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Περίληψη 
Στην εργασία αυτή παρουσιάζονται δύο εκπαιδευτικά λογισµικά µοριακής µο-
ντελοποίησης που απευθύνονται στην Τριτοβάθµια Εκπαίσευση. Το πρώτο, 
3DMolSym,  έχει ως στόχο την εξοικείωση των διδασκοµένων µε τα στοιχεία συµ-
µετρίας. Το αποτέλεσµα της εφαρµογής κάθε στοιχείου συµµετρίας σε ένα µορια-
κό µοντέλο γίνεται µε τέτοιο τρόπο ώστε ο διδασκόµενος να διαπιστώνει τη µετα-
τόπιση κάθε ατόµου ή δεσµού. Το πρόγραµµα διαπραγµατεύεται το σύνολο των 
στοιχείων συµµετρίας µιας µεγάλη σειράς µορίων, τα οποία έχουν επιλεγεί µε βάση 
τη διδακτική σκοπιµότητα τους. Το δεύτερο, 3DNormalModes διαπραγµατεύε-
ται τους κανονικούς τρόπους δόνησης των µορίων. Για µια σειρά ανόργανων και 
οργανικών µορίων δίδεται η πειραµατική συχνότητα δόνησης για κάθε κανονικό 
τρόπο δόνησης, ο χαρακτηρισµός του, και η συµµετρία του, καθώς και η πραγµα-
τική δόνηση του µορίου. Και στα δύο προγράµµατα ο διδασκόµενος – χρήστης 
καθορίζει άµεσα τη θέση και τον προσανατολισµό του µορίου στο τρισδιάστασο 
χώρο, την ταχύτητα της µετατόπισης των ατόµων και δεσµών, καθώς και άλλες 
παραµέτρους.

Λέξεις Κλειδιά
Μοριακή µοντελοποίηση, Συµµετρία, Κανονικοί Τρόποι ∆όνησης.

ΕΙΣΑΓΩΓΗ 
Η Χηµεία θεωρείται ως η πλέον οπτική (visual) επιστήµη. Μια από τις ση-
µαντικότερες προκλήσεις κατά τη διδασκαλία της Χηµείας είναι η εµπλοκή 
των διδασκόµενων στην εξερεύνηση των ιδιοτήτων της µοριακής δοµής. Η 
οπτικοποίηση της δοµής ενός µορίου στο δισδιάστατο χώρο µιας τυπωµένης 
σελίδας συναντά σηµαντικές δυσκολίες και απαιτεί πολύ φαντασία. Η χρήση 
πλαστικών µοντέλων στην τάξη θα µπορούσε να βοηθήσει, αλλά απαιτεί τη 
χρήση τους από κάθε έναν από τους διδασκόµενους και όχι µόνον από τον δι-
δάσκοντα.  Οι δυσκολίες αυτές αυξάνονται όταν καλείtαι κανείς να διδάξει τη 
µοριακή συµµετρία και τη δονητική φασµατοσκοπία. Στην πρώτη περίπτωση 
ο στόχος είναι η αναγνώριση των διαφόρων στοιχείων συµµετρίας µιας µορια-
κής δοµής. Στη δεύτερη, η αναγνώριση της σχέσης µεταξύ φασµατοσκοπικών 
µεταπτώσεων και των κανονικών τρόπων δόνησης των µορίων. 
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Σύµφωνα µε τον Casanova (Casanova, 1993) και άλλους (McCormick, 1987, 
Box, 1991, Sauers, 1991, Weber, 1992 και Gotwals, 1995) η µοριακή µοντε-
λοποίηση απαιτεί ένα λογισµικό χειρισµού τρισδιάστατων µοριακών γραφι-
κών. Τα ψηφιακά µοριακά µοντέλα προσφέρουν µια πλούσια πηγή οπτικής 
και ποσοτικής πληροφορίας και έτσι µπορούν  να χρησιµοποιηθούν για τον 
εµπλουτισµό της διδασκαλίας. Οι διδασκόµενοι µπορούν να τα χρησιµοποι-
ήσουν µε πολλούς τρόπους για να µάθουν και να εξερευνήσουν τη µοριακή 
δοµή και τη Χηµεία. Έτσι, τις τελευταίες  δεκαετίες η χρήση λογισµικών µορι-
ακής µοντελοποίησης ως εκπαιδευτικά εργαλεία έχει προκαλέσει εξαιρετικό 
ενδιαφέρον (Jarret, 1990, Lipkowitz, 1984, Rosenfeld, 1991, Sauers, 1991 και 
Simpson, 1989).
Τα προγράµµατα που αναπτύξαµε στο Εργαστήριο Εφαρµοσµένης Κβαντικής 
Χηµείας στα πλαίσια τη παρούσας εργασίας καλύπτουν τα γνωστικά αντικεί-
µενα της µοριακής συµµετρίας και των κανονικών τρόπων δόνησης των µορί-
ων. Τα δύο αυτά γνωστικά αντικείµενα αναφέρονται σε ιδιότητες της µορια-
κής δοµής και ειδικότερα στη δυναµική φύση της µοριακής δοµής. Απαιτούν 
από το διδασκόµενο να δοµήσει τρισδιάστατα δυναµικά νοητικά µοντέλα της 
µοριακής δοµής και συνεπώς να χρησιµοποιεί σε µεγάλο βαθµό την οπτικο-
χωρική σκέψη.
Στα κλασσικά διδακτικά βοηθήµατα και βιβλία που καλύπτουν αυτά τα γνω-
στικά αντικείµενα χρησιµοποιείται µια πληθώρα δισδιάστατων συµβολικών 
αναπαραστάσεων για να περιγράψουν τις σχετικές χηµικές έννοιες. Από την 
κλασσική προσέγγιση για τη διδασκαλία των αντικειµένων αυτών προκύπτουν 
τα παρακάτω προβλήµατα και περιορισµοί:
• Σε ένα κλασσικό βιβλίο µοριακής συµµετρίας παρατίθενται λίγα χαρακτη-

