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В статье представлены особенности решения обратных задач в рамках образовательной технологии парал-
лельной междисциплинарной интеграции химии и информатики: обсуждение содержательной постановки 
и переход к математической задаче на семинарах по химии, реализация решения в программной среде на 
занятиях по информатике и последующий анализ полученных результатов на семинарах по химии. Обоснован 
акцент на решение знакомых студентам химических задач с использованием различных программных средств. 
Особое внимание уделено программным средствам решения уравнений и систем уравнений. Описаны основные 
тематические блоки, связанные с решением обратных задач: задачи на смешение растворов (дробно-линей-
ные уравнения), задачи на взаимодействие смеси металлов с кислотами-окислителями (системы линейных 
уравнений), задачи на химическое равновесие (нелинейные уравнения-полиномы). Последовательность блоков 
определяется усложнением как химических задач, так и программных средств для их решения. Представле-
ны результаты применения разработанной образовательной технологии в Институте тонких химических 
технологий Российского технологического университета, свидетельствующие об ее эффективности.
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Введение

Образовательные технологии междисциплинарной интеграции являются одним из современных 
инструментов повышения качества образования [1]. Большое внимание в настоящее время уде-

ляется интеграции естественно-научных дисциплин и математики [2; 3], математики и информатики [4; 
5]. Имеются работы, посвященные взаимной интеграции физики, химии и биологии в рамках средней 
школы [6]. Междисциплинарная интеграция химии и информатики, к сожалению, как правило, сводит-
ся к использованию средств визуализации структуры молекул или демонстрации видео химических 
опытов. На протяжении ряда лет авторы разрабатывают и внедряют технологию междисциплинарной 
интеграции химии и информатики в РТУ МИРЭА для студентов Института тонких химических тех-
нологий (ИТХТ) имени М.В. Ломоносова, которые обучаются по направлениям подготовки «Химия», 
«Химическая технология», «Биотехнология», «Техносферная безопасность» [7]. В основу этой техно-
логии положено применение средств информационных технологий при решении химических задач. 
В данной статье в рамках предложенной технологии рассматриваются методы постановки и решения 
обратных задач.

Обратные задачи, как правило, вызывают сложности у первокурсников. Решение задач в школь-
ных курсах естественно-научных дисциплин, как правило, для обучающихся основано на подходе «вы-
разить и подставить» [8]. Представление об уравнениях и решении уравнений при таком подходе не 
формируется. У учащихся возникает уверенность, что если задача не имеет аналитического решения 
– формулы, то она не может быть решена вовсе [9]. Этот подход существенно осложняет адаптацию 
студентов к обучению в вузе, поскольку при изучении естественно-научных дисциплин в вузе описание 
процессов и явлений часто приводит к уравнениям, для которых получить аналитическое решение не-
возможно [10]. Анализ таких моделей на обычных семинарах («на бумаге») затруднен. Помимо этого, 
в рамках школьного обучения решение задачи, как правило, сводится к вычислению единственного 
значения, в то время как в вузе акцент делается на изучении и анализе закономерностей, взаимосвязей 
процессов и явлений. В частности, выполняется анализ качественных и количественных изменений за-
висимого параметра при тех или иных изменениях исходных данных. Использование вычислительных 
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средств и методов позволяет существенно расширить диапазон решаемых студентами задач, таким об-
разом, улучшается понимание и выработка навыков практического применения изучаемых студентами 
закономерностей [11].

Постановка и решение обратных задач в рамках междисциплинарной образовательной 
технологии интеграции химии и информатики

Предложенная авторами образовательная технология интеграции химии и информатики ориен-
тирована на студентов младших курсов, обучающихся по направлениям подготовки, связанным с хи-
мией. Подавляющее большинство таких студентов ЕГЭ по информатике не сдавали, уровень их знаний 
по информатике, как правило, низок. Отметим, что учащиеся, как правило, осознают пробелы в своих 
знаниях и убеждены в отсутствии у них способностей к изучению информатики. Уровень их профиль-
ной подготовки, к сожалению, также существенно различается.

