Ar abstraktion hemskt — eller hemskt bra? Ett problem kan bli en
mojlighet inom kemiundervisningen.
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Resumé:

Kemin &r central bland vetenskaperna med kraftiga inslag av bdde matematik och fysik & ena
sidan och biologi, geologi och medicin & den andra sidan. Larandet och forskandet innehaller
darfor bdde matematisk abstraktion och konkret experimentell metodik och empiri. Detta vida
spann dr en stor utmaning for elever, studenter och kemister i allménhet. Har redovisas
resultatet av ett projekt som haft till mal att reducera barridrer i larandet av abstrakta begrepp
inom kemin. Tre olika metoder har utnyttjats: forenkling, nyttjande av analogier och
visualisering med hjdlp av dator. Exempel redovisas kortfattat och ldsaren hanvisas till skrifter
och datorprogram.

Introduktion
Inom naturvetenskaperna finns en inneboende process for generering och forddling av
kunskap som i bilden nedan.

Observation —» Systematik — Teori — Forstaelse

Kemin erbjuder ménga bra exempel pa den forddlingsprocess som leder fran observation till
forstéelse. Ett sddant dr det periodiska systemet som bdrjade med observationer av atomers
egenskaper som sedan av Mendeléev systematiserades till det periodiska system som sitter pa
manga viggar 1 klassrum runt om 1 vérlden. Dock visade det sig redan for 80 &r sedan att
periodiciteten i sin tur kunde forklaras som konsekvens av kvantmekanikens grundlagar
applicerade pa elektroners rorelser runt atomkérnor. Kunskapen forddlades hérigenom till
form av teori. Det slutliga steget att nd forstaelse betyder i princip att man inte lingre behover
anvinda matematiska berdkningar for att forutspa eller forklara atomernas egenskaper och
beteende. Man kidnner mekanismer som teorin baseras pd sd vil att man kan forutse resultat
utan berdkning.

Denna forddlingsprocess innebdr bade stora fordelar i varje steg till hoger, frimst i den
Okande generaliteten och vidare tillimpligheten, men ocksa en 6kande grad av abstraktion
som kan upplevas svér. Saledes ar det uppenbarligen s& att manga kénner till atomerna och
deras mest dominerande egenskaper. Ett stort antal kdnner dessutom till det periodiska
systemet men betydligt fiarre kan anvdnda kvantmekanikens Schrodinger ekvation for att
berdkna atomers egenskaper. Till sist dr det betydligt léttare att gora sddan kvantmekaniska
berdkningar for atomer — sédrskilt nu nir snabba datorer och kommersiella program ar latt
tillgdngliga - @n att forsta de mekanismer som kommer till uttryck tillriackligt att kunna forutse
resultaten.

Kvantkemin och termodynamiken &r rika kallor till viktiga abstrakta begrepp vars ldrande kan
for ménga elever och studenter vara forenat med stora svérigheter och frustration. Lika fullt ar
dessa delomraden av kemin enormt viktiga. Vi har dérfor arbetat 1 ett projekt med malet att
minska dessa “abstraktionsbarridrer” som upplevs och dessutom gora vara studenter mer
kapabla att abstrahera. Vi har haft tre olika vagar till detta generella mal. Den fOrsta &r att
omprova den teori som upplevs abstrakt och svarforstaelig och utveckla ny teori som
forenklar utan att forlora sin riktighet. Teorier &r nidmligen inte unika &n mindre dess
hérledning. Man kan dirfor ofta finna ekvivalenta men enklare teorier som &r léttare att léra.



Faktum &r att sokandet efter enkelhet ocksa &r en del av arbetet som ldgger grund for djupare
teoribildning. En andra vég &r att utnyttja en abstraktions generalitet for att med en vél vald
analogi illustrera dess innehall. Aven detta ir en ofta anviind metod for 18sning av problem.
Man abstraherar fOrst tills problemet far en mer generell form. Da uppticker man att denna
problemform genereras dven fran andra specifika @mnesomrdden. Till sist finner man att
nigon redan 16st det generella problemet. Om inte gldds man &t att f& hjélpa till att 16sa
problem inte bara for sitt eget &mnesomrade.