ριστικά παραδείγµατα τα οποία δεν είναι επαρκή για να καλύψουν τα διδα-
σκόµενα θέµατα.

• Η οπτικοποίηση των αντίστοιχων εννοιών µε δισδιάστατες συµβολικές 
αναπαραστάσεις είναι δύσκολη και µπορεί να εφαρµοστεί µόνο για απλές 
µοριακές δοµές. Υπάρχουν αρκετές χαρακτηριστικές περιπτώσεις στη µο-
ριακή συµµετρία, όπως για παράδειγµα τα στοιχεία και οι διεργασίες συµ-
µετρίας των µορίων της οµάδας σηµείου I

h
, τα οποία δε µπορούν να αναπα-

ρασταθούν σε τυπωµένο χαρτί. Η δισδιάστατη συµβολική αναπαράσταση 
των κανονικών τρόπων δόνησης µορίων µε περισσότερα από 5 άτοµα είναι 
ιδιαίτερα απαιτητική και σπάνια συναντάται σε διδακτικά βιβλία. 

• Η δηµιουργία τρισδιάστατων δυναµικών νοητικών µοντέλων των διερ-
γασιών συµµετρίας και των κανονικών τρόπων δόνησης των µορίων από 
τους διδασκόµενους είναι ιδιαίτερα απαιτητική διεργασία και απαιτεί ανε-
πτυγµένη οπτικοχωρική σκέψη. Τα επιφανειακά χαρακτηριστικά των δισ-
διάστατων συµβολικών αναπαραστάσεων δεν είναι επαρκή για να µετα-
δώσουν τη δυναµική φύση των διεργασιών συµµετρίας και των κανονικών 
τρόπων δόνησης των µοριακών δοµών.

• ∆ε δίνεται η δυνατότητα ή είναι ιδιαίτερα δύσκολο για τους διδασκόµενους 
να πειραµατισθούν νοητικά και να διερευνήσουν τις ιδιότητες συµµετρίας 
και τους κανονικούς τρόπους δόνησης των µοριακών δοµών.
Τα προγράµµατα 3DNormalModes και 3DMolSym αναπτύχθηκαν για να 

καλύψουν αυτά τα κενά. Είναι προγράµµατα τρισδιάστατης µοριακής οπτι-
κοποίησης που µοντελοποιούν τις ιδιότητες συµµετρίας και τους κανονικούς 
τρόπους δόνησης της µοριακής δοµής. Έτσι τα προγράµµατα αυτά παρέχουν:
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• Μια πληθώρα χαρακτηριστικών µορίων που καλύπτουν όλες τις περιπτώ-
σεις στα γνωστικά αντικείµενα της µοριακής συµµετρίας και των κανονι-
κών τρόπων δόνησης. 