Интеграция дисциплин «Общая химия» и «Информатика» для студентов ИТХТ позволяет, с од-
ной стороны, повысить интерес студентов к изучению информатики за счет использования примеров 
знакомых им химических задач [12; 13]. С другой стороны, повторение понятий и соотношений химии, 
углубление их количественного анализа с использованием вычислительных экспериментов способ-
ствует более глубокому изучению профильных дисциплин. Отметим, что дисциплины «Информатика» 
и «Общая химия» в ИТХТ, как и в большинстве вузов химического профиля, изучаются параллельно на 
1-м курсе. Таким образом, осуществляется параллельная интеграция, что требует переработки рабочих 
программ соответствующих дисциплин.

В рамках междисциплинарной интеграции на семинарах по химии преподаватель акцентирует 
внимание студентов на переходах от прямых задач к обратным. Для каждой поставленной задачи вы-
полняется анализ исходных данных и исследуемых зависимостей, проверка, возможно ли аналитиче-
ское решение или требуется использование численных методов. Существенное внимание уделяется 
переходу от содержательной постановки задачи к математической. Таким образом, еще на младших 
курсах формируется представление о целях и методах математического моделирования. На практиче-
ских работах по информатике переход от содержательной постановки задачи к математической также 
рассматривается, но большее значение придается реализации математических методов решения задачи 
с помощью различных программных сред. Полученные результаты вычислительных экспериментов 
анализируются как с математической, так и с содержательной точки зрения. В тех случаях, когда ис-
пользовались численные методы решения обратных задач, внимание студентов акцентируется на важ-
ности выбора начального приближения, понятии погрешности вычислений и сопоставлении ее с по-
грешностью измерений исследуемых величин.

Программные средства реализации решения обратных задач

В качестве программных сред для реализации решения обратных задач используются электрон-
ные таблицы и математический пакет Scilab. Предполагается, что некоторые навыки применения элек-
тронных таблиц для выполнения рутинных расчетов приобретены студентами в школе при изучении 
информатики. В рамках предложенной образовательной технологии акцент делается на подпрограммах 
и встроенных функциях, предназначенных для решения уравнений и систем уравнений. Для решения 
уравнений предлагается использование подпрограммы «Подбор параметра». Решение систем линей-
ных уравнений в электронных таблицах выполняется матричным методом с использованием встроен-
ных функций для вычисления определителя матрицы, обратной матрицы, произведения матриц. Отме-
тим, что, хотя в электронных таблицах имеются встроенные средства для решения обратных задач, они 
мало связаны с математическими постановками задач решения уравнений и систем уравнений и с этой 
точки зрения недостаточно наглядны.

Математический пакет Scilab является свободно распространяемым, что позволяет использовать 
его не только в компьютерных классах вуза, но и при самостоятельной работе студентов. Существен-
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ным преимуществом пакета является его мультиплатформенность – он может работать под управлени-
ем различных операционных систем, включая MS Windows и Linux. Пакет предназначен для решения 
широкого круга математических задач и включает в себя большое количество встроенных функций и 
подпрограмм, в том числе, реализующих численные методы решения уравнений и систем уравнений. 
Представление средств работы с массивами как обычных арифметических операций позволяет при-
близить текст программ в Scilab к обычным математическим формулам, что облегчает создание и по-
нимание программ. Отметим также, что язык пакета Scilab близок к языку широко распространенно-
го коммерческого пакета Matlab. К недостаткам Scilab можно отнести недостаточно мощные средства 
форматирования чисел и графиков.

Основные тематические блоки, связанные с постановкой и решением обратных задач

Далее рассматриваются примеры тематических блоков, разработанных авторами в рамках инте-
грации дисциплин «Информатика» и «Общая химия». Порядок следования блоков определяется услож-
нением как содержательных химических задач, так и математических методов, применяемых для их 
решения. Отметим, что в рамках каждого тематического блока каждому студенту предлагается индиви-
дуальное задание, отличающееся не только числовыми значениями, но и исследуемыми параметрами.

