bizonyos diszkrét értékd energiaju lehet (amelyet az n f6kvantumszam
értéke hataroz meg) és amit ugy fejeziink ki, hogy az elektron csak bizonyos
diszkrét értékid atompalyakon mozoghat, ugyanis a hidrogénszer atomok
hullamfiiggvényeit atomi palyaknak nevezziik.

Az atomi palyak hullamfiiggvényeit a (10) egyenlet megoldasaként kapjuk
a kovetkezd alakban: Ynim (1,9, @) .

Minden ilyen hullamfiiggvényt, amely a SE megoldasa harom fiiggvény
szorzataként irhatunk fel, amelyekbdl az egyik az r fiiggvénye, a masik a 9
tiiggvénye a harmadik pedig a ¢ fliggvénye:

Unim (0, @)=Ryp (U1 () V(@) (12)

Az utolso két fiiggvényt gyakran 6sszevonjuk és a kovetkezd alakban irjuk fel:
Vim (@, 9) = Um(@)Vin(9) (13)

Ebbdl a kovetkezé dsszefiiggést kapjuk:

Vim0, 9) = Ry (MY m (3, 0)  (14)

A Ry, |(r) tagot a radidlis hullimfiiggvénynek nevezziik, a Y] ;,(8,¢)tagot
pedig a hullamfiiggvény szogtdl fiiggd része, amely a gombfiiggvény elnevezést
kapta. Mindegyik palyat hdrom kvantumszdmmal - n,l,m, hatdrozhatjuk meg.
Amikor az elektron allapotat a hulldimfiiggvény leirja, akkor azt mondjuk, hogy
az elektron a megfelel atomi palyan tartézkodik. Tehdt ha az elektronta ‘¥ ¢ ¢
hullamfiiggvény irja le, akkor az elektron az n = 2,1 = 0 és m, = 0 értékek dltal
meghatdrozott palyan tartézkodik. A kvantumszdmokbdl tehat kettd (I és m,)
a szogtol fiiggd megoldaskomponensbdl szarmazik, a harmadik kvantumszam
neve pedig a 11 egyenletnél a f6kvantumszam, amelynek az értéke n = 1,2,......
lehet és az atomi palya energidjat hatdrozza meg.
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A harom kvantumszam kozti relaciot a kovetkezé mddon tudjuk kifejezni:

n>1>|m| (15)

tehat a kvantumszamok a kovetkezo értékeket vehetik fel:

n=1,2,3,...; 1=0,1,2,3,..n-1; m=-,...,0,1, ...+l

A harom kvantumszam teljes mértékben jellemzi az egyes atomi palyakat,
azonban az elektronok jellemzésére az atomi palyakon Stern és Gerlach kisérlete
alapjan bevezették az s spinkvantumszamot is, amely s = + % értékeket veheti
fel. (Atkins, 1992)

3.2 Kémia kotés - alapfogalmak

Kémiai kotésen azt a kdlcsonhatast értjiikk, amellyel két vagy tobb atom, vagy
atomcsoport egyiittesének olyan allapota alakul ki, amely minimalis energiaval
rendelkezik, éspedig kisebbel, mint amennyi a tokéletesen elszigetelt atomok
vagy atomcsoportok energiainak dsszege. Ha az atomokat kozelitjitk egymashoz,
a rendszer helyzeti energidja a tavolsag fliggvényében minimumon halad at.
Megkiilonboztetiink elsédleges és masodlagos kémia kotéseket. Az elsédleges
kémiai kotések kozé sorolhatdak az ionkdtés, a kovalens kotés és a fémes kotés,
a masodlagos kémiai kotések kozé pedig a H-hid kotés, a Van der Waals-
kolcsonhatas, a dipdlus-dipdlus kdlcsonhatas és a diszperzios kdlcsonhatas.

Az elsédleges kémiai kotéseknél a kémiai kotést létesité atomok
elektronegativitdasanak a kiilonbsége hatarozza meg az adott atomok kozotti
kémiai k6tés mindségét. Munkankban az atomok kozt kialakult kovalens kotések
lesznek a mérvadoak, azért ezen kotéstipussal kapcsolatos alapfogalmakat
ismertetjiik az olvasoval.

A kovalens kotés kialakulasakor szabad atomokbol molekulak jonnek létre.
A molekulak létrejotte mindig energiacsokkenéssel jar.

Azokat a vegyértékelektronokat, amelyek részt vesznek a kémiai kotés
kialakitasaban, kotd elektronoknak, azokat pedig, amelyek nem vesznek részt,
szabad vagy nemkoté elektronoknak nevezziik.

A kovalens kotés egyik specialis esete, ha a kovalens kotés két elektronjat
az egyik atom adja (donor), a masik atom, amely befogad, az akceptor. Az igy
létrejovo kotést koordinativ (dativ) kotésnek nevezziik. A kialakulas feltétele,
hogy a donor atomnak szabad elektronparja (i) legyen, az akceptor atomnak
legalabb két elektronja hidnyozzék a stabilis nemesgaz konfiguracidjahoz.
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Két atom kozott, ha két-két vagy harom-harom parositatlan elektronnal
rendelkeznek, tobbszoros kovalens kotés johet létre, amely két parositatlan
elektron esetében kétszeres kovalens koétés vagy harom parositatlan elektron
esetében haromszoros kovalens kotés. Kétszeres kovalens kotés kialakitasara
a C, N, O és S, haromszoros kovalens kotés kialakitasara csak a C és N atom
képes. A kémiai kotés kialakulasakor az atommagok kozel keriilnek egymashoz,
igy kolcsonhatasba 1épnek, mikozben a potencialis energidjuk csokken. Ha az
atommagok a kovalens kotés egyensulyi hosszanal kozelebb keriilnek egymashoz,
az azonos toltéssel rendelkezé atommagok kozotti taszitd erdk lépnek fel. A
két atommag kozotti egyensulyi tavolsagot a kovalens kotés kialakulasanal
kétéshossznak vagy kotéstdvolsdgnak nevezzik.

A kotési energidnak vagy a kémiai kotés disszocidcios energidjdnak nevezziik
azt az energiat, amely 1 mol adott kovalens kotés felszakitasahoz sziikséges.
Ennek az energianak az abszolut értéke a potencidlis energia minimuma
energiaértékének felel meg. A kovalens kotésnél kisebb a kotéstavolsag, azaz
minél kozelebb vannak egymashoz az atomok és erdsebben vannak kotve, annal
nagyobb a kotési energia. Ez az eset all fenn a tobbszords kovalens kotések
esetében is, ahol kisebb a kotéstavolsag és igy a molekula képzddésekor tobb
energia szabadul fel.

Az amerikai Lewist6l szarmazott az a feltevés, hogy 2 azonos atom kozti kotés
kialakulasanal a 2 kiilonb6z6 atomtdl szarmazo 2 koétdelektron a 2 atomnak
a kozos elektronparjava valik, tehat a kotés két elektronja mindkét atomhoz
egyarént tartozik (Lewis-féle elektronpdr). O vezette be a kovalens kotés fogalmat
is, tovabba a tobbszoros kotés fogalmat is. Ez a Lewis-féle elképzelés bizonyos
javitasokkal pl. a konjugalt -rendszerekre vonatkozéan mind a mai napig a
szerkezeti képletek felirasanak alapjat alkotja.

Ha két azonos atom kozott jon 1étre kovalens kotés, akkor a molekulaban a
toltéseloszlas egyenletes lesz, igy a kotést létrehozd két atom koriili elektronstirtiség
is azonos lesz. Ezaltal a kovalens kotés apoldris lesz. Ha a kotés két kiilonb6z6
elektronegativitasi atom kozott jon 1étre, a toltéseloszlas nem lesz egyenletes.
A molekuldaban az atomok elektronegativitasanak a fliggvényében kialakul
egy parcialis negativ (§) és egy részleges pozitiv (8*) toltés, a kovalens kotés
poldrissa valik.
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A molekulak polaritasat a kovalens kotés polaritasa mellett a molekula
szimmetridja is befolyasolja. Ha a kovalens kotés apolaris, akkor a molekulanak
nincs dipélus momentuma, azaz a molekula apolaris. Polaris molekulakban
— mint lattuk - az elektronok eloszldsa aszimmetrikus, a pozitiv és a negativ
elektromossag sulypontja nem esik egybe: a molekula permanens dipolusként
viselkedik. Ha a pozitiv és a negativ toltés sulypontja d tavolsagra van egymastdl,
akkor a dipolus hatasat jellemz6é permanens dipdlusmomentum:u=Q.d Ez
vektor jellegli mennyiség, a kotés mentén az elektronegativabb atom felé mutat.
Leggyakrabban hasznalt mértékegysége a debye (D), 1D = 3,34.10%° C.m.
(Zuarkova, 1984)

3.3 A kémia kotés modern elméletei

A hulldam-mechanika ismeretein alapszik, azonban a vegyészek szamara problémak
meriilhetnek fel ennek az elméletnek az értelmezésével és megértésével. Mint latni
fogjuk, az elmélet levezetéséhez bizonyos matematikai apparatust is hasznalnunk
kell, tovabba a vegyészeknek, de ugyantgy a kémiatanari palyara késziil§ hallgatok
szamara is problémat okozhat az elektron dualisztikus jellegének (hullam-részecske)
pontos megértése és az ismeretek helyes alkalmazasa. A hullaim mint az energiaatvitel
és konzervalas egyik legjelentdsebb eszkoze azonban nehezen szemléltethetd, mivel
az emberi tapasztalat inkdbb a makroszkopikus testekre vonatkozik.

A VB - Valence Bond - Vegyértékkotés-elmélet szerint a kémiai kotést
az ellentétes spinnel parositott elektronok hozzak létre. Heitler és London a
kvantummechanika eszkozeit alkalmaztdk a H, molekula szerkezetének leirdsara,
és a szamitasaik alapjan két eltéré hullamfiiggvénnyel leirhato allapot 1étezik.

A hidrogén molekulat gy tanulmanyozhatjuk, hogy megoldjuk a SE-t mindkét
hidrogén atomra és aztan egymashoz kozelitjiik oket. Vegylik a H, és a H,
hidrogén atomokat, amelyek olyan tavol vannak egymastdl, hogy nincs kozottitk
semminemt kolcsonhatds. Ha a H, atom elektronjat 1-el a H, atom elektronjat
pedig 2-el jeloljiik, akkor a két atomi palyat, amelyeken az elektronok vannak,
igy irhatjuk le: y, (1) yg(2).

Ha a két atomot kozelitjiik egymashoz egy bizonyos tavolsagnal, amely
a potencialis energia gorbéjének minimumanak felel meg (15. dbra), mindkét
elektron mindkét atommag vonzaskorébe keriil, és mivel az elektronok
megkiilonboztethetetlenek, igy fel is cserélddhetnek: w4 (2) wg(1).
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Ez az allapot, amikor az atommag vonzaskorében egy e van, azonban ezek
felcserélédhetnek, a kovetkezd hullamfiiggvénnyel irhato le:

dve = Ya(DPp(2) £= P (2)Pp(1) (16)

A VB-elmélet szerint tehat az elektronok tulajdonképpen az atompalyakon
maradnak, de ezek atfedése kovetkeztében kotés jon létre. A Valence Bond-
modszer a szamitasokban kevésbé elterjedt, ugyanakkor a kémiai szemlélethez
kozelebb all: a kotésekhez (atomparokhoz) rendel fiiggvényeket — s ezekbdl
épiil fel a teljes hullamfiiggvény.

15. dbra:A H, molekula kialakuldsdnak potencidlgorbéje (Vacik, 1986)

A hidrogén molekula kétéseinek megmagyarazasara alkalmazott kovetkezo
hullimmechanikai elmélet a Mulliken és Hund nevéhez fiz6d6 MO
(molekulapéalya) modszer. A diak megismerési folyamatanak szempontjabol
itt a hozzaallas forditott, mint a VB elméletnél. A molekula keletkezését egy
hipotetikus — elméleti atom létezésébdl vezetjiik le, amelynek azonos szamu
elektronja van és olyan magja, amely felhasadasaval az 4j molekula mindkét
atomjat megkaphatjuk. A H, molekula esetében az ilyen hipotetikus atom
magjaban A és B protonokat tartalmaz és az elektronburokban 2 e van. Ha a két
protont kotéstavolsagra tavolitjuk el egymadstol, akkor a hipotetikus atombdl H,
molekula keletkezik, mikdzben mindkét e az A és a B magok vonzaskorében
lesz. Az ilyen allapotot leir6 hullamfiiggvényt molekulapalyanak (MO) nevezziik
és dpMO-val jeloljik. A megoldasra varé probléma az, hogyan kapjunk egy
ilyen molekulapalyat. Erre hasznaljuk az atompalyak linedris kombinaciéjat
(LCAO - Linear Combination of Atomic Orbitals). Ebben az esetben az elektron
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leirasanak megkdozelitési modszerét hasznaljuk. Tehat ha az 1-es szamu elektron
az A jelzésti atommag kozelében van, azt a y, (1) hullamfiiggvénnyel irhatjuk
le. Ha a B jelzésti atommag kozelében van, akkor yg(1) hullamfiiggvényt
hasznalunk. Az elektron viselkedésének a leirasaira mindkét mag kozelében
az LCAO mddszert hasznaljuk, igy megkapjuk a ¢(1) molekulapalyat, mint az
atomi palyak linedris kombinaciojat.

d(1) = c1P4(1) + (1) (17)

A molekula szimmetriajabdl adédik, hogy, a kovetkezé két molekulapalyat
kapjuk:

¢(1) =a(1) £ (1) (18)
Anal6g médon a masik elektront is leirhatjuk:

¢(2) = l/JA(z) + 1/)3(2) (19)

Az elektronok mozgasat mindkét atommag vonzaskorében a teljes hullamfiiggvény
irjale:
duo = ()P (2) = [Pa(1) £ Y (D][YPa(2) £ Pp(2)] = Ya(DPa(2) +
Ye(DYp(2) £ P, (DY(2) £ (29 (1) (20)

A yA(1)y4(2) tag azt az allapotot irja le, amikor mindkét elektron az
A atommag vonzaskorében van, tehat a Hy Hf ionallapotot irja le, a ypg(1)
yp(2) pedig a Hf Hy ionallapotot. Ez a két tag a két H atom kozt kialakult ko-
tés ionos hozzajarulasat irja le, mig a W, (1)wa(2) + wg(1)yp(2) pedig a kotés
kovalens részét irja le. A levezetésbdl latjuk, hogy a VB elmélet a kotés ionos
hozzajarulasat elhanyagolja, mig az MO elmélet pedig feliilértékeli. Ezt az
approximaciot nevezziik az egyelektronos molekulapalya leirasnak, amikor
is figyelembe vessziik minden elektront viselkedését az atommagok és a tobbi
elektron kornyezetében. Ha nem ezt a megkozelitést alkalmazzuk, akkor
a molekulapalya hullamfiiggvényét a kovetkezd egyszeriibb médon irhatjuk
le (Vacik, 1986, 58-60):

bmo+ =Vat s (21)
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A dpj0+ kombinaciét koté molekulapalyanak nevezziik, mig a ¢y;o_pedig a lazitd
molekulapalya. A két hullamfiiggvény linedris kombinacidjaként o-palyaknak
nevezziik, amelyeket az jellemez, hogy a két magot 0sszek6td tengelyre nézve
hengerszimmetrikusak (Zarkova, 1984). A molekulapalydk kialakuldsat az
atompalyakbdl in. energiaszint diagrammal szemléltetjiik. P1d. a hidrogénmolekula
esetében ez igy néz ki (csillaggal jeloljiik a lazit6 palyakat):

16. abra: A H, molekula molekulapdlydinak energiadiagrammia

Hulliammechanikai szempontbdl a kotés kialakulasat ugy kozelithetjitk meg,
mint a két hidrogénatom vegyértékelektronjainak kozeledését egymashoz (vagy
altalanosan két olyan hullamfiiggvényekkel leirt elektronallapot kozeledését
és kolcsonhatasat), amelyek Is, allohullimokkal vannak leirva — ezek az Is,
atompalyak (AO). Ha két hullam kozeledik egymashoz, kolcsonhatasba lépnek.
A H, molekula esetében, ha kétls, AO kozeledik egymdshoz és fazisban
interferal (17. abra), akkor egy un. ,,molekulahullam® keletkezik, amelyet kot6
molekulapalyanak neveziink (MO):

¢ = =x [1sy, + Lsy,] (22)

Ha a kétls, AO kozeledik egymashoz és ellenfazisban interferalnak, akkor
lazitépalya (MO - ¢°) keletkezik:

1

d)* = ﬁ X [1SH1 - 1SH2] (23)
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Forras: sajdt dbra
17. dbra: Az Is, atompdlydk interferencidjdnak
és a ¢ molekulapdlya keletkezésének sémdja

Az elektronstirtséget a kvantummechanikaban a hullamfiiggvény négyzetével
fejezziik ki, tehat egy MO esetében mint a koté molekulapalya négyzetét,
azaz ¢p>. A két vegyértékhéjon taldlhatd 1s, AO kozti fazisban torténd (vagy
koto) interferencia kovetkezménye az elektronstiriiség megnovekedése a két
atom kozti térben, ami a valdsagban a kovalens kotés kialakulasat okozza. Az
elektronsiirtiség megnovekedését a kovetkezdképpen fejezhetjiik ki:

Ap = 2¢2(r) — [1sy4,2(r) + 15y, 2 (r)] (24)

A Ap valdjaban az elektronstiriiség (valtozasat — novekedését vagy csokkenését)
fejezi ki a hidrogén molekuldban (pl. az r helyzeti vektorral meghatarozott
pontban) dsszehasonlitva az eredeti ,,izolalt“ hidrogénatomok elektrontrtiségével,
tehdt azzal az esettel, mintha az 1s, és 1s_, atomorbitdlok hullamfiiggvényei
a kozeledés folyaman nem interferdlnanak. (Kysel, 2004)

Mint lathatjuk, ezek az 6sszefiiggések nem bonyolultak, azonban latni ezen
Osszefiiggések mogott a fizikai lényeget, és megmagyarazni a kémiai kotés
kialakulasat a molekuldban a hallgatéknak olykor elég nehéz feladat, ezért
sziikséges az olyan mddszerek és eszk6zok bevezetése a kémiatanar képzésbe,
amelyek ezt lehetové teszik.
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3.4 Hiickel-féle MO elmélet

A molekulapalya modellel természetes médon vizsgalhatéak nagy molekulak
és kiterjedt atomrendszerek. Az egyik ilyen eset a konjugalt molekulak, amelyek
szénlancaban egyes és kettds kotések valtakoznak.