• Παραδείγµατα τα οποία δεν έχουν οπτικοποιηθεί ποτέ ως σήµερα, όπως 
για παράδειγµα τα στοιχεία και οι διεργασίες συµµετρίας µορίων που ανή-
κουν στην οµάδα σηµείου I

h
.

• Τρισδιάστατη οπτικοποίηση των µοριακών δοµών και των αντίστοιχων χη-
µικών εννοιών. Ο χρήστης είναι ελεύθερος να χειριστεί τα µοριακά µοντέ-
λα, να τα περιστρέψει, να τα µετακινήσει και να αυξοµειώσει το µέγεθός 
του ώστε να αντιληφθεί µε τον καλύτερο τρόπο τη δοµή και τη δυναµική 
φύση των διεργασιών συµµετρίας και των κανονικών τρόπων δόνησης των 
µορίων.

• Νέα και πρωτότυπα συµβολικά συστήµατα µε δυναµικά επιφανειακά χα-
ρακτηριστικά που επιτρέπουν τη νοητική σύνδεση των οπτικοποιήσεων µε 
τις υποκείµενες χηµικές έννοιες.

• Ελεύθερη και διερευνητική πρακτική εξάσκηση µε τις οπτικοποιηµένες χη-
µικές έννοιες.

• ∆υναµική οπτικοποίηση της εσωτερικής κίνησης και παραµόρφωσης των 
µοριακών δοµών. 

Τα προγράµµατα αυτά δεν αποτελούν ολοκληρωµένη πρόταση για τη διδα-
σκαλία των εν λόγω γνωστικών αντικειµένων, ούτε σκοπεύουν στην αντικα-
τάσταση των παραδοσιακών διδακτικών µέσων. Αντίθετα, µπορούν να χρη-
σιµοποιηθούν ως συµπληρωµατικό διδακτικό υλικό για τα αντίστοιχα βιβλία. 
Μπορούν να χρησιµοποιηθούν από τον καθηγητή στη διάλεξη για τη παρου-
σίαση των αντίστοιχων χηµικών εννοιών ή από το φοιτητή ως εργαλείο ατο-
µικής διερευνητικής µάθησης. Εξάλλου, ένα περιβάλλον µοριακής οπτικοποί-
ησης δεν αποτελεί από µόνο του διδακτικό µέσο. Θα πρέπει να συνδυαστεί 
µε τους κατάλληλους γνωστικούς πόρους που παρέχονται από τα κλασσικά 
διδακτικά βιβλία, ώστε να δηµιουργούνται εννοιολογικοί σύνδεσµοι ανάµεσα 
στις οπτικοποιήσεις και τις χηµικές έννοιες που σχετίζονται µε αυτές.
Βασική απαίτηση της εργασίας ανάπτυξης ήταν ο σχεδιασµός εύχρηστων γρα-
φικών διεπαφών χρήστη (GUI, Graphical User Interface). Η ευχρηστία είναι 
ένας από τους σηµαντικότερους παράγοντες που καθορίζουν την ποιότητα 
ενός λογισµικού. Ως έννοια η ευχρηστία είναι αρκετά ασαφής, είναι δύσκολο 
να αξιολογηθεί και αδύνατο να µετρηθεί (Bevan, 1994). H ευχρηστία της διε-
παφής χρήστη ενός λογισµικού χαρακτηρίζεται από πέντε βασικές ιδιότητες: 
ευκολία µάθησης, αποτελεσµατικότητα, αποµνηµονευσιµότητα, ικανοποίηση 
και αποφυγή λαθών (Nielsen, 1993). Κατά καιρούς έχουν δοθεί διάφοροι κα-
νόνες ευχρηστίας (usability heuristics) και σχεδιασµού (design rules) εύχρη-
στων αλληλεπιδραστικών γραφικών διεπαφών (Smith, 1997). Οι πιο βασικοί 
που λήφθηκαν υπόψη και κατά το σχεδιασµό της διεπαφής των προγραµµά-
των είναι η χρήση  αλληγοριών (Metaphors), η έναρξη και έλεγχος του χρή-
στη (Initiation, User Control), η ευελιξία (Flexibility), η πολυπλοκότητα των 
επιλογών (Option Complexity), η συνέπεια, σταθερότητα και οµοιογένεια 
(Consistency, Perceived Stability), η λιτότητα, η ανάδραση και επικοινωνία 
(Feedback), η ελαχιστοποίηση και διαχείριση λαθών (Error Handling), η αι-
σθητική αρτιότητα (Aesthetic Integrity) και η ελαχιστοποίηση του γνωστικού 
φορτίου.
Κάθε γραφική διεπαφή χρήστη έχει µια χαρακτηριστική όψη και αίσθηση, οι 
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οποίες προκύπτουν από την οπτική σχεδίαση των αλληλεπιδραστικών παρα-
θυρικών αντικειµένων (widgets, WinDowObjEcTS), τη συµπεριφορά τους και 
τις αλληγορίες που εκφράζουν. Η όψη και η αίσθηση µιας διεπαφής πρέπει 
να προδιαθέτει το χρήστη για τη λειτουργικότητα του προγράµµατος και να 
δηµιουργεί τις κατάλληλες προσδοκίες.

