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JACK: Ein e-learning und e-assessment Tool fiir die organischen Chemie

Ausgangslage

Digitale fachspezifische Priifungsaufgaben stellen fiir Hochschulen weiterhin eine
Herausforderung dar. Das Projekt PITCH (Priifungen innovieren. Transfer schaffen.
Chancengerechtigkeit fordern; gefordert von der Stiftung Innovationen in der Hochschullehre)
erprobt in 3 Arbeitsfeldern (Digitalisierung, Recht, Disziplin & Didaktik) unter Beteiligung
von 14 Fichern neue digitale Priifungsformate. Fiir die organische Chemie stehen die digitale
Eingabe und die automatisierte Auswertung von fachspezifischen Reprisentationen
(Zeichnung molekularer Strukturen und Reaktionsmechanismen) bei der Digitalisierung
(Puentedura, 2006) in Fokus.

Toolentwicklung

Um eine digitale Eingabe von Molekiilzeichnungen zu erméglichen, wurde in das e-learning
und e-assessment System JACK (Striewe, 2016) der open source Molekiileditor Kekulé.js
(Jiang et al., 2016) integriert. Der Molekiileditor basiert auf der von der IUPAC fiir die
organische Chemie geforderten Skelettschreibweise (Brecher, 2008). Fiir die automatisierte
Auswertung studentischer Eingaben werden gezeichnete Molekiile in InChI-Codes (Heller et
al., 2015) transformiert. InChl-Codes beschreiben Molekiile unabhéngig von der Schreib-
bzw. Zeichenrichtung stereochemisch eindeutig. Die aus studentischen Eingaben generierten
InChI-Codes werden automatisch mit der hinterlegten Musterlosung abgeglichen, so dass
riickgemeldet werden kann, ob eine Eingabe richtig oder falsch ist. Zusétzlich konnen weitere
Losungen (z.B. typische fehlerhafte Losungen) und zusétzliches Feedback (z.B.
Erkldrungen, warum bestimmte Ldsungen falsch sind, Johnson & Priest, 2014, oder
Musterlosungen, Renkl, 2014) hinterlegt werden. Bei der Entwicklung des Tools wurden
zundchst simple Molekiilzeichenaufgaben und einfache Reaktionsgleichungen digital
umgesetzt. Aktuell werden digitale Aufgaben mit mehreren Reaktionsschritten optimiert und
die Umsetzung von Reaktionsmechanismen vorbereitet.

Evaluationsgegenstand

Parallel zur Entwicklung werden Evaluationsstudien durchgefiihrt, mit dem Ziel die
Vergleichbarkeit der Aufgabenschwierigkeit/Personenfdhigkeit sowie der kognitiven
Belastung zwischen Papierformat und digitalem Format sowie Formatspezifika zu
untersuchen. Hierbei wurden zundchst Molekiilzeichenaufgaben und in einem zweiten Schritt
Chiralititsaufgaben untersucht. AbschlieBend diskutiert dieser Beitrag Herausforderungen bei
der Digitalisierung von Reaktionsgleichungen und Reaktionsmechanismen.

Ergebnisse der Evaluationsstudien zu Molekiilzeichenaufgaben

Erste Studien haben die Personenfdhigkeit, die kognitive Belastung und die Usability fiir
simple digitale Molekiilzeichenaufgaben (,,Zeichnen Sie das Molekiil zu folgendem IUPAC-
Namen.”) im Vergleich zum Papierformat untersucht (Schiifler, Striewe et al., 2024). Die
Ergebnisse zeigen, dass flir diesen Aufgabentyp fiir vergleichbare Ergebnisse im digitalen
Format eine umfangreiche Einfiihrung in das digitale Tool und regelméfige Arbeit mit den
digitalen Aufgaben im Rahmen der Lehrveranstaltung notwendig sind. Zusétzlich stellt die
Skelettschreibweise fiir die Studierenden im digitalen Format eine Hiirde dar, die sie im



Papierformat bisher ohne negative Konsequenzen (z. B. in der Bewertung) umgehen kénnen
(SchiiBler, Rodemer et al., 2024), weil auch Losungen, die auf anderen Représentationsformen
beruhen, akzeptiert werden. Mit Blick auf die Digitalisierung von Klausuren stellt sich daher
die Frage, inwiefern die Nutzung der Skelettschreibweise ein Lernziel in der organischen
Chemie darstellt und in beiden Formaten konsequent eingefordert wird.