Den tredje vdgen dr att utnyttja datorernas mojlighet att askadliggéra abstrakta begrepp
genom visualisering och simulering av abstrakta modeller och mekanismer. Modern forskning
utnyttjar simulering och visualisering 1 mycket hog utstrickning men i vért arbete tillkommer
malet att forenkla ldrandet. Vi vill forsdka visa bilder och forlopp som motsvarar de som
erfarna ldrare ser 1 egen tankevérld ndr man forstitt ett fenomen.

Ett antal skrifter och verktyg har producerats som utnyttjar de tre vdgar mot mélet som
sammanfattats ovan. De &r kort beskrivna i det foljande och rekommenderas till egna studier.

Termodynamik

Allt sedan sin fodelse for cirka 150 &r sedan har termodynamiken varit lika viktig som
abstrakt och ddrigenom svér for bade ldrande och ldrare. Begreppet energi dr pa allas léppar
men det dn viktigare begreppet dr entropi enligt termodynamiken. Tyvérr dr bade den andra
huvudsatsen som introducerar begreppet och begreppet 1 sig sjélvt bland det mest abstrakta
som finns 1 kemin och i naturvetenskap i allménhet.

Analogi: Vi har visat att man kan med fog sdga att begreppen Energi och Entropi i
termodynamiken motsvarar begreppen Pengar och Frihet i vért ekonomiska vardagsliv [1].
Det borde bli genast uppenbart att dessa begrepp har en dominerande stillning i sina
respektive omraden och atminstone ett av dessa omraden &r vi vél bekanta med.

Simulering och visualisering: Vi har utvecklat ett program GAS SIMULATOR [2] som later
oss se och manipulera en gas bestdende av partiklar, antingen ideala punktpartiklar eller harda
sfarer, som ror sig i en ratvinklig lada avslutad med en — om vi sa vill — rorlig kolv 1 ena
ladriktningen. Harmed kan inses hur energi och temperatur reflekteras i partikelrorelsen, hur
tryck uppkommer genom partikelkollisioner med vigg och hur entropi forknippas med volym
och dkar med dkande volym. Aven gasens virmekapacitet kan beriknas.

Kvantkemi

Kvantmekaniken upplevs av ménga kemistuderande som en sérskilt matematisk form av fysik
som smugit sig in i kemin och déir gor livet svart for dem. Likafullt 4r det sa att kemin till sina
fundamentala delar, t. ex. atomstruktur, molekyler och kemiska bindningar, vilar pa
kvantmekaniken. Den gar alltsd inte att forkasta utan att ddrmed kraftigt begriansa formagan
att forddla kunskaperna 1 kemi enligt progressionen illustrerad i figuren ovan. Vi har darfor
tagit oss an att gora kvantmekaniken och kvantkemin mer tillgénglig.

Endimensionell kvantmekanik — Visualiserade berakningar:

Vi har skapat ett program 1DQM [3] som tillater oss att for en forutbestimd eller
egendefinierad endimensionell potential berdkna ett antal av de ldgst liggande
energiegenvardena som visas inplacerade som nivalinjer i motsvarande potentialenergigrop.
Energiegenfunktionerna kan dven visas liksom motsvarande sannolikhetstétheter.
Berdkningen utfors med finita bassetsmetoden som ingar i undervisningen frdn andra
universitetsaret och uppat. Metoden beskrivs 1 medfoljande information och programmet blir
ddrmed en inte svart utan genomskinlig 18da. Programmet later ockséd eleverna undersoka
potentialer som inte beskrivs 1 kurslitteraturen. Eleverna kan pa sé sitt testa och forddla sin
kunskap.



