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 های تحقیقاتیزمینه
 بیولوژی محاسباتی 

 نانوکامپوزیت 

 های سنتزیهای خورشیدی بر پایه رنگدانهسلول 

 شکافت آب 

 نانوسیال 

 سازی و جداسازی گاز هیدروژن ذخیره 

 طحیخواص پلیمرها و مواد فعال س 
 

 هامهارت

 تعادلی و غیر تعادلی  سازی دینامیک مولکولیشبیه  (NEMD&MD) 

 دینامیک مولکولی کوانتومی(QMD)  

  شبیه سازی  مونت کارلو(MC) 

  شبیه سازی مونت کارلو سینتیکی(K-MC) 

  محاسبات کوانتومی وابسته به زمان و مستقل از زمان(TD-DFT & DFT) 

 داکینگ  (Docking) 

  پرل،ویسی به زبان های مختلف اعم از فرترن، برنامه ن C++  ... و 

 

 نجامهای در حال اوهشژپ

 طراحی داروهای ضد سرطان 

باشد که در مناطقی با توالیمی DNA هاي شناخته شدهريکی از ساختا G-quadruplex ساختار

ها ژنوم يوکاريوت در مناطق مهمی از هاکه اين توالیشود. از آنجايیهاي غنی از گوانين تشکيل می

هاي مرتبط با سرطان، حضور دارند، پايداري اين ساختارها در ون تلومر و راه انداز برخی از ژنهمچ
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ها به عنوان  G-quadruplex در چند دهه اخير جلوگيري از سرطان نقش موثري بر عهده دارد.

عداد زيادي از ن تاند. تاکنواروهاي نوين ضد سرطان شناخته شدههدفی مهم جهت ساخت د

آنها  کننده اين ساختارها مورد بررسی قرار گرفته است که تنها تعداد محدودي ازترکيبات پايدار

ه جهت طراحی داروهاي ضد کاز آنجايی .بالينی و بالينی شوندپيش هاياند وارد آزمايشتوانسته

هاي آنها و موقعيتهاي بيولوژيکی نقش ها،G-quadruplex بايست خصوصيات ساختاريسرطان می

ستفاده از مناسب اين ساختارها جهت پيوند با ليگاندها را به طور کامل مورد بررسی قرار داد، با ا

        هاي ميان ساختارهايتوان برهمکنشسازي ديناميک مولکولی میمطالعات داکينگ و شبيه

 G-quadruplex اين  وانايی پايدارسازيو ليگاندهاي مختلف را بررسی نموده و ضمن ارزيابی ت

ها بر روي پايدارسازي ، تعيين سهم و ماهيت اين برهمکنشهاساختارها درحضور اين ليگاند

نقش بسيار مهمی در طراحی ليگاندهايی با توان پايدارکنندگی بالا   G-quadruplex ساختارهاي

 خواهند داشت.

  آلزایمربیماری
 

رونده است که در شاخه يار پيچيده و به سرعت پيشبيماري آلزايمر بيماري اختلال نورنی بس

هاي آلزايمر شامل شروع سريع اختلال شود. نشانهکولينرژيک سيستم عصبی مرکزي آشکار می

-ها و تشکيل کلاف، فروپاشی اسکلت نورونβکولينرژيک، تشکيل و تجمع سريع پپتيدهاي آميلوئيد

-باشد. با افزايش جمعيت ساليله شده اند، میکه زياد فسفر tauهاي هاي نوروفيبريلی پروتئين

ر حال حاضر هيچ اما متاسفانه د ،خورده، شيوع آلزايمر در ميان افراد مسن در حال افزايش است

اي که شروع بيماري را به تاخير بياندازد و يا از پيشرفت آن جلوگيري کند وجود درمان تأييد شده

مغزي  -وجود سد خونی ،هاي سيستم عصبی مرکزيندارد. از سوي ديگر مشکل مهم در بيماري

براي محدود ساختن ورود مواد سمی به داخل سيستم  ،مغزي -است. با وجودي که اين سد خونی

مانع بزرگی براي رساندن داروهاي درمانی  ،مغزي -اين سد خونیاما  ،کندخدمت میعصبی مرکزي 

