Schulpraxis

,Die Kuhnschen Kniuel sind uns hier ein S,
CHEMIE
Grauel”

Paradigmenwechsel durch Teilchensimulation im Chemieunterricht

THOMAS KRASKA

Simulationen sind etablierter Bestandteil der chemischen Forschung und kommen bereits auch in der Schule vor, jedoch in
der Regel als Black-Box. Kann man mit Schiiler/inne/n eine Simulation nicht nur nutzen, sondern auch weitgehend selbststandig
erstellen lassen? Fiir einfache Modelle ist dies unter Nutzung der Methoden des informatischen Denkens durchaus maglich.
Ausgangspunkt ist eine haptische Simulation in Form eines Spiels, das in mehreren Stufen in einen Programmcode abgebildet

wird.

1 Einleitung

Das Thema Polymere wird im Chemieunterricht der Sekundar-
stufe Il mit Blick auf Kunststoffe behandelt. Dies schlieBt Struk-
tur-Eigenschaftsbeziehungen fiir Thermoplaste, Duroplaste und
Elastomere ein. Die Geschichte der Entdeckung der Polymere
und der Aufklarung ihrer Eigenschaften lasst sich als Beispiel
fur die Entwicklung der Wissenschaft Uiber Praradigmenwechsel
(KUHN, 1986) im Unterricht einsetzen. Dies bezieht sich auf die
Anerkennung der Existenz groBer Molekiile generell aber auch
auf die Frage nach deren Gestalt, hier konkret, ob sie gestreckt
oder geknauelt vorliegen. So hatte man sich die gelartigen Pro-
dukte zunachst als kolloidale Systeme vorgestellt. Das Gebiet
der Kolloide war zu jener Zeit etabliert und man versuchte das,
was sich spater als Makromolekiile herausstellte, zunachst im
Rahmen dieses Gebietes zu erklaren. Will man in den Unter-
richt ein Modell einflieRen lassen, das zu erklaren versucht wie
die Wissenschaft fortschreitet, dann bietet sich in diesem
Zusammenhang das Modell der wissenschaftlichen Umbriiche
von THOMAS KUHN (1986) an. Wie alle Modelle ist auch dieses
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Modell nicht unumstritten, fiihrte zu Schwierigkeiten bei der
Rezeption (RosE, 2004) und KuHN selbst hat einen Kernbegriff
seines Modells, das Paradigma, im spateren Verlauf wegen der
dann beliebigen Verwendung (Rose 2004) durch den Begriff Dis-
ziplinare Matrix ersetzt (KRUGER, 1992). Unabhangig davon kann
man dieses Modell bei vielen kleineren und groBeren wissen-
schaftlichen Umbriichen beobachten. Fiir die Schule geeignete
Materialien zu KuHNs Werk findet man in z.B. Ethik Schul-
blichern oder im Internet (siehe Literatur).

