L'idée de l'énergie d'interaction est basée sur la théorie de Born-Oppenheimer. Nous définissons l'énergie d'interaction de la configuration R : Eint (R) = EABC (R)-[Ea(R)+Eb(R)+Ec(R)+......]
 Où  EABC(R)  est l'énergie électronique correspondant à l'état fondamental d'ordre zéro, du système total et EA(R) , EB(R), EC(R) etc.…, sont les énergies électroniques des sous systèmes qui  interagissent.
Pour essayer de comprendre les liens intermoléculaires des agrégats ioniques et neutres, nous  avons utilisé plusieurs méthodes de calcul des composantes de l'énergie d'interaction, des structures étudiées : OH-(H2O) 2, OH-(H2O) 4, OH-(H2O) 10 et  RbOH à basse température. Le modèle de la supermolécule a été appliqué avec la méthode Hartree-Fock et les méthodes post Hartree-Fock : La théorie de la perturbation Moller-Plesset (MP) et la méthode Coupled-Cluster incluant les excitations simple, double et la triple approchée [CCSD(T)]. La théorie  the symmetry-adapted perturbation theory (SAPT)  qui consiste à perturber la supermolécule, ensuite les monomères du système, a été développée pour le calcul du terme à trois corps non additif. En outre des calculs ab initio, des calculs DFT utilisant diverses fonctionnelles ont également été faits. 
Différentes géométries du trimer OH-(H2O) 2 ont été sélectionnées de différents systèmes OH-(H2O) n. Les molécules H2O sont localisées dans la première et deuxième couche de solvatation. Les calculs d'interaction de configuration pour des systèmes d'une telle taille sont difficiles à réaliser, nous avons utilisé les valeurs [CCSD (T)] comme référence. La convergence des résultats obtenus aux valeurs [CCSD (T)] est liée fortement à la stabilité relative du système, qui dépend des différents paramètres géométriques du cluster. La stabilité des structures OH-(H2O)n obtenues par différents procédés d'optimisation est relative, les résultats  varient d'une méthode à une autre et ce qui rend  la  sélection des configurations difficile vu la diversité des  références. Des calculs de la polarisabilité du radical OH avec de très grandes bases, ont été faits afin de déterminer les énergies d'interaction dans les molécules RbOH froides avec la méthode MCSCF, en tenant compte de l'énergie de corrélation. 
Les travaux menés jusqu'à maintenant sur ces clusters ont beaucoup contribué à la connaissance de ces systèmes. Ces agrégats  sont d'un grand intérêt, dans les domaines de biologie, physique,  chimie et les réactions atmosphériques. Cette étude a contribué au développement des méthodes théoriques utilisées.