هاي کوچک درصد از مولکول 89از  به سيستم عصبی مرکزي است. تخمين زده شده است که بيش

مغزي عبور کنند. با کمک تجويز  -توانند از سد خونیدالتون نمی 055از  داروها با اندازه بيش

سازي کنترل شده و رسانی فعال نانو که توانايی آزاد هاي دارويک يا کاشت سيستماتسيستم

-می لالات عصبی را دارا هستند،هدفمند عوامل فعال زيستی گوناگون استفاده شده در درمان اخت

هاي محاسباتی براي طراحی مغزي را دور زد. هدف اين پروژه استفاده از روش -توان سد خونی

دارو رسانی ترکيبات طراحی شده نهايی با  ،ترکيبات موثر در درمان آلزايمر است.  علاوه بر اين

 کمک نانوساختارهاي مناسب مورد بررسی قرار خواهد گرفت.
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 انوکامپوزیتن

 ونفزروزا دهستفاا موجب کربنی ينانولولهها گرمايی و لکتريکیا ،مکانيکی دفر به منحصر اصخو

 تغيير موجب ي،پليمر بستر به کربنی ينانولولهها دنکر وارد. ستا هشد صنعت در تترکيبا ينا

 که ايهژـيو يقابليتها و هادبررکا به توجه با. دمیشو يتزنانوکامپو ريساختا ژيفولورمو و اصخو

 طاـتبار در عمدتا که دارد دجوو هاآن از دهستفاا ايبر ديمتعد يچالشها زهنو ،نددار تترکيبا ينا

 عنو. ستا يتهازنانوکامپو در ي،پليمر بستر و هکنند تقويت، ينـب نشـکمرهـب تـماهي درك اـب

 شيميايی  بـترکي ينـهمچن و نقصها عنو و ارمقد و هاآن نچيدما ه،شد دهستفاا ينانولولهها

 مکانيکی اصخو تغيير و تنش لنتقاا ايبر سطحی بين يهاونير که هستند ملیاعو مهمترين ،پليمر

 برهمکنش هشيو و ماهيت صحيح و شنرو درك که گفت انمیتو هـنتيج در. دـنماين یـم لکنتر را

 رييا يتهازکامپويی نانورااـک يشازـفا و یـحاطر در اـم هـب هـک ستا مهمی ملاعو از سطحی بين

 دـينافر و غيرخطی رفتار و اصخو نيمابتو تا میکند کمک برهمکنشها ينا شناخت. مینمايد

 کهداد ننشا انمیتو ه،شد منجاا تمطالعا سیربر با. نماييم درك ستیدر هـب را کـتفکي و يشادـج

 بين اصخو و ماهيت ستدر درك ايرـب لـليد ينـهم به. ستا نوپا ربسيا مينهز ينا در هشهاوپژ

 ينا الذ. هستيم تجربی يهااربزا با امتو زيشبيهسا يهاروش مندزنيا يتهازنانوکامپو سطحی

 تمحاسبا طريق از نانولوله -پوکسیا يتزنانوکامپو رفتار و سطحی بين کنش رهمـب روي هشوپژ

 و يرساختا يشاخصها ستارا ينا در. تـسا هدـش زـمتمرک تجربی يمايشهاآز با امتو زيشبيهساو

 د.ش هداخو سیربر يتزنانوکامپو اصخو روي هاآن ثرا و نانولوله در نقص ارمقد و عنو همچنين

 

 ایخواص بین لایه 

از اهميت بالايی مطالعه و درك نحوه آرايش زنجيرها و استحکام فصل مشترك پليمر/ زيرلايه 

سازي ديناميک بيهدر مقياس مولکولی از ابزار ش به منظور مطالعه اين پديدهبرخوردار است. 

