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RESUMO

A pesquisa em fisica da matéria condensada com isolantes e supercondutores topologicos tem
contribuido muito para a caracterizacdo das propriedades de superficie e de modos zero em
nanofios. Investigamos teoricamente o transporte de elétrons através do ponto quantico em
forma de T (PQ) com um Unico nivel e spinless, conectado a uma cadeia em zigue zague e
acoplado a um supercondutor p-wave, utilizando o método analitico recursivo de funcdes de
Green no equilibrio. Este modelo é uma extensdo da cadeia de Kitaev para uma rede triangular
de tamanho finito com trés, quatro e cinco sitios. Observamos que modos zero de Majorana
podem ser sintonizados através dos parametros de acoplamento do dispositivo e a condutancia
linear mostra ambos os Estados Ligados de Majorana (MBS) na fase topoldgica e na fase
topoldgica geral maximamente robusta. Este modelo mais realista permite a deteccdo de MBS
através do controle dos parametros que governam o tunelamento eletrénico e pode ser (til para
experimentos relevantes.

PALAVRAS-CHAVES: Estados ligados de Majorana (MBS), Método analitico recursivo de
fungdes de Green no equilibrio, Ponto quéntico, T-shaped, Qubit.
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ABSTRACT

The research in condensed matter physics with insulators and superconductors
topological has contributed greatly to the characterization of the surface properties and modes
zero in nanowires. We investigate theoretically, through the recursive Green’s function
approach, the electron transport through the T-shaped quantum dot (PQ) with a single level and
spinless, connected to a zigue zague chain and coupled to a p-wave superconductor. This model
is an extension of the Kitaev chain for a network triangular of finite-size with for three, four,
and five sites. We find that the Majorana zero modes can be tuned through the coupling
parameters of the device and the linear conductance show both the Majorana Bound States
(MBS) in topological phase and in the general topological phase maximally robust. This more
realistic model allows the detection of MBS through of the control of the parameters governing
the electronic tunneling and can be helpful for relevant experiments.

Keywords: Majorana Fermions, recursive Green’s function approach, Kitaev chain, class of electronic
nanodevices, Quantum Dot, T-shaped, Qubit, Majorana Bound States (MBS).
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CAPITULO 1: INTRODUGCAO

“O livro do mundo esta escrito em linguagem matematica”
(Galileu Galilei)

1.1 Introducao

A fisica de estado solido tem proporcionado varios estudos acerca de sistemas que
incluem semicondutores e, estes, estimularam a revolucéo eletronica de novos dispositivos logo
apos o fim da segunda guerra mundial [1]. Além disso, o desenvolvimento de sistemas com
semicondutores nanoscOpicos proporcionaram novos campos para a pesquisa em fisica basica
e, que consequentemente, levaram a uma nova fase de desenvolvimento na moderna industria
eletronica.

Do ponto de vista relevante, a pesquisa basica nesta area, tem por intuito melhorar o
nosso entendimento sobre os sistemas quéanticos. Todavia, do ponto de vista aplicado, o
conhecimento obtido terd utilidade fundamental no desenvolvimento de novos nanodispositivos
[1].

Uma nova classe de dispositivos vem atraindo o interesse de pesquisadores na ultima
década. Estes se baseiam em propriedades exoticas de quasiparticulas denominados férmions
de Majorana, previstas teoricamente por Ettore Majorana em 1937 ao propor solugdes reais para
a equacdo de Dirac [1].

Sabemos que um elétron com carga negativa ao se encontrar com um positron, sua
antiparticula com carga positiva, se aniquilam mutuamente gerando emisséo de raios gama. Ou
seja, desde o século XX, os pesquisadores sabem que para cada particula tem-se sua
antiparticula associada, porém com carga oposta. E desta maneira, Ettore Majorana imaginou:
“E se uma particula fosse sua propria antiparticula ?”. A resposta para esse problema ¢ que elas
ndo se aniquilariam em contato devido ambas serem ao mesmo tempo particula e antiparticula.

