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Нековалентне интеракције се могу проучавати експерименталним и теоријским методама. 

Наша истраживачка група у Београду се бави нековаленим интеракцијама у дугом 

временском периоду и развила је специфичну методологију у којој се комбинују анализа 

кристалних структура и квантнохемијски прорачуни. Анализом нековалентних интеракција 

које се налазе у кристалним структурама малих молекула у Кембричкој бази структурних 

података, као и у структурама протеина добијају се подаци о постојању и заступљености 

интеракција, типовима интерагујућих фрагмената, као и преовлађујућим геометријама 

одређених контаката. Упоредо са претрагом база података, интеракције се проучавају и 

квантнохемијским прорачунима, чиме се добијају подаци о оптималним геометријама, 

енергијама интеракција и природи интеракција применом прорачуна декомпозиције 

енергије. Квантнохемијским методама се добијају и мапе електростатичког потенцијала, 

које могу да објасне интеракције код којих је електростатика важна. Ова методологија 

омогућава успешно проучавање различитих типова нековалентних интеракција, као што су 

водоничне везе, различите интеракције π-система и антипаралелне интеракције, а 

омогућава и препознавање нових типова нековалених интеракција.  
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