-ه منظور افزايش ميزان چسبندگی می. با توجه به مطالعات انجام شده باستشدهمولکولی استفاده 

اي هاي عاملی بايد بگونههاي عاملی اصلاح کرد. اين گروهليمر را توسط گروهتوان سطح و زنجير پ

هايت چسبندگی قوي ميان پليمر هاي قوي با يکديگر برقرار کرده و در نکنشباشند که بتوانند برهم

-راي سامانه تعريف شده، توسط شبيهسطح ايجاد نمايند. انجام مطالعه چسبندگی فصل مشترك ب و

ر دار کردن پليمر و سطح بر رفتال انجام نشده و بررسی تاثير عاملسازي ديناميک مولکولی تا به حا

ميک مولکولی ايده نويی يه سازي ديناناپذير اتلافی با کمک شبچسبندگی با احتساب انرژي برگشت
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داشته باشد. با استفاده از  تواند در صنعت چسب و پوشش هاي صنعتی نيز کاربرداست که می

توان پديده چسبندگی را از ديدگاه مولکولی و ميکروسکپی زي ديناميک مولکولی میساشبيه

هاي عاملی پليمر و سطح( را بر روهل عوامل مختلف )نوع و ميزان گارزيابی کرده و نحوه تاثير متقاب

-طرف ديگر، نتايج حاصل شده نيز میژي چسبندگی و مکانيزم شکست مورد مطالعه قرار داد. از انر

ها به مقدار زيادي به چسبندگی که خواص آن کامپوزيتیو نانو مواد کامپوزيتیتواند براي ساخت 

به منظور مطالعه رفتار چسبندگی و محاسبه  .راکنده وابسته است، استفاده گرددبين فاز پيوسته و پ

لازم است انرژي لازم براي جدايش پليمر از سطح زيرلايه محاسبه گردد. از طرف  ،کار چسبندگی

ر بر روي سطح، بينی نحوه آرايش زنجير پليمسازي ديناميک مولکولی امکان پيشديگر شبيه

تغيير شکل از رژي اتلافی ناشی محاسبه ان و هاي موجود در سطحکنشمحاسبه انرژي برهم

هاي ه کار چسبندگی لازم است برهم کنشسازد. به منظور محاسبرا فراهم می زنجيرهاي پليمر

ي مختلف پيوندي يا غير هاکنشليمر و سطح جامد که ناشی از برهمموجود در سطح تماس پ

آيد، محاسبه يمر به وجود میهاي پلزنجير ناشی از تغيير شکلباشد، و نيز انرژي اتلافی پيوندي می

دهد. بنابراين براي براي شکست اين سامانه را بدست میگردند. مجموع اين دو مقدار، کار لازم 

هاي سطحی هاي عاملی مختلف و با چگالیزم است پليمر و سطح را توسط گروهسازي لاانجام شبيه

اد. از بررسی ن را مورد ارزيانی قرار درفتار چسبندگی آ ،سازيدار کرد و از طريق شبيهمتفاوت عامل

هاي پليمري و سطح را که هاي عاملی زنجيرترين نوع و مقدارگروهتوان مناسبنتايج بدست آمده می

يشنهادي توانند به عنوان پهاي عاملی میمی انجامد، بدست آورد. اين گروه ايبه چسبندگی بهينه

نظور ارزيابی عملکرد فرايند به معت  ارائه شوند. هاي پليمري در صنبراي افزايش قدرت چسبنده

يه، زيرلا -سازي در بررسی رفتار و ميزان استحکام چسبندگی فصل مشترك پليمر عامل دارشبيه

گردد. ه از نتايج آزمايشگاهی مقايسه میآمدا روند تغييرات کار چسبندگی بدستسازي بنتايج شبيه

ت انرژي چسبندگی فصل مشترك تنها با روند تغييرات به طور کلی در اين تحقيق روند تغييرا

مطالعه شود. ه مشابه مورد بررسی قرار داده میانرژي چسبندگی در روش آزمايشگاهی در يک سامان

رلايه که شامل محاسبه دار و سطح زيسبندگی فصل مشترك بين پليمر عاملو بررسی رفتار چ

ر چسبندگی و نوع مکانيزم رژي اتلافی، رفتاهاي موجود در سطح، محاسبه انکنشانرژي برهم

کردن ميزان هايت به يافتن شرايطی براي بهينهاز اهداف اين تحقيق است که در ن ،باشدشکست می

شی از حرکت توجه به انرژي اتلافی نابيانجامد.    ،سطح زيرلايه/سبندگی در فصل مشترك پليمرچ