A konjugalt molekulak m-molekulapalydinak szamitasaival Erich Hiickel
foglalkozott. Az altala bevezetett kozelité modszer segitségével megszerkeszthetjiik
a m-molekulapalyak energiadiagrammjat, és kiszamithatjuk az egyes
palyakoefficienseket is. A Hiickel-féle megkozelitésben a m-molekulapalyakat
a o-molekulapalyaktdl fliggetlentil vizsgaljuk. A o-molekulapalyak adjak az
egyes molekulak vazat, amely meghatarozza a molekula térbeli elrendezodését
is. A molekula vazaban minden C atomot azonos mddon kezeliink, igy a
kételektronintegralokat (Coulomb-integralokat), melyekben a pélyak egy
atomon vannak, azonosnak tekintjiik és a-val jeloljiik. A Coulomb-féle integral
egyszerUsitett formaban az elektron potencidlis energidjaként interpretalhato.
A kétatomos kételektronintegralok koziil azokat, melyek egymashoz o-kotéssel
kotott atomok kozott vannak, B-val jeloljiik. Pl. az etén esetében, ha a
o-vazat rogzitettnek vessziik, akkor a szamitasokat csak a 2 m-molekulapalya
jellemzdinek meghatarozasara dsszpontositjuk. A 3 C atomot tartalmazé (am -
elektronok szamdaban az 6zonnal izoelektronos szerkezetii) allil anion esetében
a 3 m-molekulapalya jellemzdinek meghatarozasa a célunk. A meghatarozott
energiaszintek alapjan célunk megallapitani az elnyelt UV elektromagneses
sugarzas hullamhosszat.

A m-molekulapalydkat az MO-LCAO elv alapjan a szén atomok 2 p_
atompalyainak linearis kombinacidjaval kapjuk meg. Pl. az etén esetében:

y=cWateWy Y =capatcpPp  (25)
Az allil anion esetében:

Y = capa + cicce (26)
a butadién esetében pedig:

Y = cqa + cgPpicctpc + cphp (27)

Az egyenletekben a v, v, ¥, v, az A, B, C, D szénatomokon centralt 2p_
atompalyak hullamfiiggvényeiac,, ¢, ¢, c, pedig az adott C atomok kiszamitott
egyiitthatoi.
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A Hiickel féle megkdozelitésnél az optimalis energidkat és egyiitthatokat az
un. variaciés mddszerrel hatarozzuk meg, amelynél felirjuk az Gn. szekularis
determindnst (a,= a,= a_«,_«a egyszerisitéssel), amely egyenlé nulldval.

Az etén esetében a szekuldris determindns a kovetkezo:

a—e f

L a—¢ =0

Az egyenlet gyokei pedig:
gg=atp

. A* LUMO

Energia

& x
‘ v
4 v
_*_‘J \'_'—

cp /o
+ T HOMO

o

Forrds: Sajat abra
18. dbra: Az etén molekulapalydinak energiadiagrammija

A + eljel a koté kombindcidonak (koté molekulapalyanak) felel meg, a — pedig
a lazité kombindacionak (18. dbra).

A B értéke paraméter, a i(C 2p, C 2p ) 4tfedés esetében durvan -75 kJ/mol,
azaz -0,8 eV-nak felel meg.

A legnagyobb energiaju betoltott m-molekulapalyat az angol megfelel6jébdl
HOMO-nak nevezziik, a legkisebb energiaju betoltetlen molekulapalyat pedig az
angol megfelel6jéb6l LUMO-nak nevezziik. Ez a két molekulapalya egytittesen
a molekula hatarpalyai, amelyek sok fontos jellemz6t hataroznak meg, koztiik
a molekulak kémia és spektroszkopiai sajatsagait is.(Atkins, 1992)

Az allil rendszerek a propén molekulabdl keletkeznek, amit a kovetkezd
modon szemléltethetiink: |, H

! H
H,C=—CH—C—i—H —> H,C=—CH—C

H H
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Ha nem vessziik figyelembe az egyes rezonancias hatarszerkezeteket, akkor
megallapithatjuk, hogy az allil anion valdsagos szerkezete a kovetkez6:
H

|
NS

]

Az allil anion esetében a szekuldris determinans:
a—c¢ B 0

B a—-e B
0 15 a—c¢

H

12

=0

Az x = % helyettesitéssel a kovetkezoképpen egyszeriisodik a szekularis

determinans:

x 1 0
1 x 1|=0
0 1 x

Az adott egyenlet gyokei:x = —v2, x =0, x = V2.
A gyokokhoz tartozo energiaszintek pedig a kovetkezdek:
g =a+V2B, e =a,e=a—V2p.
Az e, energiaszinthez tartozo m —molekulapdlya a kotopalya, a m,—molekulapdlya
nem koté palya a ' —molekulapalyét pedig a lazit6 palyak kozé soroljuk. (19.
abra)

_.T".l* 5 zdiﬁﬂ

Energia
-
nN
o
|
f

-1"_4'{1 El=cx+4'§ﬁ

Forras: Sajat dbra
19. dbra: Az allil anion molekulapalydi és pdlyaenergidi
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Az egyes molekulapalyak hullamfiiggvényeit az alabbi mdédon irhatjuk fel és
abrazolhatjuk (20. dbra):

Y(my) = %('P1 +V2p, +p3) (1) = %(M —p3), Y(3) = %(P1 —V2p, + ps)

Energia

< Hi
%H
te

Forrds: Sajat dbra
20. abra: Az allil anion Hiickel-féle molekulapadlydi

Butadién

A paros szamu C-atom szamu konjugalt rendszerek koziil a butadién az egyik
modellszert n-rendszer, mivel a C atomok szama 4, a szekularis determinans
tipusa 4x4, igy bizonyos approximaciokkal megoldhaté. Megoldasaként
megkapjuk a szekularis egyenletek gyokeit, a hozzatartozd energiaszinteket és
a molekulapalydk egyiitthatoit. (Streitwieser, 1968)

Ha nem vessziik figyelembe az egyes rezonancias hatarszerkezeteket, akkor
megallapithatjuk, hogy a butadién valdsagos szerkezete a kovetkez6:

H H
=y
H _
H H
A butadién esetében a szekuldris determinéns:

- B 0 0
B a-—¢ P 0 —0
0 p a—¢ P
0o 0 B a-e

[04
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Az x = % helyettesitéssel a kovetkezoképpen egyszeriisodik a szekularis
determinans:

I
o

[alika Sl o =)
8 RO O

O O R
=N

Az adott egyenlet gyokei: x; = -1,62, x, = -0,62, x3 = 0,62, x4 = 1,62.

A gyokokhoz tartozd energiaszintek pedig a kovetkezéek: €= o+ 1,62 3, €)=
a+0,62B,e3= a—0,62B,e4= a— 1,62 B. Az ¢, ¢,energiaszintekhez tartozo
7, ésm,—molekulapdlya a k6t6palya, a 7, és r,—-molekulapdlya molekulapalyakat
pedig a lazité palyak kozé soroljuk.

Az egyes molekulapalyak hullamfiiggvényeit az alabbi mdédon irhatjuk fel és
abrazolhatjuk (21. abra):

Y(my) = é(pl +p2+ps+pa), Y1) = %(P1 + P2 —p3 —DPa), Y(m3) = %(Pl —P2—
p3 +p4), Y(1,) = %(P1 — P2+ D3 —P4)

= b
— -
4 4
" 3388

Forrds: Sajat dbra
21. dabra: A butadién Hiickel-féle molekulapdlydi

Energia
=

3.5 A szamitasoknal hasznalt baziskészletek

Réviden és olyan mértékben ismertetjitk a kvantumkémiai szamitasoknal
hasznalatos hullamfiiggvény bazisokat is, hogy ezt hasznalni tudjuk a feladatok
megoldasanal. Ha vessziik az atomszerkezet fizikai értelmezését, akkor latjuk,
hogy ez a szemlélet csak az atomtdrzs elektronjainak atompalyait és a vegyértékhéj
atompalydit veszi figyelembe, betartva a Pauling-féle tilalmi elvet, tehat hogy max.
2 parositott spint elektron foglalhat el egy atomorbitalt (AO). Leegyszertsitve, az
ilyen atompalydk (atomorbitalok) csoportja alkotja a minimalis bazist. Az ilyen
bazis segitségével megkapjuk a teljes hullamfiiggvényt, amely felhasznalasaval
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azonban nem kapunk pontos eredményeket. Ezért a pontosabb és megbizhatébb
eredmények elérése érdekében jobb hullamfiiggvényt kell konstrualnunk, tehat
egy nagyobb szamu hullamfiiggvényt tartalmazo baziskészletet sziikséges
hasznalnunk. A minimalis bazis hasonlit leginkabb a koznapi értelemben vett
atompalya fogalmahoz, ekkor ugyanis pl. a hidrogénen a bazis egy darab s tipusu
figgvénybdl ll, a lititumon egy 1s és egy 2s tipusu fiiggvénybdl, a szénatomon
pedig egy-egy 1s, 2s, 2p , 2p ¢s 2p, tipusu fiiggvénybdl atompalyabol. Az un.
kétszeres zéta (double zeta, DZ) bazis az atompalyakat megkétszerezi, tehat
a szénen az atompalya fliggvények: 1s, 1s’, 2s, 2s’, 2p, 2p » 2P, 2p,, 2p,’
2p,’. Hasonloképpen a TZ, QZ, PZ bézisokban a fiiggvények szdma harom-,
négy-, ill. 6tszordse a minimalis bazis fiiggvényeinek. Jelenleg leggyakrabban a
Gauss-fiiggvények altal leirt Gauss-tipust palyak (Gaussian type orbital, GTO)
baziskészleteit hasznaljuk, tehat a ma hasznalatos bazisok tilnyomo tobbsége a
Gauss-fiiggvényeken alapul. A masik tipust baziskészlet a Slater tipusu palyak
(Slater type orbital, STO) hullamfiiggvényein alapul. A szamitasi tapasztalat
azt mutatja, hogy a konny és gyors integralas ellentételezése a nagyobb bazis,
ahhoz azonban, hogy az STO-k mindségét elérjiik, 2-4-szer annyi GTO-ra van
sziikség, de a a szamitasi gépidok azt mutatjak, hogy még igy is megéri ezeket
hasznalni!

A GTO-k segitségével a harom vagy négy atomra centralt integralok szamitasa
két atomra centralt integralokra redukélédhat, amely nagy szamitasi elény. Az
STO-kat tehat GTO-kal helyettesithetjiik pl. az alabbi képlet alapjan:

exp(—1) = Xi=q ayix. exp(—ayr?) (28)

vagy
r X exp(—r) = Y¥_1 ayx.exp(—ayr?)  (29)

Az aés az o egyiitthatokat a linedris regresszié modszereivel hatarozhatjuk
meg. A GTO-k szdma - n - alapjan, amelyekkel az STO-kat helyettesitjiik
a bazis STO-nG jelolést kap. Tehat ez egy minimalis bazis, melyben minden
atompalyat (STO-t) n darab primitiv Gauss-fliggvény linearis kombindaciéjabol
rakunk Ossze. Példanak felhozhatjuk, hogy a STO-3G bazis a 70-es években
nagy népszertségnek orvendett, azonban ma mar csak ritkdn hasznaljak.
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1. Pople és munkatarsai dolgoztak ki az un. felhasitott vegyérték (split valence)
bazist, melynek 1ényege, hogy a belsé héjak egyszeres zeta, a vegyértékhéjak
DZ vagy TZ minéségliek. Pl. a 3-21G bazisban az els6 szam a bels6 palyak
Osszetételét, a kovetkezo két szam a vegyértékhéjat jellemzi. A relativ kis 4-31G,
6-31G vagy 3-21G bazisok esetében csak a vegyértékhéj atompalydi hasadnak
fel, igy az ilyen tipusu bazisok sokkal flexibilisebbek, mint a minimalis
bazisok, és jobban leirjak az elektroneloszlast molekulakban a kémiai kotés
kialakulasanal.

2. Abazisokat kiegészithetjiik polarizacios és diffuz fiiggvényekkel is. A polarizacios
tiiggvények valdjaban a bazisfiiggvények derivaltjait helyettesitik. A derivalt
szamitasaval az atom kornyezetére kapunk informaciét, igy helyettesithetjiilk
ezzel a modszerrel az atomok kozé elhelyezett bézisfiiggvényeket is. Igy tehat
a hidrogénatom esetében a polarizacios fliggvény p vagy d tipusu, a masodik sor
atomjai esetén d, f,... tipusti lehet. Ezek a hozzaadott fliggvények a bazist - mint
mar az el6bb emlitettiik - flexibilisebbé teszik, hatasuk pedig észrevehetéen
javitja az elektronszerkezet leirasat, sokszor pedig nélkiilozhetetlenek. A
polarizacids fiiggvényeket vagy a bazis neve utan tett *-gal, vagy zardjelben
megfelel6 bettikkel jeloljiik. Pl a 6-31G* ill. 6-31G(d) azt jelenti, hogy a molekula
minden atomjan 6-31G bazist hasznalunk, és a nem-hidrogén atomokon egy
sorozat (6 darab) d-tipusu fiiggvényt. A 6-31G** ill. 6-31G(d,p) esetében az
el6z6 bazist még kiegészitjiik a H-atomokon 3-3 p-tipusu fiiggvénnyel is. A
6-31G (2d, 2p) bazis esetén a 6-31G bazist a hidrogéneken 2 sorozat (2x3)
p-palyaval, a nem-hidrogéneken 2 sorozat (2x6) d-palyaval egészitjiik ki.
(Veszprémi, Fehér, 2000)

A szamitasokban hasznalt bazist altalaban a mddszer utan tiintetjiik fel, a
modszer és a bazis kozé ferde vonalat téve, pl. HF/6-31G*, UHF/aug-cc-pVDZ,
stb.