Féermions de Majorana tem sido procurado exaustivamente e, com isso, na Ultima
década, fisicos acreditaram que eles pudessem ser encontrados em sistemas de estado solido.
Portanto, onde podemos encontrar estas particulas exéticas? Existindo chance de observar
férmions de Majorana em sistemas de estado solido, esta deve existir em forma de excitagdes
ndo triviais. Um ponto a se destacar é que em supercondutores, pares de fermions oferecem
uma possibilidade real para a busca destas excitacdes. Nestes materiais existem um analogo de

matéria e antimatéria: Os elétrons (negativo) e as lacunas (positivo), um desaparecendo ao se
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encontrar com o outro. Isto €, da mesma maneira que particulas e antiparticulas ndo podem
coexistir, elétrons e lacunas também néo [2].

Com isso, a comunidade cientifica de fisica da matéria condensada adentrou em uma
busca exaustiva por fermions de Majorana em sistemas de estado solido com interesse em
investigacOes acerca de fisica basica e também em aplicacfes para estes sistemas, tais como em
computacdo quantica, pois quando duas destas particulas exdticas estdo em movimentos um em
relacdo ao outro, cada um deles mantém sua memdria da sua posi¢do anterior e isto permitiria
a construcao de computadores quanticos estaveis e imunes a influéncia externa [2].

Ademais, férmions de Majorana ndo sdo particulas ou pequenas quantidades de matéria
no sentido que sdo considerados os elétrons ou neutrinos. Eles sdo quasiparticulas como os
plasmons de superficie, todavia se comportam como uma particula auténtica e, isto, permite sua
deteccdo [1].

A deteccdo experimental de férmions de Majorana foi realizada 77 anos ap6s sua
proposicdo feita por Ettore Majorana. Ou seja, em 2014, pesquisadores americanos da
Universidade de Princeton, liderados pelo professor Dr. Ali Yazdani, seguindo a tese de
doutorado do fisico de nacionalidade russa Alexei Kitaev, obtiveram assinaturas de férmions
de Majorana utilizando um microscépio de varredura de tunelamento sobre um sistema
composto de uma cadeia fina de atomos de ferro sobre um supercondutor de chumbo [3-4].

O presente trabalho estd baseado em duas outras pesquisas relevantes a sistemas em
estado solido. Um dos trabalhos é indexado em revista de periddico de nivel internacional, de
autoria: C. V. Kraus, et. al., intitulado: “Preparing and probing atomic Majorana fermions and
topological order in optical lattices ”, publicado no ano de 2012 no New Journal of Physics [5].

De acordo com C. V. Kraus, et. al. é proposto um sistema contendo uma cadeia de
atomos em zigue zague, onde neste contém duas cadeias de Kitaev acopladas por diferentes
amplitudes de pareamento e hoppings, A1,hi1 e Az h2, respectivamente. A Figura 1 a seguir exibe
a cadeia de &tomos em zigue zague [5] e esta representa uma extensdo do modelo de Kitaev que
sera descrita na secdo 2.5. E desta forma, a utilizaremos a fim de fazer parte de nosso modelo
proposto, com intuito de deteccdo de Majorana sobre a cadeia de &tomos com trés, quatro e

cinco sitios.
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C2i-1 Cai Cp,1

Figura 1: Representacéo da cadeia de &tomos em zigue zague proposta por Kraus et al [5], sendo A hs e
Az h; 0s fatores de amplitudes de pareamento e hoppings, respectivamente. Além disso Cai.i e Cyi
correspondem os operadores de Majorana presentes em cada sitio e, ca1 e Cg10S modos de Majorana
desemparelhados nas extremidades da cadeia.