 مهمی از نکاتفی وابسته به سرعت و دماي فرآيند و پيشنهاد تابع اتلاها زنجيرها  و کشيدگی آن

که در ارتباط با سامانه ديناميک  کلاسيکسازي هاي ديناميک مولکولی است که در شبيه
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ر پروژه چسبندگی انجام گرفته است کمتر مورد توجه قرار گرفته شده  و حال آن که مطالعه آن د

 .تري دنبال خواهد شدپيشنهادي به صورت گسترده

 
 

 سازی گاز هیدروژنخیرهذ 

 

هاي متعددي براي ذخيره سازي اين گاز هيدروژن به عنوان انرژي پاك شناخته شده است. چالش

ت. در سطحی اسسازي، استفاده از ترکيبات و مواد جاذب هاي ذخيرهگاز وجود دارد. يکی از روش

ز اين گاز به راحتی اي باشد که عمل واجذب و استفاده مجدد اواقع جذب سطحی بايد به گونه

گاز هيدروژن، مکانسيم سازي و همچنين بازجذب صورت پذيرد. شرايط بهينه براي حداکثر ذخيره

. هدف از انجام اين تحقيقات، طراحی ترکيبات ، حد واسط جذب فيزيکی و شيميايی استیجذب

 جديد در اين راستا است.

 

 جداسازی گاز 

اي و با توجه به مضراتی که اين گازها، در هاي گلخانهبا صنعتی شدن جوامع و افزايش توليد گاز

آلوده کردن محيط زيست دارند، تحقيقات براي جداسازي و تصويه اتمسفر از اين گازها در حال 

باشد. اي، دي اکسيد کربن میمهمترين ترکيب تشکيل دهنده گازهاي گلخانه اي است.رشد فزاينده

ترکيبات جديد براي جذب برگشت پذير و جداسازي هدف از تحقيقات در اين زمينه طراحی 

 مخلوط دي اکسيد کربن و ازت است. 

 

 های سنتزیهای خورشیدی بر مبنای رنگدانهسلول 

 

بري هاي سنتزي به جهت بازدهی تبديل انرژي بالا و هزينههاي خورشيدي بر مبناي رنگدانهسلول

ز محققين قرار گرفته است. مطالعات تئوري و هاي اخير، مورد توجه بسياري ابسيار پايين، در سال

و خواص شيميايی ، ساختار تبديل محاسبات کوانتومی، براي مشخص کردن رابطه بين بازدهی

بر مبناي  باشد.ها، در راستاي طراحی و سنتز اين ترکيبات با بازدهی مناسب، با اهميت میرنگدانه

هاي بر پايه نانوساختارهاي نيمه رسانا  رنگدانهمحاسبات کوانتومی و بازدهی تبديل انرژي، طراحی 

جديد، با حذف و اضافه کردن افزايش گروههاي عاملی شيميايی مختلف و حتی تغيير نانوساختار 

 هاي خورشيدي امکان پذير است.نيمه هادي در سلول
 

 شکافت آب 
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رودهاي نوري استفاده از الکت گاز هيدروژن باتوليد نور مرئی به منظور   شکافت آب توسط

مطالعات و تحقيقات در اين زمينه  اي، براي توليد انرژي پاك است.سنتزي، روش بسيار خلاقانه

عنوان به هاي آلی،وسيله نور مرئی و رنگدانههاي محاسباتی شکافت آب بهبا تمرکز روي مدل

 ها براي توليد گاز هيدروژن در حال انجام است.فتوسنتزکننده

 

 علمی تمجلادر  هشد منتشر تمقالا

 آب افتهای خورشیدی و شکسلول 

The effects of various anchoring groups on optical and electronic properties of new 

azo-based metal-free dyes for Dye-Sensitized Solar Cells: a DFT and TDDFT study 

(under review) 

Samaneh Bagheri Novir, Seyed Majid Hashemianzadeh 

 

Effect of doping N and F on the properties of rutile TiO2 quantum dots solar cells:  

A first principle study.  (Under review) 

Parvin Salehi, Seyed Majid Hashemianzadeh, Amin Khorsandi 

 

