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Schulpraxis

Das Unsichtbare sichtbar machen

5.5 Korrekturmoglichkeiten von nicht-belastbaren Vorstellungen mit Hilfe von Odyssey

a) Geschwindigkeit der Teilchen in Gasen

A 0dyssey Molecular Explorer- Instructor's Edition- Meaning of Temperature

File Edit View Style Tools Bulld Electrons Snapshot Help
R e D ® O @

Mewe Sample Build _ Minimize Volidity Formuia Electro

HOME

‘Argon: Gas

€ B N = @ B §

Compare , Propertes Plots FenodicToble Clear  HideTewt Search
Meaning of Temperature (1

Selecting Atoms

Nicht-belastbare Vorstellung:

52 -
A 320X 1078 Iy

- a x

L Lab 54
Kinetic Theory -
The Meaning of Temperature Bc
Objectives | Misconceptions | Comments

= To explore Ine reialionship between temperalure and Kinelic energy for a monalomic gas
= To examine a molecular (polyalomic) gas along the same lines.
= To consider the case of zero absolute lemperature

Wonatomic Gas

The temperature of a gas is among the few thermodynamic variables that completely characterize ts state (pressure,
volume. and amount of substance are e olher variabies) Microscopically, lemperalure represents he average
Kinetic energy of the molecuies. Consider the following sampie (= 25 °C)

Argon |

+ setect [, in the toolbar (or select the menu lem View —» Plots) From the Add Plot menu (upper lef
‘comer), select XY Plot

+ For the "X Asis * select Temperature For the ™Y Avs * seiect Kinetic Energy (Molar) and set the checkmark for
Use Time Average. Seiect Next and reques! a Linear Fit. Seiect Finish

+ Start the simutation (beiow the model, select # ) Record the first data point (above the plot, select @)
+ Sel ihe temperature fo a new vaiue

Teaspasators [oc]

= Jrss

+ Select the Recerd bution for each new lemperature value. Generate at least & data paints that cover the whole
range of allowed temperature vaiues

+ Finally, bring up the Plot Edit panel (above the plot. select /) In the *X Avis* sechon, select User Defined
Range Set the "From" fieid 1o -300, the To* field to 800, and the number of “Tickmarks” 10 10

» In the Y Axis® section. select User Defined Range, and enter a new minimum of 0, a new maximum of 16, and
set the number of "Tickmarks® 1o 7. Sesect OK

From tne form of the emerging graph you can see tal ine Kinelic energy and e femperalure are proporbonal.
Furthermore. “zero kinefic energy” corresponds to zero absalute temperature.

Diatomic Gas
WAN the Previous Eigs = £ T ) B0t St Up. NoW EXamine 3 small Sample Of dense Nydrogen Chionde gas (7 = . )

Hydrogen Chioride A

o B

LAlle Teilchen eines Gases bewegen sich mit gleicher Geschwindigkeit, die in Abhangigkeit von der

Temperatur berechnet werden kann.*

Relevantes Odyssey-Beispiel:

Gezeigt ist das molekulare Labor fur die Beziehung zwischen kinetischer Energie und Temperatur. Die
Atome der Probe von Argon sind entsprechend der kinetischen Energie eingefarbt (blau — kalt / rot —
heiB). Die Teilchenspuren (,Trails*) werden gezeigt; sie sind umso langer, je hoher die Geschwindigkeit
ist. Es ist offensichtlich, dass sich die Teilchen keinesfalls mit der gleichen Geschwindigkeit bewegen.
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b) Kinetische Energie bei kleinen und groBen Teilchen

A Odyssey Molecular Explorer- Instructor's Edition- Helium - x
File Edit View Style Tools Build - Snapshot  Help
0 R e & & @ @ ¢  BH A = ¢ | O
Hew Sample Minimze Validty Formula Name Compare _.| Properties Flots Periodic Table  Clear | Hide Test | Search
HOME  STOCKROOM Helium £
Hebum: Gas ~ | xenon: Gas

> «l B41x10%s I»

+ Add Property, X Delste a

Selecting Atoms

Nicht-belastbare Vorstellung:

,GroBe Teilchen beinhalten mehr translatorische kinetische Energie als kleine Teilchen bei gleicher
Temperatur.”

