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Zusammenfassung

Die Analyse von quantenmechanischen Daten in der Quantenchemie bendtigt derzeit eine Kom-
bination aus mehreren Programmen, was den Einstieg erschwert und die Effizienz Forschender
einschrinkt. In der Vergangenheit haben sich Online-Tools in der Chemie bewéhrt, weswegen es
wiinschenswert ist, weitere Prozesse fiir die digitale Nutzung aufzubereiten und anzubieten. Ein
solcher Prozess ist die Analyse und Berechnung der Reaktionsenergie, welcher in dieser Arbeit
durch ein Web-Interface visuell analysierbar gemacht werden soll. Insbesondere die gleichzeitige
Kombination von Visualisierung und Datenberechnung stellt in dem Fachbereich einen einzigarti-
gen, neuen Ansatz dar. Zur Umsetzung wurden die Prinzipien des User-Centered Design verwen-
det und User-Stories angefertigt, um das Minimum benétigter Features fiir die Analyse zu finden,
mit dem Ziel, die Komplexitit des User-Interfaces und einhergehende Frustration Nutzender ger-
ing zu halten, sowie Motivation der Nutzung durch hohere Niitzlichkeit zu steigern. Zur Darstel-
lung der Analyse wird die ,,Drag & Drop“-Mechanik verwendet, um Nutzenden eine spielerische
und interaktive Erfahrung zu bieten. Im Rahmen der Entwicklung wurde ein Prototyp angefer-
tigt, iterativ verbessert und anhand von Fragebogen (N = 19 Teilnehmer/-innen insgesamt), sowie
einer Videostudie mit fiinf Personen validiert. Die Ergebnisse der Nutzerstudien zeigen, dass eine
positive Nutzererfahrung, gute Nutzerfreundlichkeit (System Usability Scale Score = 75,4) und
niedrige Teilbelastung (Raw TLX arithmetisch gemittelt pro Person nach Nutzung des Historie-
Features = 4,9) erreicht wurde. Die Tests zeigen aulerdem Drag & Drop macht Nutzern Spafl und
hilft zugleich Analyseergebnisse nachzuvollziehen und genauer zu untersuchen. Zudem gaben die
Studienteilnehmer/-innen an, dass sie die Anwendung in ihrer tatsichlichen Forschung hilfreich
finden und dementsprechend nutzen wiirden.

Abstract

The analysis of quantum mechanical data in chemistry currently requires a combination of several
programs, which makes it difficult to get started and limits the efficiency of researchers. In the past,
online tools have proven themselves in chemistry, which is why it is desirable to prepare and offer
additional processes for digital use. One such process is the analysis and calculation of reaction
energies, for which this work aims to create a web interface for visual analyzation. In particular,
the simultaneous combination of visualization and data calculation represents a novel approach
in the area. The approach follows the User-Centered Design: User Stories were created first to
find the minimum required features, with the goal of reducing the complexity of the user interface
and frustration of users, as well as to increase the motivation of use through high usefulness.
The "Drag & Drop" mechanism is used to display the analysis and offers users a playful and
interactive experience. Next, one prototype was developed, iteratively improved, and validated
using questionnaires (N = 19 participants in total) and a video study with five people. The results
of the user studies show a positive user experience, good usability (System Usability Scale Score =
75.4) and low specific task load (Raw TLX arithmetic mean = 4.9). Results show "Drag & Drop"
is fun for users and at the same time helps to understand and examine analysis results in more
detail. In addition, the study participants find the prototype helpful in their research and would use
it.



Aufgabenstellung

Quantenmechanische (QM) Simulationsdaten und QM-Berechnungen in molekularen Systemen,
die mit Softwarepaketen fiir die Quantenchemie generiert werden, spielen im Bereich der Chemie-
forschung eine sehr wichtige Rolle. Die Daten erfordern dabei eine umfangreiche Vorverarbeitung
(haufig unter Verwendung proprietirer Software) fiir eine aussagekriftige Analyse und werden in
der QM-Datenbank des Molecular Information Archive (MOLAR) gespeichert. Ziel dieser Arbeit
ist es, eine benutzerfreundliche Plattform zu schaffen, auf der grundlegende chemische Analysen
von QM-Daten durchgefiihrt werden konnen und die Plattform in MOLAR zu integrieren.

Ich erklére hiermit, dass ich die vorliegende Arbeit selbststindig angefertigt, alle Zitate als solche
kenntlich gemacht sowie alle benutzten Quellen und Hilfsmittel angegeben habe.
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1 EINLEITUNG

1 Einleitung

Eine in 2020 angefertigte Studie des Departements fiir Chemie der Ludwig-Maximilians-
Universitdt (LMU) zeigt deutlich (bis zu 100%) verbessertes kognitives, affektives und psycho-
motorisches Lernen in einem Chemie Laborkurs durch Onlinemedien, in der Studie mithilfe einer
Video-Bibliothek [1]. Polloth, Schwarzer und Zipse beschreiben als Fazit, es erscheine wichtig,
versatile und vielféltige Online-Lehr-Tools zu erstellen, damit sich die Chance erhohe, den viel-
filtigen Anspriichen und Priferenzen einer heterogenen Studierendengruppe zu geniigen [1]. Ein
weiteres Online-Lehr-Tool soll im Rahmen dieser Bachelorarbeit, angefertigt als Teil des Stu-
dienganges Medieninformatik mit dem Anwendungsfach Mensch-Maschine-Interaktion, genauer
beschrieben werden. Der Schwerpunkt der Arbeit ist dabei die Umsetzbarkeit der chemischen
Analyse von quantenmechanischen (QM) Daten in einem Web-Interface zu demonstrieren, wobei
die konkrete Implementation einen Mehrwert fiir Nutzende zeigen soll, gemessen an subjektiven
Indikatoren. Somit behandelt die Arbeit das Design und die Entwicklung dieses Web-Interfaces
als Addition zu anderen existierenden Lehr- und Forschungs-Tools, welches an vorhandenen Ab-
laufen ankniipft und Verbesserungen validiert.

1.1 Umfeld

Das Forschungsprojekt wird in Zusammenarbeit der Fakultit fiir Mathematik, Informatik und Sta-
tistik der LM U, sowie der Fakultit fiir Chemie und Pharmazie der LMU durchgefiihrt. Gleichzeitig
entwickelt das Department fiir Chemie das so genannte Molecular Information Archive Reposito-
ry (MOLAR), in der Ergebnisse von QM-Berechnungen gespeichert werden sollen, um diese in
Forschungsarbeiten einfacher wiederverwendbar zu machen. Zudem soll MOLAR in Vorlesungen
eingesetzt werden, um Studierende eine Visualisierungsmoglichkeit von Elementen (und Analy-
sen) zu bieten. MOLAR setzt sich aus verschiedenen Modulen zusammen, unter anderem das
Lesen und Interpretieren von verschiedenen quantenchemischen Paketen (gebiindelte Ergebnisse
von Berechnungen, beispielsweise durchgefiihrt mit ORCA') und die Entwicklung einer Anwen-
dungsoberfliche zur Anzeige dieser Daten. Das Web-Interface zur chemischen Analyse von QM-
Daten soll als eigenstindiges Modul fungieren, mit Integration in die vorher genannte Oberfliche.
Die Komplexitét der Darstellung der chemischen Analyse und Interaktion mit diesen Daten stellt
eine Herausforderung dar, wodurch die Kompetenz der Fakultit fiir Mathematik, Informatik und
Statistik gefragt ist und gleichzeitig das in die Forschung mit einbezogene Spektrum an Erfahrung
erweitert wird.

1.2 Motivation

Zum Zeitpunkt der Erstellung existieren fiir die chemische Analyse von QM-Daten nur offline
Programme fiir nicht-mobile Betriebssysteme mit jeweils unterschiedlichen Features, so dass For-
schende mehrere Programme kombinieren und sich jeweils in diese einarbeiten miissen. Zusitzlich
existiert kein Standardvorgehen fiir die Analyse, jeder Forschende hat ein anderes Vorgehen wie
zum Beispiel entweder das handschriftliche Sammeln von Daten und ausrechnen per Taschen-
rechner, oder die Erstellung von QM-Berechnungen, um diese per GaussView” zu betrachten und
mit Microsoft Excel zu analysieren (Abbildung 1.1). Da Daten und Bilder in getrennten Program-
men betrachtet werden, fiithrt dies auBerdem zu einem auferordentlich hohem Zeitaufwand sich
nach Urlauben oder Feiertagen wieder einzuarbeiten, da so viele Daten vorhanden sind, dass die-
se nicht leicht mit Bildern verkniipft werden konnen und Bild-Betrachter keine Assoziation mit
Daten unterstiitzen. Vereinfacht ausgedriickt, 3D-Ansichten® von GaussView koénnen nicht in Ex-

"https://orcaforum.kofo.mpg.de/app.php/portal
’https://gaussian.com/gaussview6/
3Darstellung der rdumlichen Umgebung und Struktur der Molekiilke


https://orcaforum.kofo.mpg.de/app.php/portal
https://gaussian.com/gaussview6/

1.3 Erwartung 1 EINLEITUNG

as ° e
» 14 ” »
0’ ‘f “.- 13- = 4 (. :’
.
© S, - e ‘g "
28 & F
; 2 %%/ = “." o O
3 .o e ‘.‘.-‘_u ,<Fe
L S \ @
° 10
0 » A 9 .5
° « [T
*0%37Y,, oo LT
5 e, ? ° *
s o€y %
. t 3 e . -t , 9
s a »
@ GaussView 6 £t e : RN 7 Iy
Expanding the limits of 2 *d 900, _
computational chemistry ® J N " s 20
28 + — @
5 @ ® [ 2" - ] Se
PP o T a® @ [
AN %o =i, %
& © B e gl e e
QM 29,% Y
% A e
output e e L. = 4 2 ¢
' 44 ST 2 09, %9 %
80 ° 08 o a°®
o ® » o o
Figure 2. The sin gas-phase minima obtained at B3LYP/6-31G(c)
X E Excel level and AH , calculated at G3(MP2)-RAD level.

Abbildung 1.1: Beispiel von bisherigem Analyse-Vorgehen vom Forschenden bis zur Forschungs-
arbeit (genaue Details der Tabelle nicht von Relevanz)

cel dargestellt werden und andersherum. Dies limitiert die Forschung und gleichzeitig die UX, da
die Programme eine gewisse Komplexitit aufweisen und somit eine lingere Einfithrung in diese
Programme notwendig ist. Zusétzlich muss jeder Forschende seine personliche Herangehenswei-
se erarbeiten, womit sich die Zeit erhoht, bis mit der eigentlichen Forschung begonnen werden
kann. Die Komplexitdt kann auferdem zu Frustration fithren und eine erhohte Vermeidung von
Entscheidungen auslosen [2], was schlieBlich dazu fithren konnte, die Entscheidungen zu meiden
- oder im Rahmen eines Programms ausgedriickt: das Schlieen der Programme und pausieren der
Forschung. Nach mehreren negativen Erfahrungen kann die Motivation das Programm wieder zu
nutzen sinken, was im Sinne eines Lernprozesses ein zu vermeidender Zustand ist [3, 4]. Somit
ist eine positive Nutzererfahrung im Rahmen eines Lehr-Werkzeugs unabdinglich. Weiterhin hat
die Praxis gezeigt, dass das Ansetzen an vorherigen Ergebnissen erschwert ist, da die unterschied-
lichen Vorgehensweisen und Rechenwege im Nachhinein nicht mehr durch andere Forschende
nachvollziehbar sind. Dies ist besonders von Nachteil, wenn die Person die Forschungseinrich-
tung verlassen hat, mit der Folge, dass Ergebnisse erneut berechnet und validiert werden miissen
und somit monatelange Arbeit zweifach durchgefiihrt wird.

1.3 Erwartung

Ziel dieser Forschungsarbeit ist es anhand der Entwicklung eines Prototypen herauszufinden, ob es
moglich ist ein vereinfachtes User-Interface (UI) zu erstellen, welches Nutzenden auf einem kom-
patiblen Endgerit ermdoglicht, eine chemische Analyse durchzufiihren, das Ergebnis zu betrachten
und zu verstehen. AuBerdem wird der Fokus auf ein, im Vergleich zu den vorher genannten offline
Uls, einfaches Ul gelegt, das zudem eine hohe Nutzerfreundlichkeit (hohe Usability) und posi-
tive Nutzererfahrung (hohe UX) bietet, damit die tatsdchliche Nutzung durch Zielgruppen nach
Release moglichst hoch ist und bleibt. Die verschiedenen Versionen des Prototypen sollen durch
Nutzerstudien in ihrer Usability validiert und iterativ verbessert werden, um sicherzustellen, dass
alle Zielgruppen gleichermalBBen zufrieden gestellt sind. Die erwartete hohe Nutzerfreundlichkeit
soll durch eine einfache Navigation und niedrigere Einarbeitungszeit in das Interface ermoglicht
werden. Um eine niedrige kognitive Belastung Nutzender zu erreichen und den ,,Paradox of Choi-
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1 EINLEITUNG 1.4 Methodik

ce* [2] zu vermeiden, wird die Analyse an sich (dementsprechend Features der offline Program-
me) in kleinere Schritte aufgeteilt, oder nicht bzw. vereinfacht implementiert, unter der Pramisse
der Erhaltung von Hauptfunktionalititen [5, Tesler’s Law]. Die Vereinfachung ermoglicht zudem
passende Warnungen bei falscher Benutzung fiir Anfinger, beispielsweise falls die ausgewéhlte
Analyse kein sinnvolles Ergebnis ermoglicht. Aufgrund der Internationalitdt der Forschungsein-
richtung, wird erwartet, dass das Ul in Englisch aufgebaut wird. Als Teil von MOLAR soll das
Analyse-Modul als Open-Source-Software veroffentlicht werden und richtet sich im Sinne der
Lizenz nach eingesetzten Bibliotheken und dem Rest von MOLAR.

1.4 Methodik

Bei der Entwicklung des Web-UI wird der Fokus entsprechend den Erwartungen gelegt, so sol-
len vorhandene Standards aus dem Gebiet der Nutzerfreundlichkeit nach DIN EN ISO 9241-110
[6] und Nutzererfahrung [7, 8] angewandt werden, um alle relevanten Zielgruppen anzusprechen
und zum Benutzen zu motivieren [9]. Dabei soll der Ablauf der Auswahl der einzelnen Elemen-
te und der Ablauf der Analyse intuitiv fiir neue als auch erfahrene Nutzer/-innen sein. Dadurch
fillt die Wahl des Ansatzes auf User-Centered Design (UCD), das Nutzende in den Mittelpunkt
stellt und durch eine iterative Weiterentwicklung und Validierung jeden Schrittes ein interaktives
System gebrauchstauglich und zweckdienlich macht [10]. Um Nutzungsbediirfnisse zu erkennen,
werden dabei zu Beginn Forschende direkt im chemischen Labor bei der Analyse offen beobach-
tet (passiv teilnehmend) und daraus notwendige Features in Form von User-Stories abgeleitet. Die
Validierung erfolgt dabei mit Fragebdgen zur Usability und Videostudien, wobei die Testpersonen
Forschende aus den Zielgruppen sind. Die Ergebnisse dieser wiederum dienen als Ausgangspunkt
fiir Verbesserungen der néchsten Iteration des Prototypen, somit bauen die Prototypen iterativ auf-
einander auf. Fiir die Entwicklung an sich wird ein agiler Entwicklungsprozess nach dem ,,Agile-
Manifest** dhnlich zu ,,Extreme Programming* gewihlt [11], der dabei helfen soll, UCD bei der
Entwicklung zu folgen, den Uberblick iiber zu entwickelnde Features beizubehalten, Struktur in
den Prozess zu bringen und die Entwicklung zu beschleunigen [12, 13].

Da die anderen Module von MOLAR in PHP? 7.4 geschrieben sind, wird auch dieses Modul in
PHP 7.4 umgesetzt. Fiir das Frontend wird Bootstrap® v5.0’ zusammen mit jQuery® v3.5 benutzt.
Beide Bibliotheken werden ebenfalls von den anderen Modulen genutzt, was Konflikte zwischen
unterschiedlichen Bibliotheken oder Versionen vermeidet. Sie sind aulerdem ausgiebig getestet
und in der Industrie weit verbreitet, dadurch ist keine Notwendigkeit gegeben von dieser Auswahl
abzuweichen. Weitere Bibliotheken konnen im Laufe der Arbeit nach Bedarf hinzugefiigt und an
den entsprechenden Stellen erldutert werden.

Zur Qualititssicherung des JavaScript, Cascading Style Sheets (CSS) und Hypertext Mar-
kup Language (HTML) Codes werden folgende Programme zur statischen Analyse ge-
nutzt: ESLint’, stylelint'” und htmlhint''. Stylelint und ESLint besitzen jeweils die Plugins
stylelint-no-unsupported-browser-features'’> und eslint-plugin-compat!'’, die an-
hand einer ,,Browserlist**!* priifen, ob die verwendete Syntax in definierten Zielgerten/-browsern
(3.3) unterstiitzt wird. Dokumentation erfolgt in dem Code mit Kommentaren und ,,DocBlocks®,

“http://agilemanifesto.org/

Shttps://php.net/

Shttps://getbootstrap.com/ - v5.0 hat die MIT Lizenz

7Stand Januar 2021 noch in ,.Beta“, Stable Release in naher Zukunft erwartet
8https://jquery.com/ - v3.5 hat die MIT Lizenz
‘https://eslint.org/

Onttps://stylelint.io/
Uhttps://github.com/htmlhint/HTMLHint
2https://github.com/ismay/stylelint-no-unsupported-browser-features
Bhttps://www.npmjs.com/package/eslint-plugin- compat
nttps://github. com/browserslist/browserslist
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insbesondere JSDoc'®. Die CSS Namensgebung orientiert sich dabei an BEMIT'® und atoma-
ren Utility-Klassen wie von Bootstrap benutzt. Im Sinne von ,,Separation of Concerns* wird in
dem HTML-Code zwischen CSS Klassen stylistischer Art und Klassen, die als Selektor fiir Ja-
vaScript Code dienen per js- Prifix unterschieden. PHP 7.4 ist Plattform-unabhingig und kann
auf gingigen Servern jeglicher Betriebssysteme ausgefiihrt werden, was das Deployment verein-
facht. Zur Speicherung von Nutzeraktionen wird das native Session-System von PHP genutzt.
Als Datenbanksystem wird von MOLAR PostgreSQL'” 12 eingesetzt, wobei das Analyse-Modul
nur liest und nicht schreibt. Zur Validierung der Funktionalitiit, subjektiver Benutzerfreundlichkeit
und Nutzererfahrung der entstandenen Prototypen werden Nutzerstudien/-befragungen eingesetzt
[14]. Als Versionierungssystem benutzt MOLAR Git, wobei Module in jeweils separaten Branches
entwickelt werden'®.