Density functional theory study of new azo dyes with different π-spacers for dye-

sensitized solar cells Spectrochimica Acta Part A: Molecular and Biomolecular 

Spectroscopy, 2015, 143(15), 20-34Samaneh Bagheri Novir, Seyed Majid 

Hashemianzadeh 

Computational investigation of low band gap dyes based on 2-styryl-5-phenylazo-

pyrrole for Dye-Sensitized Solar Cells, Current Applied Physics, 2014, 14(10), 1401-

1410.  Seyed Majid Hashemianzadeh, Samaneh Bagheri Novir. 

Computational Model of Hydrogen production by Coumarin-Dye-Sensitized Water 

Splitting to absorb the visible Light in a Local Electric Field ,Energy Conversion 

&Management , 2012,62, 154-164 ,M.M. Waskasi, S.M. Hashemianzadeh, O.M. 

Sarhangi, A. P. Harzandi. 

A High-Light-Harvesting-Efficiency of NKX-2593 and NKX-2883 Coumarin Dyes in 

a Local Electric Field: Can a Local Electric Field Enhance Dye Sensitizer Solar Cells 

Efficiently? 

Journal of Photochemistry & Photobiology, A: Chemistry, 2011, 225, 95-105 

O.M. Sarhangi, S.M. Hashemianzadeh, M.M. Waskasi, A.P. Harzandi 

 

Significant enhancement in efficiency of NKX-2807 Coumarin dye by applying 

external electric field in dye sensitizer solar cell: theoretical study. 

Computational and Theoretical Chemistry, 2011, 978, 33-40 

O.M. Sarhangi, S.M. Hashemianzadeh, M.M. Waskasi, A.P. Harzandi 

 

 

http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S138614251500178X
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S138614251500178X
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 بیولوژی محاسباتی  

Molecular dynamic simulation study of Boron-Nitride Nanotubes as drug carrier: 

from encapsulation to releasing (Under review), Sara Roosta, S.M. Hahsemianzadeh 

 

Encapsulation of Cisplatin as an Anti-Cancer Drug into Boron-Nitride and Carbon 

Nanotubes: Monte Carlo Simulation and Free Energy Calculation (under review) 

Sara Roosta, Seyed Majid Hashemianzadeh,  Sepideh Ketabi 

 

Molecular perception of interactions between bis (7) tacrine and cystamine-tacrine 

dimer with cholinesterases as the promising proposed agents for the treatment of 

Alzheimer’s disease, Journal of Biomolecular Structure and Dynamics, 2015, xx, 1-

15, M Eslami, SM Hashemianzadeh, K Bagherzadeh, SA Seyed Sajadi. 

 

Computational evidence to design an appropriate candidate for the treatment of 

Alzheimer's disease through replacement of the heptamethylene linker of bis (7) 

tacrine with S-allylcysteine, RSC Advances, 2015, 5, 66840-66851, Mahboobeh 

Eslami, Seyed Majid Hashemianzadeh, Kiana Gholamjani Moghaddam, Amin 

Khorsandi-Lagol, Seyed Abolfazl Seyed Sajadi. 

 

Investigation of thermodynamic and structural properties of drug delivery system 

based on carbon nanotubes as a carboplatin drug carrier by molecular dynamics 

simulations, Journal of Inclusion Phenomena and Macrocyclic Chemistry, 2015, 1-10, 

Zahra Khatti, Seyed Majid Hashemianzadeh. 

Study of DNA base-Li doped SiC Nanotubes in Aqueous Solutions: A Computer 

Simulation Study Journal of Molecular Modeling, 2013,19,1605 S. Ketabi, S. M. 

Hashemianzadeh, and M. Moghimi Waskasi.  

Molecular Dynamics Simulation of Single-Walled Silicon Carbide Nanotubes 

Immersed in Water, Journal of Molecular Graphics and Modeling, 2013, 44, 33-43, 

Soheila Javadian, Fariba Taghavi, Seyed Majid Hashemianzadeh.  

Phase Transition Study of Confined Water Molecules inside Carbon Nanotubes: 

Hierarchical Multiscale Method from Molecular Dynamics Simulation to Ab Initio 

Calculation, Journal of Molecular Graphics and modeling, 2012, 38, 40-49, Soheila 

Javadian, Fariba Taghavi, Faramarz Yari, Seyed Majid Hashemianzadeh. 