A gyenge molekulak (A és B molekula) kozti kolcsonhatdasok energidja
egyszerten a végtermék (AB) a szupermolekula energidjanak és a kiindulasi
komponensek energidjanak a kiilonbségeként szamithato:

AE = E*P - EA- EP (30)

A szamitasnal alkalmazott bazisnak garantalnia kell minden résztvevé molekulan
beliil a hullamfiiggvény pontos leirasat. Ha teljes bazist hasznalunk, akkor ennek
a kovetelménynek eleget tesziink. Az emlitett véges szamu hullamfiiggvényt
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hasznalé bazisok esetében viszont problémak adédhatnak még akkor is, ha
a mddszer méretkonzisztens. Ugyanis a szupermolekula egyik komponense
— a kolcsonhatas egyik molekulaja — altal fel nem hasznalt bazistiiggvényeket
(virtualis palyakat) a szupermolekula masik fele még hasznalhatja, ugyanugy,
mint a masik molekula altal nem hasznalt bazistiiggvényeket a szupermolekula
elsé molekuldja. Ezt a tényt egyértelmiien meg tudjuk hatarozni a molekulapalyak
linearis egyiitthat6ibdl. Az izolalt monomerek (A és B) viszont csak a sajat
baziskészletiikkel gazdalkodhatnak. Ennélfogva a szupermolekula bazisa
formélisan kiterjedtebb, mint a monomereké. Igy tehat ha barmely véges
szamu hullamfiiggvényt tartalmazé bazist alkalmazunk a szupermolekula
tulajdonsagainak kvantumkémiai kiszamitdsara, a kapott eredmény elvileg nem
konzisztens a kiilonallé monomerek tulajdonsagainak ugyanazon bazisban
végzett kvantumkémiai szamitasaival. Mivelhogy az teljes energiat (Total
energy) a variacids elv alapjan szamoljuk ki, igy a nagyobb bazis alacsonyabb
értékd teljes energidhoz, ennélfogva a kiszamitott kdlcsonhatasi energia a
valdsagosnal nagyobb lesz. Ezt a hibat a bazis szuperpozicios hibanak nevezik
(Base Superposition System Error, BSSE). A szupermolekulaban 1év6 kisebb
monomer egységek egymadsnak ,,kolcsénzott” bazisai, nem okoznak hibat.
A hiba oka a monomer és a dimer bazisainak kiegyensulyozatlansagabodl
kovetkezik. A BSSE csokken a bazis novelésével. Azonban megesik az is,
hogyha azonos nagysagu bazis mellett nagyobb pontossagu szamitasokat
alkalmazunk, akkor a BSSE is gyakorta névekszik. Ennek az oka az, hogy a
nagyobb pontossagu szamitasok nagyobb mértékben hasznaljak a virtualis
palyakat. Amennyiben a bazis nem megfelel6 nagysagu, a BSSE értéke gyakran
a kolcsonhatasi energia nagysagat kozeliti meg, ezért figyelembevétele, illetve
kompenzalasa elengedhetetlen a szamitasok pontossaga végett. Ez kiilondsen
a gyenge kolcsonhatasok (hidrogén-hid kotés, Van der Waals-komplexek)
soran fordul el6.

A BSSE becslésére és korrigalasara a leggyakrabban hasznalt modszer a Boys
és Bernardi altal kidolgozott tn. counterpoise (CP) mddszer (Boys, Bernardi,
1979). A médszer szerint a szupermolekula monomer egységeit a szupermolekula
teljes bazisdval szamitjuk, ezaltal a BSSE kikiiszobolheto:

AEcp — FAB _ FA(AB) _ EB(AB) (31)
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Az EAAP) ég EBAB) 3 monomerek teljes energidja a szupermolekula teljes
energidjanak szamitasakor hasznalt bazisban. Mddszertanilag tehat gy jarunk
el, hogy az elsé molekula bazisahoz hozzaillesztjiik a masodik molekula
bazisfiiggvényeit, méghozza a masodik molekula atomjainak a szupermolekulaban
optimalizalt helyeire, ugy, hogy nem vessziik figyelembe a masodik molekula
atomjait. Ezek az un. szellem - ghost palyak. Az igy kiegészitett bazissal szamitjuk
az els6 molekula energigjat EA“P)-t majd ugyanigy a masodik molekulara EB4-t,
és ezek alapjan a BSSE-t:

E_ — FA(AB) _ EB(AB) _ FA _ B (32)

BSSE
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4. A szamitégépes molekulamodellezés gyakorlati alkalmazdsa
a kémiaoktatdsban

A kovetkezd fejezetben a szamitogépes molekulamodellezés gyakorlati alkalmazasat
kivanjuk bemutatni iskoldinkon, kiindulva a szlovakiai magyar kozépiskolakon
szerzett visszajelzésekbdl. Ha szamba vessziik a felmérés eredményeit és a sajat
szakmai tapasztalatainkat, megallapithatjuk, hogy a szemléltetés eme modszere csak
gyerekcipdben jar iskoldinkon. A logikus és az absztrakcids gondolkodas erdsitése
céljabol azonban elhanyagolhatatlan és kihagyhatatlan a kémiaoktatas tanmenetébdl.
Ezért a modszer elsajatitasat a kémiatandri palyara késziil6knél kell elkezdeni, erre
mutatunk be ebben a fejezetben néhany szemlélteto feladatot alacsonyabb nehézségi
foktdl nehezebb feladatokig. Bonyolultabb, kvantumkémiai alapismeretek is igényl6
feladatokat talalhatunk a (Foresman, 1996) és (Hehre, 1993) irodalomban, tovabba
a kvantumkémiai programcsomagok mellékleteként. Az ilyen feladatok megoldasa
azonban mar tulzott nehézségeket okozhat a kémiatanari palyara késziiloknek, igy
ilyen nehézségi foku feladatokat nem tiintetiink fel az ajanlott feladatok kozott.

4.1. A szamitogépes molekulamodellezés a kémiaoktatasban a szlovakiai
magyar kozépiskolakban

Az 1993-as felmérés megmutatta azokat a hidnyossdgokat, amelyekkel a
szlovakiai magyar gimnaziumok kiizdottek, beleértve a kétnyelviiségbdl
ered6 hianyossagokat, de az anyagi és eszkozi ellatottsagban megmutatkozo
problémakat is. Mivel azdta ,,sok viz lefolyt a Dunan’, kdzben csatlakoztunk
az Eurdpai Unidhoz, megnéttek a hozzaférhetd forrasok keretei, nagy,
kozpontilag iranyitott programok indultak be, mint pl. az Infovek, igy
2016-ban prébaltuk felmérni, hogyan mutatkozott meg az eltelt id6szak a
vivmanyaival egyiitt az eredeti bemutatott allapoton. Mivel ez alatt az id6 alatt
Uj, modernebb eszkozoket és modszereket is hasznalhatunk a kémiaoktatas
soran, igy a kérdéivbe beépitettiink olyan uj kérdéseket, amelyek az egyik ilyen
felhasznalhaté eszkozzel, a szamitogépes molekulamodellezéssel foglalkoznak.
Tehat rakérdeztiink a szamitégépek, mint mddszertani segédeszkozok
felhaszndldsdanak, vagy nem hasznaldsanak az okaira és lehetdségeire,
valamint szerettiik volna feltérképezni a szamitégépes molekulamodellezés
alkalmazasat a kémiaoktatasban a szlovakiai magyar gimnaziumokban tobb
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mint 20 év tavlatabol. Sajnos az azdta eltelt id6szakban a szlovakiai magyar
gimnaziumokban - a felmérés alanyainal - 1j problémak jelentek meg. 20
éve még kell6 osztaly- és diaklétszammal rendelkeztek, azonban jelenleg
a tobbségiik a fennmaradasért kiizd, kevés a diak és el6fordul, hogy az uj
osztalyok nyitdsa is csak a fenntarté megyei dnkormanyzatok jéindulatan
mulik. Az eltelt 20 évben az alapiskolakhoz hasonléan a technoldgiai tjitasok
is eljutottak ezekbe az intézményekbe. Tobb eurdpai unids fejlesztési projekt is
megvalosult ebben az iddszakban, igy kivancsiak voltunk, hogyan mutatkozik
meg ez a kémia tantargy oktatasaban.

Haladva a korral, elektronikus levélben egy elektronikusan kitolthet6 (Google
Drive alapt) kérdéivvel szolitottuk meg azon szlovakiai magyar kozépiskolakat,
amelyek valaszoltak a kérdéiviinkre az els6 felmérésnél, megszdlitottuk tovabba
azokat az Uj egyhaz, vagy mas jogi személy altal alapitott intézményeket is,
amelyek az id6 ota jelentésebb diaklétszammal dolgoznak. Az elektronikus
kérdoiviink az alabbi zart- és nyiltvégli kérdéseket tartalmazta:

Az elsé kérdésben a szamitogéppel valo felszereltségre kérdeztiink ra. Kérdésiink
az volt, hogy rendelkezik-e az iskola szamitogépes oktatasi teremmel? Igennel
vagy nemmel lehetett valaszolni.

A masodik kérdésben az irant érdeklddtiink, hogy hasznaljak-e ezt a tantermet
a kémia oktatasa keretén beliill? Igennel vagy nemmel lehetett valaszolni.

A harmadik kérdésben visszatértiink az els6 felmérésre, ahol rakérdeztiink a
szamitogépek alkalmazasara a hagyomanyos kémiai tanitasi 6ran. Valaszként
meg kellett jelolni egyet az alabbi lehet6ségek koziil:

- igen, gyakran alkalmazzuk (hetente)
— igen, néha alkalmazzuk (kb. havonta egyszer)
- nem, nem alkalmazzuk.

A tovabbi kérdésben a szamitogép nem alkalmazasanak okat kellett megjelolni
feleletvalasztos modszerrel, vagy réviden leirni széban:
— nincs szamitogép hozzaférhet6 helyen
- nem rendelkeziink megfeleld oktatdsi szoftverrel, amelyet alkalmazni
tudnank
— nincs kell6 tapasztalatom a rendelkezésre all6 szoftverek felhasznaldsahoz
- egyéb ok.
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Az 6todik kérdésnél ajfent arra kerestiik a valaszt, hogy a kémiat oktaté tanar
szamitoégépet mint modszertani segédeszkozt

9]

fontosnak tartja-e motivacids tényezoként

fontosnak tartja-e, mivel szemléletessé teszi az oktatasi folyamatot
nem tartja-e fontosnak, mivel nem hasznaljak
egyéb ok

A hatodik kérdésnél rakérdeztiink az iskola kémiai oktatasi szoftverrel vald
ellatottsagara, amelyre a kovetkez6 lehetéségekbdl lehetett valasztani:
- nagyon jo, j6 min6ségli és felhasznalhato oktatdsi szoftverrel
rendelkeziink
- jo, de nem tudjuk felhasznalni a rendelkezésiinkre all6 szoftvereket
- nem j6, nem rendelkeziink j6 mindéségli és felhasznalhato oktatasi
szoftverrel.

A hetedik felvetésnél arra a kérdésre, hogy milyen nyelvii oktatasi szoftverrel
rendelkeznek, a kovetkezd harom lehet6séget adtuk meg:
- magyar
- szlovak
- angol.

A kovetkezd kérdésnél rakérdeztiink, hogy problémat okoz-e a jo oktatasi
szoftver beszerzése. Igennel vagy nemmel lehetett valaszolni. A kovetkezo
kérdés soran szoban meg lehetett indokolni a nemleges valaszt.

A tovabbi kérdéseknél arra kerestiik a valaszt, hogy ha magyar nyelvii oktatasi
szoftvert hasznalnak, akkor honnan szerzik azt be.

A kovetkezd kérdéscsomag mar a szamitoégépes molekulamodellezésre, annak
felhasznaldsara a kozépiskolai oktatasban és az elérhetd szoftvercsomagokra
vonatkozott. A valaszaddkat megkérdeztiik, hogy hasznalnak-e szamitogépes
molekulamodellezé szoftvert a kémia éran. Ha nem, akkor miért. Ezeket a
lehet6ségeket adtuk meg:

- Nem vasaroltunk ilyen jellegti szoftvert,

— Nem ismerek ilyen szoftvereket,

- Bonyolult a hasznalata az ilyen szoftvereknek,
— Nem tudjuk beilleszteni az oktatasba,

- Egyéb.
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Ha azonban hasznalnak ilyen szoftvereket, feltiintettiink néhdany ilyen
szoftvercsomagot, amely alkalmazhato lehet a gimnaziumi oktatasban, és kértiik a
tanarokat, jel6ljék meg, melyeket ismerik és hasznaljak. Rakérdeztiink arra is, hogy
a kémiat oktato tandr fontosnak tartana-e a szamitégépes molekulamodellezd
szoftverek bevonasat a kémia oktatasaba. Ha igen, akkor megkérdeztiik azt is,
hogy melyik tananyagrésznél.

Kérdoiviinket a megszolitott 15 szlovakiai magyar gimnaziumbdl 9 t6ltétte ki,
igy az eredmények nem teljesen reprezentativak, azonban ha figyelembe vessziik,
hogy visszajelzést kaptunk a legnagyobb didklétszamu iskolaktol is, akkor a
tovabbi munkankhoz kiindulasi alapként tekinthetiink erre a felmérésre.

Az els6 kérdésre, hogy rendelkezik-e az iskola szamitogépes oktatasi teremmel,
minden valaszad¢ igennel felelt. Latjuk tehat az elmult 20 év fejlddését, bar nem
kérdeztiink ra a szamitogépek korara és teljesitménye sem. Tudjuk azonban, hogy
a szoftverpiacon és mds forrasokbdl is hozzaférhet6ek olyan oktatoprogramok,
amelyek hardverigénye nem a legigényesebb. Igy erre a kérdésre a vélaszt -
6sszehasonlitva a kiindulasi helyzettel — kielégitonek tartjuk.

A masodik kérdés, amelyben arra kérdeztiink ra, hogy hasznaljak ezt a
tantermet a kémia oktatasa keretén beliil, a kovetkezé eredményt hozta: 45%
valaszolt igennel és 55% nemmel. Latjuk tehat, hogy a kémia 6rak nagy része még
vagy az osztalyon beliil megy végbe.

A harmadik, a szamitogépek alkalmazasa a hagyomanyos kémiai tanitasi 6ran
kérdésre a valaszok a kovetkez6képpen osztddtak meg:

@ igen, gyakran alkalmazzuk
@ igen, néha alkalmazzuk
nem, nem alkalmazzuk

Megfigyelhet6 tehat, hogy mig 20 évvel ezel6tt egyaltalan nem alkalmaztak
a szamitogépeket a kémiatanitas folyamataban, addig a ma iskolajaban mar
szerepet kap a kémia 6rakon is, bar nem rendszeresen.

75



A kovetkez6 kérdésnél, mely soran a szamitogép nem alkalmazdsanak okat
kellett megjeldlni feleletvalasztos mddszerrel, és tobb lehetdséget is ki lehetett
valasztani, a kovetkezé eredményt kaptuk:

- nincs szamitdgép hozzaférhet6 helyen - a valaszaddk 25%-a jelolte meg

- nem rendelkeziink megfeleld oktatasi szoftverrel, amelyet alkalmazni tudnank
— a valaszadok 85%-a jelolte meg

— nincs kell tapasztalatom a rendelkezésre allé szoftverek felhasznalasahoz
— a valaszadok 25%-a jelolte meg.

Amint tapasztaljuk és 6sszehasonlitjuk a korabbi eredménnyel, latjuk, hogy
a két legsulyosabb probléma még ma is az, hogy az iskolak nem rendelkeznek
megfelel6 oktatasi szoftverrel, amelyet alkalmazni tudnanak, de sajnos hianyzik
az oktatok jartassaga is a rendelkezésre all6 szoftverek felhasznalasahoz.

A szamitégépet mint modszertani segédeszkozt viszont valtozatlanul minden
valaszadé fontosnak tartotta, mivel szemléletesebbé teszi az oktatasi folyamatot,
33%-uk pedig fontos motivacids tényezének tartja a szamitogépeket a kémia
oktatasanal.

A hatodik kérdésnél, ahol rakérdeztink az iskola kémiai oktatasi szoftverrel
valo ellatottsagara, az iskolak valaszait kiértékelve azt kaptuk, hogy az iskola
kémiai oktatasi szoftverrel valo ellatottsaga:

@ nagyon jo, jo mindségl és
felhasznalhato oktatasi szoftverrel
rendelkezink

® jo, de nem tudjuk felhasznalni a
rendelkezésinkre alo szoftvereket
nem jo, nem rendelkezink jo
mindségi és felhasznalhatd oktatdsi
szoftverrel rendelkezink

Latjuk, hogy mig 20 éve az oktatasi szoftver csak a nagyon gyenge teljesitményt,
hazai gyartasu PMD-85 tipusu szamitdgépekre volt hozzaférheto, de az iskolak
nagy részén még erre sem, addig ma az iskolak nagy része ugy valaszol, hogy az
ellatottsag nem jo és nem rendelkeznek jo mindségti és felhasznalhato oktatasi
szoftverrel.