Bhttps://jsdoc.app/

https://csswizardry.com/2015/08/bemit-taking-the-bem-naming- convention-a-step-further/
Thttps://www.postgresql.org/

18Versffentlichung ausstehend unter https://github. com/AKZipse/
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2 LITERATUR-REVIEW

2 Literatur-Review

Wihrend fiir MOLAR &hnliche wissenschaftliche Arbeiten existieren, beispielsweise ,,Mayr’s Da-
tabase Of Reactivity Parameters*!?, gibt es fiir das Analyse-Tool (AT) nach bestem Kenntnisstand
des Verfassers keine weiteren verwandten Arbeiten oder Projekte. Die Entwicklung und die kom-
binierten Funktionalitiiten stellen somit ein Novum dar und fiillen eine wissenschaftliche Liicke in
der Medien- und Chemieinformatik in dem Bereich der Reaktionsenergie-Analyse von QM-Daten
von molekularen Systemen. Fiir die Umsetzung werden als erstes die grundlegenden Konzepte des
Interaction Designs der Medieninformatik vorgestellt, die fiir das Design, die Entwicklung und
Zielerreichung der Prototypen ausschlaggebend sind. Im Anschluss wird das AT im Bereich des
Distanz-Lernen eingeordnet und notwendige Merkmale fiir erfolgreiches Lernen und Motivation
Nutzender besprochen. Zum Schluss folgen Messmethoden der genannten Bereiche zur Validie-
rung des Projektes, sowie ein Exkurs, der die fiir diese Arbeit relevanten Formeln zur Analyse
QM-Daten beinhaltet.

2.1 Usability

Usability misst die Gebrauchstauglichkeit, spezifischer ,,das AusmaB, in dem ein Produkt durch
bestimmte Benutzer in einem bestimmten Nutzungskontext genutzt werden kann, um bestimmte
Ziele effektiv, effizient und zufriedenstellend zu erreichen® [9]. Die Effektivitit meint dabei wie
genau und vollstindig Nutzende ihre Ziele erreichen, Effizienz das Verhiltnis zwischen eingesetz-
tem Aufwand und Ergebnis, und Zufriedenstellung das subjektive Nutzungserlebnis [9]. Abseits
des ISO-Standards, gibt es weitere Definitionen von Usability, insbesondere die von Nielsen [15]:

* Erlernbarkeit: Aufgaben sollten von Erstnutzenden einfach umzusetzen sein.
» Effizienz: Nach Erlernen des Systems, sollte die Produktivitét hoch sein.

» Einpragsamkeit: Nach Pausen der Nutzung sollten Nutzende einfach am vorherigen Leis-
tungsniveau ansetzen konnen.

Fehler: Die Fehlerrate sollte gering sein, insbesondere katastrophale sollten vermieden wer-
den, im Fehlerzustand sollte es einfach sein zu einem fehlerfreien Zustand zuriickzukehren.

» Zufriedenheit: Nutzende sollten das System subjektiv ansprechend empfinden.

Zusitzlich liefert er die Definition von Niitzlichkeit (Usefulness), welche beschreibt ob Nut-
zende bendtigte Features vorfinden (Utility) und ob diese angenehm einfach zu nutzen sind (Usa-
bility) [15]. Die genannten Komponenten von Nielsen iiberschneiden sich auch teilweise mit DIN
EN ISO 9241-110 [6] Standard, worin sieben Kriterien fiir die Dialoggestaltung von gebrauch-
stauglichen Systemen definiert sind:

» Aufgabenangemessenheit: Design und Funktionalitit folgt der Aufgabenstellung.

» Selbstbeschreibungsfihigkeit: Nutzenden sollte jederzeit der aktuelle Zustand und weitere
ausfiihrbare Handlungen bekannt sein.

* Erwartungskonformitit: System folgt bekannten Konventionen und Erwartungen.

* Lernforderlichkeit: Wie Nielsen.

* Steuerbarkeit: Nutzer konnen Handlungen in ihrem Tempo und ihren Abldufen beeinflussen.
 Fehlertoleranz: Wie Nielsen.

* Individualisierbarkeit: Anpassung des Systems an eigene Fihigkeiten und Bediirfnisse.

Yhttps://www.cup.lmu.de/oc/mayr/reaktionsdatenbank2/
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Als Erweiterung der Usability umfasst die UX zusitzlich das ganzheitliche Erlebnis vor, bei und
nach Interaktion mit einem Produkt und bezieht somit die ,,Emotionen, Vorstellungen, Vorlieben,
Wahrnehmungen, physiologischen und psychologischen Reaktionen, Verhaltensweisen und Leis-
tungen‘ [10] Nutzender mit ein [16]. Nach DIN EN ISO 9241-210 wird UX als ,,Wahrnehmun-
gen und Reaktionen einer Person, die aus tatsdchlichen und/oder der erwarteten Benutzung eines
Produkts, eines Systems oder einer Dienstleistung resultieren® definiert [10]. UX umfasst also im
hohen Maf3e subjektive Nutzerwahrnehmungen, die im Gegensatz zur Usability nicht nur wiahrend
der Nutzung von Bedeutung sind. Es ist also im Sinne hoher UX dienlich, Nutzende von Beginn
an der Entwicklung einzubeziehen. Dies geschieht bei dem so genannten UCD, einem Ansatz zur
Entwicklung interaktiver, gebrauchstauglicher und zweckdienlicher Systeme [10]. Dabei ist vier
iterativen Schritten zu folgen [10]:

* Analyse: Nutzungskontext und Bediirfnisse verstehen und beschreiben
» Konzeption: Nutzungsanforderungen vergegenwértigen und definieren
* Design: Entwerfen der Oberfldche

¢ Evaluation: Priifen der Oberfliche mit realen Nutzer/-innen

Fiir die erste Phase ist es wichtig, im gegebenen Nutzungskontext Probleme oder User-Needs
Nutzender zu erkennen und Chancen zu ergreifen oder explizit Funktionalitdten auszulassen [16],
somit hat der Schritt insgesamt das Potential iiber den Erfolg des Ergebnisses zu entscheiden [16].
Im nidchsten Schritt ist es wichtig, erhobene Daten zu konsolidieren und ein Plan diese zu adres-
sieren zu entwerfen [16]. Danach folgt der Entwurf von einem Prototypen und eine Evaluation
[16]. Durch den iterativen Charakter ist es moglich gezielt Schritte mehrfach auszufiihren und zu
vorherigen zuriickzukehren. Insbesondere merken Butz und Kriiger an, dass jeder Schritt in einer
kurzen Diskussion oder Priifung enden soll, um ,,die Plausibilitit des Schrittes zu iiberpriifen‘
[16].

2.3 E-Learning

E-Learning ist ein umfassender Begriff als Unterkategorie von Distanzlernen, der das Lernen liber
Informations- und Kommunikations-Technologien gestiitzte Systeme meint, also ein dementspre-
chendes Multimedia-Gerit und gegebenenfalls Internet voraussetzt [17]. Weiterhin liefert die, in
der Einleitung, angesprochene Studie von Polloth, Schwarzer und Zipse die wichtige Erkennt-
nis, dass durch gesonderte multimediale Angebote Studierende vermehrt dazu motiviert werden,
sich mit dem Thema des Kurses auseinander zu setzen [1]. Insbesondere weibliche Testpersonen
wiirdigen moderne Medien signifikant mehr als ménnliche. Polloth, Schwarzer und Zipse geben
an, die Mechanismen hinter dieser Tatsache konnten aufgrund des Studienaufbaus nicht heraus-
gearbeitet werden [1]. Unterschiede zwischen Geschlechtern in multimedialen Lernumgebungen
wurde auch von einer weiteren Studie in 2019 gefunden, wobei weibliche Testpersonen ein hohe-
res aufrechterhaltenes situatives Interesse angaben, wenn Animation, Erzédhlung und Text effektiv
miteinander kombiniert wurden [18]. Kigundu fiihrt weiter an, dass E-Learning Umgebungen zum
Lernen beitragen und liefert Erkenntnisse um die Effektivitit des Lernens zu erhdhen. Das Enga-
gement von Nutzenden in E-Learning Tools kann durch kognitive Faktoren erhoht werden, wie
beispielsweise angemessen herausfordernde Inhalte und das Ermoglichen von kritischem Denken
beim Anwenden von Gelerntem, aber auch durch diverse weitere Moglichkeiten [19]:

* Prisentation: Nutzer/-innen konnen Inhalte erstellen, fiir erhohtes inhaltliches Engagement.

» Zusammenarbeit: Ermoglichen von Kooperation zwischen Nutzenden, fiir erhohtes kriti-
sches Auseinandersetzen.
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* Bewertung: Bei selbst-reguliertem Lernen ermoglichen Verantwortung zu iibernehmen.

* Anpassung: Unterschiedliche Typen von Tools fiir verschiedenartige Bediirfnisse und eine
Moglichkeit bereits erlerntes zu iiberspringen.

* Zugang: Einfacher Zugang zu Informationen iiber Hyperlinks, was sammeln und planen
ermdglicht, fiir erhohtes Aufgaben Engagement.

Das AT konnte dementsprechend teilweise unter E-Learning fallen, da es Eigenschaften besitzen
soll, die Studierenden ermdglichen, eigenstindig begangene Fehler bei der Analyse zu erkennen
und zu korrigieren [17]. Kriterien von E-Learning sollen aber nicht explizit gepriift werden, wie
in der Einleitung vermerkt. Angefiihrte Studien und Fakten kdnnen aber dazu verwendet werden,
das Engagement und Interesse am AT zu erhohen.

2.4 Gamification und D&D

Ein weiterer groBer Faktor um die Motivation zur Nutzung einer E-Learning Anwendung zu erho-
hen, sind positive Emotionen, wie beispielsweise Spal} [20]. Umgekehrt zeigen negative Emotio-
nen einen nachteiligen Effekt auf den Lernerfolg [3]. Somit ist es notwendig Lernende moglichst
positiv zu stimmen, was unter anderem durch Gamification moglich ist [20, 21, 22]. Als Gamifi-
cation wird der Prozess beschrieben, aus einer Sache ein Spiel anhand von Spielmechaniken zu
machen und erfreut sich seit der Einfithrung in 2003 immer groBerer Beliebtheit, insbesondere
auch in der Industrie [23]. Wahrend das AT nun kein direktes E-Learning Tool darstellen soll,
und auch nicht erwartet wird beispielsweise verschiedene Level und Schwierigkeitsgrade vorzu-
finden, kdnnen bestimmte Konzepte wiederum benutzt werden, um die Motivation zur Nutzung
hoch zu halten. Eine gewissermallen relevante Studie, die zwar statt auf dem Gebiet der Chemie,
auf dem Gebiet der Nuklearmedizin angefertigt wurde, beschiftigt sich mit der Gamification ei-
nes Nuklear-medizinischen Prozesses (,,Enzyme-linked Immunosorbent Assay‘‘) und kann somit
bedingt relevante Erkenntnisse liefern, da das AT auch einen Prozess nachstellen soll [24]. Als
Hauptmechanismus zur Nachbildung von Reaktionen dient dort D&D in Form von bestimmten
Elementen, die in ein Reagenzglas gezogen werden konnen. Insgesamt wurde der dortige Prototyp
an sieben Personen getestet in Bezug auf Effizienz, Richtigkeit, Einpragsamkeit und Reaktionen
und deckt somit zumindest teilweise Kriterien der Usability ab. Als Ergebnis der Effizienz wird
lediglich angegeben, wie viele Schritte notig waren bis zur Vervollstindigung und hat somit keine
Relevanz fiir die Entwicklung des AT, wichtiger sind allerdings die Erkenntnisse im Bezug auf
die Fehlerrate, da nur drei Fehler begangen wurden bei der Kombination von Elementen und nach
mehreren Abldufen keine mehr. Zudem geben die Autoren an, dass Nutzer/-innen den Prototyp
einfach zu nutzen fanden, die Elemente und Funktionalitét verstanden und in Erinnerung behalten
haben. Insgesamt gaben Nutzende an, dass sie die Anwendung mochten und es eine angenehme
Erfahrung war. Weiterhin gibt die Studie an, dass Nutzer/-innen unsicher waren wie das Problem
zu l6sen ist, aber haben schlieBlich eine Losung gefunden. Auch ein weiteres Forschungsprojekt
von 2008 nutzt D&D zur Nachstellung von Prozessabldufen und hat auf eine hohere Motivation
zur Nutzung gezeigt, ohne die Mechanismen von D&D explizit zu betrachten [25]. Somit sollten
bei Verwendung von D&D folgende Fragen genauer betrachtet werden:

* Wie effizient ist D&D?
* Hilft D&D beim Verstindnis und Losen des Problems?
* Fiihrt D&D zu der angenehmen Erfahrung durch Auslésen positiver Emotionen?

* Verstehen Nutzer/-innen den Umgang mit D&D?
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Eine weitere Studie liefert ein paar weitere Erkenntnisse durch den Vergleich einer Kontrollgrup-
pe und einer D&D Gruppe. Als Aufgabe sollten Schiiler/-innen der vierten (N = 84), sechsten
(N =90) und achten (N = 86) Klasse in drei Experimenten bestimmte Sachen zu Zahlen/Ursachen
zuordnen, wobei die Kontrollgruppe diese Zuordnung iiber Textboxen und die D&D-Gruppe per
D&D erledigt hat. Einordnung in Kontrollgruppe oder D&D-Gruppe erfolgte zufillig, Ergebnisse
wurden auf Unterschiede der Noten gepriift und fanden keinerlei negativen Unterschiede zwi-
schen schlechter und besser abschneidenden Testpersonen [26]. Das Gegenteil scheint der Fall,
so schlussfolgern Ponce, Mayer und Loyola: ,,Overall, these results provide preliminary evidence
that drag & drop testing formats allow lower-achieving students to demonstrate their knowledge
better, presumably because they are freed from the cognitive demands of a conventional inter-
face [26, Seite 22], wobei mehr erfolgreiche Schiiler/-innen kaum bis nicht beeinflusst sind [26].
Daher sind folgende Ergebnisse von besonderer Relevanz: Beziiglich der Effizienz schnitt D&D
statistisch signifikant besser ab durch schnellere Reaktionszeiten (d = 0,62; p < .001), niedrige-
re Anzahlen von Mausklicks (d = 1,13; p < .001) und sei vergleichbar mit Ersparnissen von 8,6
bis 10,5 min in einer 60 min Klausur [26], trotz gleichbleibender Korrektheit der Antworten im
Vergleich zur Kontrollgruppe [26]. Somit scheint D&D ein geeigneter Kandidat, Prozesse effizi-
enter fiir Nutzende heterogener Studierendengruppen unterschiedlicher akademischen Grade zu
gestalten.

2.5 Messung

Um potentielle Usability-Probleme frithzeitig zu erkennen und die subjektive Nutzererfahrung
zu erfassen, ist es sinnvoll hiufig zu testen [27]. Dabei gibt es qualitative, aber auch quantitati-
ve Messmethoden, die zum Einsatz kommen konnen. Zu den qualitativen zéhlt die heuristische
Evaluation [28], welche allerdings mehr als einen Evaluator mit Fachkenntnissen bei der Durch-
fiihrung voraussetzt und im Rahmen dieser Arbeit nicht moglich ist [28]. Somit liegt der Fokus
auf Nutzertests, um qualitative Daten zu erhalten. Videostudien mit dem ,,Think-Aloud* Ansatz
in Kombination mit Aufgabenstellungen und zusitzlicher Beobachtung durch Studienleitende ha-
ben sich hierbei als wirksam herausgestellt [29]. Dabei werden Nutzende angewiesen, Gedanken
bei Umsetzung von Aufgaben laut auszusprechen, um 85% der potentiellen Probleme schon bei
einer niedrigen Probanden Anzahl von fiinf Personen zu beobachten und herauszuarbeiten [30].
Zusitzlich geben Fragebogen mit Aufgabenstellungen Auskunft iiber problematische Teile eines
Systems, auch im Bereich von E-Learning [31, 32].

Fiir die quantitative Datenerhebung eigenen sich Fragestellungen nach Abarbeitung aller Auf-
gabenstellungen [32]. Haufig dafiir verwendet wird der von Brooke 1986 definierte und validierte
System Usability Scale (SUS) [14, 33, 34, 35]. Dabei geben Nutzende am Ende des Fragebogens
eine subjektive Einschitzung auf bestimmte Aussagen mittels einer Likert-Skala von eins bis fiinf
(,,Strongly Disagree* - ,,Strongly Agree®) ab. Da niedrige Teilnehmerzahlen oft keine statistisch
signifikanten Aussagen zulassen [32], ist es umso wichtiger fiir diese Arbeit, dass der SUS be-
reits bei wenig Testpersonen eine hohe Aussagekraft erreicht [34]. Zur Beurteilung der Belastung
Nutzender nach einzelnen Aufgaben, hat sich der NASA-TLX etabliert [32, 36]. Dieser ldsst Aus-
sagen zur kognitiver und physischer Belastung, zeitlicher Beanspruchung, Frustration, bendtigter
Anstrengung, und Erfolg der Ausfithrung zu. Dies ist insbesondere bei komplexen Ablidufen wich-
tig und somit ein guter Kandidat fiir diese Arbeit zur Uberpriifung, ob bestimmte Abliufe im AT
angemessen belastend fiir Nutzende sind [32]. Der Nachteil quantitativer Daten, die per Selbstaus-
kunft gesammelt werden, ist die Unzuverldssigkeit durch Subjektivitit und sonstige kognitive Ein-
fliisse (beispielsweise Erwartungshaltungen, Peer-Pressure, Fehlervermeidung, und Unterschiede
in der Perzeption von Skalen) [32, 37]. Nielsen beschreibt, dass Nutzende nicht wissen was sie
wollen [37], somit ist zusitzlich zu quantitativen Daten das qualitative Messen unabdingbar, auch
zutreffend in E-Learning Umgebungen [38].
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2.6 Exkurs: Funktionsweise der chemischen Analyse

In dieser Sektion wird kurz erldutert, wie die QM-Datenanalyse im Rahmen dieser Bachelorarbeit
ablduft. Der Hauptfokus liegt auf dem Protonentransfer zwischen zwei Molekiilen [39], wofiir For-
scher zwei oder mehr Reaktanten (Edukte) und zwei oder mehr Produkte festlegen miissen. Der
Transfer zwischen den Reaktanten und Produkten kann nun betrachtet und die Energie, die fiir die
Reaktion notwendig ist, berechnet werden [40]. Die Energetik von Protonen-Transfer-Reaktionen
spielt in den molekularen Wissenschaften eine vielféltige Rolle, und ist von groer Bedeutung in
Projekten die so divers sein konnen wie das Auftreten von Gen-Mutationen [41] oder die Deak-
tivierung von COVID-2019 (SARS-CoV-2) [42, 43]. Dabei berechnet werden AE (Anderung der
Totalenergie), AH (Anderung der Reaktionsenthalpie) und AG (Anderung der freien Enthalpie).
Die Variablen, Funktionen und Formeln lauten wie folgt:

rLen = Anzahl der Reaktanten

pLen = Anzahl der Produkte

etotal (i) = elektrochemisches Potential des Molekiils

heorr(i) = Abweichung der Reaktionsenthalpie relativ zu etotal(i)

8corr(i) = Abweichung der freien Enthalpie relativ zu eroral(i)

pLen
productsE = Z etotal(n)
n=1

rLen
reactantsE = Z etotal(n)

n=1

pLen
productsH =Y etotal(n)+ heorr(n)

n=1

pLen
productsG = Z etotal(n) + gcorr(n)

n=1

rLen
reactantsH = Z etotal(n) + heorr (1)

n=1

rLen

reactantsG = Z etotal(n) + georr(n)

n=1

AE = productsE — reactantsE
AH = productsH — reactantsH
AG = productsG — reactantsG

Die Ergebnisse sind in der Einheit Hartree angegeben (was 2625.5 kJ/mol entspricht’), und so-
mit erfolgt die Umrechnung per Multiplikation. Die Molekiil-Typen die als Reaktant oder Produkt
fungieren, sind Konformere und Einzelpunkte (Singlepoints), die jeweils ein bestimmtes Energie-
niveau (Energy State, E-State) besitzen.