Задачи на смешение растворов
Первый тематический блок основан на решении задач на смешение растворов. В основе таких 

задач лежит понятие массовой доли как отношения массы растворенного вещества к общей массе рас-
твора. В прямых задачах заданы параметры исходных растворов (масса и массовая доля растворенного 
вещества) и требуется вычислить параметры раствора, полученного в результате смешения исходных 
растворов. Расчетные формулы для решения таких задач известны учащимся, они различаются в за-
висимости от количества смешиваемых растворов (обычно рассматривают 2 или 3 раствора) и их па-
раметров. В частности, один из смешиваемых растворов может являться чистым растворителем, тогда 
при составлении расчетной формулы необходимо учесть, что масса растворенного вещества в таком 
растворе равна нулю. Возможен и обратный вариант, когда в раствор добавляют твердое вещество, 
тогда масса растворенного вещества совпадает с массой добавляемого вещества. Расчетные формулы 
для вычисления массовой доли растворенного вещества в смешанном растворе представляют собой 
дробно-линейные зависимости.

В обратных задачах необходимо определить один из параметров исходных растворов по задан-
ным параметрам итогового раствора. Решение таких задач в рамках школьного курса выполняется ана-
литическим методом и сводится к необходимости выразить неизвестный параметр из исходной фор-
мулы. При решении таких задач на практических занятиях по информатике студентам предлагается 
использовать не только аналитический метод, но и приближенные методы, основанные на решении 
уравнений [14].

Изучение этих методов начинается с выполнения подбора исследуемого параметра вручную в 
электронной таблице: студент изменяет значение параметра, при этом изменяется значение массовой 
доли растворенного вещества в итоговом растворе, которое сравнивается с требуемым значением. В 
процессе подбора преподаватель вводит понятие погрешности вычислений. Далее студент использует 
в электронных таблицах подпрограмму «Подбор параметра». Эта программа избавляет учащегося от 
рутинных действий, связанных с подбором значений, однако вычисленное значение массовой доли рас-
творенного вещества в итоговом растворе не полностью совпадает с требуемым, что позволяет препо-
давателю еще раз привлечь внимание студента к погрешности вычислений. Далее студент выполняет 
ту же задачу с использованием встроенной функции fsolve математического пакета Scilab. Эта функция 
предназначена для решения уравнений. Для того, чтобы ей воспользоваться, студенту необходимо за-
писать уравнение в каноническом виде сначала как математическую формулу, а затем как функцию 
пользователя в среде Scilab. Отметим, что реализация численных методов решения уравнений при та-
ком подходе не рассматривается, используются встроенные средства математического пакета Scilab. 
Таким образом, внимание студента сосредоточено именно на формулировке решаемой задачи.
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Как правило, большинство студентов в состоянии описать характер зависимости между параме-
тром исходного раствора и массовой долей растворенного вещества в итоговом растворе, например, от-
ветить на вопрос: «как будет изменяться массовая доля растворенного вещества в итоговом растворе при 
увеличении массы исходного раствора, в котором массовая доля растворенного вещества больше, чем 
во втором исходном растворе?». Однако формулировки обратных зависимостей вызывают у студентов 
сложности, поэтому на занятии по информатике учащимся предлагается исследовать решение обратной 
задачи, не только составив уравнение, но и решив его для различных значений массовой доли раство-
ренного вещества в итоговом растворе. По результатам исследования требуется построить график и 
описать характер полученной зависимости. На рисунке 1 приведен пример решения обратной задачи в 
пакете Scilab: исходные данные, расчетная таблица и график, построенный по результатам вычислений.

Отметим, что при построении графика исследуется зависимость массовой доли растворенного 
вещества в итоговом растворе от массы исходного раствора, поскольку вывод по результатам решения 
должен быть сформулирован следующим образом: «Для повышения массовой доли растворенного ве-
щества в итоговом растворе необходимо увеличить массу исходного раствора с большей массовой до-
лей растворенного вещества. Массовая доля растворенного вещества в итоговом растворе может при-
нимать значения в интервале между массовыми долями растворенного вещества в исходных растворах 
(от 5 до 17 %)».

Таким образом, в рамках первого тематического блока вводится понятие обратной задачи, пред-
ставления о взаимосвязи обратной задачи и уравнения, методах решения уравнений и погрешности ре-
шения, вырабатываются навыки использования различных программных сред для решения уравнений.