A tovabbi kérdésre, hogy milyen nyelvli oktatasi szoftverrel rendelkeznek,
csak 7-en vélaszoltak, akiknek a vélaszait kiértékelve azt kaptuk, hogy javarészt
(tobb mint 70%-ban) ma mdar magyar oktatasi szoftverrel rendelkeznek. A
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valaszaddk koziil mindossze ketten jelolték meg a szlovakot, és egy valaszado
a szlovak és magyar nyelvi oktatasi szoftvert egyarant. Mivel 20 éve nagyrészt
(tehat majdnem 90 %-ban) csak szlovak oktatasi szoftverrel rendelkeztek a
gimnaziumok, a felvazolt allapot nagy valtozas a szlovakiai magyar iskolak
ellatottsagaban. Megfigyelhetd, hogy iskoldink erds affinitast mutatnak az
anyaorszagi magyar nyelvi segédeszkozok és taneszk6zok irant, ami nagyban
segitheti az oktatdi-nevel6i munkdjukat. Nem valtozott azonban a helyzet az
oktatdsi szoftverek beszerzése terén, hiszen arra a kérdésre, hogy problémas-e
a jo oktatasi szoftver beszerzése, a kémiatanarok 2/3-a igennel valaszolt. A
valaszadok mindossze 1/3-a vélaszolt nemmel. Az igennel valaszolok koziil
csaknem mindenki az okot firtaté miértre azzal valaszolt, hogy kevés az iskolak
anyagi forrasa ezekre a taneszkozokre, igy nem tudjak beszerezni. Akik viszont
hozzaférnek az oktatasi szoftverekhez, azok tobbségében Magyarorszagrol
szerzik be ezeket a segédeszkozoket.

Erdekesebb és sokkal egyértelmiibb a helyzet a szimitogépes molekulamodellezés
kémiaoktatasi felhasznaldsanak a terén a szlovakiai magyar gimnaziumokban.
Arra a kérdésre, hogy hasznalnak-e szamitogépes molekulamodellez6 szoftvert
a kémia dran, a valaszadék majdnem 80%-a nemmel valaszolt, csak 2 igen
valaszt kaptunk.

@ lgen
® MNem

A szamitégépes molekulamodellezd szoftver nem alkalmazasanak az okaként
a valaszadok tobbsége (tobb mint 60%) azt a valaszlehetdséget jelolte meg,
hogy nincs megvasarolva ilyen jellegli szoftveriik, a tobbi lehetéségre mar
csak egy-egy jelolést kaptunk. A feltiintetett molekulamodellez6 szoftverek
koziil is csak néhanyan ismerték az ACD/ChemSketch-et, és féleg a kiilonb6z6
webapplikaciokat tiintették fel a tanitasi 6ran hasznalhaté molekulamodellezd
szoftverként. A valaszadok tobb mint a fele viszont fontosnak tartana a
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szamitégépes molekulamodellezd szoftverek bevonasat a kémia oktatasaba.
Az ezt vitato kérdésre igy valaszoltak:

@ laen
@ Nem
Nem foglalkoztat ez a téma

Arra a kérdésre, hogy melyik tananyagrésznél, a kovetkezo valaszokat kaptuk:
kémiai kotések, molekuldk térbeli alakja, molekuldk térszerkezete, reakciok
mechanizmusa.

Amint latjuk, a helyzet a szlovakiai magyar kozépiskoldkban az IKT
kémiaoktatasban torténé felhasznaldsa terén nem sokat valtozott. A mai
napig fennmaradt a hagyomanyos moddszereken és taneszkdzokon alapulo
kémiaoktatas, nehéz bevezetni az innovativ, ij moédszereket, mert vagy nincs
meg a hozza alkalmatos eszkoztar, vagy hianyzik az azt alkalmazni tudé tanar.
A helyzetelemzéshez hozzatartozik, hogy magyar nyelvi kémiatanar-képzés,
amely a mult szazad 90-es éveiben tjrakezd6dott Nyitran, 2010-re ebben az
intézményben teret vesztett, nem nyiltak magyar csoportok, igy nem lehetett
kiilon foglalkozni a magyar hallgatokkal. A helyzet gyokeresen 2012-ben
valtozott meg, amikor elindult a magyar nyelvt kémiatanarképzés a komaromi
Selye Janos Egyetemen, ahol jelenleg els6éves mesterfoku hallgatéknak
igyeksziink ezeket az ismereteket is atnyujtani. Nehéz feladat var azonban az
allamilag fenntartott mddszertani kézpontokra is, hogy a modern ismereteket
és modszereket megismertessék a mar oktato tandrokkal, akik bizony néha
nehéz helyzetben vannak az allandé kredithajszolas miatt, mi tobb az anyagi
és erkolcsi megbecsiilésiik is vitathatd. Az eredményekbdl kittinik, hogy a
szamitogépes molekulamodellezés jelenleg nem tartozik a leggyakrabban
alkalmazott motivacios tényezék kozé a szlovakiai magyar, de altalanossagban a
kozépiskolai kémiaoktatasban, bar a tanarok egy része latja benne a motivacios
tényezbt és jo meglatassal fedezi fel azokat a témakoroket is, amelyek alkalmasak
a modellez6 szoftvercsomagok alkalmazasara. Ezekbdl az eredményekbdl az
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tlnik ki, hogy a felkészitést a felsGoktatasban a tanarképzésnél kell kezdeni,
olyan kurzusokkal és valaszthatd tantargyakkal, amelyek erre alkalmasak.
A kovetkezd részben ezért néhany olyan témakor elméleti leirasat és ezzel
kapcsolatos szamitdgépes molekulamodellezési feladatot ismertetiink meg,
amelyek beilleszthet6ek a kémiatanar-képzés kurzusainak egyes témakoreibe.
Mint emlitettiik, ehhez csatoljuk azokat a kiindulasi kémiai ismereteket, amelyek
nélkiil a feladatok nem megoldhatoak és megérthetéek. Olyan témakoroket és
feladatokat valasztottunk, amelyekkel a gondolkodas absztrakcids szintjei kozotti
atmenetet is demonstralhatjuk, bemutatva, hogyan hatnak a mikrovilagban
uralkodé torvényszertiségek a makrovilagban tapasztalhat6 tulajdonsagokra
és jelenségekre.

4.2. Szemelvények a kémiai kotés elmélete és a kémiai fizika modern
oktatasabol

R. T deSouza egy teljesen 4j szemszogbdl kozelitette meg a kémiai fizika
alapjainak oktatdsat a kémia alapképzésben résztvevo tehetséges hallgatoknal.
A hallgatok az addigi gyakorlat alapjan csak az utolsé éves tanulmanyaikban
taldlkoztak a kvantummechanika alapjaival, ahol a megismerési folyamat
nagy része a matematikai apparatus helyes haszndlatat jelentette, ezzel viszont
elvesztették az uj ismeretek fizikai értelmezésének fonalat. A tanulmany szerz6i egy
uj valaszthatd tantargy (honors courses) bevezetését javasoltak mar az alapképzés
els6 évfolyamaba ,, A kémia és a biokémia alapelvei” cim alatt, ahol a kémiaban
haszndlatos fizikai elméleteket ismertették meg a hallgatokkal. A hallgatok erre
a kurzusra csak felvételi teszt alapjan juthattak be, ahol a tesztel6k kb. 5% -at
valasztottak ki az eredményeik alapjan. Azok a hallgatok, akik nem feleltek meg
a kovetelményeknek, a hagyomanyos kémiai bevezetd kurzusokon vettek részt. A
szerz6k ennek az eljarasnak tobb el6nyét is megnevezték, mégpedig elséként azt,
hogy ha a kémiai elméleteket és folyamatokat a kvantummechanika ismereteinek
segitségével irjuk le, akkor ezt elvileg nem a matematikai apparatus hibatlan
hasznélatéval kell megkozeliteniink. Igy az oktatok azokra a torvényszertiségekre
és leirdasukra Osszpontosithattak, amelyek segitségével megmagyarazhatjak,
hogyan és milyen alapelvek szerint miikodik a mikrovilag. Ha a hallgatok a
kés6bbi tanulmanyaik soran talalkoztak a kvantummechanikaval és annak
ismeretanyagaval, elénytiikre valt, hogy mar ismerték a kvantummechanika
formalizmusat. Ujabb elényként konyvelték el azt is, hogy azok a didkok, akik
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affinitast éreztek a fizika irant, konnyebben és korabban megismerkedtek a fizika
azon alapelveivel, amelyek a kémiaban is haszndlatosak. Felmeriilhet benniink
a kérdés, hogy melyek azok a fizika tudomanyteriiletérdl vett témakorok,
amelyek ezen az indianai egyetemen nélkiilozhetetlenek a kémiai folyamatok
megismerésénél és mar az egyetemi képzés elsé évfolyamaban bevezetésre
keriiltek? Ezek a fizikai alapismeretek a kovetkezd témakoroket foglaltak
magukba: A fotoeftektus; A Schrodinger-egyenlet és a dobozba zart részecske
modell; A hullamfiiggvények; Kot6 és lazitopalyak az MO elméletben és a
hullaminterferencia; Szimmetriaelemek és a tobbvaltozos fiiggvények; A
harmonikus oszcillator és potencidlja. A szamitégépes molekulamodellezés
szempontjabol két témakort ragadunk ki a javasolt tervezetbdl. Ez a két témakor
a Kotéselmélet (MO - molekulapalyak) és a dobozba zart részecske modellje,
ugyanis ezek a témakorok szorosan kapcsolédnak a Schrodinger-egyenlet
és a hullamfiiggvény fogalmanak megismeréséhez és értelmezéséhez. A két
témakorben targyalt fogalmak és elméletek egymastdl elvalaszthatatlanok
és nélkiilozhetetlenek a mikrovilag torvényszertségeinek és jelenségeinek
vizsgalatanal. Ezek alapos ismerete a kémiatandri palyara késziil6 hallgatok
szamara fontos, és tapasztaltuk, hogy a kiindulasi ismereteik elégségesek
ahhoz, hogy az adott ismeretanyagot elsajatithassak a kell6 (megtanulhat6 és
alkalmazhatdé) matematikai apparatus felhasznaldsanak a segitségével. (deSouza
R.T,2013)

A dobozba zart részecske modellt (vagy mas megkozelitésben haladé mozgast
hatarok kozott) sok egyéb alkalmazas mellett a konjugalt diének és kettds
kotéssel rendelkezé molekulak spektroszkopiai tulajdonsagainak vizsgalatara
is fel tudjuk hasznalni. A modell tanitasa soran a hallgatékban felmeriilhet a
kérdés, hogy mi a doboz fizikai értelmezése, tovabba felmeriil az a kérdés is,
hogyan mozoghat az elektron, mint részecske a dobozban. Igy szembesiilnek
az elektron dualisztikus jellegével és megismerik az alléhullam fogalmat. Az
alapfogalom, amelyet a hallgaténak meg kell érteni azonban a hulldimfiiggvény
fogalma. Tudjuk, hogy a kotott részecskék (pl. az atommag Coulomb-terében
kotott elektronok) allapotat leird hullamfiiggvények az allohullamok. Az
ilyen hullamftiggvények sokszor intuitiv moédon is leirhatéak, a Schrodinger-
egyenletet megoldasa nélkiil, tehat elkeriilhetjiik a bonyolult kvantummechanikai
szamitasokat.
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A dobozba zart részecske modellnél az alapkérdés az, hogyan hatarozhatjuk
meg egy olyan mikrorészecske esetleges hullamfiiggvényeit, amely részecskét
a lehetd legegyszeriibb formaban kotottiik meg gy, hogy egy merev falu
képzeletbeli dobozba zartuk. Ha a doboz egydimenzids, a részecske csak egy
<0,L> intervallummal meghatdrozott tartomanyban tud mozogni (azaz egy L
szélességli dobozban), de onnan ki nem léphet. A probléma egzakt megoldasahoz
a <0,L>tartomanyban az id6tdl fiiggetlen Schrodinger-egyenlet megoldasa
vezet. Az adott részecske energidja stacionarius allapotban csak az Ej, értékek
valamelyikével egyenld, amelyet igy kapunk meg:

2
E,=n2 8.7: — (33)

Latjuk tehat, hogy az energia kvantaltta valik, mégpedig azért, mert a részecske
térbeli mozgasat korlatoztuk. Az L szakaszon kotott részecske lehetséges
allapotfiiggvényei a Schrodinger-egyenlet megoldasa szerint alléhullamok. Az
allohullamok leirasahoz egy analégiat fogunk hasznalni, mégpedig a hurmodellt.
Képzeljiik el az L hossztisagu, mindkét végén befogott rugalmas huron kialakult
allohullamokat. A huron létrejové alléhullim amplitidoja olyan, mint az L
hosszusagu szakaszra kényszeritett részecskét jellemz6 y(x) allapotfiiggvény.
(Atkins, 1992a)

Az egyes hullamalakokat és a hozzajuk tartozo energiakat (22. dbra) a
kovetkezéképpen abrazolhatjuk (Atkins, 1992):

n E

44 y,(x) /\/\/ E.-wsg—i'i-

22. dbra: A dobozba zirt részecske dllohullamai és energiaszintjei
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A hullamfiiggvény fogalmaval kapcsolatban sokan azt a téves gondolatot kovetik,
hogy a hullamfiiggvény leegyszerisitve a valdszinliség négyzetgyoke, mikozben
az alapmennyiség a valoszinliség. Feltehetjiik a kérdést, mibdl alakulhatott
ki ez a téves magyarazat? A kvantummechanikai magyarazat értelmében az
anyaghullamok leiré ¢(x) allapotfiiggvény ismeretében megmondhato, hogy az
adott részecske a térnek valamely kis AV tartomanyaban milyen valdszintiséggel
mutathato ki. A részecske magtalalasi valoszintisége a térnek valamely kis AV
térfogati tartomanyban egyenesen aranyos a hullamftiggvény adott helyen vett
abszolut értékének négyzetével. Ebbol adodik, hogy hullamfiiggvény négyzete
a részecske térbeli magtalalasi valoszintségstirtiségét jellemzi. Innen a téves
értelmezés.

Az oktatas soran felmeriild tovabbi gyakori téves képzetek forrasa a
kovetkez6 kérdés helytelen megvalaszolasaban rejlik: Hogyan jut el a részecske
a doboz egyik (bal) oldalardl a jobb oldalara az elsé gerjesztett allapotban
(n=2), mikozben az alléhullam kozepén egy csomdpont van? (22. abra) A
magyarazatnal kiindulhatunk a fent emlitett hurmodellbdl, vagy hasonlatot
vonhatunk a viz hulldmai és a kvantummechanikai hullamfiiggvény kozott. R.T
deSouza szerint a hallgatok a fentiekben emlitett kérdésekre keresve a valaszt
megértik, hogy a hullamfiiggvény a fundamentalis jelentdségli mennyiség,
ellentétben a valdszintiségstriséggel, ugyanis a hullamfiiggvénynek van egy
fontos tulajdonsaga, mégpedig az, hogy eldjele van (vagy fazisa, amely a komplex
szamokbol ered) . (deSouza , 2013)

A hullamftggvény alapvetd jellege tehat nem csak azért kulcsfontossagu,
hogy megértsiik, hogyan interferdlhat két hullam azonos fazisban vagy
ellenfazisban és hogyan johet létre kémiai kotés, hanem azért is, hogy
megértsiik a molekuldn beliili elektronatmeneteket, amelyek az egyes anyagok
spektroszkopiai tulajdonsagait hatarozzak meg. Ezekbdl az alapismeretekbdl,
mint mar emlitettiik a didkok arra az alapelvre kovetkeztethetnek, hogy
a részecske mozgasanak a behatdroldsa a dobozban kvantaltsaghoz vezet,
azaz az egydimenzios dobozba vald bezartsag egy kvantumszam bevezetését
eredményezi, amely a zérusponti energiaban is megmutatkozik (Zero-point
energy — ZPE - energia a legalacsonyabb energidju allapotban, akar az abszolut
0 fokon is rendelkezik ezzel a részecske). Mivel az n nem lehet zérus, igy a
ZPE sem lehet zérus. A ZPE kifejezése: h?