Nach KuHN (1986), ist ein Paradigma die Menge der aktuell
akzeptierten Modelle und Theorien aber auch Arbeitsmethoden
und Fragestellungen bis hin zu Lehrbiichern, Vorlesungen und
Laboriibungen. Ist von der Gemeinschaft ein Paradigma allge-
mein angenommen, nennt KUHN dies die normale Wissenschaft.
In der normalen Wissenschaft werden Ratsel gelost und Auf-
raumarbeiten durchgefiihrt hinsichtlich groBerer Exaktheit, der
Bestatigung der Vorhersagen des geltenden Paradigmas und
dessen Artikulierung in Form von Naturkonstanten sowie quan-
titativer Gesetze und Differenzierungen bei der Anwendung des
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Paradigmas auf neue Interessensgebiete. In dieser kumulativen
Phase werden sehr effektiv tiefergehende Erkenntnisse gewon-
nen. Widerspriiche zum Paradigma, sogenannte Anomalien,
treten jedoch auf und es wird versucht diese im Rahmen des
geltenden Paradigmas zu erklaren. Anomalien konnen jedoch
auch zu einer Krise anwachsen, die zu einer Periode ausgespro-
chener fachwissenschaftlicher Unsicherheit fiihrt. Erkennbar
ist eine Krise auch an der Wucherung von unterschiedlichen
Versionen der betreffenden Theorie, die dadurch diffuser und
weniger eindeutig wird. In der Krise wird zum Teil noch im
alten Paradigma gedacht und unerwartete Beobachtungen mit
den entsprechenden Methoden untersucht und zu erklaren ver-
sucht. Zum Teil entwickelt sich in einer Phase des Neuaufbaus
ein neues Paradigma. KUHN nennt diese Phase die auBerordent-
liche Wissenschaft. Altes und neues Paradigma sind inkommen-
surabel, d.h. sie sind nicht zusammen messbar und man kann
nicht das eine mit Bezug auf das andere ausdriicken. Dies kann
natirlich auch die fachliche Kommunikation erschweren, die
nach KUHN in dieser Phase eher Uberredensversuchen gleicht.
SchlieBlich wird sich eins der Paradigmen als richtig bzw. dauer-
haft und das andere als falsch fir den betrachteten Sachver-
halt herausstellen. Setzt sich das neue durch, dann liegt ein
wissenschaftlicher Umbruch vor. Dies kann je nach Tragweite
von einer kleinen Verschiebung in einer Teildisziplin bis zu
einer groBen wissenschaftlichen Revolution variieren. Wahrend
das Paradigma also einerseits ein ordnendes Prinzip ist, welches
fur die Durchftuihrung von Wissenschaft erforderlich ist, kann es
auf der anderen Seite hinderlich bei Umbriichen sein. Diese
soziologische Betrachtung relativiert die rationale Sicht von
linearen wissenschaftlichen Entwicklungen, die mit konstanter
Geschwindigkeit stetig aufeinander aufbauen.

So wurde der Idee der Existenz von Molekiilen mit einer sehr
hohen Molmasse, die STAUDINGER postulierte (STAUDINGER, 1920),
von einer Reihe von Wissenschaftlern in dieser Zeit vehement
widersprochen (PoHL, 2008 & KAUSCH-BLECKEN VON SCHMELING,
2011). Es wurde behauptet, dass sehr komplizierte Molekiile
zerbrechlich waren oder dass die Zahlen der Molmasse sehr
ungenau seien. Ferner wurde argumentiert, dass Polymere
schlicht nicht existieren, STAUDINGER seine Produkte aufreinigen
solle und am besten die Idee der Polymere ganz aufgeben
sollte. Den Widerstanden zum Trotz konnte STAUDINGER schlief-
lich unter anderem durch Viskositatsexperimente iiberzeugen.
Und obwohl STAUDINGER Widerstande iiberwinden musste, war er
selbst Widerstand bei einer der folgenden Entwicklung. Er war
unbeirrt der Auffassung, dass Polymere gestreckte langkettige
Molekiile seien. WERNER KUHN konnte anhand von Viskositats-
messungen von STAUDINGER selbst und auf der Grundlage von
theoretisch-statistischen Uberlegungen zeigen, dass Polymere
geknauelt sein missen (KUHN, 1934). Zwar hat das Losemittel
einen Einfluss auf den Grad der Knauelung aber gestreckt sind
Polymermolekiile nicht. Das Zitat im Titel dieser Arbeit stammt
aus dem wissenschaftlichen Umfeld von STAUDINGER (POHL, 2008
& ELIAS, 1985) und verdeutlicht wiederum das Verharren in
einem alten Paradigma. THOMAS KUHN weist auch darauf hin,
dass das gleiche Paradigma in unterschiedlichen Disziplinen
unterschiedliche Bedeutung haben kann. Hier ist das alte Para-
digma nur in Bezug auf Polymere ein altes. Selbstverstandlich
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ist das Gebiet der Kolloide z.B. in den Nanowissenschaften
aktueller denn je. Daneben gibt es natirlich auch Paradigmen,
die vollstandig verworfen wurden wie z.B. das Phlogiston.