Задачи на взаимодействие смеси металлов с кислотами-окислителями
Следующий тематический блок направлен на решение задач, связанных с окислительно-восста-

новительными реакциями, которые происходят при взаимодействии смеси металлов с кислотами-окис-
лителями. Каждый из металлов взаимодействует с кислотой, между собой металлы не взаимодейству-
ют. В таких реакциях образуются соль, газ и, возможно, вода. В прямых задачах массы металлов, вхо-
дящих в состав смеси, известны, необходимо рассчитать количество газа, выделяющегося в результате 
каждой из реакций, и затем определить общий объем газа. В обратных задачах по массе смеси металлов 
и общему объему газа необходимо определить массовый состав исходной смеси. Решение обратной 
задачи сводится к решению системы линейных уравнений, в которых неизвестно количество метал-
лов [15]. Одно уравнение связывает массы металлов с массой всей смеси. Массы металлов рассчиты-
ваются как произведение молярной массы на количество металла. Таким образом, коэффициентами 
первого линейного уравнения являются молярные массы металлов, а свободным членом – общая масса 
смеси. Второе уравнение связывает количество металлов и количество выделившегося газа с учетом 
стехиометрических коэффициентов. Коэффициенты этого уравнения представляют собой отношения 
стехиометрического коэффициента газа к стехиометрическому коэффициенту металла, а свободный 
член равен количеству газа. Составление системы уравнений подробно обсуждается на семинарах по 
химии. Поскольку уравнений всего два, решение системы может быть выполнено и без использования 
компьютеров. Однако представляет интерес проведение исследования изменений количественного со-
става смеси при изменении одного из параметров (либо общей массы смеси, либо объема выделивше-
гося газа) при неизменном втором параметре. В этом случае систему линейных уравнений необходимо 
решить несколько раз для различных векторов свободных членов. Такое исследование выполняется на 
занятиях по информатике.

Для решения системы линейных уравнений в электронных таблицах используется матричный 
метод, требующий вычисления обратной матрицы и произведения матриц. Для реализации матрич-
ных операций в электронных таблицах имеются встроенные функции, и аргументы, и результаты вы-
числений которых представляют собой диапазоны ячеек. Поскольку матрица коэффициентов остается 
неизменной, необходимо задать диапазон ячеек, в котором значение одного параметра изменяется, а 
значение другого остается неизменным, записать матричную формулу с использованием абсолютных 
ссылок на коэффициенты системы и скопировать эту формулу для получения диапазона решений.

В пакете Scilab решение систем линейных уравнений также можно выполнять матричным мето-
дом. Наиболее наглядной реализацией этого метода является оператор «обратный слэш». Матричная 
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формула с использованием этого оператора выглядит как «деление» матрицы коэффициентов на век-
тор свободных членов системы линейных уравнений. Для анализа зависимости количественного со-
става смеси студентам потребуется определить массив значений изменяемого параметра и построить 
цикл по элементам этого массива. Результаты вычислений необходимо представить в виде матрицы из 
двух строк, каждая строка такой матрицы определяет количество соответствующего металла, а каждый 
столбец задает решение системы уравнений при заданном значении параметра. Для вычисления масс 
металлов эту матрицу необходимо умножить на вектор молярных масс.

Рисунок 1 – Пример результатов решения в пакете Scilab обратной задачи о смешении растворов

Пример решения в пакете Scilab обратной задачи для смеси меди и алюминия, взаимодействую-
щей с серной кислотой при нагревании, приведен на рисунке 2. Уравнения соответствующих реакций:

Cu + 2H2SO4 = CuSO4 + SO2 +2H2O,
2Al + 6H2SO4  = Al2(SO4)3 + 3SO2 +6H2O.
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Рисунок 2 – Пример результатов решения в пакете Scilab обратной задачи о количественном составе 
смеси металлов

Полученные результаты с содержательной точки зрения обсуждаются на семинаре по химии. 
Преподаватель обращает внимание студентов на линейную зависимость массы металла от объема вы-
делившегося газа. Характер зависимости (обратная для более тяжелого металла и прямая для более 
легкого) также требует содержательного обсуждения. Следует также отметить, что объем выделивше-
гося газа не может принимать произвольные значения. В качестве задания для самостоятельной работы 
можно предложить студентам рассчитать граничные значения – какой объем газа выделится из 50 г 
меди (если смесь вообще не содержит алюминий) и какой – из 50 г алюминия (если смесь полностью 
состоит из алюминия).