The solvation study of carbon, silicon and their combination nanotubes in water 

solution. Journal of Molecular Modeling, 2012, 18, 3379-3388 H.H. Haeri, S. Ketabi, 

S.M. Hashemianzadeh.  

Binding of Divalent Metal Ions to Calcium-Free Peroxidase: Thermodynamic and 

Kinetic Studies, Chemistry & Biodiversity, 2012, 9, 1806-1822, K. Nazari, V. Kelay, 

A. Mahmoudi, and S. M. Hashemianzadeh. 

http://scholar.google.com/citations?view_op=view_citation&hl=en&user=DAR93DYAAAAJ&sortby=pubdate&citation_for_view=DAR93DYAAAAJ:H_jBuBxbQIAC
http://scholar.google.com/citations?view_op=view_citation&hl=en&user=DAR93DYAAAAJ&sortby=pubdate&citation_for_view=DAR93DYAAAAJ:H_jBuBxbQIAC
http://scholar.google.com/citations?view_op=view_citation&hl=en&user=DAR93DYAAAAJ&sortby=pubdate&citation_for_view=DAR93DYAAAAJ:H_jBuBxbQIAC
http://scholar.google.com/citations?view_op=view_citation&hl=en&user=DAR93DYAAAAJ&sortby=pubdate&citation_for_view=DAR93DYAAAAJ:RuPIJ_LgqDgC
http://scholar.google.com/citations?view_op=view_citation&hl=en&user=DAR93DYAAAAJ&sortby=pubdate&citation_for_view=DAR93DYAAAAJ:RuPIJ_LgqDgC
http://scholar.google.com/citations?view_op=view_citation&hl=en&user=DAR93DYAAAAJ&sortby=pubdate&citation_for_view=DAR93DYAAAAJ:RuPIJ_LgqDgC
http://link.springer.com/article/10.1007/s10847-015-0549-0
http://link.springer.com/article/10.1007/s10847-015-0549-0
http://link.springer.com/article/10.1007/s10847-015-0549-0
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study. Journal of Molecular Modeling, 2011, 17(4), 889-898 
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Temperature effects on the stochastic gating of the IP3R Calcium Release Channel: A 

Numerical Simulation Study. Journal of Biological Systems, 2009, 17 (4), pp. 817-

852 

 H.H. Haeri, S.M. Hashemianzadeh, M. Monajjemi  

 

DFT-Based QSAR Study of Valproic Acid and its Derivatives 

QSAR Combinatorial Science, 2008, 27(4), 469 - 474 

S. M. Hashemianzadeh, M.A. Safarpour, K. Gholamjani-Moghaddam, A.R. 

Mehdipour   

 

Theoretical study of the interactions between isolated DNA bases and various IA and 

IIA ions by ab initio calculations.  

Monatshefte fur Chemie, 2008,139, 89-100 

S. M.  Hashemianzadeh, S. Faraji, A.H. Amin, S. Ketabi  

 

The theoretical investigation of one of the derivatives of 1, 2-dithienylcyclopentene as 

a molecular switch 

Journal of Molecular Modelling, 2008, 14(4), 315-323 

M.A. Safarpour, S.M. Hashemianzadeh, A. Kasaeian  

 

Host-guest inclusion complexes of local anesthetic drugs (procaine hydrochloride and 

butacaine hydrochloride) with alpha- and beta-cyclodextrins: Semi-empirical studies.  

Monatshefte fur Chemie, 2008, 139(7), 764-771 
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Investigation of Interface between Polyethylene and Functionalized Graphene: A 

computer Simulation Study, Current Applied Physics, 2015, xx, xx , S Javan 

Nikkhah, MR Moghbeli, SM Hashemianzadeh. 

 

Effect of Surface Composition on Interfacial Adhesion between Polyethylene and 

Graphene sheet (under review) 

S. Javan Nikkhah, M. R. Moghbeli, S. M. Hashemianzadeh (under review) 

 

Interfacial adhesion between functionalized polyethylene surface and graphene via 

molecular dynamic simulation Journal of Molecular Modeling, 2015, 21, 1-12, S. 

