3D-Molekiule mit Orbitalen in Moodle

Anleitung zum JSmol-Seitenbaukasten - fur Lehrkrafte - Stand Oktober 2026
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1 Worum geht es?

Mit dem JSmol-Seitenbaukasten erstellen Sie ohne Programmierkenntnisse interaktive 3D-Mole-
kilseiten far Moodle. Die Lernenden kénnen das Molekul drehen, zoomen und die Darstellung
wechseln. Mit eigenen Knépfen blenden sie zum Beispiel Orbitale, freie Elektronenpaare oder die
Polaritat des Molekdls ein und aus.

Die fertige Seite binden Sie in eine Moodle-Textseite oder in den H5P Iframe Embedder ein. So lasst
sie sich mit Aufgaben und H5P-Quizzen kombinieren.

o-Gerust

n-Bindung
nur m

Drehen

alles aus

(] Drehen Darstellung \ Kugel-Stab v\ Hintergrund [ hell v

(1) Beschriftung Wasserstoff . Ansicht zurticksetzen § Vollbild

Fertige Seite ,Ethen - Orbitale”: Die Knopfe ,0-Gerist” (sp?-Orbitale orange, s-Orbitale gelb) und ,m-Bindung" (p-Orbi-
tale blau) sind eingeschaltet.

Datenschutz

Die Seiten fUr die Lernenden laden nichts von fremden Servern: keine Schriften, keine Statistik,
kein Nachladen von Molekulen. Nur der Baukasten fragt bei der Molekulsuche die Datenbank
PubChem (USA) ab, und das nur, wenn Sie selbst suchen.

JSmol-Seitenbaukasten - Anleitung Seite 1 von 11



2 So hangt alles zusammen

Sie richten in Moodle zwei Datei-Aktivitaten ein: eine Werkstatt fur sich selbst und eine Ablage fur
die fertigen Seiten.

Hauptdatei: baukasten.html
Darstellung: Einbetten

e N e N
Datei-Aktivitat ,,Baukasten” Datei-Aktivitat ,,Molekule”
nur fur Lehrkrafte (verborgen) fur die Lernenden (sichtbar)
baukasten.html - start.ntml
jsmol/, jmol-seite/ Seite jsmol/, jmol-seite/

herunterladen, ethen-orbitale.html
dort hochladen benzol.html ...
Hauptdatei: start.html
Darstellung: Offnen

Drei Begriffe

Grundpaket

Seite

Adresse

......................................................

Textseite oder H5P Iframe Embedder im
E Kurs:
| die Lernenden sehen das 3D-Modell

Das Programm JSmol, das die Molekule zeichnet (Ordner jsmol und jmol-seite, ca.
1500 Dateien). Es liegt einmal in jeder Datei-Aktivitat. Jede Ihrer Seiten ist nur eine kleine
HTML-Datei und benutzt das Grundpaket, das in derselben Datei-Aktivitat liegt.

Eine HTML-Datei aus dem Baukasten, z. B. ethen-orbitale.html . Das Molekil und
alle Einstellungen stecken in dieser einen Datei.

Moodle gibt jeder Datei eine Internetadresse. Der Baukasten braucht einmal die Adresse
der Datei-Aktivitat ,Molektle”. Dann kann er fur jede Seite gleich den passenden Schnip-
sel zum Einbinden erzeugen. Die Startseite zeigt Ihnen diese Adresse an.

Sie bendtigen zwei ZIP-Dateien:

e jmol-grundpaket.zip flUr die Datei-Aktivitat ,Molekile"

* jmol-baukasten.zip flUr die Datei-Aktivitat ,Baukasten” (enthalt das Grundpaket fir die Vor-
schau und das Grundpaket-ZIP zum Herunterladen)

Beide und diese Anleitung finden Sie unter
birgitlachner.codeberg.page/moodle-JSmol-Baukasten. Dort kdnnen Sie den Baukasten auch di-
rekt im Browser ausprobieren.
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3 Einmalig: Datei-Aktivitat ,,Molekiile”

1. Im Kurs Bearbeiten einschalten und im gewunschten Abschnitt Aktivitat oder Material anle-
gen - Datei wahlen.

2. Namen eintragen, z. B. ,Molekule”. Die Datei jmol-grundpaket.zip in das Feld fur die Dateien
ziehen.

3. Auf die ZIP-Datei klicken und Entpacken wahlen. Die ZIP-Datei selbst kdnnen Sie danach
|6schen.

4. Auf start.html klicken und Als Hauptdatei festlegen wahlen.
5. Im Bereich Darstellung bei Anzeigen die Einstellung Offnen wéhlen.
6. Speichern und anzeigen. Es erscheint die Startseite des Grundpakets.