Ergebnisse der Evaluationsstudien zu Chiralititsaufgaben

In einem néchsten Schritt wurden Aufgabenschwierigkeit und investierte Denkanstrengung
(Paas, 1992) fiir digitale Aufgaben zum Inhaltsbereich Chiralitit mit entsprechenden
Aufgaben im Papierformat verglichen. Eingesetzt wurden 19 Aufgabenpaare mit jeweils
einem digitalen Item und einem vergleichbaren papierbasierten Item. Uber drei Semester
haben insgesamt 80 Studierende (SoSe: B. Sc. Chemie & B. Sc. Water Science, WiSe: B. LA
Chemie) im Rahmen der Ubung ,,organische Chemie* die Aufgaben bearbeitet. Dabei mussten
sie entscheiden, ob Molekiile iiber ein Chiralititszentrum verfiigen (MC), ob zwei abgebildete
Molekiile identisch oder Enantiomere sind (DC), aber auch chirale Molekiile ausgehend von
deren ITUPAC Namen zeichnen (offen) und die absolute Konfiguration von abgebildeten
Molekiilen bestimmen (MC). Basierend auf den Studierendenantworten wurde mithilfe von
Winsteps (Boone et al., 2014) die relative Aufgabenschwierigkeit der Chiralititsaufgaben
(Pers. Rel. =.82, Aufg. Rel. =.90) sowie ein entsprechender Raschwert fiir die investierte
Denkanstrengung (Pers. Rel. =.93, Aufg. Rel.=.96) bestimmt. Ein Vergleich zwischen
Papierformat und digitalem Format mittels #-Tests zeigt, dass die Aufgabenschwierigkeit,
#(18)=2.35, p=.031, dru=0.69, und die investierte Denkanstrengung, #(18)=6.42,
p=<.001, drys=1.68, im Papierformat signifikant geringer sind. Papierbasierte Aufgaben
sind also leichter und konnen mit geringerer Denkanstrengung bearbeitet werden. Eine
mogliche Ursache fiir die Formatunterschiede konnen Notizen und Markierungen sein, die 47
von 80 Studierenden bei der Aufgabenbearbeitung im Papierformat anfertigen. Diese bilden
zum Teil Losungsschritte und Teillosungen ab, die in der Klausurbewertung nicht
beriicksichtigt werden. Im digitalen Format besteht aktuell keine digitale Notizenfunktion. Mit
Blick auf die Digitalisierung von Priifungen stellt sich daher zunéchst die Frage nach der
Bedeutung dieser Markierungen und Notizen fiir die Aufgabenbearbeitung, um in einem
weiteren Schritt entscheiden zu kénnen, inwiefern fiir einen fairen Formatvergleich eine
digitale Notizenfunktion ergénzt werden muss.

Herausforderungen bei der Digitalisierung von Reaktionsgleichungen und
Reaktionsmechanismen

Technisch konnen bereits auch komplexere Aufgaben (z. B. simplen Reaktionsgleichungen)
digital abgebildet werden. Neben dem Abgleich der InChI-Codes fiir die Molekiile wird
zusitzlich gepriift, welche Molekiile als Edukte (vor dem Reaktionspfeil) und welche als
Produkte (hinter dem Reaktionspfeil) dargestellt wurden. Zusétzlich konnen weitere
Reaktionspartner (iiber dem Reaktionspfeil) und Nebenprodukte (unter dem Reaktionspfeil)
beriicksichtigt werden. Ein Problem fiir die automatisierte Auswertung dieser Aufgaben
besteht darin, dass fiir diese Aufgaben keine fachliche Konvention besteht, wie
Reaktionsgleichungen dargestellt werden sollen (Werden beispielsweise fiir die Reaktion von
Ethen mit Brom beide Molekiile als Edukte links vom Reaktionspfeil dargestellt? Oder wird
lediglich das Ethenmolekiil links vom Reaktionspfeil dargestellt und das Brommolekiil als
weiterer Reaktionspartner iiber den Reaktionspfeil geschrieben? Theoretisch wére es auch
denkbar, das Brommolekiil links vor den Reaktionspfeil und das Ethenmolekiil iiber den
Reaktionspfeil zu schreiben). Im Papierformat werden aktuell alle (irgendwie) verstindlichen
Losungen akzeptiert. Damit das digitale Tool die verschiedenen L&sungen ebenfalls



akzeptiert, miissen fiir jede Aufgabe alle denkbaren Losungsmdoglichkeiten hinterlegt werden,
was mit erheblichem Aufwand verbunden ist.

