Molekulové simulace umoznuji reprodukovat a predvidat chovani realnych
systému pomoci zjednodusenych modeli. Za poslednich 70 let se diky rapidnimu
rozvoji pocitacl tato metoda stala dilezitou soucasti rtiznych védeckych obort.
Diky své rychlosti a nizké cenové naroc¢nosti mohou molekulové simulace pracovat
ruku v ruce s redlnym experimentem a v nékterych pripadech ho i nahradit.
Didaktika této progresivni metody je zatim na Ptirodovédecké fakulté Univerzity
Karlovy v plenkach a jeji vyuka je omezena na magisterské a vyssi studium.
V ramci této prace jsme se zamérili na tvorbu a testovani tlohy do praktika z
fyzikalni chemie, ktera miize slouzit jako prvni sezndmeni s molekulovymi simu-
laci pro studenty chemickych bakaldfskych obortl. Uloha psand v interaktivnim
prostiedi Jupyter Notebook byla navrzena na zakladé aktualnich pedagogickych
pristupti badatelské vyuky, doplnénych vzhledem ke komplexité vyukového ob-
sahu vysokou mirou scaffoldingu. Volba simulace modelu superkritického argonu
popsaného Lennard-Jonesovym potencialem vychazela z pozadavku na koncepcni
jednoduchost a moznost propojeni s jiz znamymi poznatky. Testovani tlohy na
12 studentech umoznilo vytvorit ¢asovy plan tulohy, opravit chyby, identifikovat
nejcastéjsi problémy a sestavit navrhy na zlepseni tlohy. Byli bychom radi, kdyby
tato tloha byla v budoucnu zarazena do bézné vyuky v praktiku z fyzikalni chemie,
pripadné do kurzu fyzikalni chemie na Prirodovédecké fakulté.