2Ohttps://www.cup.lmu.de/oc/zipse/teaching/organische-chemie-5/molekuelorbitale-ausgewaehlter-systeme/
technische-anmerkungen/
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3 Planung

Auf den vorher beschriebenen Methodiken von UCD aufbauend werden im Folgenden notwendi-
ge Definitionen und Voraussetzungen festgelegt und der Entwicklungsprozess genauer erldutert.
Zum Schluss folgt ein erster Entwurf der Benutzeroberfliche anhand der herausgearbeiteten Nut-
zungsbediirfnisse in Form von User-Stories.

3.1 Nutzung vorhandener Ressourcen

Als Teil von MOLAR greift das AT auf die gleichen Dateien- und Datenbanksysteme zu. Wie
Anfangs erwihnt, liest AT dabei ausschlieBlich. Um einen Uberblick iiber die Struktur zu erhal-
ten, zeigt Abbildung 3.1 das Schema der PostgreSQL Relationen als E/R-Diagramm. Die Tabellen
wurden Anfangs mit ausgewéhlten echten Daten befiillt, um aussagekriftige Testabldufe zu ga-
rantieren. Auflerdem wird das AT im Netzwerk des Departments fiir Chemie gehostet und fiir
Testpersonen und Interessierte zugénglich gemacht.

# Not Implemented

PK IDAute FK E_State-1D
FK Primary-ID FK LOT-ID
Cheminformatic FK TPOS-ID . HOMO
Net Spin Low Frequencys (3)
PK IDA Level_of Theory -
—— i No. of Atoms e — Thermal Corrections
olecular Formula ” — PK |DAuto (ZPE,G,H)
InChlIKe
Y —> #FK  Contributor-IDA% o OHE ot
& RneCRunt F 2D-IMAGE FK Software-1D Timehute
SMILES F XYZ-File FK Contributor-IDAt
— | software |
TimeAu(O *
PK IDAU®
FK Contributor-IDAt° ¢ PK |DAuto
Package
F 2D-IMAGE TPOS - FK Conformer-ID
i Revision
E XYZ-File PK |DAuto — FK LOT-ID
Contribu e | tevellist |
Contributors TimeAuto
PK |DAu L K |DAuto
1 E— | FK CD[‘ItTibUtOI’JDAum
Email-ID Level_of_Theory
Password Comment
FK Contributor-ID

Abbildung 3.1: Entity-Relationship-Modell mit Zusatzinformationen, wobei rote Sternchen die fiir
das AT relevante Relationen markieren

3.2 Zielgruppen

Die Zielgruppen wurden gemeinsam mit den Betreuern aus dem Fachbereich fiir Chemie dieser
Arbeit festgelegt. Als Zielgruppe (primére Stakeholder im UCD [16]) werden alle Bachelor und
Master Studenten des Departments fiir Chemie, sowie alle Mitarbeiter der Fakultit des Depart-
ments fiir Chemie festgelegt. Alle Zielnutzer/-innen haben ein erweitertes chemisches Wissen in
experimenteller- und Computerchemie und beherrschen den Umgang mit chemischen Datenban-
ken, oder im Falle eines Bachelor Studenten, sind dabei diese zu erlernen. Die entsprechenden
Fachkenntnisse werden also bei der Entwicklung als Voraussetzung betrachtet. Als Testgruppen
fungieren permanente Mitglieder und Giste der Zipse Forschungsgruppe’!, sowie andere Perso-
nen von ausgewéihlten Gruppen des Departments fiir Chemie der LMU.

2Inttps://www.cup.uni-muenchen.de/oc/zipse/members/
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3.3 Zielgerite & Zielbrowser

Es wird erwartet, dass die genannten Zielnutzende das AT wihrend der Forschung im Rahmen
der Forschung oder des Lernens nutzen, das heifit auf den Labor-Rechnern in der Universitit, aber
auch Zuhause. Da die Zielgruppen den Umgang mit PCs beherrschen, wird angenommen die Gera-
te Zuhause sind mindestens auf dem gleichen Stand wie die Labor-Rechner, somit stellen Ubuntu
19.04 (und vergleichbare Linux Distributionen), Windows 8 und macOS 10.14-11 die Mindest-
anforderungen dar. Die genannten Operating System (OS) sind die letzten oder ersten Versionen
des jeweiligen OS, welche die Mindestanforderungen an folgende als zu unterstiitzend definier-
te Browserversionen erfiillen: Chrome/Chromium > 76, Opera > 64, Edge > 79, Firefox > 72
und Safari > 12. Die Versionen ergeben sich aus der Bedingung, dass alle Browser unterstiitzt
werden sollen, die maximal ein Jahr alt sind (ausgehend von November 2020), damit die unter-
schiedlichen Nutzer/-innen / Labore einen Puffer haben, die Versionen zu aktualisieren. Zudem
wird angenommen, dass die Zielnutzenden Forschung sowohl mit groleren Endgeriten (Laptop
oder PC), als auch mit Tablets arbeiten konnen. Die Nutzung durch Smartphones wird als unwahr-
scheinlich betrachtet und sollte somit kein Fokus bei der Entwicklung darstellen. Die Nutzung von
Geriten fiir Barrierefreiheit wird als ebenso unwahrscheinlich betrachtet und soll zumindest fiir
die Entwicklung der Prototypen nicht betrachtet werden, sondern nur die im Rahmen der durch
die Frameworks zur Verfiigung gestellten Mittel genutzt werden (Bootstrap bietet eine gewisse
Kompatibilitidt mit zum Beispiel Screenreadern, durch entsprechende HTML aria-* Attribute).

3.4 Entwicklungsprozess

Der generelle Entwicklungsprozess folgt den vorgestellten Schritten des UCD. Dementsprechend
wird der Autor zuerst in entsprechende chemische Fachbegriffe und Bereiche eingewiesen, darauf
folgt eine einhergehende Analyse der Zielgruppe durch Interaktion und Befragung in den entspre-
chenden Laboren. Zusammen mit den Betreuern werden danach die Erkenntnisse besprochen und
zu einem Gesamtbild verkniipft um User-Stories zu bilden. Die Ideen-Generierung, Entwicklung
des Prototypen und Testen dessen ist die Aufgabe des Autors. Zur Anwendung der agilen Entwick-
lung wird die Projektmanagement-Software Trello®”> genutzt. Zusammen mit den Betreuern, die
als Stakeholder fungieren, wird ein Backlog mit User-Stories gefiillt und anhand dessen ein Sprint
Backlog durch entsprechende Priorisierung fiir einen vier-wdchentlichen Sprint realisiert. Nach
Abschluss der Sprints wird ein Product Increment geliefert und mit den Betreuern gepriift. Jeder
entstandene Prototyp soll getestet und Verbesserungen fiir den néchsten Prototyp herausgearbeitet
werden.

3.5 User-Stories

Die Anforderungen fiir die Funktionen der Prototypen wurden durch Befragung, Beobachtung und
Interaktion im praktischen Labor der Zielgruppe abgeleitet und mit weiteren Anforderungen von
Betreuern der Zielgruppe ergénzt. Die User-Stories die sich dadurch ergeben haben, werden im
folgenden aufgelistet:

Als Nutzer/-in mochte ich...

Protonentransfer im Browser ansehen und die Reaktionsenergie berechnen konnen, um
schnell Ergebnisse zu erhalten.

E-States aus einer Liste auswihlen konnen.

Konformer/Einzelpunkte aus einer Liste auswihlen kdnnen.

Zhttps://trello.com/
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sehen mit welchem Level of Theory (LOT) ich rechne, um falsche Reaktionen zu vermeiden.
in der Analyse Reaktanten und Produkte festlegen kdnnen.

Ergebnisse ohne lange Wartezeit sehen konnen.

wissen mit welchem Faktor Ergebnisse multipliziert werden.

die Einheit des Ergebnisses sehen.

ausgewihlte Elemente wieder deselektieren konnen.

prizise Details zu Elementen sehen, damit ich fiir mich relevante Reaktionen analysieren
kann.

AE, AH um AG als Ergebnis haben.

Bilder der ausgewihlten Elemente sehen, damit ich auch visuell sehen kann, was als Edukt
oder Produkt funktioniert.

das Ergebnis moglichst einfach kopieren konnen um es fiir weitere Forschungszwecke zu
nutzen.

Spal} bei der Analyse haben, da ich es dann héaufiger nutze.

verschiedene Kombinationen in der Analyse ausprobieren kdnnen, selbst wenn diese nicht
100% sinnvoll sind, damit ich beim Selbststudium experimentieren kann.

3.6 Entwurf der Benutzeroberfliche

Basierend auf den User-Stories und Methoden aus dem Kapitel Literatur-Review, wurde ein ers-
ter Entwurf der Benutzeroberfliche in Form von Wireframes erstellt mit Beschrinkung auf die
Hauptfunktionalititen wie in 1.3 Erwartung beschrieben, mit dem Ziel, eine hohere Usability zu
bieten [44]. Spiter soll die Selektion der Elemente in MOLAR erfolgen, so dass nur eine Funk-
tionalitdt zum Auswihlen erarbeitet werden muss und im Sinne eines Prototyps Beispieldaten fiir
E-States angezeigt werden sollen. Abbildung 3.2 zeigt den Index, wobei durch die Checkboxen
einzelne E-States un/-selektiert werden und zur visuellen Betrachtung ein 2D-Bild des Molekiils
anzeigt wird. Die Entscheidung auf eine 2D-Darstellung zuriickzugreifen, statt einer dquivalenten
3D-Darstellung zu Gauss View, wurde im Zuge der Vereinfachung des Ablaufes gefillt, da die 3D-
Ansicht den Nachteil hat, dass diese es wesentlich schwerer macht Molekiile schnell zu erkennen,
da selbst sehr erfahrene Nutzende eine wesentlich hohere bendtigte Zeit bei der Beobachtung im
Labor gezeigt haben. So dauert insbesondere der visuelle Vergleich von zwei oder mehr Molekii-
len langer, da Unterschiede gegebenenfalls erst durch Rotation oder Inspektion visuell gefunden,
erkannt und kognitiv verarbeitet werden miissen. Weiterhin tragen die zusitzlichen Informationen,
die eine 3D-Ansicht liefert, nicht wesentlich zur Analyse der Reaktionsenergie bei und somit kann
die Interaktion und genaue Inspektion der Struktur auBler Acht gelassen werden, was auch durch
die Betreuer bestitigt wurde. Der Nachteil der 2D-Ansicht ist, dass exakte (chemische) Details zu
geformten Verbindungen nicht akkurat angezeigt werden, wobei diese fiir die pure Unterscheidung
und Zuordnung von Reaktanten und Produkten nicht von grof3erer Bedeutung sind, weswegen die
Entscheidung zugunsten von niedrigerem visuellen und kognitivem Aufwand gefillt wurde. Wei-
tere Details fiir jedes Molekiil werden nach einem Klick auf das entsprechende Bild in einem
Modal angezeigt (Abbildung 3.3), was spiter durch entsprechende Seiten von MOLAR ersetzt
wird. Als Hauptkonzept fiir die Analyse fungiert D&D, welches den spielerischen Umgang mit
den ausgewihlten Elementen ermoglicht durch das hin-und-her Ziehen nach Belieben. Nutzende
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konnen dabei Elemente beliebig aus der Selektion zu dem Reaktanten- oder Produkte-Bereich zie-
hen und vice-versa (Abbildung 3.2). Die visuelle Trennung der drei Bereiche hilft dem Nutzer zu
verstehen, dass eine Reaktion nachempfunden wird (Edukte werden zu Produkten), wobei Arslan
u. a. [45] festhalten, dass die Reihenfolge (Ziele als erstes oder Quelle als erstes) bei D&D keine
Auswirkung im Bezug auf die Performance hat und lediglich darauf geachtet werden muss, die
Distanz zwischen den Bereichen gering zu halten um scrollen zu vermeiden. Sobald eine Reaktion
moglich ist, soll das Ergebnis iiber dem Pfeil prominent angezeigt oder aktualisiert werden. Ins-
besondere soll durch D&D die Anfangs beschriebene trockene und zahlenintensive Analyse der
QM-Eigenschaften ein positiveres Erlebnis bieten, durch eine einfache und verstindliche Bedie-
nung, welche Freude bei der Benutzung bereitet. Dies ermdglicht Nutzenden auch weniger sinn-
volle Reaktionen zu erstellen, um aus Fehlern lernen zu konnen, aber gleichzeitig Experten/-innen
die Moglichkeit geben soll, Ergebnisse fiir Forschungsaufgaben schneller zu berechnen. Nach dem
SchlieBen des Modals wird der D&D-Status erhalten, so dass Nutzende weitere Elemente auswéh-
len und bei der vorherigen Reaktion ankniipfen konnen.

MOLAR Home

<]C> x{}(molar ) @

Analysis

a
\ //:\ LF

O
1 /E F

i
1
1

k3

O
1 /E F

[ 4

Abbildung 3.2: Wireframe: Ansicht fiir die Auswahl der Elemente
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MOLAR Home

o Q x Q |molor#details _ ) @

Abbildung 3.3: Wireframe: Details fiir E-States als Modal

MOLAR Analysis

o Q x Q |molor#analzsis ) @

l Level of Theory: #S40880 8480

Reactants Products

T T
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Abbildung 3.4: Wireframe: Analyse-UI mit D&D als Modal

17



3.6 Entwurf der Benutzeroberfliche 3 PLANUNG

18



4 ERGEBNIS & DISKUSSION

4 Ergebnis & Diskussion

Nach der in der Planung skizzierten Benutzeroberfliche, folgt nun die Implementation und der
iterative Kreislauf zur Verbesserung. Zum Schluss wird die Integration des AT in MOLAR be-
schrieben und sowohl der Ausgangszustand mit dem Endzustand verglichen als auch diskutiert.

4.1 Prototyp 1

Basierend auf dem Entwurf der Benutzeroberfliche, wurde ein Prototyp angefertigt, der abseits
von MOLAR eigenstindig funktioniert und mit Beispieldaten arbeitet. Abbildung 4.1 zeigt dabei
die Umsetzung von Abbildung 3.2, wobei die E-States ihrer Nummer in der Datenbank nach auf-
steigend sortiert werden. Um die Analyse Funktion gut sichtbar zu machen, wurde ein farbiges
Mikroskop-Objekt-Emoji ( £ ) hinter den Analyse-Link gesetzt.

All e states Analysis £l
# e _state net_charge spin_state type Download
1 0 1 Minimum 1xyz
1 H3C
\
N
- i\ 1: ]
o=
2 0 1 Minimum 2xyz
2

3 3 0 1 Minimum 3xyz
o
=
S
4 4 0 1 Minimum 4.xyz

Abbildung 4.1: Index: E-States Ubersicht

Die Tabellen-Spalten net _charge, spin_state und type stellen chemische Attribute dar, die
aus der Datenbank geladen werden und den Nutzenden mit Fachkenntnissen hilft, E-States auszu-
wiihlen, die ein sinnvolles Ergebnis?? erreichen. Im Folgenden wird nun mit Hilfe von Screenshots
die Funktionalitit des Prototypen vorgestellt, die auch spiter validiert werden soll, um zu tiberprii-
fen ob diese sowohl logisch als auch inhaltlich von den Nutzern verstanden wird und um den in
1.3 definierten Erwartungen zu entsprechen. Nach einem Klick auf ein E-State auf dem Index,
offnet sich wie konzipiert in Abbildung 3.3 ein Modal, in Abbildung 4.5 gezeigt. In diesem kon-
nen Nutzende Konformer oder einzelne Punkte fiir die spétere Analyse auswihlen, per Klick auf
den Button in der jeweiligen Zeile. Die Tabelle enthilt erneut chemische Attribute aus der Daten-
bank. Fett markiert sind die Spalten h_corr, g_corr und etotal der Zeile mit den niedrigsten

23Im Sinne von einer funktionierenden chemischen Reaktion
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4.1 Prototyp 1 4 ERGEBNIS & DISKUSSION

Zahlen, was Nutzenden die Entscheidung der Auswahl erleichtert>*. Nach Hick’s Law steigt mit
der Anzahl der Auswahlmoglichkeiten die Reaktionszeit und kognitive Belastung, somit erhoht
die Hervorhebung einer Zeile die UX, da dies Nutzenden eine schnellere Entscheidung ermog-
licht [46]. Um ein Konformer/Einzelpunkt fiir die Analyse auszuwéhlen, klickt der Nutzende auf
»Select™ und vice-versa per ,,Unselect” (Abbildung 4.6). Das Reagenzglas-Emoji ( /) ist als Me-
tapher fiir die ,,chemische Analyse* angedacht und soll Nutzenden den Zusammenhang, wofiir die
Selektion ist, implizit aufzeigen und fungiert somit als mentales Modell. Um die kognitive Be-
lastung durch die vielen Details und nur minimal unterschiedlichen Zahlen zu reduzieren, werden
nach Selektion einer Zeile alle Zeilen ausgegraut, die ein anderes LOT haben, damit Nutzen-
de weitere Entscheidungen treffen konnen ohne ungewiinschte Elemente zu wihlen (Abbildung
4.7). In seltenen Fillen ist es interessant, Elemente von unterschiedlichen LOT zu analysieren, um
Unterschiede in der Berechnung der QM-Daten festzustellen. Somit bleibt Experten/-innen die
Moglichkeit erhalten dies zu tun, da die Zeilen nicht komplett ausgeblendet werden.

1 2

T 2
\
N Select the lowest etotal of all conformers Io
i
o
0 ) N
\ HC~o \ / ~o
o=

Abbildung 4.2: Index: Checkbox und Tooltip  Abbildung 4.3: Index: Checkbox und Tooltip
(selektiert) (unselektiert)

Um die kognitive Belastung weiter zu reduzieren, findet sich auf der Startseite eine Checkbox
(Abbildung 4.3), die ein ,,Shortcut* fiir die Selektion der hervorgehobenen Zeile des Modals dar-
stellt. Ebenso ist die Checkbox im Status ,,checked* sobald ein Konformer/Einzelpunkt im Modal
ausgewdhlt wurde, um eine schnelle Deselektion zu ermdglichen. Durch die Néhe zum Bild des
E-States, ist Nutzenden mit einem Blick klar, dass die Checkbox mit dem E-State zusammenhingt
[47, Law of Proximity, Law of Common Region].

Das AT erreichen Nutzende per Klick auf ,,Analysis £ “ oben rechts auf dem Bildschirm in
einer prominenten Schriftgrofe durch den <h1>-Tag (Abbildung 4.1. Das Mikroskop-Emoji ( &
) soll wieder als Metapher dienen, im Sinne von ,,detailierter Betrachung®, hier die Analyse der
ausgewihlten Elemente und fungiert somit als mentales Modell fiir den Nutzer. Das Bootstrap
Modal-Element wird als Container fiir die UI des AT (Abbildung 4.4) verwendet zur Umsetzung
des Wireframes (Abbildung 3.4). Dort werden alle ausgewihlten Elemente gelistet und kdnnen
nun wie geplant per D&D verschoben werden. Zudem wird das momentan ausgewéhlte LOT an-
gezeigt. Wihrend dem D&D, wird Nutzenden visuell gezeigt, in welche Felder er die Elemente
verschieben kann (Abbildung 4.8). Nachdem der Nutzende mindestens ein Element zu dem Feld
der Reaktanten (links) oder Produkte (rechts) geschoben hat, wird das Ergebnis mittig angezeigt
(Abbildung 4.9). Der Pfeil in der Mitte stellt den Nutzenden auf das mentale Modell ein, wie die
Reaktion in der Praxis ablaufen wiirde: die Reaktanten ,,reagieren* und formen bestimmte Produk-
te. Um Elemente zu entfernen oder Details zu betrachten, kann der Nutzende mit der Maus iiber
dem Element ,.,hovern® um ein Popover zu 6ffnen (Abbildung 4.10). Das Popover wird mit einer
Verzogerung von 300 ms mit 200 ms ,,Fade-In* Dauer, sofern sich das Element nicht bereits im
,Drag“-Status befindet, angezeigt, um die D&D Bewegung nicht zu stéren. Durch die insgesamt
500 ms Verzogerung, bis das Popover sich 6ffnet, soll die Haufigkeit der stérenden Anzeige des

2Im generellen Konsens der Chemiker wird ein Konformer/Einzelpunkt mit dem niedrigsten etotal als ,.gut ge-
nug* angesehen um eine schnelle Auswahl zu treffen. Dies kann und muss aber nicht immer die beste Entscheidung
darstellen.
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4 ERGEBNIS & DISKUSSION 4.1 Prototyp 1

Popovers reduziert werden ohne Nutzenden das Gefiihl einer unperformanten Ul zu geben, die ver-
zogert auf Mausbewegungen reagiert [48, 49]. Die ,,Fade-In“ Animation wird mit der ease-out
Kurve versehen, was die Animation natiirlicher erscheinen lisst [49].