Neben der Darstellung der Losung stellen sich dariiber hinaus Fragen nach dem Ziel der
Aufgaben und einer damit stringenten Vergabe von (Teil)Punkten (siehe hierzu auch
Schindler, 2015; Wunderlich & Szczyrba, 2016). Die Aufgabe ,Formulieren Sie die
Reaktionskaskaden fiir die Reaktion von 3,3,5-Trimethylheptan, die mit Brom bei
Energiezufuhr ablduft erfordert im ersten Schritt, dass Studierende erkennen, dass eine
radikalische Substitutionsreaktion ablduft, deren erster Schritt die Radikalbildung durch
homolytische Bindungsspaltung am Brommolekiil darstellt (Anforderung 1). In einer
Teilldsung miissen Studierende daher die homolytische Spaltung eines Brommolekiils in zwei
Bromradikale bei Energiezufuhr darstellen (Anforderung 2). Obwohl die Aufgabenstellung
keine Vorgaben hierzu macht, erwarten Lehrende der organischen Chemie, dass die
Darstellung nicht in Textform, sondern mithilfe einer Reaktionsgleichung erfolgt. Studierende
miissen daher aus den textlich gegebenen Informationen eine geeignete piktorale
Reprisentation generieren (Anforderung 3). Der Aspekt der Energiezufuhr erfordert, dass
Studierende Wissen dariiber abrufen, welche Energieformen es gibt, welche hier relevant sind,
um eine homolytische Bindungsspaltung anzuregen, und wie sie diese piktoral darstellen
(Anforderung 4). Dariiber hinaus wird in der organischen Chemie erwartet, dass, der
Elektronenfluss iiber Elektronenpfeile veranschaulicht wird (Anforderung 5). Zur exakten
Diagnose der Kompetenzen der Studierenden im Lernprozess erscheint ein separates Priifen
dieser Anforderungen tiiber trennscharfe Aufgaben aus fachdidaktischer Perspektive
wiinschenswert. Das fachtypische Assessment iiber die Klausur am Ende des Semesters
differenziert aber in der Regel nicht. Entweder wird ein Punkt fiir die vollstindig korrekte
Losung vergeben (Variante 1) oder fiir jedes Symbol, das die Musterlosung enthélt, wird ein
Punkt vergeben (Variante 2, Abb. 1). Die Vergabe von Teilpunkten erfolgt dabei oft intuitiv.
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Abb. 1: Musterlosung mit Hinweisen auf Punktvergabe (Variante2).

Fir die digitale Umsetzung dieser Aufgaben ist dies problematisch, da alle mdglichen
akzeptierten (Teil)Losungen hinterlegt werden miissen, ihnen eine (Teil)Punktzahl
zugewiesen werden muss und fiir Teilldsungen zusétzlich geregelt werden muss, welche
Kombinationen zuldssig sind und in welcher Reihenfolge die studentische Eingabe
hinsichtlich der hinterlegten Regeln gepriift wird. Je komplexer und uniibersichtlicher das
Regelwerk fiir die Priifung der studentischen Losung wird, desto fehleranfilliger wird es Mit
Blick auf die sinnvolle und effiziente Digitalisierung von Priifungen bedarf es hier daher einer
Debatte iiber die Ubungs- und Priifungsaufgabenkultur und eine transparente Aufschliisselung
der Punktvergabe (siehe hierzu auch Schindler, 2015; Wildt & Wildt, 2011; Wunderlich &
Szczyrba, 2016). Fiir die Digitalisierung von Reaktionsmechanismen muss zusétzlich
technisch erprobt werden, wie freie Elektronenpaare und Elektronenpfeile zuverldssig
ausgewertet werden konnen.
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