Relevantes Odyssey-Beispiel:

Gezeigt sind eine Probe von Helium (ein Beispiel von kleinen Teilchen; verfugbar im ,Molecular
Stockroom*) und eine Probe von Xenon (ein Beispiel von groBen Teilchen; auch verfugbar im ,Molecular
Stockroom*, kann mittels der ,Search“-Funktion direkt dem Modell von Argon gegenubergestellt werden);
beide Proben haben die gleiche Temperatur. Die Simulationen der Modelle sind synchronisiert und die
Geschwindigkeitsvektoren (,Velocities*) werden gezeigt (fur Xenon sind die Pfeile so kurz, dass sie nur
gerade eben erkennbar sind). Die Teilchen sind auBerdem mit der entsprechenden kinetischen Energie
eingefarbt, und der Energiebereich ist fur das Minimum auf 0 kJ/mol und fur das Maximum auf 20 kJ/mol
eingestellt. Der numerische Wert der kinetischen Energie ist auch als ,Property“ am unteren Rand
angezeigt. Es kann geschlossen werden, dass sich die Teilchen mit sehr verschiedenen
Geschwindigkeiten bewegen, aber nichtsdestotrotz die gleiche kinetische Energie tragen.
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c) Eigenschaften von Teilchen in verschiedenen Aggregatzustanden

& Odyssey Molecular Explorer- Instructor's Edition- Water - %
File Edit View Style Toois Bulld Electrons Snapshot Help
X e D & ® §F « H [ w ¢ O &
MNewSample  Build . Mmmize Vabdity Formula Mame E Comgare . Froperties FPlots FeriodicTable Clear  Hide Text Search
HOME  Water )
Watesr: Droplet - ™ Lab2 M
Water at the Molecular Level Zc
Examining the Medium of Life o
Objectives | Misconceptions | Glossary  Comments
« To examine the molecular manifestations of hydrogen bonding in the three physical states of water
= To show the electron cloud of the waler molecule and 1o highlight the existence of distinct molecular orbitals at
five cifferent energy levels
. To vibrations of the
« Toexamine the structure of water In the presence of vanous contaminants of dissolved substances.
Molecule
Space Filling Ball and Spoke Tube Ball and Wire
Interaction Between Molecules
Dimer Droplet Droplet, Superheated
25°C) (25°C) 350
Physical States
Solid Liquid Gas
e) (Vapor)
Solid Liquid Gas
™) (Vapor)
Electron Cloud
Water Molecule Hydronium Hydroxide
Several Molecules Hydronium, Solvated Hydroxide, Solvated
Molecular Vibrations ~
" Normal f\_Text Ed |
»> 4l 255x10"s Im Print Answers  Save Answers (htm)

Selecting Atoms

Nicht-belastbare Vorstellung:

,Die Teilchen in Gasen haben eine andere Beschaffenheit als die in Flussigkeiten, und die Partikel von
Flussigkeiten haben andere Eigenschaften als die in Feststoffen.*

Relevantes Odyssey-Beispiel:

Odyssey enthalt ein molekulares Labor mit zahlreichen Modellen von Wasser und anderen wassrigen
Systemen. Im gezeigten Beispiel geht ein Wassertropfen (— flissige Phase) auf Grund der hohen
Temperatur in die Gasphase Uber. Es ist offensichtlich, dass die Eigenschaften der Molekile wie
beispielsweise der Dipolcharakter unabhangig vom Aggregatzustand gleichbleiben.
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d) Geschwindigkeit von Teilchen in Flussigkeiten und in Gasen bei gleicher Temperatur