Da es sich um einen ersten Prototypen handelt und Nutzende bei eventuellen Fehlern nicht
vom weiteren Testen gehindert werden sollen, werden Aktionen (Zustdnde) nur im aktuellen
JavaScript-Heap der Seite gespeichert:

const storage = {
selection: {
level: '',
estates: new Set(),
conformers: new Set(),
singlepoints: new Set(),
},
products: {1},
reactants: {}

}

Wobei die Klasse Set Teil von ECMAScript 2015 (ES6)? ist und von allen Zielbrowsern
(3.3) unterstiitzt wird?®. Es wird genutzt um zu garantieren, dass ausgewihlte Elemente nur einmal
im Heap gespeichert werden. Die Ubertragung der Nutzerauswahl erfolgt per GET Parameter an
das Backend und wird durch folgende Funktion, die die native toString Methode des Objekts
iberschreibt, anhand der derzeitigen Inhalte in storage gebildet:

VAL
* Jutputs the storage key-value pairs as string
* that can be used as GET parameters in URLs.
*
* Oreturn {string}
*/
function toString() {
let text = '&'
for (let key in storage.selection) {
const element = storage.selectionl[key]

if (typeof element === 'string') text += key + '=' +
- encodeURIComponent (element) + '&'
else if (element instanceof Set) text += key + '=' +
~ [...element].join('+') + '&'
}
return text
}
und wird durch folgenden PHP-Code gelesen:
<?php
$conformers = !empty($_GET['conformers']) 7 array_map('intval', explode('
< ', $_GET['conformers'])) : [J;
$singlepoints = !empty($_GET['singlepoints']) 7 array_map('intval',
~ explode(' ', $_GET['singlepoints'])) : [J1;

$estates = !empty($_GET['estates']) 7 array_map('intval', explode(' ',
< $_GET['estates'])) : [1;

https://262.ecma-international .org/6.0/#sec-set-objects
20https://developer.mozilla.org/de/docs/Web/JavaScript/Reference/Global_Objects/Set
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4.1 Prototyp 1 4 ERGEBNIS & DISKUSSION

Durch die Konvertierung der Array-Inhalte per array_map(’intval’, ...) zu Zahlen,
wird sichergestellt keine Structured Query Language (SQL)-Injektion und Cross-Site-Scripting
(XSS) Liicke entstehen zu lassen, da beispielsweise < und ’> nicht als Zahl (Integer) dar-
stellbar sind. Das AT an sich wird mit der jQuery-Funktion load aktuell gehalten und das
benotigte HTML wird folgendermafen vom Backend geladen: $(...).load(’?result’ +
storage.selection.toString()’), wobei der GET-Parameter result dem Backend zeigt,
dass nun das AT ausgegeben werden soll. Durch die Dateniibergabe per Uniform Resource Lo-
cator (URL) speichert das Backend keine Daten und somit wird die Wahrscheinlichkeit reduziert,
dass Tester in Studien an einem Punkt ankommen, an dem sie nicht mehr weiter testen konnen,
da ein Neuladen der Seite alle Daten zuriicksetzt und somit der Fehlertoleranz von DIN EN ISO
9241-110 [6] gerecht wird. Im Backend wird das HTML, welches im folgenden Schritt beno-
tigt wird, generiert und die Daten per SQL-Query abgefragt. Die Wahl des ,,besten* Konformer?’
erfolgt dabei anhand der Datenbank-Eintrége:

SELECT e.id as pr_id, 1.id as lot_id, ..., 'estates' as selection_type FROM
— public.e_states e

JOIN public.tpos t ON e.tpos_id = t.id

JOIN public.conformers c ON e.id = c.estate_id

JOIN public.levels_of_theory 1 ON c.lot_id = 1.id

WHERE c.etotal = (SELECT MIN(c2.etotal) FROM PUBLIC.conformers c2 WHERE

-~ c2.estate_id = e.id)

AND e.id IN (*)

wobei der Platzhalter bei IN (*) durch das Ergebnis von der PHP-Funktion implode(’,’,
$estates) ersetzt wird.

Fiir die D&D Funktionalitit wird Interactjs’® v1.10 verwendet, wobei die Kon-
figuration analog zum Tutorial der Bibliothek folgt. D&D hat verschiedene Schritte,
die selbsterkldrende Events auslosen, diese lauten bei Drop-Zonen: ondropactivate,
ondragenter, ondragleave, ondrop, ondropdeactivate. Bei Drag-Elementen: start,
move, end. Bei allen Events werden per JavaScript CSS Klassennamen hinzugefiigt
oder  entfernt,  beispielsweise = dropzoneElement.classList.add(’drop-target’),
draggableElement.classList.add(’can-drop’), um Nutzenden den aktuellen Zustand von
D&D visuell zu vermitteln um die Benutzung zu vereinfachen [50]. Wird ein Drag-Element
gedroppt®, wird es in dem ondrop Event-Handler in das storage-Objekt eingefiigt und das
Analyseergebnis aktualisiert. Die Berechnungsfunktion dafiir wurde basierend auf 2.6 Exkurs:
Funktionsweise der chemischen Analyse implementiert und von Dr. Harish beziiglich ihrer
Korrektheit verifiziert.

%7Siehe FuBnote 24
Bhttps://github.com/taye/interact. js - v1.10 hat die MIT Lizenz
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4 ERGEBNIS & DISKUSSION 4.1 Prototyp 1

Drag & Drop the boxes to calculate

Level: Gaussian 09, Revision E.01: B3LYP/6-31++G(2d,

Reactants Products

Abbildung 4.4: Modal: Analyse-UI

e state net_charge spin_state type Download

0 1 Minimum 1xyz

Conformers
# homo  lumo If1 If 2 I3 zpe h_corr g_corr etotal level_package Download ~ Action

1022516 005114 -57702 -0.001 00002 0.166942 0.177767 0.131559 -516.5205135 Gaussian 09, Revision E01: B3LYP/6-31++G(2d,p)/empiricaldispersion=gd3/int=ultrafine axyz
2 022456 -0.05553 -0.0008 -0.0005 0.0005 0.166878 0177782 013131  -5165184094  Gaussian 09, Revision E.0T: B3LYP/6-31++G(2d,p)/empiricaldispersion=gd3/int=ultrafine
Single Points

# ConformerNr. homo  lumo 2 f3  zpe hecorr  gcorr  etotal level_package Action

022456 -0.05553 00005 00005 0.166878 0177782 0.13131  -5166438839 Gaussian 09, Revision E.01: B3LYP/6-311++G(3df 2pd)/empiricaldispersion=gd3
022516 -0.05114 0001 00002 0.166942 0177767 0.131559 -516.6460225 Gaussian 09, Revision E.01: B3LYP/6-311++G(3df 2pd)/empiricaldispersion=gd3

022456 -0.05553 00005 00005 0.166878 0177782 0.13131  -5165304586 Gaussian 09, Revision E.01: CPCM(DMSO)/B3LYP/6-31++G(d,p)/empiricaldispersion=gd3

022516 -0.05114 0001 00002 0166942 0177767 0.131559 -5165332077 Gaussian 09, Revision E.01: CPCM(DMSO)/B3LYP/6-31++G(d,p)/empiricaldispersion=gd3

Abbildung 4.5: Modal: E-State Details

Conformers

# homo  lumo 11 K2  If3  zpe hcorr  gcorr  etotal level_package Download  Action

1 -022516 -005114 -57702 -0001 00002 0.166942 0.177767 0.131559 -516.5205135 Gaussian 09, Revision EO1: B3LYP/6-31++G(2d p)/empiricaldispersion=gd3/int=ultrafine 4xyz
2 022456 -005553 -0.0008 -0.0005 00005 0166878 0177782 013131  -5165184094  Gaussian 09, Revision E.0T: B3LYP/6-31++G(2d p)/empiricaldispersion=gd3/int=ultrafine 3z

Abbildung 4.6: Modal: UI nach Selektion
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Single Points

# ConformerNr. homo lumo  If1 12  If3  zpe hcorr  gcor  etotal level_package Action
11 -021174 -0.08485 -1.5075 -0.0024 -0.0019 0.157998 0.171112 0.117995 -1295.7925823  Gaussian 09, Revision E.01: B3LYP/6-311++G(3df,2pd)/empiricaldispersion=gd3 ‘ - &

2 2 -0.21387 -0.08271 -0.8242 -0.0029 -0.0023 0.157865 0.171023 0.117598 -1295.7915188 Gaussian 09, Revision E.01: B3LYP/6-311++G(3df,2pd)/empiricaldispersion=gd3 ‘

Abbildung 4.7: Modal: Ausgrauung von unterschiedlichen Level of Theories

Drag & Drop the boxes to calculate X

Level: Gaussian 09, Revision E.01: B3LYP/6-31++G(2d,p)/empiricaldispersion=gd3/int=ultrafine

2£603987.79
5H603792.41

16 603873.63
kJ/mol

—

Abbildung 4.8: Modal: Ansicht wihrend ,,Drag* Status

Drag & Drop the boxes to calculate X

Level: Gaussian 09, Revision E.01: B3LYP/6-31++G(2d,p)/empiricaldispersion=gd3/int=ultrafine

Reactants Products

2t -1135344.30
4 9 1-1135207.92 1 e, 8

\
N 56-1135256.42 N o o
(/:o j\;© j\;© Y

Abbildung 4.9: Modal: Ansicht nach ,,Drop* und Analyseergebnis

Drag & Drop the boxes to calculate X

Details

net_charge spin_state type homo lumo 1 If2 If3  zpe heorr  gcorr etotal level_package selection_type

0 1 Minimum -0.22516 -0.05114 -57702 -0.001 00002 0.166942 0.177767 0.131559 -516.5205135 Gaussian 09, Revision E.01: B3LYP/6- estates
31++G(2d,p)/empiricaldispersion=gd3/int=ultrafine

l ] 71

Abbildung 4.10: Modal: Popover bei ,,Hover* iiber einem Element zeigt Details des Elements
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4 ERGEBNIS & DISKUSSION 4.1 Prototyp 1

4.1.1 Validierung per Nutzerbefragung

Ziel der Nutzerbefragung ist es den Prototyp 1 auf folgendes zu iiberpriifen:
1. ob die Features, die implementiert wurden, verstanden werden,
2. wie einfach sie zu verstehen sind,
3. wie schnell sie zu benutzen sind und
4. welche Features fehlen bzw. zusitzliche User-Needs zu finden.

Da es sich um einen ersten Prototyp handelt, ist es auch wiinschenswert Vergleichswerte fiir eine
spétere erneute Evaluation zu sammeln. Somit wird ein Fragebogen erstellt, der fiir Punkte eins bis
drei eine Likert-Skala, sowie eine offene Fragestellung mit optionaler Antwort fiir Punkt vier ver-
wendet. Um das Verstindnis zu priifen, werden zusétzlich zur verwendeten Likert-Skala definierte
Aufgaben und Ergebnisse abgefragt, wodurch sich feststellen lidsst, ob das gefundene Ergebnis
auch das gewiinschte Ergebnis ist. Daraus lassen sich gegebenenfalls weiterfiihrende Mallnahmen
ableiten. Durch die vorher bekannte niedrige Testpersonen Anzahl N = 7 bietet sich ein Kom-
mentarfeld nach der Likert-Skala an, um eventuelle Schwierigkeiten oder Wiinsche bei einzelnen
Aufgaben zu erfassen. Der Ablauf des Tests und das Design der Fragen folgt den Richtlinien eines
Standardwerks zu Interaction Design [51]. Somit ist eine Vorstellung der Studie der erste Schritt,
sowie die Zusicherung der anonymen Auswertung. Da die Funktionalitit des Prototyps fiir die
Testpersonen unbekannt ist, wird der Testgruppe eine Einfithrung in den Prototyp gegeben und
der Umgang mit der chemischen Analyse vorgefiihrt. Das Tutorial wurde den Teilnehmern eben-
falls schriftlich und ohne zeitliche Begrenzung zur Verfiigung gestellt. Den Teilnehmern stand vor
dem Absenden des Fragebogens frei, sich solange mit der UI zu beschiftigen wie bendtigt. Der
gesamte Fragenkatalog ist im Anhang zu finden.

4.1.2 Auswertung der Validierung

Die Demografie war mit fiinf ménnlichen (71%) und zwei weiblichen (29%) Testpersonen in Hin-
sicht auf das Geschlecht nicht ausgeglichen, wodurch es bei der subjektiven Nutzerfreundlichkeit
zu einem minder verzerrtem Ergebnis kommen konnte, da Geschlechter teilweise unterschiedliche
Priferenzen in Web-UIs haben [52], was allerdings bei der geringen Anzahl nicht mit signifikan-
tem Ergebnis genauer zu bestimmen ist. Die Altersgruppen beliefen sich auf 43% (3) tiber 30-
Jahrige und 43% (3) 20- bis 30-Jadhrige (sowie 14% (1) ohne Angabe). AuBlerdem waren jeweils
ein/e Bachelor Student/-in, ein/e Postdoktorant/-in, ein/e Professor/-in, und drei PhD Anwarter/-
innen (43%), sowie eine Person ohne Angabe zu finden. Somit sind in der Studie Anfidnger bis
Experte vertreten, was ausreicht zur Bewertung der vorher definierten Punkte.

Fiinf (71%) der Teilnehmer/-innen haben das richtige Ergebnis fiir AE auf Basis der Aufgaben-
stellung gefunden, fiir AH und AG allerdings nur vier (57%), wobei 100% der Teilnehmer/-innen
das richtige LOT angegeben haben. Nur eine Person hat angegeben, Probleme dabei zu haben die
Losung zu finden (Abbildung 4.11), somit lésst sich ein Nutzungsfehler bei der Analyse vermu-
ten, wie zum Beispiel das Verdrehen der Elemente im Sinne von richtige Elemente gewéhlt, aber
Reaktanten als Produkte und vice-versa angegeben, oder alternativ Missverstindnisse bei der Auf-
gabe (falsche Elemente gewihlt, zufillig richtige LOT). Weiterhin wird die These gestiitzt durch
die Auswertung der Niitzlichkeit des Tutorials, da 100% der Studienteilnehmer/-innen diese als
niitzlich empfanden und somit den Ablauf der Analyse verstanden haben sollten. Potentiell wird
die Fehlerrate reduziert, indem die Hinweise aus dem Tutorial auch in die Anwendung eingebaut
werden, was 71% als sinnvoll erachten, und konnte weiterhin auch dazu beitragen, dass das Tuto-
rial nicht ofters angeschaut werden muss. Die Mehrheit (min. 71%), also der gleiche Anteil, der
zumindest AE korrekt angegeben hat, war zufrieden mit der benétigten Zeit und Anstrengung bis
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zum Erreichen des Ergebnisses (Abbildung 4.12). Abbildung 4.13 zeigt die Bewertung der Weban-
wendung in Bezug auf generelle Aspekte, die mehrheitlich positiv ausgefallen sind. Insbesondere
ist das Ziel erfiillt worden Analyseergebnisse schneller zu liefern als offline Programme, da 100%
der Nutzenden angaben, schneller zu Ergebnissen zu kommen. Im néchsten Schritt sollte D&D
bewertet werden, zu sehen in Abbildung 4.14.

Die Mehrheit (57%) findet D&D nicht innovativ und 85% hitten D&D auch ohne Erkldrung
verstanden. Ebenso finden 71% die D&D Funktionalitit besser als traditionellere Varianten wie
zum Beispiel die Auswahl per Button. Da D&D der Hauptmechanismus fiir die Analyse ist und
71% zugestimmt, sowie 29% etwas zugestimmt haben, dass die Anwendung Spall gemacht hat,
lautet eine These als Erkldrung fiir den SpaB}, dass D&D SpaBl macht. Dies ist in der nichsten
Studie zu testen. Weiterhin war es fiir die Weiterentwicklung von dem Prototypen auch wichtig
einzelne Funktionalititen zu bewerten, um herauszuarbeiten, wo am meisten Nachbesserungsbe-
darf ist und ob eingebaute Erleichterungen Nutzenden helfen konnten (Abbildung 4.15, Abbildung
4.16). Insbesondere folgende Statements haben eine Zustimmung von 85% bei der Testgruppe:
das Ausgrauen von weniger relevanten Daten hilft dem Nutzer, die genauen Details zu Konforme-
re/Einzelpunkten werden als niitzlich angesehen, und es wird verstanden wie die Details einsehbar
sind. Hervorhebenswert ist noch, dass 57% unentschlossen auf das Statement, ob die Details den
Nutzenden iiberwiltigen (vergleiche Abbildung 4.10), geantwortet haben. Dies 14sst darauf schlie-
Ben, dass unterschiedliche Details fiir unterschiedliche Personengruppen wichtig sind und somit
keine pauschal weniger prominent dargestellt oder weggelassen werden kénnen, da die Antworten
sonst eindeutiger in eine Richtung ausgefallen wiren. Eine weitere These war, dass zwei Dezi-
malstellen ausreichend fiir weitere Forschungstitigkeiten sind, dies wurde von 43% bestitigt, aber
von 57% teilweise bestitigt oder nicht bestitigt (unentschlossen), somit sollte erneut gepriift wer-
den, ob Nutzende die Méglichkeit haben sollten Dezimalstellen erweitern zu kénnen im Sinne der
Individualisierbarkeit nach DIN EN ISO 9241-110 [6].