Dreht sich das MolekUl und steht dort ,,v
JSmol-Grundpaket . e L
S Grundpaket vollstandig”, funktioniert alles.

F ioniert das Gr

Klicken Sie unten auf ([[&fiaeaa®- Die kopierte
Adresse tragen Sie gleich im Baukasten ein (Ab-
schnitt 4).

v Grundpaket vollsténdig.

-
Nicht verbergen!
Die Datei-Aktivitat ,Molekule"” darf nicht

(e

Drent ich s Molekil it ale in Ordnung verborgen sein, sonst sehen die Lernen-

Adresce dicser Datel AKtIviESE den die eingebundenen Seiten nicht. Soll

https://lmsz.schulcampus-rlp.de/SN-12345/p1uglnfne.php/111111/mou7resou\ S|e nICht auf der Kursselte erSCheInen,

Diese Adresse im Baukasten unter ,Ziel” eintragen. Dann erzeugt der Baukasten fiir jede Seite gleich

e e e wahlen Sie - falls Inhr Moodle das anbietet -

JVerfugbar, aber nicht auf der Kursseite

Startseite der Datei-Aktivitat ,,Molekule” angezeigt".

4 Einmalig: Datei-Aktivitat ,,Baukasten”

1. Eine weitere Datei-Aktivitat anlegen, z. B. ,Baukasten”, und jmol-baukasten.zip hineinziehen
und entpacken.

2. baukasten.html als Hauptdatei festlegen.
3. Bei Darstellung = Anzeigen die Einstellung Einbetten wahlen.
4. Bei der Verfugbarkeit Verbergen wahlen. Der Baukasten ist nur fur Sie gedacht.

5. Speichern und anzeigen.

Beim ersten Offnen fragt der Baukasten ,Wohin sollen die Seiten?”. Wihlen Sie Ja, fligen Sie die
kopierte Adresse der Startseite ein, geben Sie dem Ziel einen Namen und klicken Sie auf (o)
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Wohin sollen die Seiten?

Die fertigen Seiten kommen in eine Moodle-Datei-Aktivitat mit dem Grundpaket (z. B. ,Molekiile”). Haben Sie diese schon angelegt?
@®@Ja (O Nein

Adresse von der Startseite dieser Datei-Aktivitat

https://Ims2.schulcampus-rip.de/SN-12345/pluginfile.php/111111/mod_resource/co ‘

Name (optional)

[ Chemie 10b - Molekille ﬂ

Speichern
Ohne Ziel enthalt der iframe-Schnipsel einen Platzhalter fiir die Adresse.

Ziel eintragen: die Adresse von der Startseite der Datei-Aktivitat ,Molekule”

Gut zu wissen
* Der Baukasten merkt sich das Ziel in Ihrem Browser. An einem anderen Rechner oder in
einem anderen Browser tragen Sie es einmal neu ein.
e Sie kdnnen mehrere Ziele speichern, z. B. eines pro Kurs, und oben im Baukasten zwischen
ihnen wahlen.
* Den Baukasten brauchen Sie nur einmal. Sie kénnen ihn z. B. in einem eigenen Lehrkrafte-
Kurs anlegen und von dort aus Seiten fur alle Kurse bauen.