A Odyssey Molecular Explorer- Instructor's Edition- Alkanes - x
File Edit View Style Tools Build Electrons Snapshot Help
0 R e ® & ® §F G H [@ = & S
NewSample  Guld _ Minmize \alidty Formula Name  Elecvons . Compare . Properties Flois PeriodicTable Cleor  Hide Ted Search
HOME  STOCKROOM Allanes (£

Methane: Liguid ( -182 °C .. 161 °C ) - | Methane: Gas @
wnweon [ ©

Linear Alkanes

Comments

Methane CH, [~/
~+ Molecule| —+ Gas| - [Liquid (-182°C ..-181°C)

Ethane . [~/
-+ Molecule| — Gas| — Liguid(-184°C_ 88°C)

Propane CiH A
 Molecule| — Gas|

Butane G A
+Butane

- Moecue| — Gas| - Liug(-138°C...-1°G)
Pentane C.H,, [~/
n-Pentane

- Molecuie| — Ligud

Hexane CiHy, A

Heptane ¢, (A
n-Heptane
— Molecute| — Liguid
»> 4l 559x10"s I

Octane Cyy A
+ Add Froperty, X Delete a Octane
Temperature <system> 50 - Molecuie| -+ Liquid
[ —— 6211 mis

Decane Cigriz [~

n-Decane

— Molecuie| — Liguid

Uawararana ru Az

Selecting Atoms

Nicht-belastbare Vorstellung:
,Teilchen in Flussigkeiten bewegen sich langsamer als Teilchen in Gasen bei gleicher Temperatur.*

Relevantes Odyssey-Beispiel:

Das linke Modell ist eine Probe von flussigem Methan aus dem ,Molecular Stockroom*, deren Temperatur
von dem ursprunglichen Wert auf 25 °C erhbdht ist (die Probe geht nicht in die Gasphase Uber, weil das
Zellvolumen trotz des enormen Druckes konstant gehalten wird). Mit Hilfe der ,Compare*“-Funktion wird
die Probe dann mit gasformigen Methan verglichen. Die Simulationen sind synchronisiert und beide
Modelle sind so gezoomt, dass sie im ungefahr gleichen MaBstab gezeigt werden. Obwohl die Dynamik
der beiden Systeme sehr verschieden aussieht, ist die Durchschnittsgeschwindigkeit (der angezeigte
Wert unterhalb der Proben ist , Time-Averaged®) ~620 m/s fur beide Falle.
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e) Bewegung von Teilchen im festen Aggregatszustand

A 0dyssey Molecular Explorer- Instructor's Edition- Motion in the States of Matter - X
File Edit View Style Tools Build Snapshot Help

X e ® ® ® @ &« B P = & B

Hew Sampie Buid . Minimize Validty Formula Name Compare , Properbes Plots PeriodicToble Cear  HideTewt Search

HOME  Motion in the States of Matter [

Bromine: Solkd ( < -7 °C ) L Lab 8O
The States of Matter Fc =
Molecular Motion mvans

Objectives | Misconceptions | cComments

= To estabiish some universal differences with regard 1o the molecular molion in gases, liquids, and soids.
= To kientify Brownian moticn trais in liquids

I odels

Examine the following samples for the three phases of bromine and water

Bromine Water
Bromine Water
Bromine Water

Start the simuiations (below the model, select # )
[JWen Running, Autosiart After Sample Change
+ Zoom in a5 needed 1o show all of the modeis screen-ilng (Toushscreen: Pich Touohpad: Pinch or Two-finger

scroll or Eage scrofl or SHIFT+Right buttonsDrag: Mouse: Scrofl whee)
+ You can easily cnange the model style Wih the Tosowing controis

© Space Filling @ Ball and Wire OTube
Style .
©Ball and Spoke Owire CHide
Try to pay aftention to the net molion of the particies over time. This s parlicuiarly easy to do if the molecular “irails"
are aispiayed

Trails OHide ® Show

1. I Inere net motion of the particles over lime, L&, do the Molecules migrate away from Iheir original positions?
Give separale answers for gas, liquid, and solid

\_tormal /\_Tedt Edt

» 4l 406X 1078 I» Print Answers | Save Answers (html)

Selecting Atoms

Nicht-belastbare Vorstellung:
,Die Teilchen in Feststoffen bewegen sich nicht.”