Zuletzt, vier (57%) der Teilnehmer haben das Freitext-Feld genutzt um Wiinsche oder Vor-
schldge abzugeben. Ein Teil des Feedbacks handelt von vorhandenen Fehlern in Prototyp 1: Over-
flow der Popover aus dem Bildschirmrand (Abbildung 4.10), Overflow der ausgewihlten Elemente
(wenn mehr als 10 ausgewdhlt bzw. abhédngig von Bildschirmauflosung) in Abbildung 4.4, ein vi-
sueller Reflow nach Klick des ,,Select” Buttons durch unterschiedliche Textlinge (Abbildung 4.6),
und nicht-entfernbare Elemente im Reaktanten/Produkte Feld (Abbildung 4.9). Vorschlidge zu Fea-
tures waren wie folgt: ein ,,alles abwihlen* Button (50% von den Nutzern, die das Feld ausgefiillt
haben), Auswahl der LOT direkt im AT (25%), visuelle Differenzierung von Konformere gleicher
E-States (25%) und uméndern der Download-Option (Abbildung 4.6), da nicht die ganze Datei
benotigt wird, sondern hédufig nur einzelne Koordinaten (25%). Somit wére eine Inline-Anzeige
des Dateiinhalts der QM-Pakete (.xyz Datei) bzw. der Koordinaten sinnvoller als die Abfolge
Download -> 6ffnen auf OS -> kopieren. Eine Testperson hat direkt die Popover angesprochen
(Abbildung 4.10), die in Prototyp 1 durch ein ,,hover* getriggert werden, somit werden die Details
jedes mal angezeigt, wenn man den D&D Mechanismus benutzt und hat vorgeschlagen ande-
re Trigger-Mechanismen, beispielsweise Details nach einem Klick anzeigen, zu benutzen. Alle
Probanden gaben an, dass sie mindestens etwas Spaf} hatten an dem Fragebogen (29% haben zu-
gestimmt, 71% etwas zugestimmt), somit scheint die Fragebogen Linge annehmbar gewesen zu
sein.
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Anzahl der Teilnehmerinnen

Anzahl der Teilnehmerinnen

Anzahl der Teilnehmerinnen

~

(o2}

w

I

w

N

-

o

Bewertung der Aufgabe

The time needed to solve the task(s) was The effort needed to solve the task(s) was | had no troubles getting to the solution(s)
appropriate appropriate

mStrongly Agree  mAgree mNeither mDisagree mStrongly Disagree

Abbildung 4.11: Bewertung der gestellten Aufgabe im Fragebogen

Bewertung des Tutorial

helpful had to watch/read more than once to fully Explanations inside would be helpful
understand

m Strongly Agree mAgree mNeither mDisagree mStrongly Disagree

Abbildung 4.12: Bewertung des Tutorials vor dem Fragebogen

Bewertung der Web-Anwendung

loaded quickly responded fast to inputs fun to use design feels modern Analysis-Tool (AT)is  the AT gets me faster to
easy to find results that are relevant
for my research tasks

mStrongly Agree  mAgree mNeither wDisagree mStrongly Disagree

Abbildung 4.13: Bewertung von generellen Eigenschaften der Webanwendung
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Bewertung Drag & Drop (D&D) des Analyse-Tools (AT)
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would have understood the “D&D" mechanic of the AT without a tutorial “D&D" is innovative “D&D" makes the usage of the AT more complicated than e.g. selection
using a button
mStrongly Agree  mAgree  mNeither = Disagree  m Strongly Disagree
Abbildung 4.14: Bewertung D&D des AT
Bewertung der Funktionalitat
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details of Conformers (C)/Single Points (SP) are easy to see which Cs/SPs have already been details of Cs/SPs are useful for me easy to see which C/SPs have a different Level details of Cs/SPs feel overwhelming
clear to view selected of Theory (LOT)
uStrongly Agree  mAgree  mNeither = Disagree  m Strongly Disagree
Abbildung 4.15: Bewertung der Funktionalitit der Webanwendung (1/2)
Bewertung der Funktionalitat
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fading of Cs/SPs with a different LOT 2D pictures in the AT are confusing to me have understood how | can see details of calculation result was easy to see Two decimal places are sufficient for results
contributes to clarity of the overview of data selected Cs/SPs in the AT

mStrongly Agree  mAgree  mNeither = Disagree  m Strongly Disagree

Abbildung 4.16: Bewertung der Funktionalitit der Webanwendung (2/2)
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4.2 Prototyp 2

Basierend auf Prototyp 1 und dessen Validierung, wurden einige Punkte zur Verbesserung her-
ausgearbeitet und unter anderem sind durch fortlaufende Analysen und Beobachtungen als Teil
von UCD neue User-Stories entstanden. Ein grofer, bis jetzt nicht beachteter Teil fillt auf das
Teilen von Ergebnissen in Teams als MaBlnahme zur drastischen Verbesserung der Niitzlichkeit
beim Forschen (und Lernen) bei Teamarbeit. Dieser Punkt ist indirekt bei der Studie aufgefallen,
da Teilnehmer nach der Studie an sich weiterhin Zugriff auf den Prototypen hatten und Ergebnisse
teilen wollten. In Prototyp 1 war dieser Use-Case nicht moglich, da die Auswahl der E-States und
die Analyseergebnisse nur miindlich weiter zureichen waren. Aus diesem Use-Case ist ein wei-
terer entstanden, da Nutzende auch die Ergebnisse eigener abgeschlossener Forschung speichern
und spiter wieder einsehen wollen. Somit gibt es zwei neue User-Stories:

* Als Nutzer/-in mochte ich Ergebnisse mit anderen Personen teilen konnen, damit diese ba-
sierend auf meinen weitere Analysen anfertigen kdnnen.

* Als Nutzer/-in mdchte ich meine Ergebnisse speichern, um diese in Zukunft wieder abrufen
zu konnen.

Beide haben zudem das Potential von groer Bedeutsamkeit zu sein, da dies ermoglichen wiirde
Analysen, die sonst nur per Tabellen in wissenschaftlichen Arbeiten dargestellt sind, auf langfristig
zuginglich und nachvollziehbar zu machen und somit das Aufbauen auf vorherigen Analysen zu
vereinfachen, selbst wenn der/die Autor/-in der Forschungsarbeit nicht mehr an der Forschung
beteiligt ist. Letzteres ist nicht nur ein theoretisches Szenario, sondern hat das Department fiir
Chemie bereits in der Vergangenheit vor Herausforderungen gestellt.

Eintrag
Analysis History wiederherstellen
Umb ection Reactants Products
mbenennen ~ N
AE

B

Name for the entry /
AH l6schen
AG Anderungen speichern 0
AN
N
. . Reactants Products
Bearbeitung abschlieRen N —
AE
Cr—
16:3108.02.2021 AH
AG
AN J @@
J
(Selection Reactants Products 0
( M M )
AE
Name for the entry
AG
S J J ~ @@
4 J

Abbildung 4.17: Sketch des History-Tabs
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4.2.1 Verbesserungen gegeniiber Prototyp 1

In filhrenden Apps und Webseiten im Internet, hat es sich als Standard etabliert Inhalte per URL-
Parameter zu teilen, so enthilt beispielsweise ein YouTube-Video die ID als Query-Parameter:
https://www.youtube.com/watch?v=y6120QOIsfU. Dieser Mechanismus soll auch im AT benutzt
werden. Es ist unbekannt, wie viel Nutzende ohne IT-Kenntnisse wissen, dass man hiufig die
URL, die der Browser in der Adressleiste anzeigt, teilen kann und somit setzen auch sédmtliche
Social-Media-Webseiten auf einen ,,Share“-Button, der oft nichts anderes macht, als die URL in
die Zwischenablage zu kopieren.

Share the current selection:  http://localhost/molar/analysis/reactionenergy.php?reactants=estates_13&produc | copy

Abbildung 4.18: Ansicht der URL-Teilen Funktionalitét

Nutzer/-innen wird die URL zum kopieren in einer readonly Textbox angezeigt, die die
Browser Adressleiste eins-zu-eins reflektiert, wobei der ,,Copy“-Button als ,,Share“-Button fun-
giert und bei Klick die URL in die Zwischenablage kopiert, damit auch Nutzende ohne Kennt-
nisse iiber Strg+C bzw. ,,Rechtsklick -> Kopieren“ den Link teilen konnen. Der Text des Buttons
dndert sich auf ,,copied* nach Betitigung und nach einer Anderung in der URL wieder zuriick
auf ,,copy*. Als kleine Verbesserung der UX wird der gesamte Text markiert, sobald die Textbox
fokussiert wird, damit der Nutzende nicht erst manuell den gesamten Text markieren muss. Uber
native Browser Funktionen kann der Nutzende zudem nun die URL favorisieren, um jederzeit
einen beliebigen Zustand herzustellen. Um diese Funktionalititen zu ermoglichen, muss die URL
nach jeder Aktion aktualisiert werden. Damit der Nutzende nicht durch einen Browser-Refresh
des Tabs unterbrochen wird, wird das Aktualisieren per JavaScript durchgefiihrt:

Vi

* @param {{ [z: string]: any; }} obj

* O@param {boolean} replace

*/

function updateURLByObj(obj, replace) {

const searchParams = new URLSearchParams(location.search)
for (const i in obj) setSearchParams(searchParams, i, obj[il])

const urlStr = location.pathname + '?' + searchParams.toString()

if (replace) history.replaceState(null, 'Calculate Reaction Energy -

—~ MOLAR', urlStr)

else history.pushState(null, 'Calculate Reaction Energy - MOLAR', urlStr)

$('#currentURL') .val(location.href) // update share box
}

wobei je nach Parameter, die momentane URL iberschrieben wird per
history.replaceState (daher: der Nutzende kann die Browser-Zuriick-Taste nicht ver-
wenden) oder per history.pushState aktualisiert (ermdglicht Vor/Zuriick). Um die URL zu
modifizieren, wird der gesamte GET-Parameter-String genommen und angepasst, somit werden
nur relevante GET-Parameter modifiziert und zukiinftige additionale GET-Parameter von beispiels-
weise anderen MOLAR Modulen unberiihrt gelassen. Als Gegenstiick zum schreiben der URL,
wird von der URL gelesen mit folgender JavaScript Funktion:
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/*x
* Oparam {string} key
* Oparam {URLSearchParams} searchParams
*/
function assignFromSearchParam(key, searchParams) {
const items = searchParams.get (key)
if (items) {
const arr = items.split(' ')
assignFrom(arr, key)
}
}

function initFromSearchParams() {
const searchParams = new URL(document.location).searchParams
assignFromSearchParam('products', searchParams)
assignFromSearchParam('reactants', searchParams)

3

Damit nun Nutzende nicht das Browser-Favoriten System benutzen miissen um ihre Eintrige
zu speichern, und vor allem um vorherige Ergebnisse weiterhin gut sichtbar im AT zu haben, wird
fiir die zweite neue User-Story (4.2) das Tab-System von Bootstrap genutzt, um einen ,,History*
Tab hinzuzufiigen. Somit kann der Nutzende nun zwischen Haupt-UI und ,,History* wechseln. Ei-
ne Skizze des History-Tabs ist in Abbildung 4.17 zu sehen, die Umsetzung in Abbildung 4.29 (oh-
ne Sichtbarkeit der Tooltips), wobei die Drag-Elemente genau 50% kleiner sind um einen sichtba-
ren Unterschied zwischen Analyse-Tab und History-Tab zu erméglichen und mehr auf dem Bild-
schirm (horizontal in einer Zeile) darstellen zu konnen. Erneut werden die 2D-Ansichten genutzt,
um einen schnellen Uberblick iiber vergangene Analysen zu ermdglichen. Um den Nutzenden
nicht mit Icons zu iiberladen, wird das Stift-Objekt-Emoji ( ® ) zum Umbenennen des Eintrages
nur bei ,.hover* iiber den Bereich des Namens angezeigt. Das Umbenennen kann mit der Enter
Taste, einem erneuten Klick auf das Icon, oder durch Heraus-Klicken (I16st ,,blur*-Event aus) be-
stitigt werden. Um die Niitzlichkeit des History-Tabs zu erhohen, wird der Bereich der Reaktanten
und Produkte immer angezeigt, Nutzenden wird also ermdglicht Elemente aus den Eintrdgen der
History per D&D zu verschieben (Abbildung 4.30), und das Ergebnis der Reaktion ist auch stets
sichtbar und interaktiv. Weiterhin wird Nutzenden mit einem Button ermdglicht, den momenta-
nen Zustand des Analyse-Tabs zur Historie zu speichern. Gleichzeitig wird nun auch ein weiterer
Button eingefiigt fiir den Reset der aktuellen Selektion, und somit dem hiufigsten (50%) Wunsch
der Nutzenden aus der Studie zum ersten Prototypen nachkommt (Abbildung 4.19). Um einen un-
erwiinschten Reset zu vermeiden, wird nach Button Betitigung ein Bootstrap Modal geodftnet, in
dem der Nutzende erneut bestédtigen muss die Aktion wirklich durchzufiihren, wobei der ,,Clear*
Button eine rote Farbe trigt um Nutzenden einen visuellen Hinweis zu geben, welcher der Button
die Reset-Aktion auslost (Abbildung 4.20). Uber den Erfolg oder Misserfolg der Aktion wird ein
Nutzender am oberen rechten Bildschirmrand (ohne Uberlagerung des Navigation-Meniis) mit so
genannten ,,Toasts* der Bibliothek Toastr>” benachrichtigt (Abbildung 4.21).

https://github. com/CodeSeven/toastr - v2.1.4 hat die MIT Lizenz
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Save selection Clear selection

Abbildung 4.19: Speichern- und ,,alles entfernen*“-Buttons

Clear selection X

Are you sure you want to clear the current selection? This will
remove all selected items and can not be undone.

Close Clear

Abbildung 4.20: Modal: Bestitigung fiir Reset

Q Saved to history.

Abbildung 4.21: Toast: Erfolg von Aktion ,,Save selection®

v Failed to remove from history. Please

try again.

Abbildung 4.22: Toast: Misserfolg von Aktion ,,Delete entry*
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Um die Interaktivitit des History-Tabs zu gewdhrleisten, wird das Datenspeichermodell
storage verdndert und nutzt nun das State-Entwurfsmuster anstatt der direkten Speicherung
des LOT, damit die gespeicherten Daten in Zukunft beliebig erweitert werden konnen:

const storage = {
/*% @type {StoragelValuel} */
current: {
/*¥* Q@type {Set<number>} */
reactants: new Set(),
/*¥% Q@type {Set<number>} */
products: new Set(),
/** Otype {{ [type_id: string]: {[level: int]} }} */
states: null, // type_id => state object
/¥* Qtype {{ [type: string]: number[] }} */
_types: null // contains possible types of reactants/products e.g.
— estates, conformers, singlepoints & their IDs
+
}

Zudem wurde selection zu dem passenderen _types umbenannt und wird nun auch dyna-
misch vom Server befiillt, falls in Zukunft weitere Analyse-Typen abseits von E-States, Konfor-
mere und Einzelpunkten bendtigt werden. Die type_id setzt sich aus einem type von _types
und der ID aus reactants/products/_types[i] zusammen. Da der Heap nur begrenzt Da-
ten aufnehmen kann und durch den Hauptspeicher des PC limitiert ist, ist zumindest von einem
technischen Standpunkt aus ein Limit der Historie angebracht, die genaue Zahl ist per Studie
zu determinieren. Falls Zielgruppen unlimitierte Eintrdge wiinschen, ist es die Aufgabe der Na-
vigation dafiir zu sorgen, nur die relevanten Daten, die gerade angezeigt werden, im Speicher
zu halten und den Rest fiir den Garbage Collector freizugeben. Damit die Historie nicht nur im
Browser gespeichert wird, sondern auch auf Session-Ebene auf dem Server, wird die Storage per
XMLHttpRequest (XHR) an den Server gesendet, der diese dann gemeinsam mit der Zeit in einem
assoziativen Array speichert (wobei $data->value das jeweilige Storage Objekt als JavaScript
Object Notation (JSON) String enthélt):

<?php

try {

session_start();

$data = json_decode($_POST['data']);

$storage = json_decode($_SESSION['history']l 77 '[]', true);

. assertions to validate data ...

$lastId = array_key_last($storage);

$id = ((int) $lastId) + 1;

$storage[$id] = ['name' => null, 'time' => time(), 'storage' =>

« $data->valuel;

$_SESSION['history'] = json_encode($storage);

echo '{"ok":true,"id":' . $id . '}';
} catch (Exception e) { ... }

Analog zu dem Code zum Lesen der gewihlten E-States aus den GET-Parametern, wird nun

auch aus der Session-Variable gelesen und die beiden Selektionen verschmolzen, damit keine Nut-

zereingabe verloren geht. Fiir alle gewihlten Elemente, also inklusive denen in der Historie, wer-
den alle LOT geladen und per Skript-Tag an den Client iibergeben:
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<script>

window.JSON_LEVEL_DATA = JSON.parse('<?=

— addslashes(json_encode($levelsArray)) 2>')
</script>

Da der JSON String eine groBBe Linge erreichen kann durch die ausstehende Determination
von einem Limit oder anderen Mallnahmen, wird dieser als String ausgegeben, statt als direktes
JavaScript-Objekt-Literal, was in allen JavaScript-Engines zu einer schnelleren Code Ausfiihrung
fiithrt [53]. Neben den technischen Verbesserungen, wurde aulerdem die Effizienz von D&D zu-
gunsten der UX verbessert: wihrend der Drag-Bewegung wurde in Prototyp 1 das Ergebnis noch
nicht aktualisiert (Abbildung 4.23), in Prototyp 2 geschieht das nun auch bevor das Element ge-
droppt wurde. Der Nutzende erhilt also Feedback in Echtzeit und kann potentielle Fehler in der
Auswahl schneller korrigieren (Abbildung 4.24). Durch diese Verbesserung entfillt die Aktions-
kette ,,Drop (Ziel Zone) -> Drag -> Drag Bewegung*, wodurch Nutzer/-innen Zeit eingespart wird,
da insgesamt weniger Distanz mit der Maus zuriickgelegt werden muss.

Drag |—>| Drag Bewegung |

Drag Bewegung

Drop (Ziel Zone)

Selektion fehlerhaft

Selektion fehlerhaft Drop (Ziel Zone)

ja
Drop (initiale Zone) Drag Bewegung

| Drag |—>| Drag Bewegung |—>| Drop (Initiale Zone) I—

Abbildung 4.24: Ablaufdiagramm D&D Proto-
Abbildung 4.23: Ablaufdiagramm D&D Proto-  typ 2

typ 1

Abseits von den neuen Features, wurden vorhandene verbessert: da 57% auf das falsche Er-
gebnis in der Studie zu Prototyp 1 kamen, wurden nun auch Warnungen eingebaut, falls die aus-
gewdhlte Analyse keinen Sinn macht (Abbildung 4.25). Dies ist der Fall, wenn das LOT nicht
gleich (Abbildung 4.26), oder die Gesamtzahl der Atome der Reaktanten ungleich der Gesamtzahl
der Atome der Produkte ist. Andere unmogliche Kombinationen sind nur durch Wissen auflerhalb
der Anwendung zu erkennen, durch angeeignete Fachkenntnisse in relevanten quantenchemischen
Vorlesungen. Um Nutzende wihrend der Auswahl der Reaktion nicht mit einer Warnung zu sto-
ren, erscheint die Warnung in Form der Farbdnderung erst, sobald auf beiden Seiten die gleiche
Anzahl von Drag-Elementen gewi#hlt wurde. AuBlerdem wird nun die ganze Anzahl der Nachkom-
mastellen im Tooltip des jeweiligen Ergebnisses angezeigt, um auf die Unentschlossenheit beziig-
lich der Anzahl der Nachkommastellen in der Studie zu Prototyp 1 entgegenzuwirken. Hierbei
erwihnenswert ist die Einfiihrung von decimal.js* zur Berechnung der Ergebnisse, da JavaScript
(ebenso PHP?!) bei mathematischen Operationen mit Gleitkommazahlen Probleme hat durch die
Reprisentation von Zahlen als IEEE 754 64-bit Gleitkommazahlen (doppelte Genauigkeit), so ist
beispielsweise 0.2+0. 1 nicht wie erwartet 0.3, sondern 0.30000000000000004 durch Anwen-
dung der Gleitkommaarithmetik (0.2 und 0.1 kdnnen nur gerundet als 64-bit Gleitkommazahl
gespeichert werden, nach der Addition wird der Rundungsfehler mitgezogen) [54]. Die Verwen-
dung dieser Bibliothek sorgt also fiir bleibendes Vertrauen in das AT und dessen Korrektheit der

3Ohttps://github.com/MikeMcl/decimal. js - v10.2.1 hat die MIT Lizenz
31hat aber Gleitkomma-Prizise Funktionen integriert: https://www.php.net/manual/de/ref .bc. php

34


https://github.com/MikeMcl/decimal.js
https://github.com/MikeMcl/decimal.js/blob/be7d6b05ab534cf1eda0a1d0a2558e8f049583fe/LICENCE.md
https://www.php.net/manual/de/ref.bc.php

4 ERGEBNIS & DISKUSSION 4.2 Prototyp 2

Ergebnisse, durch hochste Prizision (typischerweise sind QM-Daten aus der Datenbank mit 14
Nachkommastellen angegeben; decimal.js unterstiitzt dies). Der Nachteil bei der Verwendung der
Bibliothek fiir Berechnungen sind langsamere Berechnungen??, die sich allerdings auf < 1-2 ms
belaufen und in dieser UI bei 60 Bildern pro Sekunde (ca. 16,67 ms Frame-Dauer) nicht visu-
ell wahrnehmbar sind, ausgelost durch dazukommende Objekt-Allocations der JavaScript-Engine
(durch new Decimal(...)) und komplexere mathematische Abldufe statt der Verwendung nati-
ver Zahlen. Falls in Zukunft komplexere oder mehr Abldufe von Néten sind, kann dieser Nachteil
aber teilweise aufgefangen werden durch einen Least Recently Used (LRU)-Cache, der Berech-
nungen speichern und ohne erneuten Aufwand wiedergeben kann, also Geschwindigkeit mit leicht
hoherer Speichernutzung kompensiert.