Outro trabalho que esta tese foi baseada, é o artigo publicado no periédico Physical
Review B em 2011 com autoria de Dong E. Liu e Harold U. Baranger, intitulado “Detecting a
Majorana-Fermion Zero Mode Using a Quantum Dot”. Neste artigo, 0S autores propdem um
modelo contendo dois eletrodos conectados a um ponto quantico spinless acoplado a um
nanofio com MBS presente em suas extremidades. Ademais, os autores calcularam a funcéo
espectral A(w) do modelo variando, por exemplo, os acoplamentos entre PQ-fio (A) ¢ PQ-
eletrodos (I') e também variando o acoplamento entre os dois estados ligados de Majorana

presentes nas extremidades do nanofio (em) a fim de detectar MBS exatamente quando A(w =

Baseado nos dois trabalhos citados e na relevancia experimental pautada nas técnicas de
ultra-cold atoms [6-7] e Mechanical Break Junction (MBJ) [8-10] em estruturas de nanofios,
propomos uma nova classe de nanodispositivos: Eletrodos em contato com ponto quéntico de
unico nivel (PQ) [11-12] acoplado a um nanofio de atomos em zigue zague sobre um
supercondutor topoldgico (TS) (ver Figura 7). O ponto quantico (PQ) é um possivel candidato
para detectar MBS [3,13-14].

O estudo do transporte quantico através de PQ acoplado a MBS (PQ-MBS) é estendido
a configuracGes de sistemas do tipo "estrutura PQ em forma de T" [15]. Mais recentemente, 0
estudo do transporte quantico através de (PQ-MBS) foi estendido para sistemas multi-PQ [16].

Investigamos um tipo especifico de arranjo com geometria triangular em zigue zague.
Neste caso, adicionar um ou mais sitios a cadeia em zigue zague produz triangulos acoplados e
invertidos (modos quirais) [5]. Neste trabalho consideramos uma cadeia em zigue zague e a

influéncia desta rede triangular para o surgimento de modos de Majorana desemparelhados,
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correspondendo a uma representacao tight-binding de uma cadeia 1D sobre um supercondutor
topoldgico.

Neste sistema calculamos a fungdo de Green exata do sistema Gg_ 4, €, posteriormente,
plotamos os graficos da densidade de estados eletrénica (LDOS), transmitancia e condutancia
do sistema a fim de detectar férmions de Majorana sobre o nanofio.

Nossos calculos foram realizados no limite termodinamico e no contexto das fungdes
de Green [13,17], focando os efeitos de tamanho finito através de parametros livres do modelo
para trés, quatro e cinco sitios, além de prever para n sitios. De fato, realizamos célculos sob
condigdes de temperaturas muito baixas e pequenas diferencas de potencial [18] de forma que
a temperatura quase nao afeta a curva de condutancia e preserva os efeitos quanticos.

O presente trabalho obedece a organizacao descrita a seguir: No capitulo 2 foi realizada
uma introdugdo dos conceitos basicos sobre o tema investigado. Neste capitulo abordamos
sobre pontos quanticos, o formalismo de funcGes de Green, a equacdo de Heisenberg, férmions
de Majorana, a cadeia de &tomos em zigue zague, fase topoldgica e o hamiltoniano do sistema
estudado. No capitulo 3 apresentamos a metodologia utilizada nesta pesquisa, isto é, o calculo

da funcdo de Green exata via formalismo recursivo de funcGes de Green. Obtemos G 4, para

um, dois e trés sitios e generalizamos o conjunto de equagdes matriciais que descrevem o
modelo proposto (ver Figura 7) para n sitios. No capitulo 4 mostramos os resultados,
destacando-se os graficos plotados da transmitancia, condutancia e densidade de estados para
diferentes valores de parametros de acoplamento. Neles obtemos assinaturas de férmions de
Majorana. E no capitulo 5, apresentamos as conclusdes a respeito dos resultados e perspectivas

de trabalhos futuros.
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CAPITULO 2: FUNDAMENTOS TEORICOS

“A natureza ¢ um enorme jogo de xadrez disputado por

deuses, e que temos o privilégio de observar. As regras do

jogo sdo o que chamamos de fisica fundamental, e compreender
essas regras é a nossa meta”