Relevantes Odyssey-Beispiel:

Gezeigt ist ein molekulares Labor, das die Teilchenbewegung fur die verschiedenen Aggregatzustande
vergleicht. Die Probe von festem Brom ist sichtbar mit Anzeige der Teilchenspuren (,Trails®). Es ist
offensichtlich, dass sich die Teilchen an Ort und Stelle oszillieren, ohne die Gitterplatze dabei zu
verlassen.
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f) Struktur von Atomen

4 Odyssey Molecular Explorer- Instructor’s Edition- Argon Atom - a -4
File Edit View Style Tools Build Electrons Snapshot Help
R B P ® @ @ 4« H

- A
mize Valdty Formuls Name ~Electrons . Compare . Properties Plots PeriodicTble Cleor  fide Text Search

New Sample :
HOME  Argon Atom [

Hieon: Electron Density ~ | Xenon: Electron Density Wl Lab 20

The fosowing models show the electron densty for another 1o kinds of noble gas atom
Neon & Xenon
Isosurfaces for the total density are displayed in four different styles:
Dots | Mesh | Soiid { Transparent

10 For e neon alom, which style comesponds 10 he greatest density Of elclrons? WD style COmesponds 1o the
leas gense region?

11. Are the surfaces for the Tenon atom ordered the same way as for the necn atom?

<4

You defermined earlier where: an argon atom has the maxmum of its electron density. Are the shown surfaces for
nean and xenon consistent with your findings for argon?

Find the total number of electrons for xenon and neon from the Periodic Table. What is the ratio of the number of
ESECITONS. (heavier elementIghter Siement)?

o
- aloms were spheres and
« the electron densdy was uniform and

= > \_Normel /\_Text Edt

Prirt Answers | | Save Answers (htm)

Selecting Atoms

Nicht-belastbare Vorstellung:
~+Atome haben Eigenschaften vergleichbar mit massiven Billardkugeln.®

Relevantes Odyssey-Beispiel:

Gezeigt sind zwei Modelle aus dem Labor zur Veranschaulichung der Elektronendichteverteilung von
Argon. Die Elektronenwolken von Neon und Xenon sind mittels von vier Elektronendichte-Isoflachen (mit
den hdheren Isowerten in Kernnahe und den niedrigeren Isowerten in Kernferne) veranschaulicht. Es
kann geschlossen werden, dass die beiden Atome keine wohldefinierte Grenze haben.
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g) Abstand der Elektronen (-wolke) vom Kern

You can use the following control to inspect electron density surfaces for different isovalues:

Low HIGH
« = »

Note that the 20 isosurfaces shown are just "snapshots" for certain values of the electron density. In principle, there are as
many snapshots as you wish, and the sequence also extends to even lower values on the left and to even higher values on
the right. (The underlying calculations are very difficult and treacherous close to the nuclear position, and therefore the

results shown do not include any surfaces for isovalues larger than ~3.510% elpma.)

Nicht-belastbare Vorstellung:
,Die Elektronenwolke umgibt den Nukleus wie eine Sphare in einem bestimmten Abstand zum Kern.*

Relevantes Odyssey-Beispiel:

Das molekulare Labor fur die Elektronendichteverteilung von Argon erlaubt es die Elektronenwolke
mittels eines ,Sliders” schrittweise zu durchlaufen (finf Isoflachen sind als Beispiel in der Abbildung
gleichzeitig gezeigt). Es ist offensichtlich, dass sich die Elektronenwolke nicht in einem bestimmten
Abstand vom Kern befindet.
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A Odyssey Molecular Explorer- Instructor's Edition- Hydrogen Atom - %
File Edit View Style Tools Build Electrons Snapshot Help

