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1385 نارھت ناریا سردم تیبرت  دشرا یسانشراک  کیزیف یمیش  یمیش
1383 نارھت ناریا ( یمزراوخ  ) نارھت ملعم  تیبرت  یسانشراک ضحم یمیش

تاعارتخا

اه هاگراک 

قیلاع

سرد  حرط 

یشهوژپ ياه  هنیمز 
: ھقلاع دروم  یتاقیقحت  یاھ  ھنیمز 

یلوکلوم نیب  یاھشنکمھرب 
یمیش ونان 

حطس یمیش 
اھتسیلاتاکونان طسوت  هدشزیلاتاک  ییایمیش  یاھشنکاو  یرظن  یسررب 

Configuration Interaction
Symmetry Adapted Perturbation Theory

(MD) یلوکلوم کیمانید  یزاس  ھیبش  زا  هدافتسا  اب  یلوکلوم  صاوخ  ھعلاطم 
نیگنس تازلف  یمیش  رد  یتیبسن  تارثا  ھعلاطم 

یملع تلاجم  هیریرحت  اب  يراکمه 

هاگشناد  زا  جراخ  یتاقیقحت  ياه  هژورپ 

یتاقیقحت  ياه  هژورپ 

https://science.maragheh.ac.ir:443/


هدش  ییامنھار  نایوجشناد 
( ونان داتس  زا   ) یرتکد اسپ 

لاس 94)  ) یراشفا قداص  رتکد   .1
لاس 94)  ) یناحور یضترمرتکد   .2

: دشرا یسانشراک 

( یتابساحم یاھشور  کمک  ھب  یلینوبرک  یدیفسف و  یاھدناگیل  لماش  یدیناتنلا  یاھسکلپمک  ینورتکلا  راتخاس  یسررب   ) هدازیلع هدیحو   .1
نژوردیھ و نژیـسکا ، یاھمتا  یکیرتکلا  نادیم  بیـش  ییایمیـش و  یگدیـشوپ  یاھروسنات  یور  رب  یلوکلوم  نورب  نورد و  ینژوردیھ  یاھدـنویپرثا  یرظن  یـسررب   ) نیدـمحا مشاھ   .2

( زلولس  βI و αI یاھمرف یرولب  راتخاس  رد  نبرک 
O2) و H2 بذج دوبھب  یارب   2+Mg و Li+، Na+ ریظن یزلف  یاھنوی  دربراک  اھنرلوف : ینبرک و  یاھبویتونان  یور  رب  اھ  زاگ  یخرب  بذج  یرظن  یسررب   ) ینژیب یبتجم   .3

( یلاگچ تیعبات  ھیرظن  زا  هدافتسا  ابیدیبراک  - نوکیلیس یاھ  ھلولونان  یلوکلوم  ینورتکلا و  راتخاسیسررب   ) هداز ھنیکس محمد   .4
سیطانغم دیدشت  یاھرتماراپ  یور  رب  نبرک  یاھ  یصلاخانو  یراتخاس  تارثا  یسررب  : یرفسفروبو یدیرتینروب  یاھبویت  ونان  ینورتکلا  راتخاس  یرظن  ھعلاطم   ) رف نیرز  هزوریف   .5

( ھتسھ
( یمتناوک یمیش  یاھشور  کمک  ھب  رفسف  - نژولاھ نژورتین و  - نژولاھ نژولاھ ، - نژولاھ یسنلااوک  ریغ  یاھشنکمھرب  تیھام  تردق و  یرظن  یسررب   ) یدورمرگ یلیکو  داشھم   .6

( یمویتیل ینژولاھ و  یاھدنویپ  رد  ییازفا  مھ  تارثا  یسررب   ) ھعلق یحتاف  نیورپ   .7
( یمتناوک کیناکم  یاھشور  کمک  ھب  بیجن  یاھزاگ  یاھسکلپمک  یرظن  ھعلاطم   ) نابیوج اسیرپ   .8

( یمتناوک یمیش  تابساحم  کمک  ھب  اھلوکلوم   یخرب  یحطس  بذج  کیتنیس  ینبرک و  ریغ  یاھ  ھلولونان  حطس  یریذپ  شنکاو  یسررب   ) رذآ رون  ھیقر   .9
BC2N) و BC3 یاھ ھلولونان  رد  یدینیتکآ  یدیناتنلا و  یاھیصلاخان  تارثا  یرظن  یسررب   ) یلیعامسا دیس  مرکا   .10