(Richard Feynman)

Neste capitulo trataremos de alguns conceitos fundamentais relacionados a este trabalho. Dentre
alguns, destacam-se o ponto quantico (Quantum dots, PQs.), férmions de Majorana (FM), a
cadeia de 4&tomos em zigue zague e o hamiltoniano do sistema. A pesquisa em sistemas
guanticos € relevante pela sua caracteristica multidisciplinar, ou seja, estes sistemas
proporcionam aplicabilidade na fisica e na engenharia, com desenvolvimento de

nanodispositivos nestas respectivas areas.

2.1 Pontos quénticos (PQs)

Desde 1947, apds a demonstracdo do efeito transistor por J. Bardeen e W. Brattain em
um cristal de germanio, os materiais semicondutores tem sido os responsaveis por inimeros
avancos, seja no desenvolvimento de novas tecnologias ou na area de pesquisa cientifica basica.
Muitos destes avangos ocorreram a partir do aparecimento de estruturas hibridas por volta de
1970, as chamadas heteroestruturas, que séo jungdes de materiais semicondutores diferentes.

Um ponto quéntico [19-21] é um semicondutor cujos éxcitons sdo confinados em todas
as trés dimensdes espaciais. Foram descobertos no inicio da década de 1980 por Alexei EKimov
e, além disso, o termo Quantum Dot foi cunhado por Mark Reed. Pesquisadores tém estudado
0s pontos quanticos em transistores, células solares, LEDs e lasers de diodo. Eles também
investigaram os PQs como agentes para imagens médicas e esperam usa-los como qubits [1].

Pontos quanticos séo estruturas com dimensdes reduzidas para valores da ordem de
nanébmetros, que resultam no confinamento dos portadores de cargas nas trés dimensdes
espaciais [1,13,19]. O confinamento tridimensional propicia aos PQs estados eletrénicos
semelhantes a &tomos, com niveis de energias discretos. O confinamento causa uma mudanga
na densidade de estados de energia para cada dimenséo que esteja sobre confinamento.

As caracteristicas fisico-quimicas de um semicondutor s6 variam com a reduc¢édo do seu
tamanho. Quando estes atingem dimensdes nanométricas, encontram-se em regime de
confinamento quéntico. A partir dai propriedades como temperatura de transicdo de fase,
condutividade elétrica, absorcdo eletrénica tornam-se dependentes do tamanho do material
[22].
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As propriedades dos pontos quéanticos e as suas possiveis aplicacbes dependem
grandemente do método por que sdo obtidos, que por sua vez podem ser usados como critério
de classificacéo [23].

e Pontos quéanticos eletrostaticos: Fabricados por meio da restricdo de um géas
eletronico bidimensional numa heteroestruturas semicondutora, confinando
elétrons.

e Pontos quéanticos auto-organizados: Obtidos pelo crescimento heteroepitaxial de
materiais distintos. Durante o crescimento da camada de um material sobre o
outro, formam-se picos (ilhas) nanoscopicos que causam o confinamento dos
elétrons nessa regido.

e Pontos quanticos nanocristalinos: Constituidos por um nucleo de metais pesados
como seleneto de cadmio (CdSe), estas nanoparticulas, também denominadas
pontos quanticos coloidais, sdo sintetizadas por via quimica.

Para obter um ponto quéntico é necessaria a juncdo de dois materiais semicondutores
(por exemplo, na Figura 2 apresentamos a juncdo de AlGaAs e GaAs) de gaps diferentes que
serdo unidos, em escala atdmica, provocando a descontinuidade nas bandas de energia da
estrutura resultante. Assim, a finalidade é confinar elétrons numa pequena regido do espaco
(digamos eixo z), cujos niveis de energia serdo quantizados na dire¢éo de crescimento enquanto

que os elétrons ficam livres para moverem nas outras duas dire¢oes (plano xy) [1].