2 Einbindung in den Unterricht

WERNER KUHN begriindete die Knauelung unter anderem statis-
tisch. Hierauf kann man im Unterricht Bezug nehmen, allerdings
mit stochastischen Simulationen anstelle der analytisch-mathe-
matischen Herleitungen von KuHN. Als MaB fir die Gestalt von
Polymermolekiilen kann man den mittleren quadratischen
Abstand (R?) zwischen den beiden Enden der Polymermolekiile
verwenden (KUHN, 1934), der mathematisch der Varianz ent-
spricht. Wenn man ein Modell fiir Polymermolekiile mit frei
beweglichen Bindungen annimmt, kann man ihre Struktur mit
dem Random Walk-Modell untersuchen. Hierbei bewegt man
sich schrittweise in zufallige Richtung. Fiir ein Polymermolekiil
entspricht ein Schritt einem Segment. Die Theorie liefert fir
einen Random Walk der Lange N die Beziehung (R?) = N. Hier-
bei ist die Lange eines Segments zur Vereinfachung der Glei-
chung auf eins gesetzt. Waren Polymermolekiile immer
gestreckt, dann ware das Ergebnis (R?) = N°. Letzteres kann
man plausibel machen, wenn man den quadratischen End-End-
Abstand eines gestreckten Molekiils mit der Zahl der Segmente
vergleicht.

Das Random Walk-Modell eignet sich, Modellbildung und Simu-
lation im Chemieunterricht zu thematisieren. Dazu konnen die
Schiiler/innen an der Entwicklung eines Simulationsprogramms
mitwirken und damit anschlieBend das System erforschen. Der
individuelle Grad der Mitwirkung kann mit Methoden des soge-
nannten informatischen Denkens (computational thinking) dif-
ferenziert begleitet werden. So ist es moglich Schiiler/innen,
die uber keine informatischen Vorkenntnisse verfiigen, an die
Erstellung einer Computersimulation fiir ein chemisches System
heranzufilhren bzw. an ihr teilhaben zu lassen.

Ziel der didaktischen Beschaftigung mit dem informatischen
Denken ist letztlich immer ein Hinfiihren zu den Grundlagen
der Digitalisierung wie das Erstellen von Algorithmen und Com-
puterprogrammen. Nichtsdestotrotz gibt es auch Aktivitaten
auf dem Gebiet des stromlosen (unplugged) informatischen
Denkens, also der Beschaftigung mit z.B. algorithmischen Vor-
gangen ohne Nutzung digitaler Gerate. Die Untersuchung des
stromlosen informatischen Denkens kann als Grundlage fiir die
Entwicklung von didaktischen Methoden dienen. So haben
KoTsopouLos et al. (2022) das freie Spiel von Vorschulkindern
auf Auspragungen des informatischen Denkens im Rahmen
einer systematischen Ubersichtsarbeit untersucht. Dazu haben
sie 26 Auspragungen identifiziert und diese beim freien Spiel
von Kindern beobachten konnen. Dies zeigte, dass im Rahmen
der natirlichen Entwicklung von Kindern bereits Aspekte des
informatischen Denkens vorliegen. Wie gelangt man aber von
dort zu einem konkreten Computercode? Programmiersprachen
muten bisweilen kryptisch an, und sind haufig nicht intuitiv.
Hier kann man Methoden wie Pseudocodes oder Programm-
ablaufplane nutzen, um von den natiirlichen Voraussetzungen
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eine Briicke zu konkreten Codes zu bauen. Eine der freien
spielerischen Aktivitaten von KoTsoPouLOS et al. (2022) basiert
ebenfalls auf dem Random Walk. Dazu lassen sie Kinder ein
entsprechendes Spiel spielen und beobachteten dabei
bestimmte Auspragungen des informatischen Denkens. In ahn-
licher Weise spielen Schiiler/innen hier das Random Walk-Spiel
zur Untersuchung der Gestalt von Polymermolekiilen. In Anleh-
nung an eben zitierte Arbeit ist zu erwarten, dass die Schiiler/
innen bereits vorhandene Fahigkeiten des informatischen Den-
kens einbringen und diese hierbei weiterentwickeln.

