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Zusammenfassung.Einwandige Kohlenstoff Nanoröhrchen
können sowohl halbleitende als auch metallische Eigenschaf-
ten aufweisen, je nachdem wie die Röhrchenachse im Ver-
gleich zur Anordnung der Kohlenstoffatome verläuft. Dies
wird durch den sogenannten Aufrollvektor bestimmt. Halb-
leitende Nanor̈ohrchen k̈onnen f̈ur Transistoren (CNFETs)
verwendet werden, deren Verhalten sich mit einer modifi-
zierten Version von Berkeley Spice 3f5 simulieren läßt. Die
aus diesen Simulationen gewonnenen Parameter werden zur
Parametrisierung von SystemC Modellen aus CNFETs be-
stehender Grundschaltungen verwendet, was zu einer um
Größenordnungen höheren Simulationsgeschwindigkeit bei
hoher Genauigkeit führt.

Abstract. Single walled carbon nanotubes (CNT) can be ei-
ther metallic or semiconducting depending on the tube’s ori-
entation in relation to the configuration of the carbon atoms.
This is determined by the so-called chiral vector. Semicon-
ducting CNT can be used in transistors (CNFET) which can
be simulated by a modified version of Berkeley Spice 3f5.
The parameters determined by these simulations are used to
parameterise SystemC models of some basic building blocks
yielding fast simulations with high accuracy.

1 Einleitung

Einwandige Kohlenstoff Nanoröhrchen stellen ein vielver-
sprechendes Material bei der Suche nach den Bauelemen-
ten der Zukunft dar. Man kann sich diese Röhrchen dadurch
entstanden denken, dass eine Graphenschicht, also eine Gra-
phitschicht mit der Dicke einer Atomlage, zu einem Zylinder
aufgerollt wird.
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Eine Eigenschaft von Kohlenstoff Nanoröhrchen ist, dass
diese entweder halbleitend oder metallisch sein können, je
nachdem wie die R̈ohrchenachse im Vergleich zur Anord-
nung der Kohlenstoffatome verläuft. Dies wird durch den so-
genannten Aufroll- oder Chiralvektor bestimmt. Aus theore-
tischen berlegungen weiß man, dass bei rein zufällig geẅahl-
tem Aufrollvektor ein Drittel der entstehenden Röhrchen me-
tallisch und zwei Drittel halbleitend sind. Zur Verwendung in
Transistoren sind natürlich nur die halbleitenden Nanoröhr-
chen von Interesse.

Der restliche Beitrag ist wie folgt gegliedert: In Ab-
schnitt 2 werden die physikalischen Eigenschaften von
Kohlenstoff-Nanor̈ohrchen vorgestellt und Abschnitt3
bescḧaftigt sich mit der Simulation von auf diesen Elemen-
ten basierenden Transistoren mit Spice. Schließlich wird die
Abstraktion der Eigenschaften in Abschnitt4 diskutiert und
die Ergebnisse in Abschnitt5 zusammengefasst.

2 Physikalische Eigenschaften von
Kohlenstoff – Nanoröhrchen

2.1 Geometrische Eigenschaften

Kohlenstoff-Nanor̈ohrchen kann man sich durch Aufrollen
eines Streifens vorstellen, der aus einer Graphenschicht her-
ausgeschnitten ist. Die Orientierung dieses Streifens relativ
zur Anordnung der beteiligten Kohlenstoffatome wird durch
den Aufrollvektorc bestimmt. Dieser lässt sich durch eine
Linearkombination der in Abb.1 definierten Gittervektoren
a1 unda2 darstellen:

c = n1a1 + n2a2 ; n1, n2 ∈ Z. (1)

Die Symmetrielinie durch die C-Atome wird als Armchair-
und die durch die Mittelpunkte der Sechsecke als Zigzag-
Linie bezeichnet. Demzufolge nennt man Nanoröhrchen,
deren Aufrollvektor entlang einer solchen Symmerielinie
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Abbildung 1. Gittervektorena1 und a2 sowie Aufrollvektor c

eines Kohlenstoff-Nanoröhrchens mitn1 = 4 undn2 = 2.