5 Eine Seite bauen

Links stehen die Einstellungen in vier aufklappbaren Abschnitten, rechts die Vorschau. Die Vor-
schau ist genau die spatere Seite: Alles, was Sie dort sehen und anklicken, funktioniert spater im
Kurs genauso.
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JSmol-Seitenbaukasten
3D-Molekilseiten fiir Moodle erstellen - superlehrer.de - Stand 13.10.2026, 22:49

Ziel: [ Chemie 10b - Molekiile v] [ + Ziel hinzufligen ] [Ziel entfernen)

N Vorschau
@ Molekal
Bei PubChem suchen
{z. B. Essigsaure, C2H60 oder 702 J
Deutscher Schulname, englischer Name, Summenformel
oder CID-Nummer.
Aus der Sammlung
[ Methan ] [ Ethen ] [ Ethin ] [ Benzol ) [ Wasser ] A
[ Ammoniak ] [ Kohlenstoffdioxid ] [ Ethanol ] ~

oder
Datei wahlen oder hierher ziehen

oder eine fertige Seite (.html) zum
Weiterbearbeiten

SR [) brehen Darstellung | Kugel-Stab v| Hintergrund

Aus der Sammlung: Ethen (PubChem CID 6325)

‘ \
1 1
1 '
1 I
1 '
! Molekdl: .mol, .sdf, .xyz oder .pdb !
1 I
' I
1 '
1 I
1 I
' |

[ Beschriftung Wasserstoff

[ - ] + ] Ansicnt zuriicksetzen | vollbild
Titel der Seite
‘ Ethen ‘ Diese Ansicht als Start Gbernehmen [ Startansicht zurlicksetzen ]

Eigene Startansicht gespeichert. , Ansicht zuriicksetzen“ auf der Seite springt hierher zuriick.

@ Bedienleiste v . ;
Skript-Knopfe

Die Knopfe erscheinen auf der Seite neben bzw. unter dem Modell. In der Vorschau kann man sie gleich ausprobieren.

e Layout v + Neuer Knopf

P ST DRI T PR

Der Baukasten mit gespeichertem Ziel und Ethen aus der Sammlung
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5.1 Molekil wahlen
Es gibt drei Wege:

¢ Bei PubChem suchen: deutscher Schul-
name (,Essigsaure”), englischer Name, Sum-
menformel (,C2H60", dann erscheint eine
Auswabhlliste) oder CID-Nummer.

¢ Aus der Sammlung: zehn haufige Molekdle,
ein Klick genugt. Funktioniert auch ohne
Internet.

¢ Datei: eine eigene Molekuldatei ( .mol ,

.sdf , .xyz, .pdb)in das Feld ziehen.

Priufen Sie danach den Titel der Seite. Aus ihm
entsteht auch der Dateiname.

FUr Salze, Ionen und viele Radikale hat
PubChem keine 3D-Struktur. Dann meldet der
Baukasten das.

5.2 Startansicht festlegen

Q Molekiil A~

Deutscher Schulname, englischer Name, Summenformel
oder CID-Nummer.

Bei PubChem suchen

z. B. Essigsaure, C2H60 oder 702

Aus der Sammlung
[ Methan ] [ Ethen ] [ Ethin ] [ Benzol ] [ Wasser ]

[ Ammoniak ] [ Kohlenstoffdioxid J [ Ethanol ]

[ Essigsaure ] [ Glucose ]

oder

Datei wahlen oder hierher ziehen
Molekul: .mol, .sdf, .xyz oder .pdb

oder eine fertige Seite (.html) zum
Weiterbearbeiten

Aus der Sammlung: Ethen (PubChem CID 6325)
Titel der Seite

Ethen

Drehen Sie das Modell in der Vorschau mit gedrtickter Maustaste, zoomen Sie mit dem Mausrad
und klicken Sie dann unter der Vorschau auf EBIESRGSGEIESERAT G ERNERN. So erscheint das
Molekiil beim Offnen der Seite, und ,Ansicht zuriicksetzen” springt hierher zurtick.

