Neaditivne medzimolekulové interakcie, ktoré zahfnaja tri alebo viac molekul, pred-
stavuji vyznamnu vyzvu pri presnom predikovani molekularneho spravania a vlastnosti
materidlov. Tieto interakcie, ktoré sa vyznacuji vysokou dimenzionalitou a nepredvi-
datelnostou v zavislosti od polohy molekul, nemozno spolahlivo odhadnut jednoduchym
sCitanim parovych interakcii medzi molekulami. Zahrnutie neaditivnych interakcii troch
castic do kvantovo-mechanickych ab initio pristupov méze vyrazne zlepsit zhodu s exper-
imentalnymi pozorovaniami.