/

e \

GaAs Al Ga, ,As ———1um

Figura 2: Exemplo de ponto quantico: A esquerda tem-se um ponto quéntico e, a direita, uma micrografia
eletronica [5].
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Diversas metodologias ja foram usadas para criar estruturas com PQs. A criacdo de uma
mascara posteriormente gravada na estrutura semicondutora foi um dos primeiros métodos
implementados [24]. Os principais problemas deste método séo a baixa resolucéo lateral e os
defeitos criados. Outra possibilidade, também envolvendo o uso de mascaras, permite que a
nucleacdo sO6 ocorra em determinadas posicOes, resultando em piramides tetraédricas ou
hexagonais [25].

Com o desenvolvimento e aprimoramento das técnicas para fabricacdo de pontos
quanticos, como a epitaxial por feixe molecular ou MBE (molecular beam epitaxy), tornou-se
possivel o crescimento de camadas monoatémicas individuais uma ap06s outra, produzindo
redes cristalinas artificiais e interfaces quase perfeitas [26]. Desta maneira, a producdo e
desenvolvimento de pontos quanticos estdo relacionados a construgdo de dispositivos
eletronicos e fabricacdo de novos dispositivos eletrdnicos, assim como a miniaturizacdo desses.

Isto &, suas aplicabilidades na engenharia sdo essenciais para indudstria.

2.2 O formalismo de funcdes de Green para pontos quanticos

Propriedades de transporte em sistemas com estrutura em escala nanomeétricas, tais
como pontos quanticos (PQs), tem fornecido grande interesse a ciéncia [27-29] e, em especial,
a fisica e a engenharia, principalmente pelo fato de se poder manipular de forma controlada a
ocupacdo dos portadores de carga destas estruturas por meio de voltagens externas.

As estruturas das amostras (hipotética) de materiais semicondutores sdo construidas de
forma que uma regido da amostra seja espacialmente confinada em todas as dimensdes
espaciais, embora conectada ao restante do material por meio de barreiras de tunelamento
ressonante eletrostaticamente definidas, no qual permite a passagem de corrente eletronica pelo
sistema quando h& aplicacdo de uma diferenca de potencial [30].

Além disso, o confinamento espacial e a discretizacdo do espectro de energia,
influenciam de forma significativa nas propriedades de transporte nos pontos quanticos [31].
Em uma ilha metalica, a densidade eletrdnica maior, em geral, do que uma ilha semicondutora,
0 espectro de energia pode ser tratado como continuo e sua separagdo média entre niveis de
particula tnica AEm € quase desprezivel; ja em uma ilha semicondutora, AEm Se torna um
parametro fundamental no estudo de suas propriedades de transporte [31].

O transporte quantico eletrdnico ndo linear em dispositivos nanoscépicos tem
apresentado interesse relevante na area experimental e tedrica. Desta maneira, o transporte ndo

linear tem proporcionado interesse na area de eletrénica molecular, favorecendo a possibilidade
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de utilizar moléculas como diodos, transistores ou interruptores. Todavia, no ambito tedrico, o
transporte eletronico néo linear tem fornecido avancos fundamentais em relagdo a processos
elasticos. Estes notaveis avancos tém sido possiveis a dois excelentes formalismos: O de
matrizes de espalhamentos (Landauer) e o formalismo de funcdes de Green [32], sendo o
segundo utilizado neste trabalho.

O formalismo de fungdes de Green nos evidencia uma ferramenta no qual 0s novos
fendmenos apresentam uma descricdo mais natural. Além disso, este formalismo tem a
vantagem de nos permitir empregar inumeras ferramentas préprias da teoria de campos
(segunda quantizacdo) [32] e, calcular diversas grandezas fisicas, tais como: condutancia,
LDOS e corrente, em sistemas mesoscopicos.

Na Figura 3, apresentamos de forma esquematica o hamiltoniano do modelo: Ponto
quantico — eletrodos. Desta forma, 0 modelo é decomposto em duas partes: Uma regido central

onde os elétrons interagem, e os fios que conectam esta regido aos reservatorios [32].