E, = (34)

n T g me.L?
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Ebben a kifejezésben lathatjuk a Heisenberg-elv érvényesiilését is: mert ha
a kinetikus energia zérus lenne, akkor az impulzus biztosan zérus lenne, és
a részecske helyzete teljesen bizonytalan lenne. Am a részecske helyzete nem
teljesen bizonytalan, mert ,,dobozba zart”, azaz véges tartomanyban mozog,
igy impulzusa sem biztosan zérus, mert az E # 0.

A szomszédos energiaszintek tavolsagat a kovetkezd Osszefiiggés alapjan
szamolhatjuk ki:

2

AE =E,.q —E, =[(n+ 1)2 —n?] (35)

8.M.L2

Tehat, ha ez a kiilonbség a doboz szélességének novekedésével csokken, és
ha L—oo, akkor AE —0. Tehat a végtelen tavoli falak esetében a AE=0.Ez a
megallapitas megfelel annak a tapasztalatnak, hogy a makrovilagban a haladé
mozgas kinetikus energidja folytonosan valtozik és nem kvantalt. (Atkins,
1992)

Az eddig felsorolt kvantummechanikai ismeretek jo elsajatitasaval és
alkalmazasaval sok olyan kémiai alapelvet, és a kémiai rendszerek mtikodésének
torvényszeriiségét ismerhetjiik és érthetjiik meg, mint pl. a konjugalt poliének
rezonancias hatarszerkezetei vagy a kémiai kotések kialakulasa és az MO
elmélet.

A konjugalt poliének rezonancids hatarszerkezetei mintapéldaként szolgalhatnak
a dobozba zart részecske modell alkalmazasara és a rezonancids stabilizacié
bemutatasara. A hallgatok mar ismerik az alkének és a konjugalt diének,
poliének rezonancios hatarszerkezeteit a szerves kémiai kurzusbol, igy konnyen
felismerik, hogy az 1,3,5 hexatrién két hatarszerkezetben létezhet, az egyikben
lokalizaltak az egyes és kettes kotések, mig a masik hatarszerkezetnél ezen
kotések m-elektronjai delokalizalédnak (azaz szétfolynak) a o-vaz felett és igy
a kotések konjugalddnak. (deSouza, 2013)

H H 2 H
C C CH, C Cs. .-.CH,
N / AN / LN T
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A dobozba zart részecske modellt mint emlitettiik, felhasznalhatjuk
a delokalizacios (stabilizacids) energia kiszamitasara is. Ha a 1,3,5 hexatrién azon
hatarszerkezetét vessziik, amelynél a harom kettes kotés lokalizalt a szén atomok
kozott, akkor — ahogy azt az abra is mutatja — harom dobozt kiilonboztetiink
meg, mindharom hossza L = a, igy a harom doboz hosszat kiilon vessziik,
tehat L =L =L, =a. A dobozba zart részecske modell szerint a hat  elektron
az n=1 kvantumszammal jellemzett m-molekulapalyakon talalhaté paronként
lokalizdlvaa 2 w kotéseken. Igy a lokalizalt rendszer modell szerinti 6sszenergidja
behelyettesitve a 33-as képletbe:
n?.h? n?.h? n?.h? 12.n? 12.h? 12.h2 h?

8mel2  8mpl2  8mpl:  8.me.a? " 8.mg.a? "8me.a? 8.me.a?

Etot,lok =

A masik delokalizalt hexatrién hatarszerkezet esetében a doboz szélessége L
= 5a, és mivel az m-elektronok (2+2+2 a harom mn-kétémolekulapalyarol) az
egész doboz szélességében ,,mozoghatnak®, a hat n-elektron a kovetkezéképpen
osztddik meg. Két elektron az n=1 kvantumszammal jellemzett energiaszinten,
két elektron az n=2 és tovabbi két elektron az n=3 kvantumszammal jellemzett
allohullam energiaszintjén talalhaté meg, igy az dbra alapjan a delokalizalt
rendszer esetében a teljes energiat a kovetez6képpen szamolhatjuk ki:

p _, n?. h? o nZ. h? nZ. h?
totdelok = %8 m,. 12 “8.m,. L2 = 8.m,. L2
12.h2 22.h? 32, h?
=2. + 2. + 2. =
8.m,.(5a)? 8.m,. (5a)? 8.m,. (5a)?
h? 4, h? 9.h?

= 2. + 2. + 2.
8.m,.25a? 8.m,.25a? 8.m,.25a?

28 h?
Etot,detok = B
M.

ahol az m_az elektron tomege (m = 9,109.10°" kg), h a Planck alland6 (h=
6,626.107*]s), az L pedig a doboz szélessége, azaz a molekula kétéseit figyelembe
vevé Osszhossza.
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Ha 6sszehasonlitjuk a két allapot energiajat, latjuk, hogy a (g) <6 ,igya
delokalizalt allapot adja meg az energiaminimumot és igy ez biztosan a stabilabb
allapot!

A dobozba zart részecske modellje szerint, ha a molekula fotont abszorbal,
az elektron az n, kvantumszdmmal jellemzett dllapotbdl az n kvantumszdmmal
jellemzett energiadllapotba keriil. Az abszorbalt foton energidja (Efot = h.v)
jellemzi a két energiaallapot kozti energiakiilonbséget, igy az elektronatmenet
energidjat is (AE, ). Az dtmenet energidjdnak kiszdmitdsdhoz a kovetkezd
képletet hasznalhatjuk:

Eatm = Ef — By = Epop = h.v = h.c.¥ = =5 (36)

A dobozba zart részecske specifikus esetében a képlet a kovetkezéképpen
alakul:

(n%—niz).hz
8.me.L2
ahol az m az elektron tdmege (m = 9,109.10°" kg), h a Planck alland¢6 (h=

6,626.107*Js), az L pedig a doboz szélessége, azaz a molekula kotéseit figyelembe

vevo Osszhossza.

Efot = AEgem = Ef —E = (37)

4.2.1. A POAR modell - Koriven mozgo részecske modellje

A POAR modell (Particle On A Ring) (Anderson, 2012) a részecske kétdimenzios
mozgasat irja le, amely a koriven torténd mozgasra sziikiil le. Ezt a modellt tehat
csak a ciklusos molekulak tulajdonsagainak leirasara hasznalhatjuk fel, ilyenek
pl. a benzolgytirlis molekulak, amelyek konjugalt n-kotéseket tartalmaznak.
Ebben az esetben a hullamfiiggvényt a kovetkezd alakban irhatjuk le:

@ =e-im?  (38)

ahol az m, kvantumszam, az i a komplex szdm imagindrius 6sszetevdje és a 9
a részecske helyzetét irja le a koriven a kovetkez6 séma szerint:

m

23. dbra: A részecske kétdimenzids mozgdsa a kériven - modell
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A Schrodinger egyenlet megoldasaval a koriven mozgo részecskére a kovetkezd
egyenlet alapjan kapjuk meg az energia sajat értékeit:

m?.n?

E= (39)

2.Mg.12

ahol m,=0,%1,+2...,m az elektron tomege, 1 a redukalt Planck-allando, vagy

mésik nevén Dirac-élland6 h/pr, és az r pedig a kor sugara. Az m kvantumszdm

eldjele attol fligg, hogy a részecske mozgasa az 6ramutatoval megfelelé vagy

ellentétes iranyu. Ha a sugar helyett a koriv hosszat vessziik, amelyet [-el jel6liink,
akkor az Osszefiiggés a kovetkezo alakot veszi fel:

2.me.12

Castanho (Castanho, 2002) az N m-elektront tartalmazo6 rendszerek AE
az elektronatmeneti energidjara az alabbi tobb egyszertsitést tartalmazo
Osszefliggést vezette le:

(2m; +1).n?
2.me.12

AE im = (41)
aholaz m ésazm,  azalapéllapot és az els gerjesztett dllapot kvantumszamai,
amelyeket az alabbi egyszerusitett dsszefiiggések alapjan szamolhatunk ki:

N . .
my = (Z) ahol N paros szam
Myyq = (%) + 1 ahol N paros szdm

mikozben a = megjel6lés alatt mindig az alsé egész szamu érték felé valo
kerekitést értjitk. Végezetiil behelyettesitiink a 36-os képletbe:
_hc
S
ahol a AE a legnagyobb energiaju betoltott m-molekulapalya (HOMO) és a
legkisebb energidju betoltetlen molekulapalya (LUMO) kozti energiakiilonbséget
hatdrozza meg. Az (N/4) kerekitést azért hasznaljuk, mert a ciklusos konjugalt
poliéneknél a m-molekulapalydk energiaszintjei kétszeresen degeneraltak
(kivéve a legalacsonyabb energiaszintet — lasd benzol), igy az egyes betoltott
energiaszinteken 4 m-elektron helyezkedhet el. Ezzel a kozelitéssel meg tudjuk

hatdrozni a HOMO és a LUMO molekulapalyak n kvantumszamait.
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Castanho (Castanho, 2002) az azulén molekuldn mutatta be a modell

alkalmazdsat.

Az azulén molekula N = 10 m-elektront tartalmaz, a koriv hosszat a benzol
molekuldban vett C-C atomok kozti tavolsagbol szamolta ki 10 x 138 pm =
1380 pm. Ha behelyettesitiink a képletbe, akkor A = 314 nm értéket kapunk.
Ez az érték beletartozik az azulén abszorpciés molekulaspektrumaba, azonban
a pontatlansag okaként feltiintethetjitk a modell kozelit6 jellegét, tovabba azt a
tényt, hogy ez a modell nem szamol az elektron korrelacidval, és csak a szingulett
allapotokat veszi figyelembe. Az oktatas folyamataban azonban mint modell az
anyagok spektroszkopiai tulajdonsagainak ismertetésére jol hasznalhatd, amint
ezt majd egy masik feladaton bemutatjuk a szamitégépes molekulamodellezés
segitségével.

Visszahelyettesitve az atmenet energiajat kifejez6 egyenletbe, megkapjuk az
elektronatmenethez tartozé maximalis abszorbancia hullimhosszat A__ .

4.3 A szamitogépes molekulamodellezés gyakorlati oktatasi alkalmazasa

A szamitogépes molekulamodellezés gyakorlati oktatasi alkalmazasat harom
szoftvercsomag segitségével mutatjuk be. Mivel a szoftverpiacon szamtalan
olyan alkalmazds van, amely az Interneten molekulamodellezés cimszé alatt
kikereshetd, igy sajat tapasztalatunkbdl kiindulva harom olyan szoftvercsomagot
javaslunk a kémiatandr-képzésben felhasznalni, amelyek kiilonb6z6, altalunk
felallitott kritériumoknak megfelelnek. Az els6 kritérium a hozzaférhet6ség,
ugyanis a felmérésiinkbdl is tapasztaltuk, hogy az iskolatigyben nem prioritasként
kezelik az ilyen oktatasi célokra is hasznalhato szoftvercsomagok beszerzését.
Az altalunk javasolt szamitogépes programok vagy ingyenesen letolthet6ek,
vagy rendelkeznek olyan akadémiai licensszel, amely jéval olcsobba teszi
ezeket a szoftvereket az egyetemek és mas oktatasi intézmények szamara. A
masodik fontos kritérium, hogy a szoftver tartalmazzon olyan oktatasi célokra is
felhasznalhat6 alkalmazasokat, amelyek beilleszthetéek a kémiatanar-képzésbe
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és bizonyos egyszertsitésekkel a kdzépiskolai szintti kémiaoktatasba is. Tovabbi
fontos kritérium, hogy a szoftver olyan grafikus felhasznaldi feliilettel (GUI
— Graphic User Interface) rendelkezzen, amely konnyen kezelhet6vé teszi a
felhasznalok szamara.

Felmeriil a kritériumok megfogalmazasanal a tanari kompetenciak
kérdése is az egyes szoftvercsomagok oktatasi felhasznalasanal. Melyek
azok a képességek, jartassagok, amelyek elengedhetetleniil sziikségesek a
szamitogépes molekulamodellezési szoftvercsomag implementaldsara az oktatasi
folyamatba?

Az oktatas tartalmi és modszertani részének kompetenciai:

o Megérteni a szamitogépes molekulamodellezés pedagdgiai és pszichologiai
aspektusait

o A didaktikai alapelveket helyesen figyelembe véve beilleszteni a szamitogépes
molekula modelleket és a modellezést az oktatasi folyamatba

o Képesnek lenni implementalni a szamitogépes molekulamodellezést az oktatas
barmely fazisaba (Brestenska, 2009)

Tovabbi fontos kompetencidk kozé sorolhatjuk az oktatas feltételeinek
megteremtéséhez sziikséges jartassagokat, amelyek nélkiil az oktaté nem érheti
el a kit(izott oktatasi célokat:

o A hardver és szoftvercsomagok alapvet6 ismerete

« Az egyes programcsomagok telepitésének képessége az egyes operacids
rendszerekbe

o A rendelkezésre all6 hardverek (vetitd, notebook, interaktiv tabla)
hasznalata

o Specifikus képességek: ismerni az adott szoftver alapvetd funkciodit

« Megnyitni vagy elkésziteni egy 1j molekula modellt tartalmazé dllomanyt

o Megkeresni az Interneten a szamunkra sziikséges molekula szabadon
hozzatérhet6 allomanyait

« Beolvasni (importalni) ezeket az dllomanyokat a felhasznalhato kiterjesztésben
(.mol, .xyz, .sdf allomanyok)

 Elmenteni a létrehozott allomanyokat

« Felépiteni egy 4j molekulat, optimalizalni a geometridjat és leolvasni a
tulajdonsagait

« Kivalasztani a modellek 3D vizualizacidjanak formajat (Juhasz, 2015b)
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Mint mar az el6z6 fejezetekben irtuk, Az Ollé Janos és kollégai (Ollé, 2013)
altal ujraalkotott kompetenciamodellben az alabbi harom kompetenciateriilet
jelenik meg, amely részkompetenciakra tagozddik tovabb:

1. Kommunikaci6 és eszkozhasznalat

2. Tevékenység és viselkedés

3. Ertékteremtés és produktivitas

A szerzok szerint ez a harom teriilet olyan kompetenciakat jeldl, amelyekkel
bizonyos szinten minden, digitalis eszkozokkel kiegészitett tevékenységet végzo
személy rendelkezik. Az egyes kompetencidkat azonban részkompetencidkra
osztottak. A szamitdégépes molekulamodellezés oktatasi folyamatban torténd
felhasznalasanak f6 kompetenciateriilete a kommunikacio és eszk6zhasznalat,
amely részkompetenciai a kovetkezoek:

a. digitalis kommunikacio

b. digitalis hozzaférés

c. digitalis eszkozhasznalat.

A digitalis kommunikaci6 alatt az informaciok elektronikus cseréjét
vagy kozvetitését értjiik, onkifejezés, informacioatadas vagy masokkal vald
egyluittmiikodés céljabol. A digitalis kommunikacié azonban nemcsak szoveges
lehet, hanem ugyanugy lehetdségiink van kép- és mozgdképalapu, hangalapu,
videoalapu, helymeghatarozé koordinatakon alapulé kommunikaciora és
informacio megosztasara is. A digitalis hozzaférés az egyén elektronikus
részvételét jelenti a tarsadalmi, életvezetési és munkafolyamatokban. Mint
mar emlitettiik, a digitalis eszkdzhasznalat kompetencidja Habok és Czirfusz
szerint (Habok-Czirfusz, 2013) magdaban foglalja, hogy az egyén az internetes
tevékenységéhez leginkabb illeszkedd eszkozt valasztja, és hatékonyan hasznalja
annak érdekében, hogy 6nmaga vagy masok szamara értékes tartalmat hozzon
létre. Az egyénnek képesnek kell lennie tudatosan, a meghatarozott cél érdekében
és produktivan haszndlni a digitalis eszkozoket.