Der Umfang des Kohlenstoff-Nanoröhrchens ist
schließlich durch die Länge des Aufrollvektors gegeben:
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Damit folgt für den Umfang des Nanoröhrchens:

|c| = a0
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n2

1
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2
+ n1n2. (3)

Darüber hinaus besitzt das Kohlenstoff-Nanoröhrchen
eine Verschiebungssymmetrie, d.h. die Struktur entlang der
Röhrchenachse wiederholt sich periodisch. Die Periode wird
durch den Vektort beschrieben, was in Abb. 2 dargestellt ist.
In diesem Zusammenhang bezeichnet man eine Periode als
1-D Einheitszelle (Yang, 1999). Auch der Vektort läßt sich
als Linearkombination der Gittervektoren darstellen:

t = t1a1 + t2a2 ; t1, t2 ∈ Z. (4)

Es läßt sich zeigen, dass für die beiden Koeffizientent1 und
t2 gilt:

t1 = − (n1 + 2n2) /g (5)

t2 = (2n1 + n2) /g (6)

mit g = GGT (2n1 + n2, n1 + 2n2) , (7)

wobei GGT(·) die Bestimmung des Größten Gemeinsamen
Teilers bedeutet. Weitere Informationen dazu finden sich in
Shukla and Bahar (2004).
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Abbildung 2. 1-D Einheitszelle eines Kohlenstoff-Nanoröhrchens
mit n1 = 4 undn2 = 2.

Im dargestellen Beispiel giltn1 = 4 undn2 = 2. Damit
folgt für g = GGT(10, 8) = 2 und fürt1 = −(4+2 ·2)/2 =
−4 undt2 = (2 · 4 + 2)/2 = 5.

Für die Länge der 1-D Einheitszelle und damit für die

”
Periodendauer“ ergibt sich:
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2.2 Elektrische Eigenschaften

Für die elektrischen Eigenschaften von Kohlenstoff-
Nanoröhrchen ist, wie in allen Materialien, die Bandstruktur
verantwortlich.

Die Wellenfunktion der Elektronen muß dabei in
Umfangrichtung 2π-periodisch sein, was zu einer
Quantisierung der Komponentekc des Wellenvektors
in Umfangsrichtung führt (Maultzsch, 2004):

kc =
2πq

|c| , q ∈ Z. (9)

Im Gegensatz dazu ist die axiale Komponentekt

kontinuierlich. Dies ergibt die möglichen Wellenvektoren:

k = kcec + ktet =
2πq

|c| ec + ktet, (10)

wobei ec und et die Einheitsvektoren in Umfangsrichtung
bzw. in Richtung der Röhrchenachse sind. Schließlcih lassen
sich diese Wellenvektoren als Geraden in derk-Ebene
beschreiben, die durch
√

3|ai|
2

(n1 + n2) · kx +
|ai|
2

(n2 − n1) · ky = 2πq (11)

gegeben sind. Dabei stellenkx undky die Komponenten der
auftretenden Wellenvektoren inx- bzw.y-Richtung dar.
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mit n1 = 4 undn2 = 2.

Es l̈aßt sich zeigen, dass für die beiden Koeffizientent1 und
t2 gilt:

t1 = − (n1 + 2n2) /g (5)

t2 = (2n1 + n2) /g (6)

mit g = GGT(2n1 + n2, n1 + 2n2) , (7)

wobei GGT(·) die Bestimmung des Größten Gemeinsamen
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Abbildung 3. Erste Brillouin Zone von Graphen und Basisvektoren
des reziproken Gitters.
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Abbildung 4. E(k) Dispersionsrelation für Graphene. Darüber
hinaus sind die auftretenden Wellenvektoren in derk-Ebene
eingezeichnet. Da einige dieser Geraden durch die Ecken der1. BZ
laufen, ist das dargestellte Kohlenstoff-Nanoröhhrchenmetallisch.

