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Алексеев И.С., Пупеза А. К.
Студент, 5 курс специалитета 
1Московский государственный университет имени М.В.Ломоносова,
химический факультет, Москва, Россия
E–mail: alekseevivansergeevich

 HYPERLINK "mailto:alekseevivansergeevich@mail.ru"
@

 HYPERLINK "mailto:alekseevivansergeevich@mail.ru"
mail

 HYPERLINK "mailto:alekseevivansergeevich@mail.ru"
.

 HYPERLINK "mailto:alekseevivansergeevich@mail.ru"
ru
Согласно постулату волновой квантовой механики Шредингера, вся информация о квантовой системе, находящейся в чистом состоянии, может быть получена из волновой функции. Вместе с тем хорошо известно, что волновая функция системы эквивалентных частиц хранит в себе много избыточной информации, если нас интересует только расчет одночастичных или двухчастичных свойств. В этом случае можно  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 [1]. Существует два основных подхода к расчету матрицы плотности – релаксационный, в котором фоковские орбитали полагаются зависимыми от возмущения, и нерелаксационный, в котором от возмущения зависит только корреляционная часть волновой функции. В данной работе были получены и реализованы в виде компьютерного кода на языке C++ выражения для нерелаксированной одночастичной матрицы плотности метода CCSD. Полученные матрицы плотности для ряда модельных молекул были использованы для расчета значения электронной плотности на ядрах, после чего был проведен сравнительный анализ с результатами, полученным в программном пакете ORCA [2]. 
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