Figyelembe véve ezen kompetenciamodellt és részkompetenciakat, tovabba az
altalunk felallitott harom fontos kritériumot, a gyakorlati oktatasi alkalmazasokat
a kovetkez6 harom szoftvercsomag segitségével mutatjuk be: HyperChem 7.0
a Hypercube, Inc. terméke, Avogadro (Avogadro, 2015) programcsomag és
Chemcraft kvantumkémiai programcsomag (Chemcraft, 2016).
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A HyperChem Release 7.0 programcsomag olyan Windows alapua
molekulamodellezé szoftver, amelynek legujabb verzidja a HyperChem Release
8.0, azonban szamunkra ez a verzi6 volt elérhet6. A HyperChem Release 7.0
programcsomagban implementalasra keriiltek a molekularis mechanika és
dinamika mddszerei, szemiempirikus és ab-initio szamitasi modszerek, tovabba
a DFT (stirtiség-funkcional elmélet) egyes funkciondljai. A program segitségével
lehetéség nyilik protein szimulacidkra, molekuldk viselkedésének modellezésére
magneses térben, szerkezeti, sebességi allandok és spektrumok szamitasara. A
programba importdlnilehet mas programok altal generalt fajlokat is. A HyperChem
alkalmazhaté makromolekulak, valamint kis molekulak tulajdonsagainak
szamitasara és szkriptek irdsara is. Ami a hozzaférhetdséget illeti, szabadon nem
letolthetd, elérhetd viszont egy deméverzidja (regisztracio sziikséges hozza), amely
hasznalata id6ben behatarolt. A teljes verzi6 dra 995$ + AFA, azonban oktatasi
célokra elégséges a HyperChem 8.0 Student Edition licenszének megvasarlasa,
amely jelenleg (2016) minddssze 89 $ + AFA-ba keriil gépenként. A Student
Edition diakverzidhoz egyetemek, vagy mas oktatasi intézmények és annak diakjai
térhetnek hozza, azonban az arbol adéddan bizonyos redukciokat tartalmaz.
Ilyenek pl., hogy az ab-initio és DFT szamitasok maximalisan 12 atommal
futhatnak le, a szemiempirikus szamitasok 36 atomos molekulakig mehetnek
végbe, az MM szamitasok pedig 100 atomig. Tehat kis 6sszegért olyan lehet6séget
kapunk, amely elégséges lehet az oktatasi céljaink eléréséhez.

A kovetkez6 ajanlott szoftver a GNU GPL licenc alatt szabadon hozzaférhetd
(open-source) Avogadro (Avogadro, 2015), amely azon kiviil, hogy szabadon
terjeszthetd, engedélyezi a miikodésének tanulmanyozasat és esetleges javitdsat.
A szoftvercsomag ,,cross-platform®- jellegli, azaz egyarant miikodik az MS
Windows, Linux a Mac OS X operacios rendszerek alatt is. Az Avogadro
programcsomagba beépitett funkciok megkozelitik az olyan iizleti alapon
hozzaférhet6 szoftvercsomagok lehetdségeit, mint a Chemcraft és a GaussView,
bar a felhasznaldi feliilet még hagy némi kivannival6t maga utan. Tovabbi
hidnyossagai koz¢ sorolhatjuk a programba implementalt szamitasi modellek
kinalatat, amelyek koziil f6leg a molekulak térszerkezetének optimalizalasara
alkalmatos mddszerek hianyosak. Erre a célra csak a molekula-dinamika
bizonyos force-fieldjei vannak implementalva, igy ha pl. orbitalokat akarunk
szemléltetni, akkor mas kvantumkémiai szoftvercsomagok (amelyek képesek
ab-initio vagy DFT modszerek alkalmazasara is) kimeneti allomanyait kell
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hasznalnunk. A programcsomag azonban sok molekula bemeneti paramétereit
tartalmazza, amelyeket felhasznalhatunk az oktatas soran.

A harmadik ajanlott szoftver ujra egy kommersz alapua szoftver, amely
azonban szabadon letolthet6 és 150 napig ingyenesen hasznalhaté. A Chemcraft
egy rendkiviili jo grafikai felhaszndldi feliilettel rendelkezé szoftver, amely
kvantumkémiai szamitasok eredményeinek grafikus dbrazolasara szolgal. Nagyon
hasznos eszkdz a kiszamitott eredmények vizualizalasara és uj kvantumkémiai
szamitasok input fijljainak elkészitésére. Két 6 kvantumkémiai program
interfészeként szolgal, ezek a GAMESS és a Gaussian programcsomagok.
A mas programokkal valé6 kommunikdaciét a molekulak koordinatainak
az importja vagy exportja segitheti el6. A Chemcraft magdban nem futtat
kvantumkémiai szamitasokat, azonban jelentdsen eldsegitheti mas kvantumkémiai
programcsomagok hasznalatat. Windows és Linux verzioban is hozzaférhetd.

Mit tud tehat a Chemcraft szoftver:

— a haromdimenziés molekulamodellek szabad paramétervaltoztatasat (pl.
kotéstavolsag, kotésszogek)

— Gamess, Gaussian, NWChem, ADE, Molpro, Dalton, Jaguar, Orca, QChem
kvantumkémiai programok output fajljainak vizualizacidjat: optimalizalt
geometria, vibraciés moédok animacioja, molekulapalyak vizualizacidja,
spektrumok vizualizacidja stb.

Fontos elénye a programnak, hogy publikalasra alkalmas molekulakat abrazolo
képeket menthetiink le a program segitségével. A szoftver jelenlegi (2016)
dra 160 USD+AFA. A Chemcraft szoftvercsomag segitségével bonyolultabb
szamitasok eredményeit tudjuk vizualizalni, amit szintén kihasznalhatunk az
oktatas folyaman.

4.3.1 Feladatok a szamitdgépes molekulamodellezés gyakorlati oktatasi
alkalmazasara

A szamitogépes molekulamodellezés gyakorlati alkalmazasa a kémiatanar-
képzésben sokrétii lehet. Alkalmazhatjuk az egyes kémiai diszciplinak oktatasa
soran, mint pl. kotéselmélet az altalanos kémiaban, periciklusos reakciok a
szerves kémiaban, spektrumok szamitasa a fizikai kémiaban stb. A mai Bologna-i
rendszert osztott tanarképzés mesterszintjén azonban szlovakiai viszonylatban
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minden kémiatanar-képzéssel foglalkozé intézmény tantargykinalataban
van olyan tantargy, amely magaban foglalja ezt a problémakort is. Ilyen
tantargyak pl. a Nyitrai Konstantin Filozéfus Egyetemen a Szamitégépes
molekulamodellezés a kémidban, a Besztercebanyai Bél Matyas Egyetemen a
Szamitogép a kémiaoktatdsban és a Komdromi Selye Janos Egyetemen a Kémiai
és modszertani szoftverek tantargy. Ezeken beliil lehetdség nyilik mélyebben
megismerkedni a szamitégépes molekulamodellezés egyes programjaival és
gyakorolni olyan feladatokat, amelyek kozelebb hozzak a hallgatéknak az
egyes altalunk is felvazolt témakorok megismerését és megértését, ez viszont
nagyban hozzajarul a kémiai alapfogalmak és kémiai alapelvek késébbi helyes
hasznélatahoz.

Az el8z6 fejezetekben kifejtettiik, hogy a szamitdgépes molekulamodellezés
szempontjabdl két témakor: a Kotéselmélet (MO - molekulapalyak) és a Dobozba
zart részecske modellje azok a témakorok, amelyek szorosan kapcsolédnak a
Schrodinger-egyenlet és a hullamfiiggvény fogalmanak megismeréséhez és
értelmezéséhez. A két témakdrben targyalt fogalmak és elméletek egymastol
elvalaszthatatlanok és nélkiilozhetetlenek a mikrovildg torvényszertségeinek és
jelenségeinek vizsgalatanal. A két témakor absztrakcios gondolkodasi szintje is
igen sokrétti, amely soran eljuthatunk a valtozasokat befolyasol6é mikroszkopikus
absztrakcios szint magyarazata alapjan a makroszkopikus vilag jelenségszintjéhez.
A feladatokat az el6z6 fejezetekben leirt elméleti kémiai bevezetd ismeretekre
épitjiik, nem tériink ki a részletes matematikai és kvantumkémiai apparatusra,
amely a feladatok megoldasahoz sziikséges, hanem a kémiai szempontbdl fontos
tulajdonsagok, jelenségek és alkalmazasok megmagyarazasara dsszpontositunk.
Ennek eszkozeként a szamitogépes molekulamodellezési programokat fogjuk
haszndlni a feladat nehézségi fokdhoz mérten. Az egyes feladatok megoldasara
hasznalt szamitasi modszereket is ennek alapjan valasztjuk meg. A feladatok
modellként szolgalhatnak mas ilyen jellegti feladatok megoldasahoz, ugyanis
célunk egy késébbi kiadvanyban egy feladatgytjtemény megszerkesztése, amely
on-line is elérhetd lesz a hallgatok szamara.

92



1. Feladat: A H-hid kotés és a viz tulajdonsdgai

A gyenge molekulak kozti kolcsonhatasok kulcsfontossaguak a kondenzalt
folyékony halmazallapotu szerkezetek és az egyes szilard fazisu anyagok
tulajdonsagai szempontjabol. Fontos szerepiik van abban is, hogy megértsiik az él6
és élettelen természet anyagainak, tovabba a szintetikus anyagok szerkezetét. Az
€16 természetben a legnagyobb szerepet a hidrogén-hid gyenge molekulak kozotti
kolcsonhatas jatssza, amelyet egyszertien hidrogén-hid kétésnek neveziink. A
hidrogén-hid kotés két olyan molekula kozott johet 1étre, mint pl. a viz, vagy
viz és mas elektronegativ atomot tartalmazé molekula. Az ilyen molekulakban
a H-atom egy nala jelentésen nagyobb elektronegativitassal rendelkezd jelti
atomhoz (F, O, N) kapcsolodik, az elektronstir(iség redisztribucidjara keriil sor, a
hidrogén atomon részleges pozitiv, az elektronegativabb atomon pedig részleges
negativ toltés keletkezik. A részleges pozitiv t6ltésti proton kélcsonhatasba 1ép
a szomszédos molekulak elektronegativabb atomjaival, amely elektrosztatikus
jellegti és igy két molekula kozott hidrogén-hid kotés alakul ki (24. dbra).

(R f,-"';:]
N L

N FA

N Hidrogén-hid kités /u 4
AN, . P

N et H H,

~ »_\ ; H

24. dbra: A hidrogén-hid kotés kialakuldsa a H,O molekuldk kozott

Feladvdny:

Hasznéljak a HyperChem Release 7.0 programcsomagot és keressék meg a viz
molekula optimalis térszerkezetét az ab-initio SCF és a DFT/B3LYP funkcionalja
segitségével a kovetkezd baziskészletekben: 6-31G*, 6-31G**,6-311G*,
6-31+G*, 6-31++G*! A kapott optimalis térszerkezetek esetében hatdrozzak
meg a viz molekula kovetkez6 jellemzdit: kotéstavolsag, kotésszog, dipdlus
momentumot és ezeket hasonlitsak 6ssze a tablazati értékekkel! A kovetkezd
lépésben optimalizaljanak két viz molekulat egyiittesen! A kapott optimalis
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térszerkezet eredményeinek alapjan hatarozzak meg a két viz molekula kozti
H-hid kotés kotéstavolsagat és kotési energidjat mindkét kvantumkémiai modell
segitségével (A DFT/B3LYP esetében kiilonboz6 bazisokban) és hasonlitsak
Ossze az experimentalisan mért értékekkel!

A megoldds menete

1. Az elsé 1épésben megrajzoljuk a viz molekulat: a Build meniib6l a Default
element kivalasztasaval a megjelend periddusos tablazatbol kivalasztjuk az oxigén
atomot. Utana a Build meniibdl az Add hydrogen meniipont kivalasztasaval
kiegészitjiik a viz molekulat.

2. Optimalizaljuk a viz molekula geometridjat — a File-meniiben kivalasztjuk
a Start Log lehet8séget és elmentjiik a kimeneti adatokat tartalmazo log fajlt az
altalunk valasztott név alatt. Utdna a Setupban kivalasztjuk az SCF majd a tovabbi
szamitdsoknal Density Functional mdédszert és a DFT esetében pontositjuk, melyik
funkcionallal szeretnénk szamolni, ezek utan kivalasztjuk a megfeleld bazist.
Ha ezzel is elkésziiltiink, akkor a Compute meniibdl kivalasztjuk a Geometry
Optimizationt, az opciok kivalasztdsa utan elinditjuk a szamitast.

3. Ha a program befejezte a szamitasokat, akkor leallitjuk a kimeneti adatok
exportalasat a log fajlba ugy, hogy a File-meniiben kivalasztjuk a Stop Log-ot.
Az eredményeket az elmentet log fajlbdl kiolvassuk, és tablazatba foglaljuk.

Eredmények és megvitatds:

SCF DFT/B3LYP
Kisérl. érték
6-31G* 6-31G* 6-31G** 6-31+G* 6-31++G**
r (O-H) A 0.947509 0.968514 0.965098 0.968764 0.965090 0.965"
a (H-O-H) 105.4235° 103.6713° 103.7716 ° 105.5092° 105.7532° 104.27°"
u- (D) 2.2004 2.0950 2.0424 2.2490 2.1859 1.854
E_, (H) -76.0107463 -76.4089532 -76.4197365 -76.4225723 -76.4341234

r - kotéshossz 1A = 1.10"°m, a- kotésszog, p-Dipolus momentum, E- teljes energia 1Hartree =
4,3598144.10" ], " tablazati érték (Lide, 2003)

1. Tablazat: Az optimalizdlt viz molekuldk eredményei (Juhdsz, Varga,

2005)
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. " Forras: (Juhdsz, Varga, 2005)

25. dbra: A viz dimérjének Hyperchem 7.0
program dltal optimalizalt geometridja

Mivel a viz molekula fizikai és kémiai tulajdonsagai jol feltérképezettek, igy a
hozzajuk tartozo kisérleti értékek tablazatokban vagy akar az Interneten is konnyen
kikereshetéek. Ez egy fontos szempont az elsd feladat dsszeallitasanal, mert az
eredmények kiértékelésének ismeretében a késébbiekeben tudni fogjuk, milyen
optimalizaciés modszereket és bazisokat alkalmazzunk. A viz molekula esetében
a kiszamitott kotéstavolsagok 0.01-0.02 A intervallumon beliil térnek el a tabl4zati
értéktol (1. tablazat), azonban latjuk, hogy a DFT mddszerekkel bazisfiiggetleniil
pontosabb eredményeket kapunk mint az SCF (ab-initio) mddszerrel, igy az ilyen
jellegli feadatok megoldasara a késébbiekben a DFT egyes funkciondljainak az
alkamazasat javasolhatjuk. Az eredmények nagyobb mértékli pontossagat azzal
magyarazhatjuk, hogy a DFT modell B3LYP funkciondlja figyelembe veszi a
korrelacids energiat, mig az SCF modszer elhanyagolja azt. A kotésszogek esetében
is a B3LYP/6-31G** modszer bizonyult a legpontosabbnak 6sszehasonlitva a
kisérleti eredménnyel, igy ez is aldtamasztja az el6bbi allitasainkat.

Két viz molekulat érint6 feladvanyok eredményei megtalalhatoak a jelzett (Juhasz,
Varga, 2005) irodalomban. A viz molekula dimérjének (25. dbra) esetében az egyes viz
molekulak ugyanolyan szamolasi pontossagot és egyben eltéréseket is mutatnak, mint
amonomer estében. A H-hid kétéshossza a kisérleti eredmények szerint 1,77 A. Ezt
legjobban a DFT/B3LYP/6-31G** mddszerrel kapott szamitdsi eredmények kozelitik
meg, azonban a nagyobb bazisok hasznalata nem pontositja az eredményt. Mas a
helyzet a H-hid kotés energidjanak a szamitasanal. A legpontosabb modszerekkel
mért experimentalis érték (Ch'ng, L. C.; 2012) 15 kJ/mol. A DFT/B3LYP modellel
vett szamitasok ebben az esetben is csak nagy bazisokban adnak a szuperpozicids
korrekeio figyelembevételével kevésbé pontos eredményt (=25 kJ/mol). Ebben az
esetben a felhasznalt mddszerekkel csak megkozelithetjiik a kisérleti értéket. A
pontosabb eredmények eléréséhez mas ab-initio modszereket kell hasznalnunk,
amelyek szamitasi id6 igénye joval nagyobb. Ilyenek pld. perturbaciés modszerek
(pl. MP2), azonban ezek bemutatasa nem célja ennek a feladatnak.
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Modszertani utmutaté

A feladatot megoldhatjuk mas molekulamodellez6 programok segitségével is,
igy a viz molekula dimérjének a modellezésére batran hasznalhatjuk az Avogadro
szoftvercsomagot is. Mivel ebben a programban nincsenek implementalva a
kért szamitasi mddszerek, a rendelkezésre allo6 MMFF94 force-field segitségével
optimalizalni tudjuk a viz molekulat és dimérjét is. A H-hid kétés igy kiszamitott
tavolsiga 1,778 A (26. dbra), amely nagyon kozeli a kisérleti értékhez. Tehat
latjuk, hogy az MMFF94-es force-fieldben implementalt potencialok alkalmassa
teszik a programot az ilyen jellegli optimalizalasokra. A H-hid kotés energiajanak
és tovabbi mas jellemz6k kiszamitasara azonban a program ugyanugy nem
alkalmas.