/7 %’”«,

/ \

r F 5«" \y‘ r D
= Fonte n PQ Dreno -

\ /

\ /
A\ F 4
)‘%%'Es..- e 59“@:?

Figura 3: Modelo esquematico de um ponto quéantico acoplado a eletrodos com seus acoplamentos I'r €
I'p.

Na Figura 3, os eletrodos da esquerda e da direita funcionam como emissor e receptor
de elétrons, respectivamente. O terceiro eletrodo se acopla capacitivamente ao ponto quantico,
permitindo variar a sua energia eletrostatica através da tensdo de porta Vg. Dessa forma, pode-
se mudar a posicdo dos niveis de energia do ponto quantico. Na presenca de uma tensdo V ha
um desequilibrio nos potenciais quimicos dos eletrodos, favorecendo o surgimento de uma
corrente de tunelamento nas jungdes do modelo ponto quéntico-eletrodos [33].

Com isso, 0 hamiltoniano do sistema proposto € dado pelos termos:
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H=H, +Hp +Hp, (1)

Sendo o hamiltoniano que descreve os elétrons nos eletrodos dado por [1]:

H, = Z ekc;a Cra (2)

ka
este descreve os eletrodos esquerdo e direito com potencial quimico u; = 0. Sendo que
c,‘:a (ckq) S0 operadores fermibnicos de criacdo (aniquilacdo), que seguem as regras de
anticomutagéo [32]:
{C;a' Ck’a’} = Ok Oqar
©)

{Cka ’ Ckrar} = {C;a ) Cll-’a’} =

Os elétrons do fio a estdo em equilibrio térmico com o reservatorio em que esta
conectado, onde este tem temperatura T e potencial quimico p. Pode-se escolher as
temperaturas dos reservatorios iguais, mas ndo é obrigatorio. No estudo de transporte de calor
a escolha de temperaturas distintas tem por finalidade o desiquilibrio da regido central [32]. O

hamiltoniano da regido central é [1]:
Hy = eydtd, 4)

que descreve o PQ com um nivel de energia sintonizavel e,. Sendo que d(d) cria (aniquila)
um elétron no estado u de uma base qualquer da regido central [32].

Como H, é bilinear, as interagdes elétron-elétron séo levadas em consideragdo apenas
na aproximagdo de campo medio [1,32]. Com isso, o célculo da condutancia simplifica-se de
forma significativa. Todavia, esta aproximagéo nao descreve processos de flutuagdes de carga
e muito menos correlagdes eletrénicas, fazendo com que seja excluido, o tratamento de
fendmenos do tipo bloqueio de Coulomb e efeito Kondo [32]. Sabendo de tais limitaces, é
natural questionar a veracidade e utilidade real deste modelo, entretanto, através do estudo de
correlac@es fortes [34-36], tendo como resposta que o modelo é realista, desde que o condutor
esteja bem acoplado a varios modos em cada fio [32]. Sem grandes pormenores, isso implica
que a condutancia seja maior que 2e2/ h. Além disso, 0 F, também exclui processos inelasticos,

ou seja, esta é uma limitacdo do modelo, mas ndo do formalismo das funcdes de Green [36,37].
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Até o momento, 0 modelo descrito é composto por fios em equilibrio térmico com os

respectivos reservatorios e uma regido central isolada [32]. O hamiltoniano que descreve o
acoplamento entre o ponto quéntico e os eletrodos é dado por [1]:

}[DL = Z Vka(cl-{rado + dgcka). (5)
ka

Em pontos quanticos os elementos de matriz V,, que descrevem o acoplamento entre

os fios e a regido central sdo denominados parametros livres [32].