X [ D B @ « B [ = @ I 9
New Sample " al Formula Electons , Compare , Froperties Plots Periodic Table  Clear  Hide Text  Search

HOME  Hydrogen Atom [

M 13b 19

The Electron Cloud Model
Examining a Hydrogen Atom Fc

Objectives | Misconceptions | Comments

« To show Ihe oftital of a hyerogen 210M @3 an ISOSUITACE 25 well a5 Via contour ines
« To compare the resulting edectron istribution with the “Space Filing" model style

Model and Observations
Consider an atom of the simplest of all elements:

Hydrogen
As there is only & single iectron, just 1 occupied orbital descries the etectron cloud fully

Boundary Surface = Contour Lines
1s 1s

« The angular dependence of the orbilal (shape) is extremely simple: L s spherically Symmetric ("s-oritar)

+ The radial dependence can be seen in the conlour plot. the orbital ampitude drops from high values (bluish
contour lines, at ihe nucieus) (o smail values (reddish contour lines, away From the nucleus)

+ The distribution of the fesultng electron density { = SQUAre of the orbital) s SOWN In the falowing Isasurfaces:

Included s0%| B2%| sow| | sen

Eloctron Density. |

+ The isosurface for "62% Electron Density’ happens fo comespond fo the size of the standard Space Filing
spheres Ihal ODYSSEY Graws for hydrogen aloms

@Nucleus Only

Style OSpace Filling

Note that the Iatter observation is quite remarkable’ for hydrogen, as much as ~18% of the electron density may
lie qutside (1) of the “fat” Space Filing spheres that you see in moiecular ilusirations in textbooks, articles, efc

« The hydrogen atom with ts one proton and one electron is the only alom (o molecule) that is a “wo-b
probiem” i e, a system for which the equations of quantum mechanics can be soived analytically. Al other
chemical systerms are al least “Three-body probiems” (o much worse) and numefical solutions of the equations of
nature must be sought

> “l 0.00x10"s I»

\_Normel /\_Toxk E8
Selecting Atoms

Nicht-belastbare Vorstellung:
,Elektronen sind am wahrscheinlichsten in einer bestimmten Distanz um den Kern kreisend anzutreffen.”

Relevantes Odyssey-Beispiel:

Das molekulare Labor fur die elektronische Struktur eines Wasserstoffatoms erlaubt es, die
Elektronenwolke als eine Sequenz von Konturlinien zu visualisieren. Die Konturlinien folgen einander in
zunehmend kleinerem Abstand wahrend der Kern erreicht wird: die Elektronendichteverteilung hat ein
Maximum am Atomkern. Vom Atomkern weggehend fallt die Elektronendichte kontinuierlich ab, ohne
dass ein bestimmter Abstand hervorgehoben werden kdnnte.
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h) Reaktionspartner bei einer Chemischen Reaktion

4. Odyssey Molecular Explorer- Instructor's Edition- SN2 Reaction - a ®
File Edit View Style Tools Build Electrons Snapshot Help
R B 2 & ® & <« BH [ - B

Mewe Sample ¥ . Mmimize voldty Formuls Mame  Elecrons, Compare . Properties Plots PeriodicTable Clear  Hide Text Search

HOME SN2 Reaction (1

Frame 10 ¥ W b0 M
Organic Reactions = c
Describing a Nucleophilic Substitution .l

| Objectives | Misconceptions cor e
+ To examine the motion of the nuciei in ane of the Mos! basic of organic reactions.
+ To monilor the change of the efectron cloud during the reaction

W ode| E

“Bimolecular nucleophiic substitutions" are among the most common organic reactions and have been studied in great
defal. A very simple exampie is the reaction of methyichioride with bromice fon:

CH3CI+ B — CHgBr + CF
The following sequence of structures provides a molecular-tevel view of the gradual progress of the reaction

REACTANTS... - sRaDuCTS
“ [ »

Note that you can scroll forward as well as. backward—both are “valid® reactions (although one may be more likely to
occur than the ofher)

1 What s the nuckeophile in this reaction’

™

What Is the substrale?