Ein Unterrichssetting beginnt mit der Erarbeitung des histori-
schen wissenschaftlichen Problems durch die Schiiler/innen,
also der Auseinandersetzung zwischen STAUDINGER und WERNER
KuHN. Die eigenstandige Recherche zu WERNER KUHN fallt schwer.
Hier kann man unterstiitzend einen ChiuZ-Artikel zur Verfligung
stellen (KUHN, 1985). Das Modell von THoMAS KUHN kann Uber ein
Referat vorgestellt und diskutiert werden. SchlieBlich folgt die
Hinleitung zu der Frage, wie man auf einem zweidimensionalen
Gitter ein Polymermolekul mit flexiblen Bindungen anordnen
konnte. Der Ablauf und die Regeln eines entsprechenden Spiels
konnen die Schiiler/innen strukturiert in Stichworten ver-
schriftlichen, was einem Pseudocode entspricht. Ein Pseudocode
ist ein allgemein verstandlicher Ablaufplan eines Programms,
ohne eine konkrete Programmiersprache zu verwenden. Mit
einem vorgefertigten, leeren Programmablaufplan als unter-
stiitzendes Gerlst kann der Spielalgorithmus erstellt werden.

Abb. 1. TigerJython-Code (ARNOLD et al., 2023) fiir einen Random Walk auf einem

quadratischen Gitter.
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Je nach Leistungsstand kann man anstelle einer vorgefertigten
Version auch die Bausteine eines Programmablaufplans vorge-
ben. Die Umsetzung in einen lauffahigen Computercode kann
ebenfalls Uber die Bereitstellung von Bausteinen erfolgen.
Alternativ kann man auch direkt einen Code zur Verfiigung
stellen und quasi riickblickend den Zusammenhang zwischen
Programmablaufplan und Code erarbeiten lassen. So wird der
Programmcode auch ohne Programmierkenntnisse verstand-
lich. Die Schiiler/innen konnen anschlieBend Polymerketten
unterschiedlicher Lange simulieren, den End-End-Abstand liber
viele Konfigurationen mitteln und daraus GesetzmaBigkeiten
herleiten.

3 Simulationen

Wir beschranken uns hier auf zweidimensionale Systeme. Der
Einstieg in die Simulation erfolgt mit dem Random Walk-Modell,
dass man als den Heimweg einer betrunkenen Person einfiihren
kann. Betrunken bezieht sich auf eine regellose Bewegung, bei
der vollig zufallig die Richtung geandert wird. Dieses Modell
lasst sich auf Polymere anwenden, wenn man annimmt, dass
die Bindungen vollig frei beweglich sind. Statt des kontinuier-
lichen Raums nutzen wir hier ein quadratisches Gitter. Der
Abstand zwischen zwei Gitterplatzen und somit auch die Seg-
mentlange ist eins, so dass die Koordinaten der Gitterplatze
Uiber ganze Zahlen angegeben werden konnen.

Fiir die haptische Simulation ist ein Tetrae-
derwiirfel und Kastchenpapier erforder-
lich. In den erganzenden Informationen
sind Arbeitsblatter fir die Durchfiihrung
und die Auswertung des Spiel zur Verfu-
gung gestellt. Der Random Walk startet im
Koordinatenursprung. Je nach gewiirfelter
Zahl wird ein Strich in eine der vier Rich-
tungen gezogen und so der Random Walk
fortgesetzt. Nach einer vorgegebenen
Zahl an Schritten z.B. N=10 wird der
End-End-Abstand Ax und Ay in x- und
y-Richtung als Anzahl an Kastchen
bestimmt und das Quadrat des End-End-Ab-
standes R* = Ax’+ Ay’ berechnet. Dies
wird einige Male wiederholt und schlieB-
lich der Mittelwert (R®) berechnet. Man
kann zur Verbesserung der Statistik zusatz-
lich uber die Ergebnisse eines ganzen Kur-
ses mitteln. Mit diesem Vorgehen erreicht
mal leicht eine GroBenordnung von 100
Konfigurationen. Die Schiiler/innen erken-
nen an den so erhaltenen Daten die Glei-
chung (R?) =~ N selbststandig ebenso wie
(Ax)* =~ 0 und (Ay)* =~ 0.