Die zu den entsprechenden Wellenvektoren gehörende
Energie läßt sich aus derDispersionsrelation von Graphen
(Saito et al., 1992) ermitteln:

E(k) = ±t0

√

√

√

√3 + 2
3

∑

i=1

cos (kai) (12)

mit a3 = a2 − a1 und t0 ≈ 3 eV.

Die Gittervektorenb1 und b2 des reziproken Gitters
ergeben sich zu:

b1 = 2π
a2 × en

a1 (a2 × en)
, b2 = 2π

en × a1

a2 (en × a1)
, (13)

wobeien den Normalenvektor auf die Gitterebene darstellt.
Daraus lassen sich die Ecken der 1. Brillouin Zone (BZ)
bestimmen und nachweisen, dass die EnergieE(k) in diesen
Ecken zu Null wird. Die Gittervektorenb1 und b2 des
reziproken Gitters sowie die 1. BZ sind in Abb. 3 dargestellt.

In Abb. 4 sieht man schließlich die Dispersionsrelation
von Graphen, d.h. die zu den Wellenvektorenk gehörende
Energie E(k). Zusätzlich sind in der k-Ebene die
auftretenden Wellenvektoren eingezeichnet. Da die

Energie in den Ecken der 1. BZ verschwindet, hat das
Nanoröhrchen nur dann keine Bandlücke, wenn eine
Ecke der 1. BZ einem möglichen Wellenvektor entspricht
(der Energienullpunkt ist hier gleich dem Ferminiveau).
Dies ist gleichbedeutend damit, dass eine der Geraden
durch eine der Ecken läuft. Durch geometrische Analyse
läßt sich zeigen, dass dies nur dann möglich ist, wenn
(n1 − n2)/3 ganzzahlig ist (Raja et al., 2004). Dies
bedeutet, dass das Kohlenstoff-Nanoröhrchensichmetallisch
verhält, wenn diese Bedingung erfüllt ist. Andernfalls ist
das Röhrchen halbleitend. Bei zufällig entstehenden
Kohlenstoff-Nanoröhrchen sind demzufolge ein Drittel der
Röhrchen metallisch und zwei Drittel halbleitend.

Halbleitende Kohlenstoff-Nanoröhrchen kommen für den
Aufbau von Transistoren in Frage. Bei diesen Transistoren
kann der Strom durch das Röhrchen durch ein elektrisches
Feld gesteuert werden, ähnlich wie bei konventionellen
MOSFETs. Aufgrund der eindimensionalen Struktur des
Nanoröhrchens erfolgt der Transport allerdings nahezu
ballistisch (Rahman et al., 2003).

3 Simulation mit Spice

Für die Simulation auf Transistorebene kommt das
von Dwyer et al. (2004) vorgestellte I-V-SPICE zum
Einsatz. Dabei handelt es sich um eine modifizierte
Version von Berkeley Spice 3f5. Der Quellcode wurde
dahingehend verändert, dass Strom-Spannungskennlinien
von Bauelementen in tabellarischer Form dem Simulator
zugänglich gemacht werden können. Dadurch ist es
möglich reale Messdaten von hergestellten CNFETs für die
Simulation nanoelektronischer Schaltungen zu verwenden.
Zusätzlich ergänzten Dwyer et al. (2004) das Modell um
dynamische Effekte in Form von parasitären Induktivitäten
und Kapazitäten. Ein Modell von metallischen Kohlenstoff
Nanoröhrchen wurde ebenfalls vorgestellt. Die in I-V-
SPICE verwendeten Modelle für CNFETs und metallische
Kohlenstoff-Nanoröhrchen sind in Abb. 5 dargestellt. Das
Ausgangskennlinienfeld eines n-Typ CNFET zeigt Abb. 6.
Diese Kurven repräsentieren im Wesentlichen das Verhalten
der Stromquelle aus Abb. 5(a).

Im Rahmen dieses Beitrags wurden sowohl CNFETs als
auch metallische Kohlenstoff Nanoröhrchen verwendet, um
ein NAND Gatter zu implementieren. Mit diesem NAND
Gatter wurde anschließend ein flankengetriggertes D-Flip-
Flop aufgebaut. Sowohl das Gatter wie auch das Flip-
Flop wurden durch ausführliche Simulationen in I-V-Spice
charakterisiert.