3 What s the leaving group?

\_Normal /\_Text EE

Print Answers | Save Answers (htm)

Selecting Atoms

Nicht-belastbare Vorstellung:

,Reaktionen basieren auf dem Vorhandensein eines aktiven Reaktionspartners und eines passiven
Substrats.”

Relevantes Odyssey-Beispiel:

Das molekulare Labor fur den Reaktionsmechanismus einer Sy2-Reaktion erlaubt es durch die Reaktion
in 18 Einzelschritten zu gehen. Insofern dies in beiden Richtungen ablaufen kann und der gezeigte
Ubergangszustand vollkommen symmetrisch ist, gibt es keinen Grund zwischen einem ,aktiven“ und
.passiven” Reaktionspartner zu unterscheiden.
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+ Add Property . X Delete

v

Total Energy (Molar) <system> 10.000 k3/mol

+ Add Property, ¥ Delete

Total Energy (Molar) <system> 10,000 k3/mel

+ Add Pmpeny, ¥ Delete

Total Energy (Molar) <system> 67.380 kJ/mol .

Nicht-belastbare Vorstellung:
»1eilchen reagieren immer, wenn sie miteinander kollidieren.*

Relevantes Odyssey-Beispiel:

Das molekulare Labor fur reaktive Kollisionen erlaubt es sowohl die relative Orientierung der beiden
Reaktionspartner (Sterischer Faktor) als auch die Aktivierungsenergie zu kontrollieren. In der obersten
Sequenz ist die relative Orientierung falsch und die Aktivierungsenergie unzureichend — die Reaktion ist
nicht erfolgreich. In der mittleren Sequenz, sind die sterischen Bedingungen fur eine Reaktion erfullt, aber
auf Grund von mangelnder Energie findet immer noch keine Reaktion statt. In der untersten Sequenz
sind beide Bedingungen erfullt und ein neues Molekul entsteht spontan. Das Labor ist so angelegt, dass
der Lernende die genauen Bedingungen empirisch herausfinden kann.
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/. Odyssey Molecular Explorer- Instructor's Edition- Reaction Mechanism
File Edit View Styjle Tools Build Electrons Snapshot Help

® B ® o @ &« H[H =

MNew Sample Suld . Memize Vabdty Formula Name Electrons . Compare , Froperties  Plats. ParodicTable  Cloar | HidaTedt  Search
HOME ‘Reaction Mechanism £
» x ;@ . Frame 032
Add Pt Delete Edit Erese  Recor
Relative Energy (kJ/mol) vs. Reaction Coordin:
200
=
[=]
E
=
2
=
=
2
[
2
w
Q
=
=
)
&
-100 T T
0 60
Reaction Coordinate
Selecting Atoms

Nicht-belastbare Vorstellung:

,Reaktionen schreiten nur in einer Richtung fort.”

Relevantes Odyssey-Beispiel:

\_Normal /\_Test Edet

Das Unsichtbare sichtbar machen

. Lab 109
Basic Kinetics & c

Examining a Reaction Mechanism

[GBi i comnenca

* To examine the elementary steps of a hydrolysis reacton
* To disinguish between reactants, intermediates, and products:
* To identity the rate-determining slep

Wodel 3

Carbonyl difiuoride can react to form carbon dioxide and hydrogen fluoride in a gas phase hydrolysis reaction
COFy (g) + Hz0 (g) — COZ {g) + 2 HF (g)
The sequence of modets on the left shows the gradual progress of the reaction at the molecular leve

REACTANTS. ..o e PRODUETS.

“ ] "
You can monitor of the reaction while es for the calcuiated
@Hide OMesh
Sloctmn Dencly. O Transparent O8olid

For he purpases of the following analysis, you need 10 generale a piot of the lotal system energy as a function of the
reaction coordinate

select i the toolbar (or select the menu ilem View — Plots) From the Add Plot menu (upper lefl
comer), SERECLXY Plot...