Der in Abbildung 1 gelistete Code bildet
dieses Spiel ab. Anstelle des Tetraeder-
wiirfels wird der Zufallszahlengenerator
randint() genutzt. Mit der bedingten
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Abb. 2. Einzelne Konfigurationen fiir N = 50 Segmente. Der schwarze Punkt ist der Startpunkt im Ursprung, der Endpunkt ist rot
und die blaue Linie ist der End-End-Abstand. Der entsprechende Programmcode mit graphischer Ausgabe befindet sich in den Online
Ergénzungen. Fiir eine einzelne Konfiguration ist es unwahrscheinlich, dass man exakt R>= N erhalt. Erst der Mittelwert tber viele

Konfigurationen liefert (R*) = N.

Anweisung 1f wird in Abhangigkeit der Zufallszahl entschieden
in welche Richtung der Random Walk fortgesetzt wird. In dem
Code wurden wegen der besseren Lesbarkeit Variablen fiir die
vier Richtungen verwendet. Zur Berechnung des Mittelwerts
muss man diesen Code in eine Uibergeordnete Schleife von Wie-
derholungen einbinden, in der eine groBe Zahl von Random
Walks erzeugt werden. In Zeile 18 wird nach Abschluss eines
Random Walk R* aufsummiert, um damit am Ende den Mittel-
wert (R?) zu berechnen (bei += wird das Ergebnis der rechten
Seite zur Variablen auf der linken Seite hinzuaddiert). Hierbei
ist x der Abstand zwischen Anfangs- und Endpunkt in x-Rich-
tung (also Ax) und entsprechend y in y-Richtung (also Ay).
Ordentliche Ergebnisse erhalt man bereits mit 10° Konfigura-
tionen.

Abb. 3. Simulationsdaten des mittleren quadratischen End-
End-Abstand des Random Walk (Punkte) im Vergleich zur Theorie
des Random Walk (Gerade) und zum Verlauf des Graphen fiir
hypothetische, gestreckte Molekiile. Die Exponenten v gelten
fur (R*) = N*.

In Abbildung 2 sind einzelne Konfigurationen abgebildet, die
bereits einen Eindruck der Gestalt von Polymeren geben, denn
die Wahrscheinlichkeit ein gestrecktes Polymer zu erhalten ist
beliebig gering. Die Auftragung des Mittelwerts (R*) gegen die
Zahl der Segmente liefert einen linearen Zusammenhang wie in
Abbildung 3 aufgetragen. Eine lineare Regression (Trendlinie
bei Tabellenkalkulationen) liefert die Steigung eins, was fir
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eine Segmentlange von eins der Theorie mit (R*) = N ent-
spricht. Zur Verdeutlichung des Unterschiedes in dieser Auftra-
gung zu einem gestreckten Polymermolekiil ist in Abbildung 3
der Graph flir (R?) = N?, eine Parabel, erganzt.

Abb. 4. Random Walk im kontinuierlichen Raum mit Turtle
Graphik. Der Winkel wird per Zufall zwischen 0° und 360°
gewahlt und die Turtle eine Einheit in dieser Richtung weiter-
bewegt.

Diese Ergebnisse der Untersuchungen ermoglichen den Schu-
ler/innen die Beantwortung der Frage nach der Gestalt von
Polymeren und somit auch, ob STAUDINGER oder WERNER KUHN am
Ende Recht behalten sollten. Lasst man das Ergebnis dieser
Frage zu Beginn offen, so konnen die Schiler/innen auf Grund-
lage ihrer Simulationen diese Frage beantworten und somit
zumindest einen kleinen Teil des Paradigmenwechsels bei der
Entdeckung hochmolekularer Verbindungen nachvollziehen.