4 Abstraktion mit SystemC

Für den Entwurf komplexer digitaler Schaltungen
werden abstrahierte Modelle benötigt, die eine höhere
Simulationsgeschwindigkeit als durch Spice erlauben. Daher
wurden die durch Spice-Simulationen ermittelten Daten
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Aufbau von Transistoren in Frage. Bei diesen Transistoren
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MOSFETs. Aufgrund der eindimensionalen Struktur des
Nanoröhrchens erfolgt der Transport allerdings nahezu
ballistisch (Rahman et al., 2003).

3 Simulation mit Spice

Für die Simulation auf Transistorebene kommt das
von Dwyer et al. (2004) vorgestellte I-V-SPICE zum
Einsatz. Dabei handelt es sich um eine modifizierte
Version von Berkeley Spice 3f5. Der Quellcode wurde
dahingehend verändert, dass Strom-Spannungskennlinien
von Bauelementen in tabellarischer Form dem Simulator
zugänglich gemacht werden können. Dadurch ist es
möglich reale Messdaten von hergestellten CNFETs für die
Simulation nanoelektronischer Schaltungen zu verwenden.
Zusätzlich ergänzten Dwyer et al. (2004) das Modell um
dynamische Effekte in Form von parasitären Induktivitäten
und Kapazitäten. Ein Modell von metallischen Kohlenstoff
Nanoröhrchen wurde ebenfalls vorgestellt. Die in I-V-
SPICE verwendeten Modelle für CNFETs und metallische
Kohlenstoff-Nanoröhrchen sind in Abb. 5 dargestellt. Das
Ausgangskennlinienfeld eines n-Typ CNFET zeigt Abb. 6.
Diese Kurven repräsentieren im Wesentlichen das Verhalten
der Stromquelle aus Abb. 5(a).

Im Rahmen dieses Beitrags wurden sowohl CNFETs als
auch metallische Kohlenstoff Nanoröhrchen verwendet, um
ein NAND Gatter zu implementieren. Mit diesem NAND
Gatter wurde anschließend ein flankengetriggertes D-Flip-
Flop aufgebaut. Sowohl das Gatter wie auch das Flip-
Flop wurden durch ausführliche Simulationen in I-V-Spice
charakterisiert.

4 Abstraktion mit SystemC

Für den Entwurf komplexer digitaler Schaltungen
werden abstrahierte Modelle benötigt, die eine höhere
Simulationsgeschwindigkeit als durch Spice erlauben. Daher
wurden die durch Spice-Simulationen ermittelten Daten

Abbildung 4. E(k) Dispersionsrelation für Graphene. Darüber hin-
aus sind die auftretenden Wellenvektoren in derk-Ebene einge-
zeichnet. Da einige dieser Geraden durch die Ecken der 1. BZ lau-
fen, ist das dargestellte Kohlenstoff-Nanoröhhrchen metallisch.

Ecken zu Null wird. Die Gittervektorenb1 undb2 des rezi-
proken Gitters sowie die 1. BZ sind in Abb.3 dargestellt.

In Abb. 4 sieht man schließlich die Dispersionsrelation
von Graphen, d.h. die zu den Wellenvektorenk geḧoren-
de EnergieE(k). Zus̈atzlich sind in derk-Ebene die auf-
tretenden Wellenvektoren eingezeichnet. Da die Energie in
den Ecken der 1. BZ verschwindet, hat das Nanoröhrchen
nur dann keine Bandlücke, wenn eine Ecke der 1. BZ einem
möglichen Wellenvektor entspricht (der Energienullpunkt ist
hier gleich dem Ferminiveau). Dies ist gleichbedeutend da-
mit, dass eine der Geraden durch eine der Ecken läuft. Durch
geometrische Analyse läßt sich zeigen, dass dies nur dann
möglich ist, wenn(n1 − n2)/3 ganzzahlig ist (Raja et al.,
2004). Dies bedeutet, dass das Kohlenstoff-Nanoröhrchen
sich metallisch verḧalt, wenn diese Bedingung erfüllt ist. An-
dernfalls ist das R̈ohrchen halbleitend. Bei zufällig entste-
henden Kohlenstoff-Nanoröhrchen sind demzufolge ein Drit-
tel der R̈ohrchen metallisch und zwei Drittel halbleitend.

