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Im Folgenden werden Referenzen aus der Publikationsliste meinen Arbeitsschwerpunkten

zugeordnet:

Methodenentwicklung

• Entwicklung und Erweiterung der approximativen Dichtefunktionalmethode SCC-

DFTB: [3, 97, 98, 99, 7, 8, 15, 18, 22, 25, 103, 32, 62, 67, 70, 71, 73, 82].

• Enwicklung von kombinierten quantenmechanischen/klassischen Methoden (QM/MM):

[10, 12, 30, 36, 68, 69, 105].

• Multi-Skalen-Methoden: Kombination von QM mit MM und Kontinuumsbeschrei-

bungen [59, 60, 106]

• Quantenmechanische Beschreibung optisch angeregter Zustände und Photobiophy-

sik: [16, 21, 42, 53, 63, 64, 78, 79].

• Methoden zur Beschreibung von Elektronentransport durch organische Moleküle

und DNA [38, 43, 56, 75, 91, 95].

Anwendungsgebiete

• Beschreibung von Ladungstransportprozessen in biologischen Systemen: Protonen-

transport [12, 23, 40, 47, 50, 51, 59, 65, 66, 81, 86, 89] und Elektronentransport in

DNA [29, 76, 77, 83, 87, 88, 84, 90, 94].

• Struktur und Stabilität von Polypeptiden und Proteinen: [4, 5, 9, 17, 20, 30, 46].

• Struktur und Stabilität von DNA Basenpaaren und DNA: [15, 26, 34, 35, 37].

• Wechselwirkung von biologischen/organischen Molekülen mit Festkörperoberflächen:

[11, 38, 49, 55]

• Simulation der Eigenschaften und Dynamik von Kohlenstoff-Nanoröhren und Ful-

lerenen: [101, 102, 33, 39, 45, 104, 61].

• Festkörper, Oberflächen, Molekülkristalle: [1, 6, 13, 14, 19, 27, 28]

Ethische und Soziale Aspekte der Biowissenschaften

• Marcus Elstner (Hrg.): Gentechnik und Ethik, Springer Verlag 1997

• T. Braun, M. Elstner (Hrg.): Gene und Gesellschaft, Deutsches Krebsforschungs-

zentrum, Heidelberg 1999

• M. Elstner, N. Gottschalk: Rezension des Buches ”Bioethik“ von F. Zülike, Spek-

trum der Wissenschaft 2/98, S.130
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[86] P. Phatak, J. Frähmcke , M. Wanko, M. Hoffmann, P. Strodel, J. Smith, S. Suhai,

A. Bondar, M. Elstner, Long-distance proton transfer with a break in the bacterior-

hodopsin active site, J. Amer. Chem. Soc. 131 (2009) 7064.

[87] P. Woiczikowski, T. Kubar , R. Gutierrez, R. Caetano, G. Cuniberti, M. Elstner,

Combined DFT and Landauer approach for hole transfer along classical MD simula-

tions of DNA,J. Chem. Phys. 130 (2009) 215104.
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