Atomstruktur — Teoriférenkling och visualiserad beréakning:

Viteatomen gér som tur &r att behandla exakt med analytiska metoder men atomer med tvé
och flera elektroner presenterar ett olosligt problem for exakta metoder. De méste hanteras
med approximationer som behandlar vixelverkan mellan elektronerna och darmed tyvirr blir
svéra att forstd. Hérav foljer att de flesta kemister och studenter i kemikurser upplever en
kraftig forstaelsebarridr bortom det periodiska systemet och de empiriska Aufbau reglerna. Vi
har visat [4,5] att effekten av elektron-elektron repulsionen i en neutral atom kan med god
noggrannhet beskrivas om vi anvinder en skdrmad atompotential som exponentiellt reducerar
den effektiva kérnladdningen fran Ze vid kérnan till e for stora avstand.
Avklingningskonstanten 4r i atoméra enheter lika med Z'. Motsvarande berikningar av
atomorbitaler och energier kan enkelt utforas med vért program VisQMChem [6] som
illustrerar resultaten grafiskt. Aven i detta program 16ses Schrddinger ekvationen med finita
bassetsmetoden.

Molekyler och kovalent bindning - Teoriférenkling och visualiserad berakning:

Atomers viktigaste egenskap dr reaktivitet som leder till att molekyler bildas i mycket
specifika stokiometrier och selektiva geometriska strukturer. Detta &r kemins centrala
fundament. Vi sdger att atomer medelst kovalenta bindningar bildar molekyler. Tyvérr visar
sig begreppet kovalent bindning vara lika subtilt som viktigt. Vi har visat att mekanismen ar
av dynamisk karaktir och relaterad till valenselektronernas rorelser mellan atomerna
(delokalisering) i molekylen. Dessa rorelser avspeglas i egenskaperna hos de molekylorbitaler
som 1 enklare former av kvantkemi utgdér grunden for berdkning av energi och struktur.
Saledes dr kovalent bindning associerad med molekylorbitaler som stracker sig 6ver minst tva
atomer. I de fall ndr vi har resonansstabilisering &r molekylorbitalerna ytterligare
delokaliserade, dvs. dver mer &n tvd atomer. Styrkan i bindningen beror ocksd pé avstandet i
energi mellan molekylorbitalerna. Storre energiskillnad mellan molekylorbitalerna motsvarar
starkare bindning. Enklaste modellen for att omsétta denna forstdelse i berdkning &r Hiickels
molekylorbitalmodell som beskriver m-elektronernas rorelser och energibidrag till plana
konjugerade  kolvdtemolekyler. Den dynamiska karaktdren av den kovalenta
bindningsmekanismen som uttryckt 1 Hiickelteorin for n-elektroner har nyligen beskrivits [7]
och ett datorprogram HUCKEL [8] tilliter plana kolvitemolekyler att konstrueras pa
datorskdrmen for att sedan bli foremal for en berdkning enligt Hiickelteorin. Bade n-
orbitalerna och motsvarande orbitalenergier visas grafiskt pa skdrmen. For att inse
motsvarande elektronrorelser kan man i programmet placera en elektron pa en av kolatomerna
och sedan starta rorelsen. Man ser dd hur elektronen, vars lage beskrivs av ett vigpaket enligt
kvantmekaniken, delokaliseras &ver de delar av molekylen som sammanlidnkas av
molekylorbitalerna.

For det generella fallet av molekylbildning genom kovalent bindning finns tva ytterligare
pedagogiska program utvecklade. Foér de minsta molekylerna H," och H, finns ett
datorprogram HYDROGEN [9] som grafiskt illustrerar resultatet av en enkel kvantkemisk
berdkning 1 ett basset bestiende av de tvd vite 1s-atomorbitalerna med mojlighet att &dndra
koefficienten 1 exponentialfunktionen till ett valt virde eller 1ata programmet optimera denna
koefficient sa att energin minimeras. Man kan sedan med hjdlp av datorgrafik studera
bindningsenergin, sdvil som dess komponenter i form av potentialenergi och kinetisk energi,
som funktion av avstindet mellan protonerna for olika sétt att behandla koefficienten i
bassettets exponentialfunktion. Resultaten visar att beroende pd hur man viljer att behandla
koefficienten 1 basfunktionerna kan man fa vitt skilda roller for potentialenergin och den
kinetiska energin i den kovalenta bindningen medan i samtliga fall den dynamiska analysen i
termer av delokaliserade och energisplittrade molekylorbitaler behéller sin giltighet [10].