26. dbra: A viz dimérjének az Avogadro program dltal
optimalizdlt geometridja, feltiinteve az atomok kozti tdvolsdgot

2. Feladat: Az acetamid oldéddsa a vizben

A fehérjékben amid kotés taldlhatd (peptid kotésnek is nevezik), ilyen van
példaul az N-metil-acetamidban is. A fehérjék és az amidok is erds savban jol
hidrolizalhatoak. Ha az amidokban a nitrogénatomhoz legalabb egy hidrogénatom
kotddik, akkor a molekuldk kozott erds hidrogén-hid kétések alakulnak ki (tobb
molekulabdl allé asszocidtumok), ezért a szerves molekulavegyiiletek kozott
az amidok a legmagasabb olvadaspontuak (csak a formamid folyékony, mar
az acetamid is szilard).

Vizben az acetamid igen jol oldodik, mert hidrogén-hid kotések alakulnak
ki az acetamid és a viz molekulak kozott.

Feladviny:
Hasznaljak a HyperChem Release 7.0 programcsomagot és keressék meg az

acetamid és viz molekula optimalis térszerkezetét az DFT/B3LYP funkcionalja
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segitségével a kovetkezo baziskészletben: 6-31G**! Hatarozzak meg az egyes
monomérek energidjat és toltéseloszlasat! Ezek utan optimalizaljak DFT/
B3LYP/6-31G** modszerrel az acetamid és a viz szupermolekuldjanak
térszerkezetét! Az optimalizalt térszerkezet eredményei alapjan hatarozzak mega
szupermolekuldban a H-hid kotés kotéstavolsagat és kotési energiajat! Hatarozzak
meg, hogyan valtozott meg az egyes molekuldkban a t6ltéseloszlas!

A szamitast ismételjék meg a Hyperchem 7.0 programba implementalt MM
modszer segitségével! Hasonlitsak dssze a két modell altal kapott eredményt!

A megoldds menete:

1. Az els6 lépésben megrajzoljuk a viz molekulat: a Build meniib6l a Default
element kivélasztasaval a megjelend periddusos tablazatbol kivalasztjuk
az oxigén atomot. Utana a Build meniibdl az Add hydrogen meniipont
kivalasztasaval kiegészitjiik a viz molekulat.

2. Optimalizaljuk a viz molekula geometriajat — a File-meniiben kivélasztjuk a
Start Log lehetdséget és elmentjiik a kimeneti adatokat tartalmazo log fajlt az
altalunk valasztott név alatt. Setupban al Density Functional moédszert és a
DFT esetében pontositjuk, hogy a BALYP funkcionallal optimalizalunk, ezek
utan kivalasztjuk a 6-31G** bazist. Ha ezzel is elkésziiltiink, akkor a Compute
meniibdl kivalasztjuk a Geometry Optimizationt, az opcidk kivalasztasa
utan elinditjuk a szamitast, majd ha a program befejezte a szamitasokat,
leallitjuk a kimeneti adatok exportjat a log fajlba és mentjiik az optimalizalt
geometriat. A lépéssorozatot megismételjiik az acetanhidrid estében is.

3. A két molekula optimalizalt geometriajat egy feliileten abrazoljuk a File
menu Merge gombjaval és optimalizaljuk ezt a rendszert is az el6z6 leiras
alapjan. Az eredményeket kiértékeljiik.

4. A molekulamechanika (er6tér, force field) klasszikus mechanikan alapul6
modszerei hasznalatosak nagymérett rendszerek (példaul tobb tizezer
atomot tartalmazo biomolekuldk és szolvatalt rendszerek) modellezésére,
szimuldciodjara. Ezt a médszert azonban alkalmazhatjuk kisebb atomszamu
rendszerekre is, mint a miénk. A szamitas elinditdsahoz a Setup menii
Molecular Mechanics meniipontjat valasztjuk ki, aztan ebbdl az Ambert
madszert a beallitott paraméterekkel. El6szor a viz molekulat valasszuk ki
(Select) és optimalizaljuk a geometriajat, miutan ez megtortént, sziintessiik
meg a viz molekula kijeldlését és optimalizaljuk az egész rendszer geometrigjat.
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A H-hid kotést a Display menu Recompute H Bonds és Show H Bond
gombjaira kattintva tudjuk bemutatni.

Eredmények és megvitatds:

Viz Acetamid Viz + acetamid Kisérl. érték
DFT(B3LYP)/6-31G**
r(C-O--H) A 1,89266 1.77°
ot -76,4266039 -209,2293274 -285,67218
it 42,6 kJ/mol
MM (Amber)
r(C-O--H) A 1,786 1.77'

r (C-O--H) - Hidrogén-hid kétéshossz 1A = 1.10"°m, E, , - Hidrogén-hid kétés energidja, ‘tdblézati érték
H,0- H,0 (Lide, 2003)

2. Tablazat: Az optimalizalt acetamid és viz molekuldk kiszamitott
eredményei

27. dbra:

Az acetamid és viz dimérjének Hyperchem 7.0
program dltal optimalizalt geometridja
(H-hid kétés kijelolésével)

Az acetamid és a viz molekula dimérjének esetében latni, hogy a két molekula
kozott erds hidrogén-hid kotés alakulhat ki. A 27. dbran latjuk a toltéseloszlast
is, igy lathato és szemléltethet6 a parcialis negativ toltés kialakuldsa az
elektronegativabb oxigén atomon, mig a hidrogén atomon parcialis pozitiv toltés
alakul ki. A két toltés kozti elektrosztatikus kdlcsonhatas felel6s a hidrogén-hid
kotés kialakulasaért. A H-hid kotéshossza két viz molekula kozott a kisérleti
eredmények szerint 1,77 A. A DFT(B3LYP)/6-31G** médszerrel kapott szamitasi
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eredmények megkozelitik ezt az eredményt (2. tablazat), bar a kotés hosszara
kihatdassal vannak a C atomhoz kdt6d6 N és C atomok. A C atom metil csoportja
elektrondonorként Iéphet fel, igy noveli a parcidlis negativ toltést az oxigénen,
és igy csokkenti a hidrogén-hid kialakitasaban részt vevé O és a H atom
kozti tavolsagot, 0sszehasonitva a viz dimérjével. A H-hid kotés energiajanak
szamitasanal nem vettiik figyelembe a szuperpozicios hibat, igy kevésbé pontos
eredményt ( ~ 43 kJ/mol) kaptunk. Ebben az esetben is a felhasznalt modszerekkel
csak megkozelithetjiik a kisérleti értéket. A pontosabb eredmények eléréséhez
mas ab-initio modszereket kell hasznalnunk, amelyek szamitasi id6 igénye joval
nagyobb. Ilyenek pl. az emlitett perturbaciés modszerek (pl. MP2), azonban
ezek bemutatasa nem célja ennek a feladatnak. Az Avogadro programcsomag
MMFF94-es force-fieldje altal kapott geometria a 28. abran talalhaté és latjuk,
hogy ebben az esetben is a force-fieldben implementalt potencialok alkalmassa
teszik a programot az ilyen jellegti optimalizalasokra.

28. dbra: Az acetamid és viz dimérjének
az Avogadro program dltal optimalizalt
geometridja

3. Feladat: A n -delokalizdlt rendszerek molekulapdlydinak dbrdzoldsa

Visszatérve a kémiai kotéssel foglalkozo elméleti bevezetdre a konjugalt
molekulak m-molekulapalyainak szamitasaival Erich Hiickel foglalkozott. Az altala
bevezetett kozelité modszer segitségével megszerkeszthetjiik a n-molekulapalyak
energiadiagramjat, és kiszamithatjuk az egyes palyakoefficienseket is. A
Hiickel féle megkozelitésben a m—molekulapalyakat a o-molekulapalyaktol
tiiggetlentl vizsgaljuk. A legnagyobb energidju betoltott m-molekulapalyat az
angol megfelel6jéb6l HOMO-nak nevezziik, a legkisebb energiaju betoltetlen
molekulapdlyat pedig az angol megfelel6jébél LUMO-nak nevezziik. Ez a két
molekulapalya egytittesen a molekula hatarmolekulapélyai (vagy egyszertibben
hatarpalyai), amelyek sok fontos jellemzo6t hataroznak meg, koztiik a molekulak
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kémia és spektroszkdpiai sajatsagait is.(Atkins, 1992) A Hiickel féle MO elmélet
alapjan a m-delokalizalt rendszerekhez tartozé molekulapalyak energidjanak
és molekulapalydk egyiitthatoinak kiszamitasara szolgal a Calgary Egyetem
honlapjan talalhato java applet (http://www.chem.ucalgary.ca/SHMO/), amely
egyben lehet6vé teszi a HOMO és LUMO molekulapalyak szemléltetését is.
Mivel mindkét felvazolt molekulapalya egyiittesen a molekula hatarpalyait
alkotja, igy a szimmetriajuk nagyon fontos a tovabbi kémiai tulajdonsagok
szempontjabol, ugyanis ez a paraméter hatarozza meg a periciklusos reakcioknal
(pl. elektrociklizacios reakcidk) a végbemend folyamat mechanizmusat.
(Woodward, Hoffman, Fukui féle szabalyok).

Feladvany:

A Hyperchem 7.0 program segitségével vizualizaljak az allil kation és a butadién
n-MO hatéarpalyait (HOMO, LUMO)! Ugyanezt tegyék meg az Avogadro
program segitségével is! Vitassak meg a két szoftvercsomag el6nyeit és hatranyait
ennek a feladatnak a megoldasanal!

A megoldds menete

1. Az elsé 1épésben megrajzoljuk a butadién molekulat a kévetkezéképpen:
Megnyitjuk a Hyperchem mappa Samples almappajat, ezen beliil pedig az
NMR almappat. Kivalasztjuk az ethylene.hin allomanyt és az etén molekula
segitségével megrajzoljuk a butadién molekulat és a butadién molekula
segitségével pedig az allil kationt.

2. A molekula geometridjanak optimalizalasdra a CNDO szemiempirikus
modszert alkalmazzuk. A Hyperchemben iplementalt CNDO mddszer
nem szamol az atomtorzs orbitdljaival, csak a vegyértékhéjon talalhatod
atompalyakkal. Igy a C atom esetében csak a 2s és 2p pélyakat veszi figyelembe
a H atom esetében pedig az 1s atompalyakat.

3. Az optimalizalt geometria kiszamitasa utan a Compute menuben az Orbital
gombra kattintva a kiugrd ablakon kivalasztjuka HOMO vagy a LUMO orbitalt,
és kikeressiik azt a m-MO hatarpalyat, amelyet abrazolni szeretnénk.

Eredmeények és megvitatds:
A Hyperchem 7.0 program segitségével a kovetkezéképpen vizualizalhatjuk
az allil kation és a butadién hatarpalyait (HOMO, LUMO):
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29-32. dabra: Az allil kation és a butadién hatarpdlydinak (HOMO, LUMO)
vizualizdciéja a Hyperchem 7.0 programcsomag segitségével

Az Avogadro programcsomag szintén tartalmazza a molekulapdalyak
vizualizacidjanak a lehetdségét. Az Avogadro hatranya azonban az, hogy
a molekulak optimalizacidjara csak a molekula-dinamika bizonyos force-
fieldjei vannak implementalva. Ezért a molekulak optimalis geometridgjanak
meghatarozasara, tovabba a molekulapalyak paramétereinek kigeneralasara
mas kvantumkémai szoftvereket kell alkalmaznunk, amelyek ab-initio vagy DFT
modszereket hasznalnak. A leglakalmasabb erre a feladatra a Gaussian09 (M.].
Frisch, 2009) kvantumkémiai szoftvercsomag, vagy a Gamess ingyeneses futtathato
szoftvercsomag, amelyek segitségével olyan input fajlokat generalhatunk, amelyek
a molekulapalyak vizualizaciojat segitik el6. Az allil kation szerkezetének,
tovabba az allil kation HOMO és LUMO molekulapalyajanak a vizualizacioja
az Avogadro programcsomag segitségével a 33-36. abrakon talalhatoak.
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33-36. dbra: Az allil kation és a butadién hatdarpdlydinak (HOMO, LUMO)
vizualizdcidja az Avogadro programcsomag segitségével

Modszertani utmutaté

A 33-36. abrak alapjan meg tudjuk allapitani a molekula szimmetriaelemeit,
be tudjuk mutatni a programcsomag segitségével a C, szimmetriatengely koriili
forgatast, tovabba azt, hogy a molekulak térszerkezete planaris, amely kihat
a tovabbi kémiai tulajdonsagaira. Az oktatasi folyamatban az oktaténak nem
szlikséges az egész matematikai apparatus alkalmazdsa a szekuldris determindnsok
és egyenletek megoldasdra, hanem a hatarpalyak vizualizacidjanak segitségével
szemléltetheti a molekulapalyak szimmetriajat, a Fukui-féle szabalyok segitségével
pedig meg tudja hatdrozni a periciklusos reakciok sztereokémidjat. Mivel ezen
kvantumkémiai szoftvercsomagok hasznalata bizonyos szakmai tudast és
jartassagot igényel, igy a tavlati terveink kozott szerepel olyan webes plattform
létrehozasa, ahonnan az oktatok letolthetnék ezeket a fajlokat és igy alkalmazni
tudnak az oktatdsi folyamatban.

4. Feladat: A n-delokalizalt rendszerek molekulaspektrumai

A C=Ckett6s kotés esetében a fényabszorpcid a m elektront a * lazitopalyara
juttatja. Az atmenet energidja nem konjugalt kettds kotéseknél 7 eV koriil
mozog, ami az ultraibolya tartomanyban 180 nm-es abszorpcidnak felel meg. Ha
konjugalt szénhidrogének kettds kotéseit vizsgaljuk, akkor a m-molekulapalyak
energidja egymashoz kozelebb van, igy a n->m* vagy az n>n* elektrondtmenet
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a lathato fény tartomanyaba mehet at. Egyes atmenetek a szimmetria miatt
tiltottak, azonban a kovetkez6 modellnél elhanyagoljuk ezt a tényt.

A konjugalt diének spektroszkodpiai tulajdonsagainak vizsgalatara az el6z6
fejezetekben bemutatott dobozba zart részecske modellt fogjuk hasznalni.
A feladat soran egy rovidebb szénlancu és egy éllettani jelentéségli hoszabb
szénlancu konjugalt n-rendszer spektroszkopiai tulajdonsagait fogjuk a
szamitogépes molekulamodellezés segitségével vizsgalni.

Az elsé molekula az el6z6 fejezetben mar bemutatott 1,3,5- hexatrién molekula
a masik molekula pedig a beta-karotin, az A-vitamin névényekben el6forduld
provitaminja, amely a legfontosabb szabadgyokfogdk kozé tartozik, igy képes
megkdtni a szervezetben el6forduld instabil oxidansokat. Az antioxidans hatas mellett
bérvédé tulajdonsagai is vannak, megtalalhato az élénk narancssarga zoldségekben
és gylimolcsokben (pl. sargabarack, sargarépa, siit6tok, sargadinnye).

Feladvany:

A dobozba zart részecske modell segitségével hatarozzak megaz 1,3,5-hexatrién
és abeta-karotin m->m* elektronatmeneteihez tartozé abszorpcids hullamhossz
tartomanyait a két vegyiilet molekulaspektrumaban, ha tudjuk, hogy a
molekulaspektroszkopia az ismert energidju elektromagneses sugarzasnak
a molekuldkon létrehozott hatasaval foglalkozé tudomany, amely mérési
eredményeképpen molekulaspektrumot kapunk. A doboz szélességét mindkét
molekula estében az Avogadro programcsomagot felhasznalva hatarozzak meg.
Az eredményt hasonlitsak Ossze a kisérleti értékekkel!