Halbleitende Kohlenstoff-Nanoröhrchen kommen für den
Aufbau von Transistoren in Frage. Bei diesen Transisto-
ren kann der Strom durch das Röhrchen durch ein elektri-
sches Feld gesteuert werden,ähnlich wie bei konventionel-
len MOSFETs. Aufgrund der eindimensionalen Struktur des
Nanor̈ohrchens erfolgt der Transport allerdings nahezu bal-
listisch (Rahman et al., 2003).

3 Simulation mit Spice

Für die Simulation auf Transistorebene kommt das von
Dwyer et al.(2004) vorgestellte I-V-SPICE zum Einsatz. Da-
bei handelt es sich um eine modifizierte Version von Berke-
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verwendet, um SystemC Modelle des Flip-Flops und des
Gatters zu entwickeln.

Die SystemC Abstraktionen modellieren dabei auch
Effekte wie eine vergrößerte Durchlaufzeit bei Verletzung
der Setup-Zeit des Flip-Flops. Natürlich wird in einem
solchen Fall eine entsprechende Warnmeldung generiert.
Im Falle des Gatters werden auch Effekte berücksichtigt,
die auftreten, wenn beide Eingänge nur für kurze Zeit
gleichzeitig auf logisch eins liegen. In einem solchen
Fall unterschreitet die Ausgangsspannung in der Spice-
Simulation die 50% Schwelle der Versorgungsspannung
nicht. Bei vergleichbarem Timing der Eingangssignale
zeigt auch der Ausgang der SystemC Simulation keine
Veränderung. Dies ist ein wesentlicher Unterschied zu
herkömmlichen abstrakten Modellen, die ein solches
Gatter als Boolesche Funktion mit nachgeschaltetem
Verzögerungselement modellieren. In diesem Fall würde am
Ausgang ein kurzer Glitch auftreten, obwohl dieser in der
realen Schaltung nicht vorhanden ist.

Die Abbildungen 7 und 8 vergleichen die
Simulationsergenisse von SystemC und Spice miteinander.
Die gute Übereinstimmung der Ergebnisse bezüglich des

Zeitverhaltens ist deutlich zu erkennen. In Abb. 7 sieht man
darüber hinaus die erwähnte

”
Filtereigenschaft“ des NAND

Gatters, und dass sich diese auch in der SystemC Simulation
wiederfindet.

Im Falle des Flip-Flops wurde der Zeitpunkt derÄnderung
des Dateneingangs mit dem Zyklus näher an die Taktflanke
geschoben. Man erkennt deutlich, dass sich die bei einer
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Verletzung der Setup-Zeit auftretende Verzögerung in der
SystemC Simulation sehr gut widerspiegelt. Bei einer

”
größerern“ Verletzung

”
kippt“ der Ausgang schließlich

nicht mehr. Auch dieses Verhalten zeigt die SystemC
Simulation. In Zipf et al. (2005) findet sich eine detaillierte
Beschreibung der SystemC Implementierung.

5 Zusammenfassung

In diesem Beitrag werden die geomtrischen, physikalischen
und elektrischen Eigenschaften von Kohlenstoff-
Nanoröhrchen reflektiert. Diese Nanoröhrchen können
entweder metallische oder halbleitende Eigenschaften
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darüber hinaus die erwähnte
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SystemC Simulation sehr gut widerspiegelt. Bei einer