ΤΟ ΠΡΟΓΡΑΜΜΑ 3DNormalModes
Το πρόγραµµα 3DNormalModes είναι ένα λογισµικό τρισδιάστατης οπτι-
κοποίησης των κανονικών τρόπων δόνησης των µορίων. Με το πρόγραµµα 
3DNormalModes ο χρήστης µπορεί να απεικονίσει ένα µοριακό µοντέλο σε 
τρισδιάστατο αλληλεπιδραστικό περιβάλλον και να ενεργοποιήσει τη δονη-
τική κίνηση που εκτελεί το µόριο σύµφωνα µε έναν κανονικό τρόπο δόνησης, 
όταν αυτό απορροφήσει ηλεκτροµαγνητική ακτινοβολία της αντίστοιχης θε-
µελιώδους συχνότητας στην περιοχή του υπέρυθρου (IR) φάσµατος. Περιέχει 
µια βάση δεδοµένων µε πληροφορίες που αφορούν στη γεωµετρία, τις πει-
ραµατικές τιµές των συχνοτήτων και τους αντίστοιχους κανονικούς τρόπους 
δόνησης 28 οργανικών και ανόργανων µορίων. Οι γεωµετρίες και οι κανονικοί 
τρόποι δόνησης κάθε µορίου υπολογίστηκαν µε τη χρήση του πακέτου κβα-
ντοχηµικών υπολογισµών Gaussian 98W στο επίπεδο θεωρίας ab initio µε τη 
µέθοδο HF/3-21G. Το κύριο περιβάλλον εργασίας του προγράµµατος δίνεται 
στο Σχήµα 1.
Συνοπτικά ο χρήστης του 3DNormalModes µπορεί να εκτελέσει τις παρακάτω 
ενέργειες:
• Να απεικονίσει το µοριακό µοντέλο ενός από τα 28 µόρια της βάσης δεδο-

µένων σε ένα τρισδιάστατο αλληλεπιδραστικό περιβάλλον.
• Να περιστρέψει, να µετακινήσει και να αυξοµειώσει το µέγεθος του µορι-

ακού µοντέλου ελεύθερα, ώστε να το παρατηρεί από οποιοδήποτε προσα-
νατολισµό.

• Να ενεργοποιήσει την κίνηση κάθε κανονικού τρόπου δόνησης ενός επι-
λεγµένου µορίου.

• Να καθορίσει την ταχύτητα της κίνησης.
• Να απεικονίσει τα διανύσµατα µετατόπισης των ατόµων σε κάθε κανονικό 

τρόπο δόνησης.
• Να καθορίσει το µήκος των διανυσµάτων µετατόπισης των ατόµων.
• Να απεικονίσει αλληλεπιδραστικά απλοποιηµένα φάσµατα υπερύθρου και 

Raman του επιλεγµένου µορίου µε τη µορφή φασµατικών γραµµών.
• Να δει πληροφορίες για το επιλεγµένο µόριο και τον επιλεγµένο κανονικό 