Javan Nikkhah, M. R. Moghbeli, S. M. Hashemianzadeh 

Mixed Micellization of Gemini and Conventional Surfactant in Aqueous Solution, a 

Lattice Monte Carlo Simulation, Journal of Molecular Graphics and Modeling, 2014, 

53, 221-227, Hussein Gharibi, Zahra Khodadadi, S. Morteza Mousavi-Khoshdel, S. 

Majid Hashemianzadeh, Soheila Javadian. 

Monte Carlo Simulation of Binary Surfactant/Contaminant/Water Systems .Journal of 

Molecular Graphics and Modeling, 2012, 36, 20-29 , H. Gharibi, Z. Khodadadi, S.M. 

Mousavi-Khoshdel, S.M. Hashemianzadeh.  

The Role of Interaction Energies in Behavior of Mixed Surfactant Systems: A Lattice 

Monte Carlo Simulation.  

Langmuir, 2010, 26 (17), pp. 13786-13796 

N. Poorgholami-Bejarpasi, S.M. Hashemianzadeh, S.M. Mousavi-Khoshdel, B. 

Sohrabi  

 

Investigation of the Mixing Behavior of Surfactants by the Lattice Monte Carlo 

Simulation. 

Journal of Molecular Modeling, 2010, 16 (9), pp. 1499-1508 
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Lattice Monte Carlo simulation of dilute ionic surfactants   
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Further Study on the Micellization of a Symmetric Amphiphile Using the Monte 

Carlo Technique.  

Bulletin of the Chemical Society of Japan, Vol. 79, 2006, No. 9 pp.1355-1361 

H. Gharibi, R. Behjatmanesh-Ardakani, S.M. Hashemianzadeh, B. Sohrabi, S. 

Javadian  

 

Study of thermodynamic parameters in amphiphilic systems by lattice Monte Carlo: 

effect of tails and heads 

Theoretical Chemistry Accounts: Theory, Computation, and Modeling (Theoretica 

Chimica Acta), 2006, Volume 115, Number 1, Pages 1-17  

H.  Gharibi, R. Behjatmanesh-Ardakani, S.M. Hashemianzadeh, S.M. Mousavi-

Khoshdel, S. Javadian, B. Sohrabi, 

 

Determination of Interaction Parameters In Mixed Surfactant System using a Monte 

Carlo Simulation Technique. Journal of Colloid and Surfaces A, 196, 2002, 31 
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 A novel combined molecular dynamics–micromechanics method for modeling of 

stiffness of graphene/epoxy nanocomposites with randomly distributed graphene, 

Materials & Design, 2014, 64, 96-101, M.M. Shokrieh, Z. Shokrieh, S.M. 

Hashemianzadeh. 

Effective parameters in modeling of graphene sheet Young’s modulus Modares 

Mechanical Engineering, 2012, 12(3), 147.  
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Hydrogen adsorption on SiC nanotube under transverse electric field, Physics Letters 

A,2014, 378 , 2549-2552, Ehsan Masumian, Seyed Majid Hashemianzadeh, Alireza 

Nowroozi. 

A Combined Ab-Initio and Monte-Carlo Investigation of an Equimolar H2/He 

Mixture Adsorption in Silicon Nanotubes: Temperature, Pressure, and Pore Size 

Effects. Journal of Computational and Theoretical Nanoscience, 2012, Volume 9, 

Number 5, pp. 737-744. Seyedehsaleheh Razavi, Seyed Majid Hashemianzadeh, 

Seyedeh fatemeh Razavi, Sahra Balilehvand, Faramarz Yari, Fatemeh Sigarchi.  

 Investigation of Hydrogen and Methane Adsorption/Separation on Silicon 

Nanotubes: A Hierarchical Multiscale Method from Quantum Mechanics to 

Molecular Simulations. Adsorption, 2012, 18, 13, S. Balilevand, S.M. 

Hashemianzadeh, H. Karimi. 

 

Density Functional Theory Study of Carbon Monoxide Adsorption on the Inside and 

Outside of the Armchair Single-Walled Carbon Nanotubes 

Current Applied Physics, 2011, 11(3), 776-782 
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