Tipp fur Orbitale: Molekule aus PubChem sieht man oft genau von oben. p-Orbitale erschei-
nen dann nur als Kreise. Drehen Sie das Molekul schrag, bevor Sie die Ansicht Ubernehmen.
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5.3 Bedienleiste

Fur jedes Element der Leiste unter dem Modell

legen Sie fest, ob es angezeigt wird und wel- © Bedienleiste 7
chen Startwert es hat. (‘alle anzeigen ] ("keine anzeigen
Brauchen Sie nur ein Element, klicken Sie zuerst Element anzeigen Startwert
auf  keine anzeigen ] und haken dann das ge- Drehen aus v
winschte an. Darstellung Kugel-Stab v
Ausgeblendete Elemente wirken nur Uber ihren Hintergrund hell  ~
Startwert. Beispiel: Hintergrund ,dunkel” ohne Beschriftung aus v
Auswabhlliste ergibt eine Seite, die immer dunkel Wasserstoff an -
Ist. Zoom + / —

Ansicht zurlcksetzen

Vollbild

Ausgeblendete Elemente wirken nur Gber ihren Startwert.

5.4 Skript-Knopfe: Orbitale, Elektronenpaare, Polaritat

Die Knopfe legen Sie rechts unter der Vorschau an:

1. klicken und die Beschriftung eintragen, z. B. ,t-Bindung”.

2. Die Art wahlen:
o Schalter (an/aus): Ein Klick schaltet ein, der nachste aus. Ein gedruckter Knopf ist blau. Beim
Start kann er an oder aus sein.
o einmalig: fUhrt seine Aktionen aus, ohne gedruckt zu bleiben. Beispiel ,nur t*: zuerst , Alles
ausblenden”, dann die p-Orbitale.

3. Aktionen hinzufiigen (ein Knopf kann beliebig viele haben): [ + Orbitale J( + Elektronenpaare )
(+ Radikal ) ( + Polaritat ] ( + Drehen an/aus ] ( + Alles ausblenden )

4. Bei Orbitalen, Elektronenpaaren und Radikalen die Atome in der Vorschau anklicken. Die
Atomnummern werden eingeblendet, gewahlte Atome bekommen einen gelben Ring. Ein zwei-
ter Klick wahlt ab. Schneller geht es mit ,alle C*, ,alle H” usw. Dann Orbital bzw. Darstellung und

GrofRe wahlen und auf klicken.

5. Die Polaritat gilt immer fur das ganze Molekiil. Sie missen keine Atome wahlen, die Aktion
steht nach dem Klick sofort in der Liste.
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Vorschau

("] Drehen Darstellung \ Kugel-Stab v| Hintergrund \ hell v| [ Beschriftung

Wasserstoff . Ansicht zuriicksetzen || Vollbild

Diese Ansicht als Start Ubernehmen [ Startansicht zurlicksetzen ]

Eigene Startansicht gespeichert. ,Ansicht zuriicksetzen” auf der Seite springt hierher zuriick.

Skript-Knopfe

Die Knopfe erscheinen auf der Seite neben bzw. unter dem Modell. In der Vorschau kann man sie gleich ausprobieren.

o-Geriist

\‘ \ Schalter (an/aus) v| | Start: aus v| (1) ™)

sp2-Orbitale an C1, C2

s-Orbital an H3, H4, H5, H6

Groge 100 %

Groge (100 |% ()

[+ Orbitale] [+ Elektronenpaare] [ + Radwkal] [+ Polar\tat] ( + Drehen an/aus ] [ + Alles ausblenden ]

‘/ m-Bindung

\‘ \ Schalter (an/aus) v/ | Start: aus "\‘ (I

Noch keine Aktion.

Atome in der Vorschau anklicken (nochmal klicken = abwahlen):

C1, C2

Orbital | p senkrecht (pz) v| Groge | 100

%

+ Neuer Knopf

Knopf ,0-Gerust” ist fertig, fur ,m-Bindung” werden gerade C1 und C2 gewahlt (gelbe Ringe in der Vorschau).

Aktion

Orbitale

Elektronenpaare

Radikal

Polaritat

Drehen an/aus

Alles ausblenden

Was erscheint

s (gelb), p senkrecht zur Molekulebene sowie px/py (blau), sp, sp? sp? (orange,
alle Keulen am Atom, entlang der Bindungen ausgerichtet). Die GréR3e in Prozent
andert die OrbitalgréRe (100 % = Standard).