A megoldds menete és eredmények

1. A 3-hexén molekula elmentett dllomdnya része az Avogadro letoltott
programcsomagnak egyéb mas szerves és szervetlen molekulak térszerkezetével
egyiitt. Az els6 lépésben megnyitjuk a 3-hexén molekula elmentett allomanyat az
Avogardo programcsomag fragments/alkene almappdjabdl. A modellt médositjuk
két kettes kotés atrajzolasaval, majd optimalizaljuk a geometriat (37. abra).

2. A View meniipont alatt talalhat6 Propertis (Tulajdonsagok) pontra kattintva és
kivalasztva a Bond properties (Kotés tulajdonsagok) mentipontot lathatjuk az
egyes kotések hosszat (38. abra). Kivalasztjuk a C-C kotéseket és 6sszeadjuk az
egyes kotéshosszakat. Igy a doboz szélessége, a C-C kotések 4ltal meghatérozott
0-vaz hossza, amelyen a m-elektronok mozoghatnak, L= 6,909.10"° m.
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37. abra: 1,3,5-hexatrién molekula vizualizdcidja
az Avogadro programcsomag segitségével

A
Type Start Atom  End Atom Bond Order Rotatable Length (A) ~
Bond 1 H-C H c 1 No 1,001
Bond 2 c-C C c 1 Yes 1,44531
Bond 3 c-C C c 2 No 134211
Bond 4 C-H C H 1 No 1,08007
Bond 5 c-C C c 1 Ves 144427
Bond & c-C C C 2 No 1,33865
Bond 7 c-C C C 2 No 1,33867
Bond 8 C-H C H 1 No 1,08598
Bond 9 C-H C H 1 No 1,08531
Bond 10 C-H C H 1 No 1,0856
Bond 11 C-H C H 1 No 1,08597
Bond 12 C-H c H 1 I 108531 hd

38. dbra: 1,3,5-hexatrién molekula kétéshosszainak meghatdrozdsa
az Avogadro programcsomag segitségével

3. Behelyettesitiink a 37-es képletbe:
(1 = n2). 2

Efor = 8aem = By = By = g7

ahol n,= 3 és n = 4 a 4.1 fejezetben kifejtett modell leirdsa alapjan, tovabba
m  az elektron tomege (m = 9,109.10* kg), h a Planck dlland6 (h= 6,626.10"*
Js), az L pedig a doboz szélessége, azaz a molekula kotéseit figyelembe vevo
Osszhossza.

(42 — 32).(6,626.1073%]. 5)?

= 8.9,109.10 3'kg. (6,909.10~10m)2

AE4im = Ef — E;
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Behelyettesités utan az elektronatmeneti energidra a kovetkez6 eredményt

kapjuk:
AE 4 = 9,033.1071%

Behelyettesitve a 36-os képletbe megkapjuk az UV-VIS molekulaspektrumban
az elektronatmenethez tartozé A hullamhosszat:

A= = 220.10"9m =220 nm

atm

Az 1,3,5-hexatrién UV spektrumaban a n->m* dtmenethez tartozé kisérleti
érték 258 nm (Freidel, 1950), igy az altalunk kiszamolt érték jo dsszhangban
van ezzel az értékkel, figyelembe véve a modell korlatait. Pontosabb eredményt
kapnank, ha mas kvantumkémiai médszerekkel meghataroznank az egyes
molekulapalyak energiaszintjeit és ennek segitségével kiszamitanank a
HOMO-LUMO elektronatmenet energiajat.

A beta-karotin esetében az eredményeket hasonloképpen kapjuk meg, mint
az 1,3,5-hexatrién esetében. Az eredmények pontos leirasa megtalalhaté az
irodalomban (Juhasz, 2015a). Az Avogadro szamitégépes molekulamodell
segitségével maghatarozzuk a doboz szélességét (a molekula C-C o-vazanak
hosszat). A modell segitségével latjuk, hogy a molekulaban 11 n-kotés talalhatd,
azaz 22 m-elektron, amelyek 22 m-molekulapalyan helyezkednek el. Ebbdl a fele
n-kotdpalya a fele pedig n-lazitopalya. A szamunkra fontos m->m* elektronatmenet
am]1->m*]2 elektrondtmenet, igy nf=12 nj=11.A szamitogepes molekulamodell
altal meghatarozott doboz szélessége: 18,5.10"° m, igy behelyettesitve a 37-es
és a 36-os képletbe a béta karotin kiszamitott lathat6 fény tartomanyéba es6
>t elektrondtmenethez tartozd A értéke 491 nm, amely érték megkozeliti
a kisérletileg meghatdrozott A__ = 470 nm értéket. Ez az érték is a dobozba
zart részecske modell felhasznalhatdsagat igazolja az egyes konjugalt diének
spektralis tulajdonsagainak meghatarozasanal.

5. Feladat: Az aromds n-delokalizalt rendszerek molekulaspektrumai

Az aromas ni-delokalizalt rendszerek molekulaspektrumai n>m* elektronatmeneti
energidjanak a meghatdrozasara a POAR - Koériven mozgé részecske modellt
alkalmazhatjuk. Az el6z6 fejezetben bemutattuk ezt a modellt az azulén molekula
elektronatmeneti energidjanak kiszamoldsara, az irodalomban (Juhdsz, 2015b)
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megtaldlhaté a modell felhasznaldsa a naftalin molekula esetében. A piridint a
heterociklusos aromas vegyiiletek kozé soroljuk. Ez a vegyiilet és az egyes piridin
szarmazékok (pl. 0-amino-piridin) tulajdonsagaival a szerz6 egy mas tanulmanyban
mélyebben is foglalkozott (Juhasz, 2013). A piridin aminoszarmazékairdl viszont
tudjuk, hogy er6sitik az idegrostokon tovaterjedd ingeriiletet okozé elektromos
jelet, s mivel befolyasolni tudjak ezt a folyamatot, anesztetikumként, izomrelaxald
gyogyszerként hasznalhatjuk a piridin ezen szarmazékait.

A piridin aromas gytirtjének az elektronkonfiguracidja megegyezik a benzolgytrtjével.
Hat m-elektron konjugacidjarol beszéliink ebben az esetben is, azonban nitrogén atom
szabad elektronparja merdleges a m-koté molekulapalyara, igy nem 1ép kélcsonhatasba
ezen orbital mt-elektronjaival. Ez a nitrogén bazisos jellegét erdsiti, igy a piridin erésebb
bazis mint a pirrol és az anilin. Mivel a nitrogén atom elektronegativabb, mint a
szén atomok, igy jobban vonzza az elektronokat, ezzel megvaltozik a toltéseloszlas
és a kotések hossza is, dsszehasonlitva a benzol molekuldval. Mivel a POAR modell
segitségével pontosan meg tudjuk hatarozni az egyes kotéshosszakat, igy ez fontos
szerepet jatszik az elektronatmeneti energia meghatarozasanal.

Feladviny:

1. APOAR modell segitségével hatarozzak mega piridin n->m* elektrondtmenetéhez
tartozé abszorpcids hullamhossz tartomanyait. A koriv hosszat a piridin
molekula esetében az Avogadro programcsomag segitségével hatarozzak
meg.

2. Az eredmények verifikdlasara végezzenek el egy bonyolultabb kvantumkémiai
modszereken alapuld szamitast a kovetkez6 képpen:

- Optimalizaljak a piridin geometridjat DEFT/B3LYP/ cc-pVDZ modszerrel,
ahol a cc-pVDZ a bazisok leirdsandl hasznalatos un. kétszeres zéta (double
zeta, DZ) bazis.

- A kimenetbdl generaljak ki az egyes molekulapalyak energiaszintjeit a
gerjesztett allapotok meghatarozasa végett, a molekulaorbital diagrammot
szemléltessék a Chemcraft programcsomag segitségével.

- A molekulaspektrum modellezéséhez hasznaljdk a Gaussian
programcsomagba implementalt CIS mddszert, amely az egyelektronos
excitaciokat veszi figyelembe.

- A Chemcraft programcsomag segitségével vizualizaljak a piridin spektrumat
és hasonlitsak Ossze a kisérleti eredményekkel.
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A megoldds menete

. Megszerkesztjiik a piridin molekula modelljét az Avogadro programcsomag
segitségével, optimalizaljuk a geometridjat és egy Gaussian09 bemeneti (tin.
input) fajlt generalunk az Extensions (Kiterjesztés) meniipont Gaussian
gombjanak kivalasztasaval, és az egyes paraméterek helyes megvalasztasaval.
Az optimalizaciot lefuttatjuk a Gaussian09 programcsomag segitségével.

. Az optimalizalt geometriat beolvassuk az Avogadro programba és
meghatarozzuk az egyes kotéshosszakat a kovetkez6 képpen: A View meniipont
alatt talalhat6 Propertis (Tulajdonsagok) pontra kattintva és kivalasztva
a Bond properties (Kotés tulajdonsagok) meniipontot lathatjuk az egyes
kotések hosszat. Kivalasztjuk a C-C és a C-N kotéseket és dsszeadjuk az
egyes kotéshosszakat. Ennek az értéknek a segitségével kiszamitjuk a A_
értékét.

. Az optimalizaciés kimenetbdl kigenerdljuk az egyes molekulapalyak
energiaszintjeit a gerjesztett dllapotok meghatarozasa végett a Chemcraft

X

programcsomag Tools/Orbitals/ Show MO energies diagram meniipontsorozat
kivalasztasaval.

. Az optimalizalt geometria koordinatait igénybe véve a CIS mddszer segitségével
kiszamitjuk és vizualizaljuk a Chemcraft program segitségével a piridin
molekulaspektrumat.

Eredmények
1. A koriv hosszat, amelyen a m-elektronok mozoghatnak, az Avogadro
molekulamodell (39-40. abra) segitségével hataroztuk meg: /= 8,270.10"° m.

39-40. abra: A piridin molekula vizualizdcidja és a molekula kotéshosszainak
meghatdrozdsa az Avogadro programcsomag segitségével
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Castanho (Castanho, 2002) szamitasi mddszere alapjan behelyettesitiink a
41-es képletbe. Elotte meghatérozzuk az m, és az m,  kvantumszamok értékét az
N m-elektront tartalmazo rendszerek szamara a kovetkez6 képletek alapjan:

~ (N . .
m; = (4) ahol N paros szam
mpq = (%) + 1 ahol N paros szam

Igy az m] = 1, m]4+] = 2 . Behelyettesitve a 41-es képletbe:

2
(2+1).(6,626.10734.5)
2.9,109.10731kg.(8,27.10710m)?2

AEqgm = =10,572.10" 1
Behelyettesitve a 36-o0s képletbe megkapjuk az UV-VIS molekulaspektrumban
az m>m* elektronatmenethez tartozé A hullamhosszat:

h.c

A= = 188.107%m = 188 nm

atm
2. Az egyes molekulapdlyak energiaszintjeit a Chemcraft programcsomag
Tools/Orbitals/Show MO energies diagram meniipontsorozat hasznalataval
abrazolhatjuk a kovetkez6képpen:

EEE ©

IE EEE EE

41. dbra: A piridin molekula molekulapdlya diagrammja
a Chemcraft programcsomag segitségével

A program kiszamitja a HOMO-LUMO energiakiilonbséget is, amely ebben
az esetben (41. abra) AE=0,227191775 A.U = 9,90556139.10° " ]. Behelyettesitve

a 36-o0s képletbe: h.c

A= = 188.107%m =200.10° m = 200 nm

atm
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A CIS modszer segitségével kiszamitott molekulaspektrum az alabbi dbran
talalhato:

oo
o
s I

1 s 7] 195 20 25

185 [
Wavslength, om

42. dbra: A piridin molekula CIS molekulaspektrumdnak vizualizdcidja
a Chemcraft programcsomag segitségével

A legintenzivebb atmenet a kiszamitott spektrumban 204,09 nm hullamhossznal
jelenik meg (42. abra), azonban kisebb intenzitasu atmenetek vannak 193,05 nm-
nél és 170 nm-nél. Ezek az atmenetek az alacsonyabb energiaji n-molekulapalyak
ni>7t* elektrondtmeneteihez vonatkoztathatoak, azonban a POAR modell
segitségével kapott 188 nm a modell korlatait figyelembe véve jol hasznalhato
a piridin spektroszképiai tulajdonsagainak szemléltetésére.

A piridin kisérletileg mért spektrumaban (Kaljurand, 2000) két nagy intenzitasu
abszorpcids cstcsot talalhatunk, az egyik 204 nm-nél a masik pedig 256-nm-
nél. Latjuk, hogy mindkét mddszer, amelyet hasznaltunk kozelité6 mddszerek,
ugyanis mindkét modszernél approximaciokat (egyszertsitéseket) hasznalunk,
igy a pontosabb eredmények elérése érdekében a kutatassal foglalkoz6 vegyészek
mas pontosabb szamitasi mddszereket alkalmaznak, mint pl. TDDFT vagy CC2
modszer. Ezek lefrasa és gyakorlati alkalmazasuk bemutatasa megtalalhaté mas
kvantumkémiai kotetekben. (Veszprémi, Fehér, 2000)
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Befejezés

A A XX. szazad masodik felében a civilizalt vilag orszagaiba bekdszontott az
informatikai forradalom, a szamitastechnika, az infokommunikacios technologiak
mindennapi életiink részévé valtak. Nem volt kivétel ez aldl az oktatas és ezen
beliil a kémiaoktatas sem. A szamitastechnika fejlddésének tovabbi nagy
hozadéka, hogy emberkozelivé tette a mikrovildg torvényszertségeit leir6
tudomadnyagat, a kvantummechanikat. Ennek a fejlédésnek kdszonhetjiik, hogy
bar bizonyos kozelité (approximaciokat hasznald) moédszerekkel, de meg tudjuk
oldani a kvantummechanika alapegyenletét a Schrodinger-egyenletet. Ennek
kovetkeztében a kvantumkémia is 6riasi fejlddésen ment at az elmalt 50 évben,
aminek egyik jele az 1998-ban Walter Kohnnak és John Poplenak odaitélt kémiai
Nobel dij. Kiszélesedett a kvantumkémiai eszkoztar olyan mértékben, hogy a
szoftverpiacon hozzaférhetd aron taldlunk mar olyan programcsomagokat is,
amelyeket fel tudunk hasznalni a kémaioktatas folyamataban is. Vannak azonban
szabadon terjesztett és hozzaférheté molekulamodellez6 programok, amelyek
kompatibilisek a leggyakrabban hasznalt kvantumkémiai programokkal.

A kotetben sajat tapasztalatunkbdl kiindulva kitértiink a szamitégépek
kezdetleges felhasznalasara a kémiaoktatas keretein beliil, felmértiik a szlovakiai
magyar kozépiskolak helyzetét ezen a téren a mult szazad 90-es éveinek elején és
ajelenlegi helyeztet is. Ennek alapjan arra a kovetkeztetésre jutottunk, hogy az
IKT technologiak bevezetését a kozépiskolai kémiaoktatasba a felsooktatasban
megvalosulo kémiatanarképzésnél kell kezdeni. A nemzetkozi szakirodalom
alapjan attekintettiik, hogyan és milyen témakoroket feldolgozva foglalkoznak
ezzel a problémaval a vilag mds orszagaiban, és ennek alapjan kozelebbrdl
bemutattuk a Schrodinger-egyenlet megoldasaval osszefiiggd Dobozba zart
részecske modellt és bovebben foglalkoztunk a kémiai kotés elméletével is.
A kotet végén feladatokat javasoltunk a szamitogépes molekulamodellezés
gyakorlati alakalmazasara a kémiaoktatasban a fenn emlitett két témakdorben,
amelyek hozzatérhet6 szoftverek segitségével oldhatéak meg. A gyakorlati
feladatok megoldasa soran igyekeztiink olyan digitalis eszkozoket alkalmazni,
amelyeket valoban hatékonyan tudtunk hasznalni annak érdekében, hogy
o6nmagunk vagy masok szamara értékes tartalmat hozzunk létre. Ehhez azonban
nélkiilozhetetlenek azok a tanari kompetencidk, jartassagok és készségek,
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amelyek ezt lehet6vé tették, és amelyekkel b6vebben is foglalkoztunk az egyes
fejezetekben. Reményeink szerint a kotet eljut a kémiatanarképzésben résztvevo
hallgatokon kiviil a gyakorlatban tevékenyked6 kozépiskolai kémiatanarokhoz
is, akiknek egy tjabb tampont lehet a kémiaoktatds innovacidjahoz és ezzel a
tantargy szélesebb kort megszerettetéséhez a diakok korében!
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