( یزلفریغ یاھمتا  اب  هدش  پاد  یاھ  ھلولونان  ینفارگ و  جوطس  سور  رب  نژیسکا  لوکلوم  یزاسلاعف  یرظن  یسررب   ) یدیعس ھبیصن   .11
( اھنرلوف یور  رب  اھدیمآ  اھلکلا و  ریظن  یلآ  یاھلوکلوم  کیکفت  بذج و  یرظن  یسررب   ) دار یمحمد  ھسیفن   .12

( یمتناوک میناکم  یاھشور  کمک  ھب  راتخاسونان  یور  رب  ھطوبرم  تاقتشم  نیزاردیھ و  ریظن  رادنژوردیھ  تابیکرت  ھیزجت  شنکاو  یسررب   ) یموصعم هدیحو   .13
یاھ ھلولوناـن  ھلیـسوب  هدـش  زیلاـتاک  ییادز  نژوردـیھ  یاھـشنکاو  کیتنیـس  یور  رب  موینمولآ  مسیلیـس و  ریظن  یزلف  ریغ  یاھیـصلاخان  تارثا  یرظن  یـسررب   ) تباـث - ناـیمحمد اـبیرف   .14

( یزاگ زاف  رد   -hole π و σ-hole  یلوکلوم نیب  یاھشنکمھرب  تیھام  ینبرکریغ و  - ینبرک
( ینبرکریغ ینبرک و  یاھراتخاسونان  یور  رب  شھاک  - شیاسکا یاھشنکاو  مزیناکم  یرظن  یسررب   ) یھللا تمعن  اسیرپ   .15

( یمتناوک یمیش  یاھشور  کمک  ھب  دیسکا  نفارگ  نفارگ و  یور  رب  نبرک  دیسکونم  نویسادیسکا  شنکاو  مزیناکم   ) یفیرش ھمیھف   .16
( تازلف اب  هدش  ھپود  نفارگ  نفارگ و  یور  رب  نبرک  دیسکونوم  زاگ  نویسادیسکا  کیتنیس  یور  رب  یکیرتکلا  نادیم  رثا  یسررب   ) روپ اللهدبع  یداھ   .17

( یمتناوک کیناکم  تابساحم  کمک  ھب   –hole πو –hole σ یسنلااوک ریغ  یاھشنکمھرب  تیھام  تردق و  یسررب   ) یھللادسا لایھس   .18
( یزلف یاھمتا  اب  هدش  پاد  نفارگ  کمک  ھب   CO و N2O، NO ریظن یزاگ  یاھ  هدنیلاآ  فذح  یرظن  یسررب   ) یردیح افص   .19

 ( لااب حطس   ab initio تابساحم کمک  ھب   III-VIII یاھھورگ رصانع  رد  هدنریگ  - هدنھد یاھ  شنکمھرب  تیھام  تردق و  یرظن  یسررب   ) نایوسوم تاداسلاسیرپ   .20

اهاروش اه و  هتیمک  رد  تیوضع 
( راد ھمادا  )1395 لاس   زا  هاگشناد  یاروش  وضع  -1

( راد ھمادا   ) 1392 لاس زا  هاگشناد  یشھوژپ  یاروش  وضع  - 2
( راد ھمادا  لاس 1391( زا  یروانف  ونان  ھتیمک  وضع  - 3

( راد ھمادا  لاس 1392 ( زا  یمیش  هورگ  یملع  یاھییاناوت  یسررب  هورگراک  وضع  - 4
اه نمجنا  یملع و  عماجم  رد  تیوضع 

يملع عماجم  اھ و  نمجنا رد  تیوضع 

نایاپ لاس  عورش لاس  تمس يراكمھ و  عون  عمجم تیلاعف  لحم  عمجم ای  نمجنا  مان 

 1386 نارھت  ناریا یمیش  نمجنا 

اه قیوشت 
: یشزومآ تاراختفا 

لاس 1385 کیزیف  یمیش  ھتشر  دشرا  يسانشراك  عطقم  لوا  ھبتر  لیصحتلا  غراف 
لاس 1385 رد  یرتکد  یدورو  ناحتما  مود  ھبتر  بسک 
لاس 1387 کیزیف  یمیش  ھتشر  عماج  نومزآ  لوا  رفن 

سردم 1387 تیبرت  هاگشناد  ناشخرد  یاھدادعتسا  رتفد  وضع 
ناگبخن 1387 یلم  داینب  وضع 