τρόπο δόνησης.
Η διάταξη της διεπαφής φαίνεται στο Σχήµα 1. Εργασίες που σχετίζονται µε-
ταξύ τους βρίσκονται σε καθορισµένες περιοχές. Η διεπαφή χωρίζεται κάθετα 
σε τρεις περιοχές. Στη δεξιά περιοχή βρίσκονται τα παραθυρικά αντικείµε-
να που σχετίζονται µε την επιλογή µορίων και κανονικών τρόπων δόνησης. 
Κάτω δεξιά βρίσκεται το πάνελ επιλογής µορίων, στη µέση τα απλοποιηµένα 
φάσµατα IR και Raman, και πάνω δεξιά βρίσκεται το πάνελ επιλογής κανονι-
κών τρόπων δόνησης. Στην κεντρική περιοχή βρίσκεται η οθόνη απεικόνισης 
των µοριακών µοντέλων, τα παραθυρικά αντικείµενα ελέγχου της δονητικής 
κίνησης και η περιοχή πληροφοριών. Στην αριστερή περιοχή βρίσκονται τα 
παραθυρικά αντικείµενα διαχείρισης (περιστροφή, µετατόπιση, αυξοµείωση 
µεγέθους) του µοριακού µοντέλου , καθώς και τα κουµπιά βοήθειας και εξό-
δου. Αυτή η χωρική κατανοµή βοηθά το χρήστη να εστιάζει την προσοχή και 
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το ενδιαφέρον του σε συγκεκριµένες περιοχές ανάλογα µε τις εργασίες που 
εκτελεί. 

Σχήµα 1. Το κύριο περιβάλλον εργασίας του προγράµµατος 3DNormalModes.

ΤΟ ΠΡΟΓΡΑΜΜΑ 3DMolSym
Το 3DMolSym είναι ένα εκπαιδευτικό λογισµικό που σχεδιάσθηκε για να οπτι-
κοποιεί τα στοιχεία συµµετρίας των µορίων και την κίνηση των αντίστοιχων 
διεργασιών συµµετρίας, µέσα σε ένα τρισδιάστατο αλληλεπιδραστικό περι-
βάλλον πραγµατικού χρόνου. 

Σχήµα 2. Η γραφική διεπαφή του 3DMolSym.
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Περιέχει µια βάση δεδοµένων µε στοιχεία για τη γεωµετρία και τη συµµετρία 
48 οργανικών και ανόργανων µορίων, που ανήκουν σε όλες τις οµάδες σηµεί-
ου µε χηµικό ενδιαφέρον. Ο χρήστης µπορεί να ψάξει τη βάση δεδοµένων του 
προγράµµατος και να ταξινοµήσει τα µόρια ανάλογα µε τα στοιχεία συµµετρί-
ας που περιέχουν ή την οµάδα σηµείου που ανήκουν, να επιλέξει ένα µόριο, 
να φορτώσει οποιοδήποτε στοιχείο συµµετρίας του και να εκτελέσει την αντί-
στοιχη διεργασία συµµετρίας. 
Συνοπτικά, ο χρήστης µε το 3DMolSym µπορεί να εκτελέσει τις παρακάτω 
ενέργειες:
• Nα απεικονίσει κάθε στοιχείο συµµετρίας και να εκτελέσει την αντίστοιχη 

διεργασία συµµετρίας, σε ένα τρισδιάστατο αλληλεπιδραστικό περιβάλ-
λον. 

• Να απεικονίσει κάθε µόριο σε µορφή Ball and Stick ή Wireframe. 
• Να περιστρέψει, µετακινήσει και µεγεθύνει κάθε µόριο ελεύθερα. 
• Να αποθηκεύσει και ανακαλέσει ανά πάσα στιγµή 4 επιλεγµένους προσα-

νατολισµούς του µορίου. 
• Να ρυθµίσει την ταχύτητα και να παγώσει την κίνηση µιας διεργασίας συµ-

µετρίας. 
• Να δει πληροφορίες για τα στοιχεία συµµετρίας και την οµάδα σηµείου 

κάθε µορίου.
• Να αποθηκεύσει εικόνες των µοριακών µοντέλων.
Το 3DMolSym ακολουθεί τις ίδιες σχεδιαστικές αρχές στις οποίες βασίσθηκε η 
γραφική διεπαφή του 3DNormalModes. Έτσι, το 3DMolSym υιοθετεί την αλ-
ληγορία των φορητών ηλεκτρονικών συσκευών (gadgets). ∆ίνει την αίσθηση 
µιας ψηφιακής συσκευής που εκτελεί µια συγκεκριµένη εργασία: την οπτικο-
ποίηση των στοιχείων και διεργασιών συµµετρίας των µορίων. Φαίνεται, λοι-
πόν, σαν ένας οπτικοποιητής στοιχείων και διεργασιών µοριακής συµµετρίας. 
Η γραφική διεπαφή του 3DMolSym παρουσιάζεται στο Σχήµα 2.
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