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Из постулатов квантовой механики следует, что любая наблюдаемая квантовой системы, находящейся в чистом состоянии может быть определена расчетом среднего значения соответствующего наблюдаемой оператора. Однако зачастую сохранение информации о  волновой функции является избыточным, поскольку для расчета одночастичных или двухчастичных свойств электронной подсистемы достаточно  редуцировать волновую функцию до соответствующей матрицы плотности. Также в ряде методов, таких как многореференсные подходы, только такое представление позволяет выполнить расчет за адекватное время.
На сегодняшний день один из наиболее точных подходов к описанию невырожденных молекулярных систем в основном электронном состоянии вблизи положения равновесия является метод связанных кластеров. Анзац данного метода, обеспечивающий его точность, вместе с тем не позволяет получить редуцированную матрицу плотности для больших систем. В данном случае для расчета матрицы плотности используется методика теории отклика, которая основана на применении теоремы Гельмана-Феймана. В случае метода связанных кластеров считается, что такой подход не только позволяет не использовать волновую функцию, но и дает более точный результат [1]. Данный подход уже реализован для метода CCSD [2], однако доступной программной реализации и его применения к более высоким порядкам метода связанных кластеров найдено не было. В данной работе были получены выражения для расчета матрицы плотности метода CCSDT и CCSD(T), и проведен расчет матриц плотности небольших модельных систем.
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