لاس 1387 رد  روھمج  سیئر  يروانف  نواعم  زاریدقت  حول  تفایرد  ناگبخن و  شیامھ  نیمود  رد  رترب  ھبخن  ناونع  ھب  هدیزگرب  رفن 
لاس 1389 کیزیف  یمیش  ھتشر  یرتکد  عطقم  لوا  ھبتر  لیصحتلا  غراف 

لاس 1396 ھیاپ  مولع  هدکشناد  ھنومن  داتسا 

 
: یشھوژپ تاراختفا 

لاس 1391 رد  ھغارم  هاگشناد  ھیاپ  مولع  هدکشناد  رترب  رگشھوژپ 
(1392  ) ناگبخن یلم  داینب  زا  ناوج  نارایداتسا  هژیو  یشھوژپ  تنرگ  تفایرد 

لاس 1392 رد  ھغارم  هاگشناد  رترب  رگشھوژپ 
لاس 1393 رد  یقرش  ناجیابرذآ  ناتسا  رترب  رگشھوژپ 

1393 رد   روشک  ونان  یاھنیرترب  زا  لیلجت  هراونشج  رد  رترب  ققحم  رفن ) زج 100   ) ناونع ھب  هدش  باختنا 
1395 رد   روشک  ونان  یاھنیرترب  زا  لیلجت  هراونشج  رد  رترب  ققحم  رفن ) زج 100   ) ناونع ھب  هدش  باختنا 



ییارجا ياه  تسپ 
( راد ھمادا  لاس 1395 ( زا  ھیاپ  مولع  هدکشناد  نواعم 

یسیردت قباوس 

يشزومآ تامدخ  ھئارا  ھقباس 

راد ھمادا  ) لاس ) سرد ناونع  یلیصحت عطقم  سیردت لحم  ھسسوم 

1391 ونان یاھراتخاس  یرظن  یمیش  دشرا یسانشراک  ھغارم هاگشناد 
1391 موتناوک 2 یمیش  دشرا یسانشراک  ھغارم هاگشناد 
1391 یرامآ کیمانیدومرت  دشرا یسانشراک  ھغارم هاگشناد 
1387 کیزیف 1 یمیش  یسانشراک ھغارم هاگشناد 
1388 کیزیف 2 یمیش  یسانشراک ھغارم هاگشناد 
1389 متناوک یمیش  ینابم  یسانشراک ھغارم هاگشناد 
1389 یمومع یمیش  یسانشراک ھغارم هاگشناد 
1390 یمیش یصصخت  نابز  یسانشراک ھغارم هاگشناد 
1389 ھتفرشیپ کیزیف  یمیش  دشرا یسانشراک  ھغارم هاگشناد 

هدش  هئارا  تلااقم 



 
 

(: یجراخ ) تلاجم  رد  هدش  پاچ  تلااقم  یخرب  ISI   

 
 
 
The enhancing effect of a cation-π interaction on the cooperativity of halogen bonds: A computational study
Mehdi D. Esrafili, Soheila Asadollahi, Journal of Molecular Modeling (in press).
 
Cooperativity between the hydrogen bonding and σ-hole interaction in linear NCX···(NCH)n=2-5 and O3Z···(NCH)n=2-5 complexes (X=Cl,
Br; Z=Ar, Kr): A comparative study
Mehdi D. Esrafili, Hossein Kiani, Canadian Journal of Chemistry (in press)
The effect of hydrogen-bonding cooperativity on the strength and properties of σ-hole interactions: An ab initio study
Mehdi D. Esrafili, Mahshad Vakili, Molecular Physics (in press).
 
A structural study of fentanyl by DFT calculations, NMR and IR Spectroscopy
Zahra Asadi, Mehdi D. Esrafili, Esmail Vessally, Marzbanu Asnaashari, Saeideh Yahyaei, Ali Khani, Journal of Molecular Structure, 2017, 1128,
552-562
 
An ab initio study on properties of cationic chalcogen bonds in XF2Y+•••NCZ (X=H, CN, F; Y= S, Se; Z=H, Cl, Br) complexes
Mehdi D. Esrafili, Soheila Asadollahi, Journal of Sulfur Chemistry 2017, 38, 83-97.
An ab initio study on substituent and cooperative effects in bifurcated fluorine bonds
Mehdi D. Esrafili, Fariba Mohammadian-Sabet, Esmail Vessally, Molecular Physics 2017, 11, 278-287.
 