Eine einfache graphische Ausgabe eines Random Walk kann man
auch mit Turtle-Graphik erzeugen (Abb. 4 und 5). Hierzu steht
in TigerJython (ARNOLD et al., 2023) die Befehlsbibliothek
(gturtle) zur Verfiigung. Hierbei werden nicht diskrete Koor-
dinaten des nachsten Schritts berechnet, sondern zunachst ein
Winkel (o in Abb. 4 bzw. Winkel in Abb. 5) per Zufall ausge-
wahlt und die Turtle dann um einen bestimmten Betrag in diese
Winkelrichtung bewegt. Hierbei kann man die Winkelauflosung
variable halten. Fir winkel=90 verlauft der Random Walk auf
einem quadratischen Gitter, fir z.B. Winkel=1 konnen sehr
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Abb. 5. TigerJython-Code fiir einen Random Walk mit der Turtle-Graphik.

Abb. 6. Ablauf der Nutzung des informatischen Denkens zur Erstellung einer Simulation

eines naturwissenschaftlichen Systems (KRASKA, 2023).

viel mehr Punkte auf der Flache erreicht werden. Zur Berech-
nung des quadratischen End-End-Abstandes R’ miissen die
Koordinaten der Turtle am Ende ausgelesen werden. Ein Nach-
teil der Turtle-Graphik ist die geringe Geschwindigkeit. Deshalb
wird in dem Programm auch kein Mittelwert iiber viele Konfigu-
rationen berechnet, es dient zur Illustration des Random Walk.
In den Online Erganzungen findet sich zusatzlich eine Variante
dieses Programms, bei dem drei Turtle-Objekte erzeugt wer-
den, die simultan bewegt werden und am Ende der Mittelwert
des quadratischen End-End-Abstand berechnet wird.

4 Fazit

Uber einen Unterrichtseinstieg zu einer historischen wissen-
schaftlichen Auseinandersetzung, wurde beispielhaft eine
wissenschaftliche Entwicklung in der Chemie behandelt und in
ein wissenschaftstheoretisches Modell eingeordnet.
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Die Schiiler/innen konnten durch die
Erstellung einer Simulation an diese Ent-
wicklung quasi teilnehmen, indem sie eine
Teilfrage der fachlichen Entwicklung
selber durch eine Simulation beantwor-
teten. Das bietet die Moglichkeit der Aus-
einandersetzung mit einer Vielzahl von
Aspekten im Rahmen dieses chemisch-
fachlichen Themas. Die Umsetzung im
Chemieunterricht in einem Q2-Kurs (letz-
tes Jahr der Oberstufe) mit 16 Schiler/
innen im Rahmen des Lehrplanthemas
organische Werkstoffe, zeigte, dass die
Schiiler/innen der Methode aufgeschlossen
sind und umsetzen konnten.

In Abbildung 6 (KRASKA, 2023) ist die Vorge-
hensweise zusammenfassend dargestellt.
In den Online Erganzungen sind Materia-
lien zu Punkt (3) gegeben. Ausgangspunkt
(1) ist eine experimentelle Beobachtung
oder eine Fragestellung wie der hier
geschilderte historische Disput. Zur Auf-
klarung wird ein Modell (2) erstellt, hier
das von Kettenmolekiilen, die aufgrund
der geringen Energiebarriere der Bin-
dungsrotation einer zufalligen Ausrichtung
ihre Segmente unterliegen. Mit unter-
schiedlichen Methoden (3) wie einem
Spiel, einem Pseudocode oder einen Pro-
grammablaufplan werden die Grundlagen
fur die Erstellung eines Codes (4) gelegt.
Der Code kann dann entweder erstellt
werden oder durch Abgleich mit Pseudo-
code bzw. Programmablaufplan ein Ver-
standnis dafir entwickelt werden. Mit
dem lauffahigen Programm konnen dann
Simulationen des Modells auch fiir eine
sehr hohe Anzahl von Konfigurationen
durchgefiihrt werden (5), die dazu beitra-
gen, die urspriingliche Fragestellung zu
beantworten. Durch die Bandbreite der Tatigkeiten ist auBer-
dem eine Differenzierung im Unterricht moglich.
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