Freie Elektronenpaare als Wolke (orange), Punkte (wie in der Lewis-Formel) oder
Wolke + Punkte. Die Wolke ist wahlbar undurchsichtig, wenig, mittel (Vorgabe)
oder stark durchsichtig. So unterscheidet sie sich von den immer undurchsichti-
gen Orbitalen. Die Anzahl der Paare ermittelt die Seite selbst aus den Bindungen
(Nin NHs: 1, O in H,0: 2, Cl: 3).

Ein einzelnes Elektron, ebenfalls als Wolke, Punkt oder beides.

&+/6- an den Atomen, die MEP-Flache (elektrostatisches Potential) oder beides.
Die Durchsichtigkeit der Flache ist wahlbar wie bei den Elektronenpaaren. Ist die
Beschriftung eingeschaltet, steht 6+/6- hochgestellt am Elementsymbol.

Schaltet die Drehung des Modells.

Blendet alle Orbitale, Elektronenpaare und die Polaritat aus und schaltet alle an-
deren Schalter aus.
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Wasser: 6—am O, &6+ an den H, die Flache ist am O rot, Methan: keine polaren Bindungen, die Flache ist Uberall
an den H blau. grun.

So entstehen 6+/6- und die Farben

* &+/86- ergibt sich aus der Elektronegativitat (Pauling), wie im Unterricht: Eine Bindung gilt
ab einer Differenz von 0,4 als polar. C-H (0,35) zahlt also nicht. Atome, die nur unpolare Bin-
dungen haben, bekommen kein Zeichen.

* Die MEP-Flache berechnet JSmol aus Teilladungen. Rot heil3t negativ, blau positiv, griin
neutral. Die Farbskala ist fur alle Molekdle gleich, die Farben lassen sich also vergleichen.

* Bei Ethen und Benzol ist die Fldche Uber der Doppelbindung bzw. dem Ring gelb bis rot.
Das ist die Tti-Elektronenwolke und entspricht den MEP-Bildern in Lehrbuchern.

Beispiele fur typische Knépfe:

Molekul Knopf Aktionen

Ethen o-Gerust sp?anallen C, s an allen H
m-Bindung p senkrecht an allen C

Ethin m-Bindungen p (px) und p (py) an allen C

Methan Orbitale sp*an C,sanallenH

Benzol T-System p senkrecht an allen C

Wasser freie Paare Elektronenpaare (Wolke + Punkte) an O
Polaritat Polaritat (6+/6— und MEP-Flache)

5.5 Layout und GroRe

Im Abschnitt 3 Layout legen Sie fest, ob die Kndpfe rechts oder unter dem Modell stehen (auf
schmalen Bildschirmen rutschen sie automatisch nach unten), und wie breit und hoch die Seite im
Kurs erscheint. Die Vorschau zeigt die eingestellte GroRRe.
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6 Seite hochladen und einbinden

1. Im Abschnitt 4 Herunterladen den Dateina-
men prifen und auf © Herunterladen ~
[HTMLSeite herunterladen [0aaa pateiname

2.In Moodle die Datei-Aktivitat ,,Molekiile” be-
arbeiten, die heruntergeladene Datei in das

Dateifeld ziehen und speichern. Die Haupt- HTML-Seite herunterladen

datei bleibt start.html . Die Seite in die Datei-Aktivitat ,Chemie 10b - Molekiile”
hochladen, dann den Schnipsel einfligen.

ethen-orbitale.html

3. Im Baukasten auf gdalls LI EER
iframe-Schnipsel zum Einbinden

klicken.
<iframe src="https://lms2.schulcampus-
4. Den Schnipsel einfligen, entweder rip.de/SN-
. . . . . 12345/pluginfile.php/111111/mod_resource/conten
© in eine Textseite oder ein Textfeld: im t/1/ethen-orbitale.html"
Editor auf die Quelltext-Ansicht umschal- width="100%" height="480" p

ten (Symbol </>), einflgen, speichern,
oder Schnipsel kopieren

Flr eine Textseite (Editor auf HTML umschalten) oder den

© in den H5P Iframe Embedder: dort nur HS5P Iframe Embedder. Hdngt der Browser beim
die Adresse eintragen, also den Te” ZWi- Herunterladen etwas an den Namen an (z. B.
. . .ethen(1).html”), die Datei vor dem Hochladen wieder
schen den AnfUhrungsze|Chen nach umbenennen - sonst passt der Schnipsel nicht.
src=, und Breite und Hohe passend
wahlen.

