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Online Erganzungen zu dem Artikel:

»,Die Kunhschen Kniuel sind uns hier ein Grauel” - Paradigmenwechsel durch

Teilchensimulation im Chemieunterricht

Thomas Kraska

In den Online Ergénzungen sind vier Programmcodes zur Verfligung gestellt. Sie
sind fiir die Entwicklungsumgebung TigerJython geschrieben. Diese kann man
kostenlos herunterladen bei https:/ /tigerjython.ch/de/products/download .

P1-RW-Gitter.py

Dies ist das in Abb. 1 abgebildete Programm.

P2-RW-Gitter—-Graphik.py

Dies ist das gleiche Programm wie P1 zusitzlich mit Graphik-Ausgabe. Die
Konfigurationen in Abb. 2 wurden mit diesem Programm erstellt.

P3-RW-Turtle.py

Dies ist das in Abb. 4 abgebildete Programm.

P4-RW-3Turtle.py

Dies ist einer Erweiterung des Programms P3 fiir drei Turtles und anschliefsender
Berechnung von (R?) fiir die drei erzeugten Konfigurationen.

Auf den folgenden Seiten sind die Arbeitsblitter fiir den Unterricht zusammen-
gestellt. Die Spielanleitung kann man laminieren und den Random-Walk mit einem
abwischbaren Filzstift einzeichnen lassen. Auf der letzten Seite ist eine Bastelvorlage
tiir einen Tetraederwiirfel abgebildet.
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1) Spielanleitung

In diesem Spiel sollen Anordnungen (Konfigurationen) von
Kettenmolekiilen mit frei beweglichen Bindungen erzeugt
werden, deren Ausrichtung zufillig ist. Der Anfang des
Molekiils ist der schwarze Punkt auf dem Kastchenpapier.

Werfe 10 mal den Tetraederwtirfel fiir Molekiile mit 10
Segmenten (N = 10). Ziehe einen Strich eine Einheit in die
Richtung, die der gewiirfelten Zahl entspricht (siehe unten).

Lese anschlieSend den End-End-Abstand in beide Richtungen ab, also Ax und Ay,
und trage sie in die Tabelle ein. Erzeuge so k = 10 Konfigurationen.

1— 2« 31 4|
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2) Auswertung der Ergebnisse
e Mittle die Ax und die Ay Werte tiber alle k = 10 Konfigurationen:
1 1
(Ax) = — (Bxy + Axy + - + Axy) (By) = - (Bys + Ay, + - + Ayy)

* Berechne das Quadrat des End-End-Abstands R? = Ax? + Ay?. Mittle dann
iiber alle k = 10 Konfigurationen:  (R?) = %(Rf +RZ+ -+ R}

Nummer der Ax Ay R? = Ax? + Ay?
Konfiguration

1

ORI | |G| W|DN

—_
(e}

Mittelwerte (Ax) = (Ay) = (R?) =

* Berechne die Mittelwerte tiber alle Gruppen im Kurs:

Gruppe (Ax) (Ay) (R?)
I
1I
III
v
A%
VI
VII
VIII
Mittelwerte (Ax) = (Ay) = (R?) =

* Diskutiere die Mittelwerte in der letzten Zeile und schlage einen Zusammen-
hang zwischen dem mittleren End-End-Abstand (R?) und der Zahl der
Segmente N vor.
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3) Pseudocode erstellen

Erstelle eine strukturierte Liste von detaillierten Anweisungen fiir den Ablauf des
Spiels:
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4) Programmablaufplan

Ubertrage deine Anweisungsliste in den unten abgebildeten Programmablaufplan
fiir die Simulation eines Random Walk auf einem quadratischen Gitter.

Csen D

—p
— P
—
—P
—
Ja

Nein
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5) Programmcode

Gleiche den unten abgebildeten Programmcode mit der Liste von Anweisungen fiir
das Spiel und dem Programmablaufplan ab. Ordne dazu die Befehlszeilen des Codes
den Anweisungen und den Schritten im Programmablaufplan zu.

from random import randint
Konfigurationen = 1000
N = 20
rechts =
links =
hoch =

runter =

W J oy U b= W =

C B W=

Summe =

o)

for n in range (0,Konfigurationen) :

s
=

x = 0

y = 0

i in range(0,N):
Sehritt = randint (1.,.4)
if Schritt == rechts:
if SBchrith = Lirnks:
iE Bchrith — hedh:
iEf Schritt = rurnter:

Summe += xX**2 + y**2

T = T T R
© ® u oUW N R
l-h
o]
H
oKX
|
L O
+
e

Mittelwert = Summe / Konfigurationen
print "<R"2> =" ,Mittelwert," N =",N

N
=

Einige Hinweise:

* Die eingertickten Programmteile hdngen von der nicht eingertickten Zeile
dariiber ab. Eingertickt wird mit der TAB-Taste.

* x,y,N, rechts, ... sind Variablen, in denen je ein Wert gespeichert wird

* = istzuweisend (die Variable links tibernimmt den Wert von rechts)
== ist ein vergleichendes Gleichzeichen

* += der Wert der Variablen auf der linken Seite wird um den Wert der rechten
Seite erhoht; statt x=x+1 kann man auch x+=1 programmieren
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Cstan 2

Parameter festlegen: Lange des Polymers
Startposition im Ursprung x=0, y=0

v

- wahle per Zufall

r zwischen 1 und 4 aus
gr#g;]én —»
vgr;:nmgérn —>
Snthen [
vgr::rTgérn —>
Ist die Zahl der Schritte

kleiner als die Lange ?

Auswerten der Simulationsdaten
graphische Ausgabe
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