Level of Theory does not match the others

Q
. -359634.798041304 seems unusual.
Selection PEEIRFE Check the number of atoms {reactants: 16, products: @

29). &
Q Q|| aE Q

\“ | @\/’” A
Abbildung 4.26: Hinweis

zu unterschiedliche LOT's

Abbildung 4.25: Hinweis zur ungleicher Anzahl der Atomen

Als Reaktion auf das User-Feedback beziiglich des Trigger-Mechanismus fiir die Details der
Elemente, wird in Prototyp 2 nun getestet die Details per Rechtsklick anzeigen zu lassen, was
allerdings verhindert, dass Nutzende per nativer Browser Funktion das Bild des Elements kopie-
ren konnen und somit gegebenfalls die UX mindert. Als Alternative zum Rechtsklick-Trigger,
wurde ein visuelles Element samt Tooltip auf dem Drag-Element eingefiigt, zu sehen in Abbil-
dung 4.27. Diese Anderung fiihrt auch dazu, dass das unerwiinschte Triggern des Popovers bei
langsamer D&D Bewegung (durch Element ,,hover* ldnger als 500 ms), vermieden wird. In dem
Details-Popover wurde die Tabelle visuell minimal verbessert, durch das Ersetzen von _ durch den
entsprechenden Index (Tiefsatz) und Anpassung der Button-Farbe zum Entfernen. Neu ist zudem,
dass direkt im Details-Popover das LOT angepasst werden kann, wie von Nutzern gewiinscht. Um
Vergleiche zwei verschiedener LOT des gleichen Elements zu erméglichen, wurde au8erdem das
Plus hinzugefiigt, welches das Element dupliziert (Abbildung 4.28). Technisch gesehen war das
Duplizieren von Elementen einfach umzusetzen, da schon fiir die Interaktion mit dem History-Tab
eine Losung fiir Konflikte durch gleiche Primir-IDs entwickelt wurde:

VAL:

* Oparam {storage.states} states
* @param {string} type_id

¥ Oreturn string

7

function getNextClonelId(states, type_id, count = 0) {

const nextId = type_id.split('.')[0] + '.' + count

if (states[nextId] === undefined) return nextId.split('_"')[1]

return getNextCloneId(states, type_id, count + 1) // tatil recursion

3

Die Endrekursive Funktion gibt fiir die type_id = estates_15 zum Beispiel bei zwei vorhande-
nen Konflikten (string) 15.2 zuriick. Der Hintergrund fiir die Wahl dieses Schemas belduft sich

¥https://wuw.measurethat .net/Benchmarks/Show/8101/0/decimal js-vs-fractionjs
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auf die Funktionsweise der Konvertierung von Floats zu Integern: die Nachkommastellen werden
ohne Rundung entfernt. Somit kann zwischen Duplikaten unterschieden werden und gleichzeitig

ohne zusitzliche Attribute das Original wieder gefunden werden ((int) 15.2 = 15).

Zuletzt wurden Overflows der Popover und Drag-Elemente, sowie ein manchmal auftretendes
Problem von unabwéhlbaren Elementen behoben.

View Details & change Level of Theory -

—
Q
H3C
HsC
P N
HO
HsC

\ y, .
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Abbildung 4.27: Drag-Element Design in Pro-

totyp 2
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Abbildung 4.30: Ansicht wihrend ,,.Drop* aus der Historie

4.2.2 Validierung per Nutzerstudie

Um die neuen Features und Verbesserungen zu testen, sowie um genauere Aussagen zu UX treffen
zu konnen, wird in der zweiten Studie der SUS-Fragebogen zur Bewertung des ATs verwendet,
sowie der Raw TLX (RTLX) zur Bewertung des History-Tabs. Auflerdem werden Teilnehmer ge-
beten einer Videoaufnahme zuzustimmen, in der sie die Aufgaben erhalten und durchfiihren (,,mo-
derated®), ihre Gedanken laut aussprechen (,,Think-Aloud‘-Technik) und den Anfang und das En-
de explizit markieren sollen [30]. Um besser zu testen wie Erstnutzende in dem Tool navigieren,
erfolgt keine Einfiihrung in die UI vor der Studie. Ziel ist herauszufinden, welche Funktionen
Erkldrungen benotigen oder zu komplex sind. Insgesamt sollen somit quantitative und qualitati-
ve Messwerte eingefangen werden. Neben den wiederkehrenden demografischen Fragen aus der
Validierung von Prototyp 1 wird aulerdem gefragt, ob die Person schon Prototyp 1 benutzt hat
um Erstnutzende Erfahrungen filtern zu kdnnen. Der Ablauf der Studie erfolgt erneut nach vor-
handenen Standards [51]. Als Warm-Up werden Testpersonen gebeten sich mit dem UI vertraut zu
machen, das AT aufzurufen und nach freier Wahl angebotene Funktionen zu testen. Danach folgen
fiinf Aufgaben:

1. Drei E-States zum AT hinzufiigen, davon zwei bestimmte als Reaktanten und eins als Pro-
dukt wihlen. Zweck: Priifen ob Selektion mit D&D verstanden wird.

2. Von zwei bestimmten E-States das E;,, finden. Zweck: Priifen ob das Lupe-Icon als Hin-
weis fiir ,,Details* erkannt wird.

3. Von einem bestimmten Energy State (E-State) das LOT dndern. Zweck: Priifen ob das LOT-
Dropdown schon in der vorherigen Aufgabe wahrgenommen wurde.

4. Die Selektion in der Historie speichern und dem Eintrag einen Namen geben. Zweck: Prii-
fen, ob das Speichern und die Umbenennen-Funktion erkannt wird (nur per Video).

5. Die ganze Selektion 16schen und danach mithilfe der Historie wiederherstellen. Zweck: Be-
trachten des Vorgehens des Nutzers (nur per Video).

Zur Uberpriifung ob die gewiinschten Aktionen richtig ausgefiihrt wurden, sollen Nutzende fiir
Aufgabe eins das Ergebnis von AE, AG und AH angeben, fiir die zweite die jeweiligen E;;,; der
E-States und fiir drittens das aktualisierte Ergebnis von AE. Fiir die letzten beiden Aufgaben folgt
auBlerdem der erwédhnte RTLX ohne weitere Modifikation, zur Bestimmung der subjektiven Bean-
spruchung des Umganges mit dem History-Tab. Der danach folgende Teil besteht aus spezifischen
Fragen zu neuen Features, insbesondere zu: Navigation in der Historie bei vielen Eintrdgen oder
Limitierung der Eintrdge, zur Funktionalitit der Browser vor-/zuriick-Taste und dem Teilen der
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Selektion per URL. Um offene Fragen beziiglich D&D zu klédren wird spezifisch gefragt ob die
D&D-Mechanik Nutzer/-innen Zusammenhiinge und Anderungen des Ergebnisses der Analyse
besser nachvollziehen ldsst und ob D&D SpaB macht. AuBerdem wird zum Validieren der Ande-
rung des Mechanismus um Details von Elementen einzusehen mit Hilfe einer Likert-Skala abge-
fragt, wie einfach es zu verstehen ist diese zu finden. Zuletzt folgt der SUS-Fragebogen zur quali-
tativen Bewertung des AT in einer modifizierten, aber wissenschaftlich validierten, ausschlieBlich
positiven Variante [55, 56]. Der Rest der Fragen ist ebenfalls ausschlieBlich positiv formuliert,
um unabsichtliche falsche Antworten Befragter zu reduzieren [55]. Der gesamte Fragenkatalog ist
im Anhang zu finden und wurde an freiwillige Teilnehmer unterschiedlicher Forschungsgruppen
(siehe 3.2 Zielgruppen) geschickt.

4.2.3 Auswertung der Nutzerstudie

Die Teilnehmerzahl hat sich im Vergleich zur ersten Studie auf N = 12 leicht erhoht. Erneut Idsst
sich eine unausgeglichene Verteilung der Geschlechter mit vier (33%) weiblichen und doppelt
so vielen (acht, 67%) minnlichen Teilnehmern feststellen. Das Alter ist mit sieben (70%) 20-30
jahrigen und drei (30%) iiber-dreiBlig-jahrigen nicht mehr balanciert, was einen Einfluss auf das Er-
gebnis und Priferenzen haben konnte [57]. Durch die Videoaufzeichnungen lassen sich die beiden
Verzerrungen, falls vorhanden, herausarbeiten. Diesmal waren sieben (59%) der Teilnehmer PhD
Kandidaten/-innen, zwei (17%) Postdoktoranten/-innen und jeweils ein/e (8%) Master-/Bachelor-
Stundent/-in und ein/e (8%) Professor/-in. Fiir die Videostudie haben sechs der zwolf Teilnehmer
eingewilligt, aufgrund von technischen Problemen ist eine Testperson allerdings ausgefallen, somit
sind N =5 Videoteilnehmer/-innen iibrig geblieben. Ergebnisse der Videostudie belaufen sich auf
Beobachtungen des Testleiters, Aussagen der Testpersonen, sowie der gemessenen Zeit (in Sekun-
den) von durch Teilnehmer/-innen markiertem Start bis Ende der Aufgabe (Aufgaben-Abschluss-
Zeit, Abbildung 4.33). Im Durchschnitt finden fiinf Testpersonen 84,4% und zwolf Testpersonen
98,8% der Usability-Probleme pro Studie, gemeinsam mit den N = 7 Testpersonen aus der ers-
ten Studie und den sich iiberlappenden Features, ist somit eine gute Abdeckung gewéhrleistet
[27]. Weiterhin sind zwolf Personen fiir den SUS-Score ausreichend um ein 100% verléssliches
Ergebnis zu erhalten, unabhingig vom Geschlecht der Teilnehmer, allerdings mit leicht sinken-
dem Score in Korrelation mit steigendem Alter [58, 59]. Fiir die Auswertung des SUS, wurde die
Likert-Skala von ,,Strongly disagree* bis ,,Strongly agree* in respektive 0 bis 4 kodiert, die Ergeb-
nisse pro Person sind in Abbildung 4.32 zu sehen. Insgesamt belduft sich der per arithmetischem
Mittel berechnete SUS-Score auf 75,4, welcher Anhand der Auswertungsskala (Abbildung 4.31)
in der akzeptablen Spanne liegt und einem Ergebnis von ,,gut (Note ,,C*“-,,B*“ [59, 60]) entspricht,
somit befindet sich das Ergebnis im Vergleich im dritten Quartil [59].

1% Quartile

RANGES m S

ACCEPTABILITY NOT ACCEFTABLE ACCEFTABLE
e AR SRR AR AN AR NN L ow | W ELEY /AL 1SS
ADJECTIVE WORST BEST
RATINGS IMAGII:\IABLE PO_DR Ot( GO_DD EXCEI__LENT IMAGI[\IABLE
[ I I S | I - I ] - R |
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
SUS Score

Abbildung 4.31: SUS Auswertungsskala von Bangor, Kortum und Miller ([34]) (AT Ergebnis rot
markiert)
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| could use the Analysis-Tool without having to learn anything
new.

=—=SUS-Score pro Person 95 77,5 90 82,5 52,5 72,5 47,5 77,5 70 9.

Abbildung 4.32: Auswertung SUS pro Person

Das gute Ergebnis spiegelt die Meinung der Mehrheit im Bezug auf einzelne Funktionen wider,
so haben von vier der zwdlf Personen (33%), die das Wiinsche-Freitext-Feld genutzt haben, drei
(75%) betont, dass das AT im Vergleich zu anderen Tools ,,ein groler Schritt nach vorne ist* (Teil-
nehmer) und ,,gut und vielversprechend* (Teilnehmer) sei. Das AT hilft den Nutzern auBBerdem
dabei schneller an fiir sie relevante Ergebnisse zu kommen im Vergleich zu den in der Einleitung
beschriebenen traditionellen Methoden, durch Zustimmung der Mehrheit (acht von zwolf, 67%
absolut), davon 63% (fiinf von acht, 41% absolut) sehr (Abbildung 4.41).

Einen groflen Teil fiir die subjektive Nutzererfahrung trigt D&D bei, wie in der Auswertung
zur Studie 1 angenommen, da zehn (83%) Teilnehmer mindestens zustimmen (davon 70% relativ
/ 58% absolut / sieben der zehn sehr), dass D&D Spall macht. Im Vergleich (Abbildung 4.39) ist
zu sehen, dass D&D tendenziell mehr Leuten Spal} bereitet, aber auch acht von zwolf Personen
mindestens zustimmen (davon 50% relativ / 33% absolut / vier der acht sehr), dass die Mechanik
dabei hilft die Zusammenhiinge/Beziehungen und Anderungen des Ergebnisses in der Analyse
besser zu verstehen. Somit ist D&D nicht nur fiir die UX von Bedeutung, sondern bietet Nutzenden
auch einen Mehrwert bei der Analyse an sich.

Bei den Aufgaben haben alle bis auf eine Person (92%) das richtige Analyseergebnis ge-
funden, wobei die gefundenen Werte der einen Person so hoch sind, dass entweder von einem
technischen Fehler ausgegangen werden kann, oder die falschen E-States genutzt wurden. In der
Videostudie haben alle Nutzer/-innen die Selektion der E-States in MOLAR durch Klick auf das
£ -Icon, sowie den Umgang mit D&D verstanden, mit einer durchschnittlichen D&D-Zeit, bis alle
gewliinschten E-States an ihrer Position sind, von 6,8 s (¢ = 3,97 s). Dies zeigt, dass die Unter-
scheidung der drei einzelnen E-States durch die 2D-Ansicht schnell durchzufiihren ist. Auch hat
keine der Testpersonen Schwierigkeiten bei der Auswahl und Einordnung gezeigt. In der néchs-
ten Aufgabe, haben alle Befragten einen Wert fiir das E;,,; angegeben, wobei acht von zwolf
(67%) den erwarteten Wert gefunden haben. Alle vier falschen Ergebnisse konnten reproduziert
werden und entsprechen einem Nutzerfehler (zwei haben das E;,,,; eines anderen der ausgewihl-
ten E-State angegeben, aber das zweite abgefragte E,,; richtig; die anderen zwei haben das LOT
gedndert fiir jeweils beide Angaben). Somit ist davon auszugehen, dass 100% der Nutzenden den
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neuen Details-Trigger-Mechanismus verstanden haben. In den Videoaufzeichnungen haben drei
von fiinf Personen (60%) dies ebenfalls erkannt (nach dem expliziten Hinweis ,,Suchen Sie im AT
nach den Details* 100%). Insgesamt hat nur eine Person den Rechtsklick-Trigger erkannt und sich
positiv dariiber geduBert. Die durchschnittliche Aufgaben-Abschluss-Zeit betrug fiir diese Aufga-
be 9,20 s (o = 4,53 s). Auch bei der Angabe des gedndertem Analyseergebnis durch Anpassung
eines LOT, haben 100% der Teilnehmer ein Ergebnis angegeben, wobei drei (25%) ein falsches
Ergebnis angaben und eine Person davon vorher schon einen Fehler begangen hat. Die zwei wei-
teren Ergebnisse konnten nicht reproduziert werden und haben zuvor keine Fehler gemacht, somit
konnten diese Reporting-Fehler gewesen sein durch das Abtippen von falschen Zahlen oder Ahn-
lichem. Die durchschnittliche Aufgaben-Abschluss-Zeit in der Videostudie betrug dort, verglichen
mit der ersten Aufgabe, welche auch genau drei Klicks bendtigt hat, hohe 17,75 s (6 = 5,67 s).
Zwei (40%) Personen haben dabei erneut einen Hinweis gebraucht, aber nur eine davon hat dann
die Mechanik erkannt. Eine Person hat au8erdem bei der Angabe des aktualisiertem Ergebnis
einen begangenen Fehler bei der Angabe des E;,, korrigiert, ohne diese Angabe im Fragebo-
gen zu korrigieren. Somit ist anzunehmen, dass groftenteils verstanden wurde, wie das LOT im
Details-Popup zu dndern ist, aber das Dropdown und das LOT an sich hervorgehoben werden
muss, sowie die Darstellung des aktuellen LOT pro Element um die bendtigte Zeit potentiell zu
reduzieren. Die beiden Thesen werden durch die der Auswertung der Likert-Skalen bestitigt (Ab-
bildung 4.40), so haben neun von zwolf (75%) mindestens zugestimmt (67% relativ / 50% absolut
/ sechs der neun sehr), dass sie verstanden haben wie der Details-Trigger funktioniert und beziig-
lich des LOT stimmte nur die Minderheit (42% / fiinf von zwdlf) zu, dass das LOT einfach zu
sehen und zu unterscheiden ist. In dem Wiinsche-Freitext-Feld gab auferdem eine Teilnehmer/-
innen an, dass die Warnung beziiglich unterschiedlicher LOT (Abbildung 4.26) zu subtil sei und
eine weitere Person wiinscht sich Verbesserungen bei der Anzeige des LOT, was die genannten
Punkte noch einmal bekriftigt.

