[

Kerschis zur Uni ...

Facher- und jahrgangsstufenuibergreifender Unterricht in der Arbeitsgemeinschaft “Chemie & Mathematik”
am naturwissenschaftlich-technischen Gymnasium (NTG) der Kerschensteinerschule Stuttgart im Schuljahr 07/08.

Molecular Modeling Zustandsgrofen

Kerschensteinerschule

Wir wollen den zeitlichen Verlauf chemischer Reaktionen untersu- Wir wollen unseren Kerschis Einblicke in moderne Forschungsgebiete Wir wollen funktionale Zusammenhange mit mehr als einer
chen und mit Hilfe mathematischer Methoden modellieren. der Theoretischen Chemie geben. Das Molecular Modeling ("Chemie Variablen mathematisch erfassen.
. am Computer”) liefert wertvolle Informationen, so z. B. bei .
A'ufqabenstellunq.. . . - der Visualisierung von Strukturen, Autgabenstellung: . . _
Ein Reagenzglas wird mit verdiinnter HCI ge- . . Ausgehend von der allgemeinen Gasgleichung (p-V = n‘R-T) wollen
. . . - der Interpretation experimenteller Daten (z. B. IR-Spektren), o ..
fullt. Nach Zugabe elementaren Zinks wird das o wir die momentane Anderung dV(p,T) berechnen.
Reagenzglas verschlossen und der entstandene | - der Erforschung von Effekten mit Hilfe von Modellen
Wasserstoff aufgefangen. Zu verschiedenen Mit einem Molecular-Modeling-Programm Procedere:
Zeiten werden die Gasvolumina ermittelt und [1] fihren wir Konformationsanalysen Wir erweitern den Funktionen-
die HCI-Gehalte titrimetrisch bestimmt. einfacher Kohlenwasserstoffe durch. begriff:  (x, x,) = f(x,x;) : =
2 5 4y
Zn + 2HCI —X ZnCl, + H, Abb : Ethan (4= 0) b= 180) . sDcelRF= R - .-'
) : ] . Procedere: Wir stellen Funktionen mit zwei S e
g;eit I?ncell}:;)rr:]zg?at‘rargcr): n:: ével‘:d :Slfel;:r;\:it;ogil?:r aner Vot von o) e W) - Das zu untersuchende Molekiile (2.B. P——— \/ariab!en in eipem”SD-PIott als Tl =
, 'ag gestelit o A * Ethan) wird mit dem Grafiktool gezeich- NI T R Funktionsgebirge” dar.
dieses Schaubilds soll der Funktionsterm c(t) | 55N : - ) T A 5 Flree=_
f o —p. net und geometrieoptimiert (semi- 00 3 Wir erweitern den Ableitungsbegriff:
gefunden werden. g - LY 20 Y 2 W 2
0 . empirische Methode PM3). Y WY WY o ] . 9
Procedere: ) S, - Der Torsionswinkel ® (H-C-C-H-Winkel) \ /7 \ /7 \ / - - Partielle Ableitung: (Txlf(xl'xz)x .
- Die mpmentane Andgrqu von g(t) wird gls st wird variiert (0° bis 360°) und die \¥ /f \\ /f \ ;f ot - Das Differenzial: 2
Reaktllonsge.schwmdlgke?lt [v(t)| interpretiert. Zeitlcher Verlauf von (1) jeweilige single-point-Energie berechnet. v + D df = fim f'(x): Ax =f'(x)- dx
- v(t) wird ermittelt als Steigung der Tangenten o - Die Energiebarriere fiir eine Rotation Torsionswinkel 1 Ax—0 )
an den Graph von c(t) und in einem ™ N um die C-C- Achse ergibt sich néhe- | - Das totale Differenzial: ﬂg&s:av y
Diagramm dargestellt. ' Soo ~ ~_ rungsweise aus der Energiedifferenz fonformationsanalyse Buten Bei Funktionen mit zwei Variablen  dV,,(p,T)=—| dT +—| dp
- Um den Zusammenhang Z.WISCher.] v(t) und ::o : . . \a o zwischen der Minimum- und Maximum- e R ist das totale Differenzial die Tl Pl
c(t) zu erfassen, werden'dle Funktllone.n oo struktur. \ R Summe der partiellen Ableitungen: mitV,,= R%folgti
verkettet. Das c(t)-v(t)-Diagramm ist eine R - Zur Verfeinerung werden die Energien | [y df:iidx- 1
Ursprungsgerade. Es gilt also: v(t) = k-c(t). der geometrieoptimierten Minimum- bzw. \\ S / “ox, de(p,T):B~(R~dT—V~dp)
- Mit vty = 290 _ 1) erhailt man c'(t) = k-c(t). = Maximumstrukturen ab-initio (3-21G NS won| | - Die zweiten Ableitungen: o oV R
dt — Basisatz) berechnet. 2f o % o e
- Die Loésung dieser Differenzialgleichung = Torsonswnke (1 ' ' =7 p. P ) P )
. _ Kt . OX”  OXoy Oyox oy Da die gemischten Ableitungen
(DGL) ist C(t) - C(O)'e el mett] LE'. ebnis: Tab. 1: Rotationsbarriere um die C-C-Achse glelch sind. ist V eine Zustands-
Verallaemeinerun Ergebnic: Die gestaffelte Konformation (60°, 180°, im Ethan funktion der ZustandsgroRen p
Veralilgemeinerung: Sroebns: o iat i ; . - . . o
- . . 300°) ist im Ethan die stabilere, wahrend Single-Point-Energie: 6,2 klimol und T (Satz von Schwartz)
Fur alle Reaktionen kann der Zusammenhang c(t)=c(0)e . o o R o .. ab-initio-Energie: 11,5 kd/mol
zwischen Reaktionsgeschwindigkeit und dabei ist die ekliptische (0°, 1207, 240°) den Uber- Exermenteriert 12,1 kifmo
abel Ist: . . .
Konzentration mit eiger DGL foI%endermarSen O 2 aemeniton gangszustand bei der Rotation um die Tab. 2: R b E(#=0°)-E(®=180 atnitzlil
= m . . ab. 2: Rotationsbarriere (E(®=0°)-E(®=180° o
dargestellt werden' k = Ges?:hwindigkeitskontante Zentrale C'C'EmfaChblndung darSte"t- um die zentrale C-(CEAchsc)e in(1 Butan ) Brigitte Rentschler, Dr. Bernd Regelmann
. = 0,28 min’ : Telefon: 0711 / 13 54 96
ingle-Point-Energie: mol Kerschensteinerschule Stuttgart -
de(t - : [1] HyperChem 7.0 (30 Tage lauffahigeTrial-Version), Tools for gb»ﬁ:iticzEn;rgie: ’ ggg tj;mo: Steiermérker Str. 72 UeleiERe QK 13- S
7Z(t ) =-k- Cn(t) rk1 = gzzzﬂ&?ﬁgil:kn;gionstame Molecular Modeling, Hypercube, Inc., 2002 Experimenter Wert: 27,0 kJ/mol 70469 Stuttgart www.kerschensteinerschule.de