Таким образом, в рамках второго тематического блока уточняется представление об обратных за-
дачах, формируется представление о возможности подбора нескольких взаимосвязанных параметров 
путем решения системы линейных уравнений и вырабатываются навыки решения систем линейных 
уравнений в различных программных средах.

Задачи на химическое равновесие
Эта группа задач опирается на закон действующих масс, который связывает между собой кон-

центрации веществ, участвующих в обратимой химической реакции, после установления химического 
равновесия. Постановка прямой задачи химического равновесия предполагает вычисление констан-
ты равновесия по известным начальным концентрациям участвующих в реакции веществ и равновес-
ной концентрации одного из этих веществ. При решении этой задачи необходимо последовательно 
рассчитать изменения концентраций всех веществ с учетом стехиометрических коэффициентов, затем 
определить равновесные концентрации всех веществ и подставить эти концентрации в формулу закона 
действующих масс. Наибольшую сложность для учащихся в этой задаче представляет учет стехиоме-
трических коэффициентов и знаков, определяющих направление изменений концентраций реагентов 
и продуктов реакции. Решение обратной задачи гораздо сложнее. В этой задаче, помимо начальных 
концентраций, задана константа равновесия, и необходимо найти равновесные концентрации всех уча-
ствующих в реакции веществ. Для решения обратной задачи необходимо выбрать равновесную кон-
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центрацию одного из веществ и выразить через нее равновесные концентрации остальных веществ. 
При подстановке полученных выражений в закон действующих масс получится уравнение с одним 
неизвестным. Уравнение будет представлять собой полином, наивысшая степень переменной в кото-
ром зависит от рассматриваемой реакции. Если полученное уравнение не является квадратным, то его 
аналитическое решение учащиеся получить не смогут.

На семинарах по химии решение обратной задачи начинают с подготовки таблицы, по столбцам 
которой перечислены участвующие в реакции вещества. В строки таблицы последовательно заносят-
ся стехиометрические коэффициенты реакции и начальные концентрации. Далее выбирается одно из 
веществ и изменения концентраций всех остальных веществ выражаются через концентрацию этого 
«базового» вещества. Таким образом, формируется строка таблицы, описывающая изменения концен-
траций. В следующей строке таблицы записывают выражения для равновесных концентраций. Таблица 
1 представляет собой пример такой таблицы, построенной для реакции

aA +bB →←  cC +dD,

в которой начальные концентрации продуктов реакции равны 0, «базовым» выбрано вещество C и рав-
новесные концентрации всех веществ выражены через изменение концентрации этого вещества ΔСС.

Таблица 1 – Вычисление равновесных концентраций через изменение концентрации вещества С
Вещество A B C D

Коэффициент a b c d
Начальная концентрация CA

0 CB
0 0 0

Изменение ΔСA=ΔСС*a/c ΔСB=ΔСС*b/c ΔСС ΔСD=ΔСС*d/c
Равновесная концентрация [CA]=CA

0-ΔСA= CA
0-ΔСС*a/c [CB]=CB

0-ΔСB= CA
0-ΔСС*b/c [CC]=ΔСC [CD]=ΔСD= ΔСС*d/c

Закон действующих масс связывает константу равновесия с равновесными концентрациями, по-
сле подстановки полученных в таблице формул получается уравнение с одним неизвестным. Для при-
веденной выше таблицы уравнение имеет вид (1):

( )  ∆ ∆ 
 =

   − ∆ − ∆   
   

d
c

c c

a b

A c B c

d
C C

c
K

a b
C C C C

c c
0 0

.                                                        (1)

В качестве примера преподаватель может провести математические преобразования и привести 
уравнение к привычному для учащихся виду полинома, однако требовать выполнения таких преобра-
зований от студентов нецелесообразно. Решение уравнения, построенного студентами для заданной им 
реакции, реализуется на занятии по информатике.

В электронных таблицах используется подпрограмма «Подбор параметра», в качестве изменя-
емой указывается та ячейка таблицы, в которой находится неизвестное приращение ΔСС, в качестве 
целевой – ячейка с формулой константы равновесия, требуемое значение константы равновесия задано 
в условии задачи.