Aufgaben-Abschluss-Zeit

30

25

20

15

Zeit in Sekunden

«w

m D&D fertig 14 8 4 5 3
B Details 6ffnen 13 8 15 8 2

LOT Anderung 20 12 13 26

Speichern 3 3 11 1 2
B Historie: Umbenennen 16 28 4 11 12
B Historie: Loschen 7 8 3 4 8
mmmm \Viederherstellen 15 3 4 9

e—arith. Mittel 12,57 11,17 6,67 6,57 8,86

Abbildung 4.33: Aufgaben-Abschluss-Zeiten der Videostudie (zwei fehlende Zeiten durch Nicht-
Bearbeitung der entsprechenden Aufgabe)
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Abbildung 4.34: RTLX Ergebnisse per Kategorie

Als nichstes folgt die Auswertung des RTLX iiber den Umgang mit der Historie als Boxplot
in Abbildung 4.34, wobei das Maximum jeweils 20 (,,Very high*/,,Failure*) und das Minimum
0 (,,Very low*/, Perfect”) ist. Die Antworten der Teilnehmer pro Frage wurden jeweils summiert
und das arithmetische Mittel berechnet (sowie Median eingezeichnet). Dabei ist zu erkennen, dass
die physische Beanspruchung sehr gering ist mit 4 = 3,58 (o = 5,28) und die geistige Bean-
spruchung sowie die notwendige Anstrengung dhnlich sind mit respektive 4 = 6 (¢ =5,31) und
U =6 (o =4,65). Nutzende scheinen durchschnittlich weder groBartig frustriert bei der Nutzung
(u =4,83 (0 =5,19)), noch iiberfordert zu sein (U = 4,08 (o = 4,63)), und auch der Zeitauf-
wand ist gering mit 4 = 5,17 (o = 5,13). Insgesamt sind alle Kategorien vergleichbar weit vom
Mittelwert verstreut durch die dhnlich hohen Standardabweichungen. Pro Person beléuft sich das
arithmetische Mittel auf 4,94 + 3,95, somit hat das Historie-Feature bereits einen guten Wert er-
reicht und zeugt von geringer Belastung der Nutzenden. Der Umgang mit dem History-Tab wurde
per Videoaufzeichnung genauer beachtet, die folgenden Daten stammen aus diesen: Den Um-
gang damit haben 100% der Nutzenden erkannt, mit 4t = 4,00 s (o = 3,58 s) bis zur Erkennung
und Betitigung des Speichern-Buttons (Abbildung 4.19) und weiteren 4 = 14,20 s (6 = 7,90 s;
exkl. Eingabe-Zeit) benttigt zum Wechseln des Tabs plus Identifizierung des ,,Umbenennen‘*-
Mechanismus (Abbildung 4.17). Der vergleichsweise hohe Wert ist potentiell durch die neue Si-
tuation entstanden, mit der Nutzende konfrontiert sind, da die Testpersonen die Historie-Eintrag-
Ansicht zum ersten mal in dieser Aufgabe zu sehen bekamen und sich erst zurechtfinden mussten.
Hierbei erwihnenswert ist, dass eine (20%) Person probiert hat den Namen doppelt zu klicken
zum Umbenennen, anstatt das Stift-Objekt-Emoji ( * ) zu klicken, drei von fiinf (60%) ,,Enter*
zur Bestitigung der Umbenennung benutzt haben und jeweils eine Person das Stift-Objekt-Emoji
() beziehungsweise das ,.Blur“-Event. Alle Personen haben kein Zeichen der Irritation gezeigt
nach Abschluss der Umbenennung, somit sollten die verschiedenen Methoden beibehalten wer-
den, damit alle unterschiedlichen bereits bekannten/erlernten Nutzungsgewohnheiten zum Erfolg
fiihren im Sinne der Aufgabenangemessenheit nach DIN EN ISO 9241-110 [6] und Jakob’s Law
[61]. Weiterhin schien eine Person anzunehmen, dass zuerst der History-Tab aktiv sein muss, be-
vor der Speichern-Button genutzt werden kann. Fiir die nichste Aufgabe wurde zum Entfernen
aller ausgewihlten Elemente der ,,Clear selection““-Button (Abbildung 4.19) von vier Personen
(80%) genutzt und eine hat alle Elemente nacheinander mit dem ,,Remove*“-Button im jeweili-
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gen Popover entfernt, aber angemerkt ein ,,Clear selection“-Button wire einfacher. Nach einem
Hinweis, dass dieser womoglich vorhanden sei, gab die Person an, diese Methode zu bevorzugen.
Die durchschnittliche Dauer nach Aufgaben-Beginn bis ,,Button geklickt und Modal bestitigt*
als Ende, betrdgt u = 6,00 s (o = 2,10 s), somit haben Nutzende entweder beim Betitigen des
»Speichern“-Buttons sich die Position des ,,Clear selection®-Buttons gemerkt und mussten diesen
nun nicht mehr suchen, oder haben das Modal nur zwei Sekunden betrachtet (da 4,00 s +£3,58 s
versus 6,00 s +2,10 s). Dies wird auch durch das Beobachten der Teilnehmer/-innen bestitigt,
denn es schien allen klar zu sein, dass das Modal zur Bestidtigung der Aktion dient und dem ge-
nauen Text wurde nicht weiter Beachtung geschenkt. Die Positionen der Buttons im Modal an sich
scheinen auch klar, da keiner der Videoteilnehmer/-innen eine ungewollte Aktion (zum Beispiel
Abbruch) ausgefiihrt hat. Fiir die Wiederherstellung der gespeicherten Selektion, belduft sich das
arithmetische Mittel auf u =7,75 s (6 = 4,76 s), wobei eine Person statt dem ,,Wiederherstellen*-
Button die einzelnen Elemente per D&D zuriick in das Reaktanten/Produkte Feld gezogen hat.
Nach einem Hinweis auf die vorhandene Funktionalitit, hat auch diese Person den Button gesucht
und genutzt, gab allerdings an, D&D zu bevorzugen (fiir den Mittelwert wurde die nach dem Hin-
weis benotigte Zeit der Person hergenommen, da es bei dem D&D zu einem Fehler kam). Eine
weitere Person konnte den Eintrag nicht wiederherstellen, da der entsprechende Historie-Eintrag
trotz Hinweises geloscht wurde.

LIMIT RESTRIKTIERT? NAVIGATION IN HISTORIE

MW Strongly agree M Agree M Neither W Disagree M Strongly disagree M Pagination M Sort options M Folders M Infinite Scroll B Search box

Abbildung 4.35: Bewertung eines hypotheti- Abbildung 4.36: Gewiinschte Navigations-
schen Historie-Eintrag-Limits Moglichkeiten in der Historie

Nach Benutzung des History-Tabs, wurde im Fragebogen ein hypothetisches Limit von 20
beziiglich der Historie-Eintrige angesprochen, Abbildung 4.35 zeigt wie viele Nutzende sich da-
durch restriktiert fithlen wiirden. 50% stimmen mindestens zu (8% / eine Person sehr) und 17%
sind unentschlossen, somit ist ein Bedarf von einer gewissen Anzahl von Eintrigen gegeben.
Teilnehmer/-innen sollten danach einen Wert angeben, der fiir sie ausreichend wire (inkl. unend-
lich durch Angabe von null). Das Histogramm in Abbildung 4.37 (null wurde grafisch als > 1000
modelliert) zeigt, dass die Mehrheit mit einem Limit von < 100 zurecht kiime (zwei Antworten
waren ohne Angabe), aber eine Minderheit trotzdem ein hohes Limit benétigt (1000: einmal / 10%
relativ / 8% absolut, unendlich: zweimal / 20% relativ / 17% absolut). Abbildung 4.36 zeigt die
gewiinschten Navigations-Moglichkeiten in der Historie, wobei die deutliche Mehrheit (83% ab-
solut / zehn von zwolf) eine Sortierfunktion wiinscht, welche auch bei einem unendlichen Limit
moglich wire, aber nur in Zusammenarbeit mit einer Methode zur Limitierung angezeigter Da-
ten, wie etwa die am zweit-hiufigsten gewihlte Option ,,Infinite Scroll* (42% absolut), vorstellbar
wire zuerst die Sortierung anzugeben (beispielsweise nach Datum) und dann nach Bedarf durch
scrollen mehr Eintrige nachzuladen.
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Historie Limit

Anzahl der Teilnehmerinnen

1
0

<100 (100, 1000] >1000

Abbildung 4.37: Auswertung der angegebenen Limits als Histogramm (unendlich wurde als ,,>
1000* modelliert)

Das andere neue Feature, die Selektion per URL zu teilen, wurde von den Nutzenden sehr gut
aufgenommen wie in Abbildung 4.38 zu erkennen, da die Mehrheit (58% absolut) diese hilfreich
empfindet (33% absolut / vier von zwolf sehr). In der derzeitigen Implementation wird die URL
per pushState aktualisiert zur Anpassung der Share-URL, was wie erwéhnt die Vor-/Zuriick-
Funktion des Browsers beeinflusst und diese sollte nicht entgegen den Erwartungenen funktionie-
ren. Per Befragung gibt es keine Indikation fiir negative Einfliisse auf die Funktionalitit, da sechs
von zwolf (50%) die Zuriick-Taste genutzt haben und 100% davon angaben, dass diese einwand-
frei funktionierte. Dies trifft ebenso auf alle Teilnehmer/-innen in der Videostudie zu.

URL TEILEN HILFREICH

B Strongly agree M Agree M Neither M Disagree M Strongly disagree

Abbildung 4.38: Bewertung der URL-Teilen-Funktion (exkl. zwei Enthaltungen)

Weitere Beobachtungen in der Videostudie: Eine Person (20%) hat alle Toasts weggeklickt,
bevor weitere Aktionen durchgefiihrt wurden; Eine Person (20%) dachte der Analyse-Tab muss
aktiv sein vor der Betitigung des ,,Clear selection®-Buttons, da dieser sonst vermeintlich die His-
torie leert; Eine Person (20%) hat nach D&D-Ende einen ,,Speichern“-Button gesucht, was ei-
ne Gewohnheit aus anderen Anwendungen sein konnte; Eine Person (20%) fand es irritierend,
dass das momentan ausgewihlte LOT nicht an erster Stelle im Dropdown steht (sondern sortiert
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nach ID in der Datenbank). Zwei Personen (40%) schienen das E;., im Details-Popover (Ab-
bildung 4.10) erst spdt zu bemerken durch die Vielzahl von Daten und fett markierten Texten;
Zwei Personen (40%) nahmen an, dass sich Anderungen in Historie-Eintriigen automatisch spei-
chern; Zwei Personen (40%) hitten erwartet, alle LOT-Details gleichzeitig im Popover sehen zu
konnen (praktisch gesehen, alle Konformere gleichzeitig sehen). Weiterhin waren drei Personen
(60%) unsicher, ob die Anderung des LOT automatisch das Ergebnis aktualisiert, somit scheint
die Notwendigkeit gegeben die Aktualisierung des Ergebnis visuell zu markieren durch eine kur-
ze Highlight-Animation, oder Alternativ erst nach Bestitigung der Anderung des LOT. Zuletzt,
alle Nutzer/-innen schienen unsicher, ob das Analyseergebnis wie gewohnt per Markierung und
,Strg+C*“/Rechtsklick kopiert werden kann. Ein Teilnehmer des Fragebogens und ein Teilnehmer
der Videostudie hitte gerne das Ergebnis in hoherer Prizision kopiert. Dies wire zu 16sen durch
Hinzufiigen eines ,,Kopieren‘“-Button unter dem Ergebnis, oder schon bei Linksklick auf die Zahl
(Intention zum ,,markieren‘‘) das jeweilige Ergebnis zu kopieren, dariiber zu informieren, und bei
Rechtsklick dann das prizise Ergebnis. Alternativ konnte eine Einstellung eingebaut werden, die
festlegt wie prizise das Ergebnis angezeigt wird, oder das Kopieren des préizisen Ergebnisses nach
einem Klick auf das Tooltip.

Abseits der Beobachtungen und dem lauten Aussprechen der Gedanken wihrend der Bearbei-
tung der Aufgaben, wurde von allen Teilnehmer/-innen das Potential des AT als hoch eingeschitzt.
Trotz den oben beschriebenen Verbesserungspunkten, wurde der Umgang, die gemachte Erfahrung
und das Erlebnis insgesamt von allen als dulerst positiv beschrieben und gaben weiterhin an, das
AT unbedingt wieder/weiter nutzen zu wollen.

Gefundene, reproduzierbare und zeitnah behobene Fehler waren Probleme mit D&D in Safari
und ein JavaScript-Error bei der Ausfiihrung einer ,,Drop*“-Aktion aus einem Historie-Eintrag zu
einem Reaktanten-Feld nach Betitigung des ,,Clear selection““-Buttons. Eine Person gab als zu-
sdtzliches Feedback an, dass ein kurzes Tutorial oder ein Link zur Dokumentation hilfreich fiir die
Benutzung des AT wire, um iiber alle Features in Kenntnis zu sein. Ein Tutorial ist bereits vor-
handen, nur wurde dieses explizit nicht erwdhnt um eine aussagekriftige Studie zu gewéhrleisten,
somit ist dieser Punkt fiir den spiteren Release bereits beriicksichtigt.

Bewertung D&D im AT

4
3
2
1
0 i BB

Strongly agree Agree Neither Disagree Strongly disagree

Anzahl der Teilnehmerlnnen

Hm D&D helps understanding the analysis W D&Dis fun

Abbildung 4.39: Verstindnis der Analyse durch D&D und Spafl von D&D
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Bewertung der Funktionalitat

3 |
0

Have understood Details-Trigger LOT easy to see LOT easy to differentiate

o

IS

Anzahl der Teilnehmerinnen

N

m Strongly agree  mAgree mNeither mDisagree mStrongly disagree

Abbildung 4.40: Bewertung bekannter Funktionalitit aus Prototyp 1

AT FASTER FOR GETTING RESULTS FOR RESEARCH IN
COMPARISON W/ OTHER PROGRAMS

M Strongly agree M Agree M Neither M Disagree

3;25%

Abbildung 4.41: Bewertung der Aussage ,,AT fiihrt schneller zu fiir meine Forschung relevanten
Ergebnissen als trad. Programme*
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Limitierungen: Nur eine einzige Person in der Videostudie hat Prototyp 1 nicht genutzt (im
Vergleich, 50% der Teilnehmer im Fragebogen waren neue Nutzende), dennoch war das Ergebnis
das schnellste mit einem arithmetischen Mittel von 6,57 s bei sieben Aufgaben, was ein Hinweis
sein konnte, dass Nutzende, die den Umgang mit dem AT schon beherrschen, nachdenken, welches
der Features/Methoden sie zur Umsetzung der Aufgabe verwenden wollen oder was von ihnen er-
wartet wird (im Sinne der Fehlervermeidung). Beziiglich der Unterschiede bei Geschlechtern: Die
einzig weibliche Teilnehmerin bei der Videoaufnahme hat keinerlei Unterschied zu ménnlichen
Testpersonen in gleicher Altersgruppe in Bezug auf Design-Priferenzen, Klickverhalten, Naviga-
tion in der Ul, oder durchschnittliche Aufgaben-Abschluss-Dauer (x; = 11,17 s (MD = 5,89 s),
Xm = 8,86 s (MD = 5,19 s)) gezeigt. Die gleiche Beobachtung ist bei zwei iiber-dreiBlig-jahrigen
Testpersonen festgestellt worden (durchschnittliche Aufgaben-Abschluss-Dauer Xs39 = 9,77 s
(£1,63 s; n=2), x<30 = 8,79 s (£3,44 s; n = 3)), und auch der akademische Grad scheint kei-
nen Einfluss auf das Ergebnis gehabt zu haben (durchschnittliche Aufgaben-Abschluss-Dauer bei
PhD Kandidaten/-innen X = 8,79 s (£3,44 s; n = 3) versus hoherer akademischem Gradx=9,77 s
(£1,63 s; n = 2)). Die Unterschiede von jeweils ein bis zwei Sekunden sind im Rahmen der Mess-
fehler in der Zeitabnahme erkldrbar. Aufgrund der kleinen Anzahl an Testpersonen konnen diese
Beobachten allerdings nicht mit statistisch signifikanten Aussagen belegt werden, somit ist beziig-
lich Verzerrungen durch Geschlechter-/Altersunterschiede oder akademische Grade keine weitere
Aussage moglich und dient nur als Hinweis ohne weitere Einschitzung der Bedeutsamkeit.

4.3 Deployment & Integration in MOLAR

MOLAR QM DATABASE Home About Us Service ~ Contact Us Ana\ysis@ Signup

Drag & Drop the elements to calculate

Analysis History
Reactants Products
Q ae14.79 q

HiC aH13.93 HiC

HiC 46 13.29 H3C
_N kl/mol _N
HO Ho
H,C  CH; 9 HyC  CH;

Share the current selection:  http://localhost/molar/analysis/reacti: | copy ‘ Clear selection

Abbildung 4.42: Integration in MOLAR

Die Integration in die anderen Module von MOLAR hat sich unproblematisch gestaltet durch
die vorher besprochene Aufspaltung in die einzelnen Bestandteile als moglichst eigenstdndige Mo-
dule (1.1 Umfeld). Wie in Prototyp 1 entworfen, wird die Selektion von E-States per Checkbox er-
moglicht und auch das Tooltip (Abbildung 4.2) wurde iibernommen. Nach Absprache mit anderen
Modul-Besitzern, wurde die Checkbox an einen geeigneten Platz eingefiigt und ist zu sehen in Ab-
bildung 4.44, wobei die Ndhe zum Bild immer noch gegeben ist, aber durch das Tabellen-Layout
visuell getrennt erscheint. Ebenso soll das AT vorerst auf einer separaten Seite zu finden sein als
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Eintrag in der Navigationsleiste, statt als Modal (Abbildung 4.42). Nach Selektion der Check-
box erscheint ein ,,Toast“, durch welches Nutzende informiert werden, was die Funktionalitiit der
Checkbox ist und welche Aktion gerade ausgefiihrt wurde. Zusétzlich wurde ein Mikroskop-Icon
eingefiigt, damit Nutzende ohne Vorkenntnisse eine Assoziation zwischen Icon und AT herstellen
konnen.

Da der Rest von MOLAR in PHP geschrieben wurde, ist der Integrations-Code ebenfalls in
PHP und lautet wie folgt:

<span class='tooltip-sp'

data-tooltip='Select the lowest etotal of all conformers'>

<input type='checkbox' class='js-estateSelect' name='estate[]'
value='<?= $ID ?>' <?= in_array($ID, $estates) 7 'checked' : '' 2>>

</span>

wobei $ID der Datenbank Primary-Key des E-States ist und $estates ein einfaches Array
mit bisher selektierten IDs darstellt. Weiterhin ist es notwendig ausgewihlte E-States per XHR
zu iibertragen, da Nutzende moglicherweise mehrere E-States pro Seite auswéhlen wollen. Der
entsprechende JavaScript Code nutzt toastr und das XHR-Modul von jQuery:

function estateSelectErrorHandler (checkbox) {

toastr.error('Failed to ' + (checkbox.checked 7 '<b>add</b> to'

<~ '<b>remove</b> from') + ' the analysis tab. Please try again.')
checkbox.checked = false

3

$('.js-estateSelect').change(function() {
const add = this.checked
$.post('e_state/addtostorage.php',
{ data: JSON.stringify({
checked: add, type: 'estates', value: this.value
HH
.done(data => {
if (data.ok)
toastr.info('Successfully ' + (add 7 '<b>added</b> to' : '<b>removed</b>
~ from') + ' the analysis tab.')
else estateSelectErrorHandler(this)
b
.fail(() => estateSelectErrorHandler(this))
b

Nutzende werden bei Erfolg und Misserfolg per ,,Toast* informiert und im Falle eines Fehlers
wird die Checkbox unselektiert. Durch die Arrow-Funktionen wird this gebunden und kann somit
auch in den Promise-Callbacks von $.post benutzt werden. Prototyp 2 wurde vollstindig als
Bestandteil von MOLAR getestet und validiert (Abbildung 4.42). Zuletzt wurde aulerdem eine
fiir Nutzende im Footer sichtbare Version integriert, damit bei Fehlern oder dhnlichem angegeben
werden kann, welche Version es betrifft (Abbildung 4.43).