» For the X Auis,” select Reaction Coordinate. For ihe "Y Aus * select Relative Energy (kJimol)
» Select Next and request 3 Smeothad Fit Select Finish

+ Note that you can make the piot bigger (or smalier) by dragaing the dividing line between piot area and modeling
area

1. Compare the Energies of e reactants n the very TIrst Trame With that af the progucts in the very last frame. Is tnis
an exothermic or endothermic reaction?

Print Answers | | Seve Answers (htmi)

Das molekulare Labor fur die Hydrolyse von Carbonylfluorid zeigt, dass die Reaktion im Ganzen nur
schwach exotherm ist; folglich macht eben so viel Sinn, die Reaktion ruckwarts wie vorwarts zu

simulieren.
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i) lonen in Losungen

4 Odyssey Molecular Explorer- Instructor’s Edi - Physiological.. - jul x
File Edit View Style Tools Build Ele ns Snapshot Help
N
e @ ® ® @ &« E [ = @ @
NewSomple  0uld . Mnimizs Vokdty Formuls Mame  Elecions . Compore . Propertes Plols PerodcToble | Cleor | HideTod Search
HOME APPLIED Physiological... £
Physiokegical Saline Solution: Uniform Model Style = | physiological Saline Solution: Tons Highghted " Application 32 M
wireon B C

Physiological Saline Solution

Ubiquitous i hospitals. physiological saline solution is essentialy an aqueous solution of sodium chioride at a
concentration of ~0.16 M

Physiological Saline Solution naci (ag
~+[untform Modet Styia
— lons Highiighted

> > ©2004-2016 Wavefuncion, Inc.

Selecting Atoms

Nicht-belastbare Vorstellung:
»lonen in Losungen treten in Paaren auf.”

Relevantes Odyssey-Beispiel:

In der ,Applied Chemistry“ Sektion ist ein Modell fiir physiologische Kochsalz-Losung verfugbar. Auf der
linken Seite ist die Visualisierung so gestaltet, dass alle Atome im Kalotten-Modell gezeigt sind — die
geldsten lonen sind kaum erkennbar. Auf der rechten Seite sind nur die beiden lonen im Kalotten-Modell
gezeigt, wahrend die Wassermolekule im Stabchen-Modell reprasentiert sind. Es ist offensichtlich, dass
das Kation und das Anion nicht in unmittelbarer Nachbarschaft vorliegen.
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4 Odyssey Molecular Explorer- Instructor's Edition- Na Compounds = o x
File Edit View Style Tools Build Electrons Snapshot Help
e @ ® ® @ «® B A = ¢ B K
NewSample  Buld . Mnmze Valdy Formula Neme  lectrons . Compare . Properties Plots PeriodicTable  Clear  HideTe Search
HOME  STOCKROOM Na Compounds £

Sodium Chioride: Hearly Saturated Solution

wnareon & ©
Sodium Compounds

Comments

Carbonates

Sodium Carbonate 1ia,C
Soda Ast
— Soid| —+ Solution

‘Sodium Carbonate (Monohydrate) 2:C0-x 1,0
Thermonatrte:

— Solid| - Solution

Sodium Hydrogen Carbonate 1ia+CO.

Sodum Bicarbonate: Baking Soda
- Soiid| -» Saiuton

[Haides
Sodium Fluoride 1ia=

— Solid| - Solution

Sodium Chioride aci
able Sall. Rack Sai, Hait
— Soiid|

— Soid, Unit Cell Highighted

— Uit Cell

—» Uit el interstiial Stes|
- Sowtion

~ [Wearty Saturated Soiution

‘Sodium Bromide asr
- Solid| - Solution

E Al 0.00x 1078 I Sodium lodide iz

Selecting Atoms

Nicht-belastbare Vorstellung:
,Eisartige Strukturen umgeben die geldsten lonen in Losung.”