Dateiname genau ilibernehmen

Der Schnipsel enthalt den Dateinamen. Hangt Ihr Browser beim Herunterladen etwas an, z. B.
ethen-orbitale(1).html , benennen Sie die Datei vor dem Hochladen wieder um. Sonst findet
das iframe die Seite nicht.

7 Seite spater andern

1. Die fertige HTML-Datei in den Baukasten ziehen (in dasselbe Feld wie Molektldateien). Alle Ein-
stellungen, Knépfe und die Startansicht sind wieder da.

2. Andern, herunterladen und in der Datei-Aktivitat ,Molekiile” die alte Datei durch die neue erset-
zen, mit demselben Namen. Der Schnipsel im Kurs bleibt unverandert.

Die alte Fassung ist noch zu sehen?

Ihr Browser hat die Seite zwischengespeichert. Offnen Sie die Adresse aus dem Schnipsel in ei-
nem neuen Tab und drucken Sie Strg + F5 (Mac: Cmd + Umschalt + R). Danach zeigt auch das
eingebundene iframe die neue Fassung.

JSmol-Seitenbaukasten - Anleitung Seite 10 von 11



8 Haufige Probleme

Problem

Die Seite zeigt ,Grundpaket
nicht gefunden®.

Der Baukasten meldet ,Im
Grundpaket fehlt ...".

Im iframe erscheint eine Fehler-

meldung oder nichts.

Sie sehen die Seite, die Lernen-

den nicht.

Eine Anderung ist nicht zu
sehen.

Der Knopf ,Vollbild” fehlt.

PubChem meldet ,keine 3D-
Struktur” oder ,Uberlastet”.

An einem Atom erscheinen
keine Elektronenpaare.

An einem Atom steht kein 6+
oder &6-.

Die MEP-Flache erscheint erst
nach einem Moment.

Neue Knopfe (z. B. Polaritat)
funktionieren auf der Seite
nicht.

Das Drehen ruckelt im Vollbild.

Losung

Die Seite liegt nicht in derselben Datei-Aktivitat wie jsmol und jmol-
seite , oder das ZIP wurde nicht entpackt.

jmol-baukasten.zip in der Datei-Aktivitat ,Baukasten” (erneut)
entpacken.

Dateiname im Schnipsel und in Moodle vergleichen (z. B. (1) am Ende).
Stimmt das gewahlte Ziel im Baukasten?

Die Datei-Aktivitat ,Molekule” ist verborgen. Sichtbar machen (siehe Ab-
schnitt 3).

Browser-Zwischenspeicher, siehe Abschnitt 7 (Strg + F5).

Im Schnipsel muss allowfullscreen stehen. Manche Editoren entfer-
nen es beim Speichern.

Salze, Ionen und viele Radikale haben dort keine 3D-Struktur. Bei Uber-
lastung kurz warten und erneut suchen, oder ein Molekul aus der Samm-
lung nehmen.

Das Atom hat keine freien Elektronenpaare (z. B. C in Methan). Bei eige-
nen Dateien prifen, ob die Bindungen in der Datei richtig angegeben
sind.

Das Atom hat nur unpolare Bindungen (Differenz der Elektronegativitat
unter 0,4, z. B. C-H oder C-C).

Beim ersten Einschalten 1adt die Seite einige Teile von JSmol nach und
berechnet die Flache. Danach geht es schneller.

Das Grundpaket in der Datei-Aktivitat ,Molekule” ist alter als der Baukas-
ten. Die Datei jmol-seite/jmol-seite.js aus dem neuen Grundpa-
ket hochladen und ersetzen.

Das ist normal: JSmol rechnet ohne Grafikkarte, grof3e Flachen brauchen
mehr Zeit.

JSmol-Seitenbaukasten und Grundpaket: Birgit Lachner, superlehrer.de - 3D-Darstellung: JSmol (Jmol-Projekt,
jmol.sourceforge.net), GNU Lesser General Public License 2.1 - Molekildaten: PubChem (National Center for Biotechnology

Information, USA)
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