MOLAR QM DATABASE ~ Analysis v1.0

Abbildung 4.43: Versionsbezeichung im Footer
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Number of
ESID® Image TPOSP Charge Multiplility Atoms Conformers
8] Minimum 0 1 11 @
[ B
~ N

Abbildung 4.44: Checkbox und Icon in MOLAR

4.4 Soll-/Ist-Vergleich

Im Folgenden wird beschrieben, wie sich Erwartung, der Entwurf der Benutzeroberfliche und der
integrierte Prototyp 2 und dessen Auswertung unterscheiden. Alle User-Stories wurden umgesetzt
und getestet, inklusive den zwei neuen von Prototyp 2 und Wiinschen aus dem Fragebogen zu
Prototyp 1. Ebenso fiihrt das reduzierte Feature-Set wie geplant schneller zu relevanten Ergebnis-
sen (Abbildung 4.41). Da aber nicht 100% zugestimmt haben, sollte zukiinftig erforscht werden,
welche Features diese Quote erhoht (beispielsweise durch Einfiihren eines Expertenmodus). Ins-
gesamt wurde nur ein Wunsch nicht umgesetzt: die Inline-Anzeige des .xyz-Dateien Inhalt, da
dies eine vorherige Extraktion der Koordinaten voraussetzt und dies Aufgabe anderer Module des
MOLAR sein wird. Ein weiterer Punkt ist die festgelegte Anzahl an Dezimalstellen, die in der
ersten Studie ein unschliissiges Ergebnis gebracht haben, aber in der zweiten explizit von einer
Testperson angesprochen wurden, somit ist nach DIN EN ISO 9241-110 die Individualisierbarkeit
in diesem Bezug nicht gegeben und sollte nachgebessert werden [6].

Die D&D-Mechanik hat sehr gute Werte fiir Spaf} geliefert und hilft Nutzenden auch bei dem
Experimentieren mit Ergebnissen (Abbildung 4.39). Auch hat D&D keine Verstindnisprobleme
ausgelost und scheint Nutzenden bereits bekannt durch andere Anwendungen. Abseits der Studi-
en wurde miindlich insbesondere bestitigt, dass das ,,hin-und-her verschieben der Molekiile* im
Zuge der Analyse ,,angenehm erfrischend sei im Vergleich zum bloBen Analysieren von Zah-
len. Besonders hervorhebenswert ist dabei, dass auch sehr erfahrene Nutzende mit hohen aka-
demischen Graden angemerkt haben, mehr Spall an der Analyse zu haben als bei traditionellen
Vorgehensweisen.

Weggefallen hingegen sind die Modal-Fenster, da die Anzeige der Details von E-States (Ab-
bildung 4.5) von MOLAR umgesetzt ist. Ebenso ist das AT an sich nun eine eigenstindige Seite
und wird nicht im Modal geoffnet, da MOLAR dies so vorschreibt. Dies hat den Vorteil, dass Nut-
zer zum Beispiel die Analyse auf den zweiten Monitor ziehen kdnnen und auf dem ersten weitere
Molekiile auswihlen konnen. Allerdings wurde von mehreren befragten Nutzer/-innen ausschlief3-
lich miindlich angesprochen, dass die Auswahl von E-States direkt im AT vom Vorteil wire, was
wiederum per Modal umgesetzt werden konnte (beispielsweise AT 1ddt Index im Modal zur Se-
lektion).

Weiterhin ist der in Prototyp 2 dazugekommene History-Tab auf duflerst positive miindliche
Resonanz gestofien und hat mit dem RTLX eine gute niedrige durchschnittliche Beanspruchung
Nutzender gezeigt. Testnutzende haben abseits der Studien angegeben, das der History-Tab das
Potential habe zu einem Projektmanagement-Tool fiir Analysen zu werden. Ebenfalls ist das URL-
Teilen Feature im Sinne von E-Learning ein Fortschritt, da somit eine kollaborative Zusammenar-
beit an Projekten ermdglicht und somit das Engagement erhoht wird [19].
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5 Zusammenfassung & Ausblick

Zur Analyse von QM-Daten existiert bisher kein einheitlicher Ansatz, so dass alle Forschenden un-
terschiedliche Methoden verwenden, wie zum Beispiel Taschenrechner oder Excel. Diese wieder-
um bieten keine Moglichkeit zur visuellen Betrachtung der zu analysierenden Molekiile / E-States,
da dafiir weitere Tools notwendig sind, die ihrerseits keine Verkniipfung mit Daten ermoglichen.
Dadurch ist es, unabhingig von der Erfahrung oder akademischen Graden Studierender, schwierig
in das Gebiet einzusteigen und fiihrt zu hoherer Frustration, sowie niedrigerer Motivation zum
Durchfiihren (oder erlernen) dieser Analysen. Um dieses Problem zu 16sen, ist es sinnvoll ein in-
teraktives System anzubieten, welches mit hoher Usability und UX bei der Durchfiihrung punktet.
Des weiteren haben sich in der Vergangenheit Onlinemedien zur Veranschaulichung von Lehr-
/Lernmaterial in der Chemie bewéhrt und fithren unter anderem zu wesentlich verbessertem Ler-
nen.

Um angebotene Lehr- und Forschungs-Tools zu erweitern, auf vorhandenen Methoden aufzu-
bauen und diese zu verbessern, wurde die Web-UI mit dem UCD Ansatz der Medieninformatik
erstellt, welcher durch Einbezug Nutzender in jedem Schritt ein gebrauchstauglicheres Endprodukt
zur Folge haben soll. Dabei wurden Nutzungsbediirfnisse der Zielgruppen iiber einen Zeitraum per
offener On-Site Beobachtung und Befragung im Labor erfasst, mit Betreuern dieser Arbeit dank
hoher Expertise im QM-Bereich diskutiert und definiert, und diese schlieBlich in User-Stories,
als Teil einer agilen Entwicklung, umgewandelt. Insbesondere ist die Wahl dabei auf D&D als
Hauptmechanik zur spielerischen Umsetzung des Analyse-Prozesses gefallen. Dabei entstandene
Prototypen wurden durch Fragebdgen und Nutzerstudien validiert und wiederum iterativ verbes-
sert.

Der Analyse-Prozess besteht dabei aus zwei Schritten: Zuerst wéihlen Nutzende fiir die Ana-
lyse relevante E-States / Konformere / Einzelpunkte aus, diese werden dann per D&D entweder
als Reaktant (Edukt) oder Produkt eingeordnet und konnen beliebig vertauscht oder durch ande-
re Elemente ausgetauscht werden. Die Berechnung der Ergebnisse erfolgt dabei in Echtzeit und
stellt die Grundlage fiir nachfolgende Forschungstitigkeiten dar. Das Novum hierbei ist, dass die
Daten der einzelner Elemente direkt aus dem AT sichtbar sind und Nutzenden somit die Verbin-
dung zwischen Daten und Bild stets klar ist. Weiterhin spielt das LOT eine wichtige Rolle bei der
Analyse, so dass auch dies eine prominente Rolle im AT hat. Auch hier findet sich im Vergleich
ein drastischer Vorteil fiir das AT, da n LOT multipliziert mit m Daten gleicher E-States zu einer
uniibersichtlich groen Menge von Daten fiihrt, die nur durch angeeignete individuelle Methoden
des jeweiligen Forschenden zu unterscheiden waren und somit nachfolgende Wissenschaftliche
Titigkeiten erschwert haben.

Wihrend der Arbeit an Prototyp 2 wurden die Historie-Verwaltung und das URL-Teilen als
zwei neue Anwendungsgebiete entdeckt, welche das Potential haben vorhandene Arbeitsweisen
bei der Analyse von QM-Daten positiv zu dndern. Somit wird nun nicht nur die Kombination
von mehreren Programmen (siehe 1.2) hinfillig, sondern auch beispielsweise das Kopieren von
Dateien vorheriger Analysen zum Ankniipfen an dortige Ergebnisse. Teams konnen nun einfach
URLSs im Browser favorisieren und mit Kollegen teilen, und sollte sich eine Analyse dndern, muss
nicht mehr der gesamte Datensatz erneut kopiert und zusammengefiihrt werden, sondern lediglich
die aktualisierte URL erneut geteilt werden. Dies wirkt sich direkt auf die Zusammenarbeit im
Bereich von E-Learning aus und ermdglicht einfacheres kollaboratives Arbeiten Nutzender. Der
History-Tab ermoglicht Nutzenden einen visuellen Uberblick iiber vergangene Analysen beizu-
behalten und schnell an diesen anzukniipfen. Der per RTLX ermittelte arithmetische Mittelwert
von 4,94 zeugt auf eine niedrige Beanspruchung Nutzender bei Benutzung. Fiir eine potentielle
Weiterentwicklung des Tabs, wurden auch Ergebnisse zu Eintrag-Limitierungen und gewiinschter
Navigationsmethoden gesammelt (4.2.3 Auswertung der Nutzerstudie). Insgesamt hat der Proto-
typ bei zwolf Nutzern einen SUS Score von 75,4 erzielt, was einer guten Usability entspricht. Als
Teil von MOLAR, wurde der zweite Prototyp bereits vollstindig integriert und getestet, somit sind
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die Aussagen nicht nur in Isolation giiltig, wie in Prototyp 1. Abseits der quantitativen Daten, ha-
ben alle fiinf Testpersonen der Videostudie die Mehrheit der Aufgaben verstanden, den Mehrwert
an Effizienz erkannt und den Analyse-Vorgang im AT als dufSerst positives Erlebnis empfunden.

Weiterhin hat sich D&D in den Studien als geeigneter Kandidat fiir die Umsetzung des Prozes-
ses bewihrt, denn die Mehrheit der Testpersonen gab an, die Mechanik von D&D ohne zusitzliche
Erkldrung zu verstehen (86% bei N = 7). Des Weiteren hat die absolute Mehrheit von 83% (bei
N = 12) angegeben, dass der Umgang damit Spall (Freude) bereitet und gleichzeitig waren 67%
der Testpersonen der Meinung, dass D&D dabei hilft Beziechungen/Verbindungen und daraus re-
sultierende Anderungen des Analyseergebnis besser zu verstehen.

Zusammenfassend kann also die Frage zu Beginn, ob das Design und die Entwicklung ei-
nes Web-UI zur Analyse QM-Daten, welches mit hoher Usability und UX punktet und trotzdem
verschiedenen akademischen Graden langfristig einen Mehrwert bietet, moglich ist, positiv be-
antwortet werden durch gute quantitative und qualitative Messwerte. Obwohl der Prototyp in ver-
schiedenen Bereichen verbessert oder erweitert werden kann, ist es der Arbeit insgesamt gelungen,
die mindestens notwendigen Features zur Reduktion der Komplexitit einzufangen und unter Be-
riicksichtigung von Konzepten aus dem Interaction Design und E-Learning Bereich, vorhandene
Prozesse spielerisch zuginglich zu machen. Dabei wurden sogar traditionelle Abldufe, durch den
neuartigen Ansatz QM-Daten mit visuellen Elementen zu verbinden, iiberboten, bieten ein posi-
tiveres Erlebnis und haben somit das Potential einen neuen de-facto Standard auf dem Gebiet zu
etablieren.

5.1 Lessons Learned

Insbesondere wihrend der Ausfithrung der Studien, sind einige Punkte aufgefallen, die es wert
sind angesprochen zu werden. Dazu gehort die ungleiche Anzahl von Testpersonen im Bezug auf
Altersgruppen und Geschlechter, was sich vor allem bei der Videostudie gezeigt hat, da nur ei-
ne weibliche Meinung vertreten war. Die angesprochene unterschiedliche Perzeption von Design
der Geschlechter und Altersgruppen [52, 57], sowie das unterschiedliche Lernverhalten der Ge-
schlechter wurde durch die ungleiche Anzahl der Personen nicht komplett eingefangen und sollte
somit zukiinftig detaillierter betrachtet werden [1]. Das Gleiche ldsst sich in Bezug auf akademi-
sche Grade sagen, da bei allen die selben Grundkenntnisse vorausgesetzt sind (siehe 3.2 Zielgrup-
pen), aber potentiell unterschiedliche Erwartungen in Bezug auf Funktionalititen stellen konnten.
Somit ist nicht auszuschliefen, dass beispielsweise Professoren und Professorinnen einen Exper-
tenmodus willkommen heilen wiirden. Beziiglich der Usability wurden insgesamt 19 Personen
per Fragebogen befragt, inklusive der fiinf Personen bei der Videostudie. Diese fiinf finden zwar
85% der Usability-Probleme, aber um eine volle Abdeckung zu gewéhrleisten sind mindestens
zwei weitere aufeinanderfolgende Tests (mit fiinf Personen) notwendig [27], somit sollten weitere
Tests durchgefiihrt werden.

Abseits dieser Punkte, gibt es aber auch Positives zu berichten. Durch die interdisziplinire
Zusammenarbeit und durch Einfluss verschiedener Kompetenzen der zwei Fachbereiche, konn-
te trotz unterschiedlicher Methodiken oder Vorgehensweisen ein iiberaus positiver beidseitiger
Einfluss auf die jeweilige Entwicklung von AT aber auch des MOLAR vernommen werden. Die
Einfiihrung in fachfremde Bereiche war im Sinne des Perspektivenwechsels auch hilfreich bei der
Ideen- und User-Stories-Findung.

Als letztes ist eine Pointe erwidhnenswert, da wihrend der Entwicklung vereinzelt Fehler auf-
getreten sind: Der Vergleich von verschiedenen LOT eines gleichen Element, war so nicht geplant
und hitte als Fehler angesehen werden konnen, da die Rechnung mit unterschiedlichen LOT hau-
fig weniger sinnvoll ist. Dieser ,,Fehler* wurde aber als Feature erkannt, da jener Vergleich mit
dem AT wesentlich einfacher als mit anderen Methoden durchzufiihren ist. Dieser Fall scheint gar
nicht uniiblich in der Softwareentwicklung, so schreibt der auf Twitter bekannte®® Softwareent-

33circa 30 000 Follower auf Twitter @ DavidKPiano
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wickler David Khourshid von Microsoft iiber eine sich wiederholende Schleife vom schreiben des
Codes und dem Ausliefern, bis zum Refactoren fiir neue Features und daraus resultierende Fehler

beheben, nur um schlieBlich Fehler wiederherzustellen, da Nutzer dachten diese seien Features>*.

5.2 Ausblick

Da die Berechnung von Reaktionsenergien (und hier besonders die von Protonentransfer-
Prozessen) nicht die einzigen kalkulierbaren Analysen sind, ist es zukiinftig moglich weitere Va-
rianten des AT anzufertigen, mit verschiedenen anderen Ergebnissen. Die Architektur der Daten
wurde darauf ausgelegt und dies im Hinterkopf bei der Entwicklung beriicksichtigt (vergleiche
4.2.1 Verbesserungen gegeniiber Prototyp 1 storage). Somit miissen Nutzende nicht die fiir sie
relevanten Daten aus einer groBen Menge herauspicken, sondern konnen direkt das fiir sie relevan-
te Tool mit einer iibersichtlichen Anzahl an Ergebnissen nutzen. Zugleich wird somit das Prinzip
von ,,Separation of Concerns‘ sowohl Informatik- als auch Chemie-technisch (durch Vermeidung
der Kombination von unterschiedlichen Analysen in einem Tool) gefolgt. Sofern sinnvoll, konn-
ten diese Analysen auerdem auf eine 3D-Darstellung, statt der 2D-Darstellung der Molekiile
setzen. Um eine moglichst hohe Ahnlichkeit der Tools beizubehalten, wiire es dann moglich, die
3D-Ansicht durch einen ,,Expertenmodus* bei der Analyse zur Verfiigung zu stellen. Weiterhin
ist die Umsetzung der genannten Wiinsche aus den Studien geplant: einerseits die Anzeige der
relevanten Koordinaten aus den .xyz-Dateien direkt im Browser, sowie die Mdoglichkeit E-States
im AT auszuwihlen. Alternativ zum letzteren wire eine Art ,,Warenkorb®, welcher dhnlich wie
bei groBen eCommerce-Seiten per ,,Hover* anzeigt, welche Elemente ausgewihlt wurden. Dies
wire insbesondere hilfreich bei Projekten, die eine groffere Menge von Elementen betrachten, da
Nutzer nur 7 £ 2 Chunks im Kurzzeitgedédchtnis behalten ([62, Miller’s Law]) und somit wih-
rend der Auswahl bereits vergessene Elemente erneut betrachten kénnten ohne die Anzahl von
Klicks/Navigationen zu erhohen. Beziiglich observierter Verhalten der Videostudie: Als Alterna-
tive zum Bestitigungs-Modal um ungewolltes Loschen zu reduzieren, konnte eine Button dienen,
der in einem bestimmten Zeit Intervall zwei mal hintereinander geklickt werden muss, als eindeu-
tige Bestitigung der Intention. Die Motivation zum Testen einer Alternative ist gegeben durch die
sehr geringe Betrachungszeit des Modals und dessen Textinhalt von circa 2 s (siehe 4.2.3 Auswer-
tung der Nutzerstudie).

Kein explizit genannter Wunsch Nutzender, aber heutzutage immer hdufiger anzutreffendes
Feature, ist ein ,,Night Mode*, der bei dem sehr weil3-lastigen Design des AT und MOLAR sinn-
voll wire, da Studierende nicht nur tagsiiber forschen. Browser und OS bieten zur Erkennung der
Systemeinstellung (ob OS-weit ein dunkles Design aktiviert ist) bereits entsprechende Funktio-
nen® und wire im Sinne der Personalisierung ein Fortschritt. Weiterhin wiire es denkbar, eine ge-
samte Historie von Analysen zur Verfiigung zu stellen, dhnlich dem Prinzip von einem Newsfeed
(statt News, Analysen), somit wiirden die Konsumenten des AT gleichzeitig Prosumenten wer-
den und die Interaktion zwischen Nutzenden, aber moglicherweise auch die Produktivitit (durch
finden von vorherigen relevanten Analysen und dortigem Ankniipfen). Ob es sinnvoll ist, das AT
zu einer ,,Web 2.0“ Anwendung zu transformieren sollte zuvor aber getestet werden. Zeitgleich
wiirde das aulerdem im Sinne von E-Learning eine Moglichkeit schaffen Inhalte zu erstellen und
damit das Engagement zu erh6hen [19, Prisentation].

Fiir die Weiterentwicklung von Relevanz wire die Einfithrung von Semantic Versioning
(SemVer)*® um die Version im Footer sinnvoll aktuell zu halten (Abbildung 4.43). Passend dazu
konnten die so genannten ,,Conventional Commits*>’ verwendet werden um neue Features, Fixes
und ,,Breaking Changes* zu trennen. Ein weiterer letzter gro3er Punkt fiir zukiinftige Entwicklung

34Original auf Twitter.com abgerufen am 03.03.2021
Shttps://caniuse.com/prefers-color-scheme
3https://semver.org/lang/de/
3https://www.conventionalcommits.org/en/v1.0.0/
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5.2 Ausblick 5 ZUSAMMENFASSUNG & AUSBLICK

sind Ul Tests des AT, die aufgrund limitierter Zeit wéihrend der fortlaufenden Entwicklung zu
zeitaufwendig gewesen wiren. Mogliche Testverfahren sind Ul/visuelle Regressionstests*® oder
End-to-end Tests, sowie Unit-Tests zur Priifung der JavaScript/PHP-Berechnungen.

Bhttps://github. com/mojoaxel/awesome-regression-testing / https://github.com/NoriSte/
ui-testing-best-practices
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Inhalt der Abgabe

» Fragebogen & Rohdaten (Ergebnisse) der Studie zu Prototyp 1
» Fragebogen & Rohdaten (Ergebnisse) der Studie zu Prototyp 2

* PHP (demo.php), JavaScript (demo.js) und CSS (demo.css) Code (plus stylelint, eslint,
htmlhint und browserlist config) von Prototyp 1 inkl. externer SQL Struktur mit Demo Da-
ten und generierten 2D-Bildern

* PHP (addtostorage.php, history.php, reactionenergy.php), JavaScript (main.js, reactionener-
gy.js) und CSS (demo.css) Code (plus stylelint, eslint, htmlhint und browserlist config) von
Prototyp 2 exkl. Code von MOLAR
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