N2O + SO2 reaction over Si- and C-doped boron nitride nanotubes: A comparative DFT study
Mehdi D. Esrafili, Nasibeh Saeidi, Applied Surface Science, 2017, 403, 43-50
 
Healing of a carbon-vacancy defect in silicon carbide nanotubes by CO molecules: A DFT study
Mehdi D. Esrafili, Nasibeh Saeidi, Chemical Physics Letters 2017, 671, 49-55
 
Catalytic decomposition of hydrazine borane over pristine and Al-embedded boron nitride nanotubes: A DFT study
Mehdi D. Esrafili, Fariba Mohammadian-Sabet, Parisa Nematollahi, International Journal of Hydrogen Energy, 2016, 41, 20172-20184
 
An ab initio study on anionic aerogen bonds
Mehdi D. Esrafili, Fariba Mohammadian-Sabet, Chemical Physics Letters 2016, 667, 337-344
 
The strengthening effect of a hydrogen or lithium bond on the Z···N aerogen bond (Z = Ar, Kr and Xe): a comparative study
Mehdi D. Esrafili, Esmail Vessally, Molecular Physics 2016, 114, 3265 - 3276
 
Single-electron aerogen bonds: Do they exist?
Mehdi D. Esrafili, Fariba Mohammadian-Sabet, Mohammad Solimannejad, Chemical Physics Letters 2016, 659, 196-202
 
Exploring ‘‘aerogen–hydride” interactions between ZOF2 (Z = Kr, Xe) and metal hydrides: An ab initio study
Mehdi D. Esrafili, Fariba Mohammadian-Sabet, Chemical Physics Letters 2016, 654, 23-28
Catalytic activity of silicon carbide nanotubes and nanosheets for oxidation of CO: a DFT study
Parisa Nematollahi, Mehdi D. Esrafili, New Journal of Chemistry, 2016, 40, 2775
 
New route to 1,4-oxazepane and 1,4-diazepane derivatives: synthesis from N –propargylamines
 
Esmail Vessally, Akram Hosseinian, Ladan Edjlali, Ahmadreza Bekhradnia, Mehdi D. Esrafili, RSC Advances, 2016, 6, 99781
 
Symmetric bifurcated halogen bonds: Substituent and cooperative effects
Mehdi D. Esrafili, Esmail Vessally, Mohammad Solimannejad, Molecular Physics 2016, 114, 3610-3619
Al- or Si-decorated graphene oxide: A favorable metal-free catalyst for the N2O   reduction
Mehdi D. Esrafili, Fahimeh Sharifi, Parisa Nematollahi, Applied Surface Science, 2016, 387, 454-460
 
A DFT study on the N2O reduction by CO molecule over silicon carbide nanotubes and nanosheets
Parisa Nematollahi, Mehdi D. Esrafili, RSC Advances, 2016, 9, 59091
 
New page to access pyridine derivatives: synthesis from N –propargylamines
Esmail Vessally, Akram Hosseinian, Ladan Edjlali, Ahmadreza Bekhradnia, Mehdi D. Esrafili, RSC Advances, 2016, 6, 71662
 
Oxidation of CO by N2O over Al- and Ti-doped graphene: a comparative study
Mehdi D. Esrafili, Fariba Mohammadian-Sabet, Parisa Nematollahi, RSC Advances, 2016, 6, 64832
A comparative theoretical study of CO oxidation reaction by O2 molecule over Al- or Si-decorated graphene oxide
Mehdi D. Esrafili, Fahimeh Sharifi, Parisa Nematollahi, Journal of Molecular Graphics and Modeling, 2016, 69, 8-16



 
Insight into the intermolecular interactions in the NF3–HSO system: A computational study
Esmail Vessally, Akram Hosseinian, Ladan Edjlali, Mehdi D. Esrafili, Sattar Arshadi, Journal of Sulfur Chemistry 2016, 37, 674-682
 
Novel routes to quinoline derivatives from N-propargylamines
Esmail Vessally, Akram Hosseinian, Ladan Edjlali, Ahmadreza Bekhradnia, Mehdi D. Esrafili, RSC Advances, 2016, 6, 49730
 
Cooperativity in bifurcated lithium-bonded complexes: A DFT study
Mohammad Solimannejad, Forough Rezaei, Mehdi D. Esrafili, Chemical Physics Letters 2016, 657, 195-198
 