Hiarigenom kan man inse att debatten som forekommer om huruvida den kovalenta
bindningen ska anses folja av elektrostatisk attraktion eller kinetisk energiminskning &r
onddig dad en djupare forklaringsmodell visar att denna komponent analys av
bindningsmekanismen inte dr fundamental. Bakom den forvirring som uppstatt kring
elektrostatisk visavi kinetisk stabilisering av den kovalenta bindningen ligger ett paradoxalt
beteende hos coulombattraktionen mellan elektron och kidrna som tidigare noterats [11].

For storre molekyler finns mojlighet att berdkna molekylorbitaler, bindningsenergier och
molekylgeometrier med hjédlp av en en-elektronanalys baserad pd de skédrmade
atompotentialer som diskuterats ovan. I programmet VisQMChem [6] sétts dessa samman till
en motsvarande skidrmad molekylpotential for vilken sedan molekylorbitaler, molekylenergi
och molekylgeometri kan berdknas och grafiskt dterges pa datorskdrmen. Hérvid visar det sig
att den sa kallade sjédlvinteraktionskorrektionen (SIC) spelar en betydande roll och den maste
behandlas med eftertanke. I programmet finns ett antal olika sétt att fordela det hdl som en
given elektron ldmnar i den Ovriga elektrontitheten for att dérigenom eliminera
sjdlvinteraktion. Detta problem motsvarar en analys av elektronkorrelation och méste darfor
inses ha en betydande komplexitet. Dock visar sig d&ven mycket enkla former av SIC fungera
tillrackligt bra att en god forstielse av kovalent bindning kan ségas inrymmas i denna typ av
forenklad en-elektronteori. Slutsatsen blir dérfor att kovalent bindning i grunden &r en en-
elektronmekanism dven om kvantitativt noggranna resultat krdver en insiktsfull behandling av
elektronkorrelation om 4n bara i formen av en korrektion for sjélvinteraktion.

Slutord

Kemins abstraktioner har en viktig roll att spela. Dels later de oss kld av problem ovisentliga
kldder och se dem i reducerad form som later sig behandlas med matematikens och datorernas
alla faciliteter. Harigenom blir mangt fler problem I&sbara. Samtidigt krymper behovet av
erfarenhetsbaserade kunskaper och det blir mojligt att tygla det annars orimligt véxande
behovet av minneskunskaper inom kemin. Vi méste darfor forsoka gora kemins manga
abstraktioner sé lattillgdngliga som mojligt. De forsok som kort redovisats ovan har lett till en
rad artiklar och datorprogram som ar tillgdngliga for alla. Véra nya teorier och
forklaringsmodeller for kvantmekanik och kvantkemi finns sammanfattade i en nyutkommen
bok “Kvantmekanik for Kemister — P& spaning efter atomers egenskaper och molekylers
bindningar” [12]. Programmen HUCKEL, HYDROGEN, 1DQM och VisQMChem finns
tillgédngliga via forlaget Studentlitteraturs hemsida. Programmet GAS SIMULATOR finns att
tillga via forfattarna. Vi hoppas de ska hjélpa att formedla och forklara abstrakta begrepp och
forddla kunskaper inom sina respektive omraden av kemin. En mindre undersokning har
gjorts dér eleverna har anvint programmen 1DQM och VisQMChem for att 16sa ett antal
inlamningsuppgifter [13]. Av resultatet i undersokningen framgér att merparten av eleverna
tyckte att programmen bidrog till en béttre forstaelse av kursens innehall. Av undersékningen
framgar ocksa att eleverna tyckte att mer lektionstid skulle avséttas till programmen dven om
dom var tveksamma till att anvdnda programmen i datalaborationer.
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Myndigheten for Natverk och Samarbete inom Hogre Utbildning (NSHU). Ménga ej ndmnda
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