”
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ley Spice 3f5. Der Quellcode wurde dahingehend verändert,
dass Strom-Spannungskennlinien von Bauelementen in ta-
bellarischer Form dem Simulator zugänglich gemacht wer-
den k̈onnen. Dadurch ist es m̈oglich reale Messdaten von
hergestellten CNFETs für die Simulation nanoelektronischer
Schaltungen zu verwenden. Zusätzlich erg̈anzten Dwyer
et al.(2004) das Modell um dynamische Effekte in Form von
parasiẗaren Induktiviẗaten und Kapazitäten. Ein Modell von
metallischen Kohlenstoff Nanoröhrchen wurde ebenfalls vor-
gestellt. Die in I-V-SPICE verwendeten Modelle für CNFETs
und metallische Kohlenstoff-Nanoröhrchen sind in Abb.5
dargestellt. Das Ausgangskennlinienfeld eines n-Typ CN-
FET zeigt Abb.6. Diese Kurven repr̈asentieren im Wesentli-
chen das Verhalten der Stromquelle aus Abb.5a.

Im Rahmen dieses Beitrags wurden sowohl CNFETs als
auch metallische Kohlenstoff Nanoröhrchen verwendet, um
ein NAND Gatter zu implementieren. Mit diesem NAND
Gatter wurde anschließend ein flankengetriggertes D-Flip-
Flop aufgebaut. Sowohl das Gatter wie auch das Flip-
Flop wurden durch ausführliche Simulationen in I-V-Spice
charakterisiert.

4 Abstraktion mit SystemC

Für den Entwurf komplexer digitaler Schaltungen werden
abstrahierte Modelle benötigt, die eine ḧohere Simulations-
geschwindigkeit als durch Spice erlauben. Daher wurden
die durch Spice-Simulationen ermittelten Daten verwendet,
um SystemC Modelle des Flip-Flops und des Gatters zu
entwickeln.

Die SystemC Abstraktionen modellieren dabei auch Ef-
fekte wie eine vergr̈oßerte Durchlaufzeit bei Verletzung der
Setup-Zeit des Flip-Flops. Natürlich wird in einem solchen
Fall eine entsprechende Warnmeldung generiert. Im Falle
des Gatters werden auch Effekte berücksichtigt, die auftre-
ten, wenn beide Eing̈ange nur f̈ur kurze Zeit gleichzeitig
auf logisch eins liegen. In einem solchen Fall unterschrei-
tet die Ausgangsspannung in der Spice-Simulation die 50%
Schwelle der Versorgungsspannung nicht. Bei vergleichba-
rem Timing der Eingangssignale zeigt auch der Ausgang der
SystemC Simulation keine Veränderung. Dies ist ein wesent-
licher Unterschied zu herkömmlichen abstrakten Modellen,
die ein solches Gatter als Boolesche Funktion mit nachge-
schaltetem Verz̈ogerungselement modellieren. In diesem Fall
würde am Ausgang ein kurzer Glitch auftreten, obwohl die-
ser in der realen Schaltung nicht vorhanden ist.

Die Abbildungen7 und 8 vergleichen die Simulationser-
genisse von SystemC und Spice miteinander. Die gute ber-
einstimmung der Ergebnisse bezüglich des Zeitverhaltens ist
deutlich zu erkennen. In Abb.7 sieht man dar̈uber hinaus die
erwähnte

”
Filtereigenschaft“ des NAND Gatters, und dass

sich diese auch in der SystemC Simulation wiederfindet.

Im Falle des Flip-Flops wurde der Zeitpunkt derÄnderung
des Dateneingangs mit dem Zyklus näher an die Taktflanke
geschoben. Man erkennt deutlich, dass sich die bei einer Ver-
letzung der Setup-Zeit auftretende Verzögerung in der Sy-
stemC Simulation sehr gut widerspiegelt. Bei einer

”
größe-

ren“ Verletzung
”
kippt“ der Ausgang schließlich nicht mehr.

Auch dieses Verhalten zeigt die SystemC Simulation. InZipf
et al.(2005) findet sich eine detaillierte Beschreibung der Sy-
stemC Implementierung.
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verwendet, um SystemC Modelle des Flip-Flops und des
Gatters zu entwickeln.
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”
Filtereigenschaft“ des NAND

Gatters, und dass sich diese auch in der SystemC Simulation
wiederfindet.

Im Falle des Flip-Flops wurde der Zeitpunkt derÄnderung
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