В пакете Scilab решение уравнения выполняется с помощью встроенной функции fsolve. Для 
того, чтобы получить решение, студент должен определить функцию пользователя от одного аргумен-
та. Эта функция описывает решаемое уравнение. Для того, чтобы вид функции был более наглядным, 
можно использовать вспомогательные переменные для изменений концентраций, равновесные концен-
трации описать как сумму массива начальных концентраций и массива изменений. Необходимо на-
помнить студентам, что использовать функцию fsolve можно только для решения уравнений, задан-
ных в каноническом виде, поэтому значение функции должно представлять собой разность между тре-
буемым и расчетным значениями константы равновесия. Помимо функции пользователя, аргументом 
функции fsolve является значение начального приближения. Для полиномов в зависимости от началь-
ного приближения могут быть получены различные значения корней. Только один из корней уравнения 
имеет физический смысл, для остальных некоторые равновесные концентрации оказываются отрица-
тельными. Следует обратить внимание студентов на важность выбора начального приближения. Для 
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правильного выбора необходимо построить график зависимости константы равновесия от выбранного 
неизвестного приращения и по графику подобрать такое начальное значение, для которого константа 
равновесия близка к требуемой.

Рассмотрим пример решения обратной задачи химического равновесия для обратимой химиче-
ской реакции

2NO +O2 
→
←  2NO2.

Начальные концентрации реагентов одинаковы и равны 0,7, начальная концентрация продукта 
равна 0. Константа равновесия равна 2. В таблице 2 получены формулы равновесных концентраций для 
этой реакции, в качестве переменной выбрано приращение концентрации NO2.

Таблица 2 – Пример таблицы вычисления равновесных концентраций
Вещество NO O2 NO2

Коэффициент 2 1 2
Начальная концентрация 0,7 0,7 0
Изменение -x*2/2 -x*1/2 x
Равновесная концентрация 0,7- x*2/2 0,7-x*1/2 x

Нелинейное уравнение относительно x, полученное на основе таблицы 2, имеет вид (2)

( )
=

 − − 
 

x

x x

2

2
2  . 

1
0.7 0.7

2

                                                                 (2)

Это уравнение 3-й степени, решить его аналитически студенты не могут.
График зависимости константы равновесия от выбранной переменной приведен на рисунке 3а. 

Из графика видно, что константа равновесия равна 2 при x≈0.35. Это значение и следует выбрать в ка-
честве начального приближения. Результаты решения – равновесные концентрации всех веществ, уча-
ствующих в реакции – приведены на рисунке 3б.

Рисунок 3 – Пример результатов решения в пакете Scilab обратной задачи химического равновесия

Таким образом, в рамках третьего тематического блока рассматриваются обратные задачи, для 
которых требуется решение нелинейного уравнения. Вводится понятие начального приближения. Сту-
денты вырабатывают навыки подбора начального приближения с помощью графика функции и реше-
ния нелинейного уравнения в различных программных средах.

Реализация представленной образовательной технологии междисциплинарной интеграции хи-
мии и информатики проводится в РТУ МИРЭА с 2022 года. Решение обратных задач в рамках пред-
ставленных тематических блоков выполняется как на семинарах по химии, так и на занятиях по инфор-
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матике в компьютерных классах. Применение различных программных сред для решения химических 
задач позволяет студентам сосредоточить внимание на содержательных особенностях изучаемых ими 
понятий и закономерностей.

Заключение

Решение обратных задач рассматривается в статье в контексте образовательной технологии па-
раллельной междисциплинарной интеграции химии и информатики. Разработана последовательность 
тематических блоков, связанных с изучением обратных задач. На примерах демонстрируется формали-
зация и решение обратных задач, разработаны рекомендации по их применению в учебном процессе. 
При этом подробно описана специфика обратных задач применительно к особенностям их решения.

Анкетирование студентов после окончания 1-го курса показало достижение поставленных целей 
междисциплинарной интеграции:

– увеличение интереса студентов к изучению обеих дисциплин;
– расширение возможностей самостоятельной работы студентов;
– ускорение адаптации первокурсников к требованиям высшей школы;
– повышение успешности обучения.
Таким образом, практическая реализация показала эффективность предложенного инструмента 

междисциплинарной интеграции информатики и химии.
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