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Аннотация. Обсуждается применение нескольких методов ускорения сходимости последовательностей для определения параметра молекулярная свобода и поправки к этому параметру в задаче о димерах на двух семействах решёточных графов. На примерах прямоугольных решёток и цилиндров продемонстрировано, что комбинированное использование трёх методов ускорения позволяет с высокой точностью вычислять требуемые параметры и получать двусторонние оценки погрешности.

Abstract. An application of several methods of accelerating the convergence of sequences to evaluate the “molecular freedom” parameter and correction term for dimer problem on two kinds of lattice graphs is being discussed. Rectangular grids and cylinders were used to demonstrate that combined application of three acceleration methods makes it possible to calculate the required parameters with high precision and find two-sided error estimates.
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Комбинаторная интерпретация задачи о димерах приводит к необходимости подсчёта совершенных паросочетаний в двухпараметрическом семействе решёточных графов. Первые точные методы решения этой задачи, разработанные более полувека назад [1,2] для семейств решеточных графов [image: image2.png]P, xP,



 и [image: image4.png]


, сводили задачу подсчёта к вычислению пфаффиана. Однако применение данного метода наталкивается на сложности построения пфаффовой ориентации и последующее вычисление детерминанта в символьном виде. В результате за истекший период времени явные выражения для числа паросочетаний удалось получить лишь для небольшого количества семейств планарных графов или же структурно близких к ним.

В работе [3] для подсчёта паросочетаний авторы предложили использовать метод матрицы переноса, который свободен от многих ограничений метода пфаффианов, но он пригоден только для исследования однопараметрических моделей. В рамках этого метода один из параметров графа m фиксируется и находится рекуррентное соотношение для числа паросочетаний при произвольном значении второго параметра n. Тем самым решение двухпараметрической модели трансформируется в набор (вообще говоря бесконечный) однопараметрических задач, из решения которых и требуется извлечь наиболее важные параметры.

В цитированной выше работе [3] на примере параметра молекулярная свобода [image: image6.png]


 было показано, что для его вычисления с высокой точностью необходимо иметь в наличии от 10 до 15 производящих функций при относительно небольших значениях параметра m. Для каждого m находилась величина [image: image8.png]


 при фиксированной ширине решётки, а затем к полученной последовательности [image: image10.png]fo(m)



} применялись методы ускорения сходимости.

Успех данного метода обусловлен тем, что во многих решеточных моделях статистической механики [image: image12.png]fo(m)



} принадлежат классу L, который характеризуется тем, что при [image: image14.png]


 асимптотика последовательности имеет достаточно специальный вид

[image: image15.png]



при некотором отрицательном значении [image: image17.png]


. Для всех [image: image19.png]fo(m)



} из класса L разработаны методы ускорения сходимости [4], однако особенности их применения существенно зависят как от специфики поведения элементов последовательности, так и их количества, то есть от деталей решаемой задачи, и, как правило, заранее неизвестны.

Целью настоящей работы стало выявление наиболее эффективных методов ускорения сходимости для оценки параметров в задаче о димерах с учётом того, что перечислительная задача обладает экспоненциальной сложностью и нахождение достаточно большого количества элементов [image: image21.png]


 представляется весьма проблематичным.

При нахождении параметра молекулярная свобода в [3] ускорение сходимости осуществлялось с помощью таблиц Невилля. В ходе выполнения данной работы ранее полученные данные были обработаны с помощью ещё двух методов: ρ-алгоритма и [image: image23.png]


-формулы. Помимо этого все три метода были использованы для вычисления коэффициентов асимптотического разложения числа паросочетаний при фиксированном значении параметра m.
Результаты расчётов показали, что ни один из методов не обеспечивает ярко выраженного преимущества перед другими. Более важным обстоятельством оказалась возможность согласованной проверки искомых величин. Близкие значения параметров, полученные с помощью нескольких методов, существенно уменьшают вероятность ошибки в случае патологического поведения одного из алгоритмов.

В ряде случаев применение нескольких методов может оказаться единственной возможностью получения двусторонних оценок. Так, например, при использовании таблиц Невилля для определения значения [image: image25.png]


 это оказалось возможным лишь за счёт учёта эффектов чётности, требующих независимой обработки четной и нечетной подпоследовательностей. Для других типов сеточных графов такого рода особенности могут отсутствовать, и тогда использование нескольких методов ускорения становится неизбежным.
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