Tuning of carbon bonds by substituent effects: An ab initio study
Mehdi D. Esrafili, Hossein Kiani, Fariba Mohammadian-Sabet, Molecular Physics 2016, 114, 3658-3668
The mutual influence of Y···N and H···H interactions in XHY···NCH···HM complexes (X=F, Cl, Br; Y=S, Se; M=Li, Na, BeH, MgH):
Tuning of the chalcogen bond by dihydrogen bond interaction
Mehdi D. Esrafili, Soheila Asadollahi and Yousef Dadban Shahamat, Canadian Journal of Chemistry 2016, 94, 567–573.
The competition between chalcogen and halogen bonds in YOX4:NH3 complexes: An ab initio investigation
Mehdi D. Esrafili, Soheila Asadollahi, Structural Chemistry, 2016, 27,1439–1447
 
A theoretical evidence for cooperative enhancement in aerogen-bonding interactions: Open-chain clusters of KrOF2 and XeOF2
Mehdi D. Esrafili, Esmail Vessally, Chemical Physics Letters 2016, 662, 80-85
 
The healing of B- or N-vacancy defective BNNTs by using CO molecule: a DFT study 
Mehdi D. Esrafili, Nasibeh Saeidi, Parisa Nematollahi, New Journal of Chemistry, 40, 8024
 
A comparative DFT study on the CO oxidation reaction over Al- and Ge-embedded graphene as efficient metal-free catalysts
Mehdi D. Esrafili, Parisa Nematollahi, Hadi Abdollahpour, Applied Surface Science 2016, 378, 418–425
Strong cooperative effects between π-hole and dihydrogen bonds interactions: a computational study
Mehdi D. Esrafili, Zakiyeh Amiri, Fatemeh Shankal, Molecular Physics 2016, 114, 2315-2324
 
A comparative study of the CO oxidation reaction over pristine and C-doped boron nitride fullerene
Mehdi D. Esrafili, Parisa Nematollahi, Roghaye Nurazar, RSC Advances, 2016, 6, 17172
 
A DFT/TD-DFT study on the adsorption of aspirin over pristine and Al-doped B12N12 fullerene-like nanocage
Esmail Vessally, Mehdi D. Esrafili, Parisa Nematollahi, Roghaye Nurazar, AhmadReza Bekhradnia, Structural Chemistry (in press)
 
Pd-embedded graphene: an efficient and highly active catalyst for oxidation of CO
Mehdi D. Esrafili, Parisa Nematollahi, Roghaye Nurazar, Superlattices and Microstructures 2016, 96, 164-173.
A DFT study on SO3 capture and activation over Si- or Al-doped graphene
Mehdi D. Esrafili, Nasibeh Saeidi, Parisa Nematollahi, Chemical Physics Letters 2016, 658, 146-151
 
Strengthening of the halogen-bonding by an aerogen bond interaction: substitution and cooperative effects in O 3 Z···NCX···NCY (Z =
Ar, Kr,Xe; X = Cl, Br, I; Y = H, F, OH) complexes
Mehdi D. Esrafili, Soheila Asadollahi, Molecular Physics 2016, 114, 2177-2186
 
 
Substituent effects on geometry and bonding properties of asymmetric bifurcated pnicogen bonds: A theoretical study
Mehdi D. Esrafili, Fariba Mohammadian-Sabet, Chemical Physics Letters 2016, 650, 52-56
 
Tuning of tetrel bonds interactions by substitution and cooperative effects in XH3Si•••NCH•••HM (X=H, F, Cl, Br; M=Li, Na, BeH and
MgH) complexes
Mehdi D. Esrafili, Mahshad Vakil, Majid Javaheri & Hamid Reza Sobhi, Molecular Physics, 114, 1974-1982.
 
Investigation of Substituent Effects in Aerogen-Bonding Interaction Between ZO 3 (Z=Kr, Xe) and Nitrogen Bases
Mehdi D. Esrafili, Soheila Asadollahi, Mahshad Vakili, International Journal of Quantum Chemistry 2016, 116, 1254–1260
 
An ab initio study on the nature of intermolecular interactions in pnicogen-bonded complexes with carbene as an electron donor
Mehdi D. Esrafili, Fariba Mohammadian-Sabet, Molecular Physics 2016, 114, 2115-2122
 
Structural and photophysical characterization of Mono and Binuclear Cu(I) complexes based on carbohydrazones: a combined
experimental and theoretical study
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