Relevantes Odyssey-Beispiel:

Auf der Seite fur Verbindungen des Natriums im ,Molecular Stockroom* ist das Modell einer
Kochsalzlosung an der Loslichkeitsgrenze (c ~ 6 mol- I"') verfugbar. Die lonen sind als Kalotten-Modell
gezeigt und die Wassermolekule als Stabchen (mit zusatzlicher Visualisierung der
Wasserstoffbruckenbindungen). Die typische Unordnung einer Flussigkeit ist erkennbar, d.h. es gibt
keinen Hinweis auf eisartige Strukturen.
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j) Heterogene Flussigkeitsgemische

4 Odyssey Molecular Explorer- Instructor's Edition- Nonpolar Solutes - %
File Edit View Style Tools Build Electrons Snapshot Help

R e D & ® § G BH [ - &
NewSample  Guld . Minimze \Validty Formula Mame  Electvons . Compare . Properties Plots PeriodicToble Cleor  Hide Text Search

HOME  Nonpolar Solutes )

Methane: Solution - | Dodecahedra: 12 Faces, All Pentagons

Miscibility
Nonpolar Solutes in Water @c

Objectives | Misconceptions Glossary

+ To examine models of aqueous systems, both liquid and solid, with hydrophobic solutes
» To destibe the molecular structure of clathrates

of water I perturbed by a nonpolar substance (Inereby making he Iatier Insoluble) Is the
subject of oNgoing researtn. A common model assumes Thal nonpolar solutes cause waler 1o locally take on the
structure of 3 "clathrate.” is this really a fair comparison? Let's examine a computer smulation of methane in bulk water
and then compare the simulation results with the structure of a ciathrate:

Methane in Water

Start the simulation (below the madel, seiect # ) and tum on the display of the hydrogen bonds:

Hydrogen Bonds CHide @ Show

Focus on the solvation shell
Clipping O None @ Spherical

"Zoom in" to show the model screen-fling. You can see how the methane molecule tumbles around Inside a "cage” of
nydrogen bonds that Is formed by the surounding water mojecuies. Everyining Is In a constant state of flux. but the
"tage’ appears o persist over me
Lets examine ihe molecular structure of a clathrate for comparison. Clathrales are also known as “nciusion
compounds" or “gas hydrates”; at sufficiently low temperatures and sufficiently Righ pressures ney are wel-known
stable compounds

Here Is a molecular madel of the clathrate of methane
WMethane Hydrate (Type |, 100% Occupancy)

The Iattice of water mocules. In methane hydrate IS quite Gfferent from that of oranary ke The latce s full of

cavities thal can be occup uests.” In fact, at least a certain fraction of the cavities (~30% or more) must be

occupied for the whole SITUCUre 10 be stable. The molecular madel shoan lustrales the exreme: the host fatice is

100% occupied by methane molecules

The caviies in methane hydrate are reguiar polyhedra of two different kinds:

> » Dodecahedra (12 Faces. All Pentagons)
\_tommal /N Text &de

Selecting Atoms

Nicht-belastbare Vorstellung:
,Ol und Wasser vermischen sich nicht aufgrund der AbstoBung der verschiedenen Molekule.”

Relevantes Odyssey-Beispiel:

Gezeigt ist das Modell einer (erzwungenen) Simulation von Methan in Wasser. Die unmittelbare
Umgebung des Methanmolekiils ist sichtbar (,Clipping“-Option) und die Wasserstoffbruckenbindungen
zwischen den Molekulen sind gezeigt. Das rechte Modell zeigt im Vergleich die lokale Umgebung von
Methan in ,Methanhydrat® (eine Substanz, die vermutlich in riesigen Mengen am Meeresgrund vorliegt).
Der Hauptgrund, dass sich Methan in flussigem Wasser so wenig auflost, ist nicht die vermeintliche
energetische AbstoBung zwischen den beiden Komponenten, sondern der starke ordnende Einfluss des
Solvats.
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