2.3 A equagdo de movimento de Heisenberg

Na representacdo de Schrodinger, os operadores que correspondem aos observaveis
fisicos do sistema sdo independentes do tempo. A evolucgdo do sistema esta contida no vetor de

estado |P¢(t) >, e é obtida pela equacdo [38]:

.0
(i 1ws(® >) = Hlws(®) >,
sendo Hg 0 operador hamiltoniano do sistema, com estado inicial,

[Ws(t=10) >=[Us(0) >,

determinando a dinamica do sistema. A evolucdo do vetor de estado pode ser descrita como um
mapeamento do estado inicial pelo operador evolugédo temporal:

[Ws(®) >=U() [Ps(0) >, (6)

que é representado por:
U(t) = exp(—%Hst). (7

Quando Hg ndo depende do tempo, este operador € unitario, pois o operador

hamiltoniano é hermitiano [38] e, garante a relacéo:
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U(t=0) =1. (8)

Existe uma representacdo alternativa da equagdo de Schrodinger conhecida como
representacdo de Heisenberg, onde os operadores evoluem no tempo, mas os vetores de estado
n&o [38]. Através da transformacéo associada com o operador UT na equacio (8) e obtemos o

vetor de estado transformado |y (t) > [39] :

Wy (0 > = UT(E) [Ws(t) > = [Ws(0) >, (9)

na representacdo de Heisenberg o estado é constante e igual a |{g(t) > emt = 0. Assim, 0s

operadores evoluem no tempo de acordo com [39]:
Ay =UT(®) AsU(D) (10)

A partir da definicdo acima, a equacdo do movimento para operadores dependentes do

tempo na representacdo de Heisenberg é [28]:

. d B (11)
ih EAH(t) = [Ax (1), H]

2.4 Férmions de Majorana
Dirac, em 1928, criou uma equacdo da onda relativistica para elétrons [40-41]. Esta
equacdo contém quatro componentes de um campo . Em notacdo covariante temos [1]:
(i)/yay — m) l/) =0. (12)
As matrizes y obedecem a algebra de Clifford [1], ou seja:

{yu, yv} = yuyv+ yvyu=2nw, (13)

sendo que nuv € 0 tensor métrico do espacgo plano, que obedece a seguinte regra [1]:



24

) =-(Y =) =-(r)?=1, (14)

Yy=-vy*v,j £k (15)

no qual é adotado h = ¢ = 1 para equagao (15).

Uma condicéo necessaria e suficiente é que y° seja hermitiana e, as matrizes restantes,
sejam anti-hermitianas. Dessa maneira, tais condigdes nos fazem ter que a equacdo de Dirac
descreva adequadamente a funcdo de onda de uma particula de spin ¥ e com massa m. Portanto,

as matrizes y de Dirac serdo dadas por [1]:

1.0 0 0 0 0 0 1
o_[0 1 0 o0 o o 10
Y=o o =1 o) Y= lo =1 0 o

00 0 -1 -1 0 00

00 0 —i 0 0 1 0
,_{o 0o i o s_.[0 0 0 -1
Y=o i o o) Y7 =1 0 0 o[

i 00 0 0 1.0 0

Dirac encontrou um conjunto de matrizes 4x4, onde suas entradas contém numeros reais e
imaginarios, porém, para que isso tenha consisténcia fisica, 0 campo y necessita ser complexo
[1]. Na teoria quéantica de campos, um dado campo ¢ cria a particula A e destroi sua
antiparticula A, o complexo conjugado ¢ criard A e destruira A. Isto ¢, as particulas serdo suas
préprias antiparticulas. E estas devem ser associadas biunivocamente a campos com a

caracteristica,

p=¢, (16)

teremos assim, campos reais. Como elétrons e positrons sdo diferentes, os campos associados
a eles devem ser distintos. Esta caracteristica intrinseca aparece de forma natural na equacéo de
Dirac [1].

Pesquisadores americanos da universidade de Princeton, liderados por Ali Yazdani, em
2014, seguindo a tese do fisico russo Alexei Kitaev obtiveram, de forma experimental, imagens
(ver Figura 4) de picos de férmions de Majorana se formando em uma cadeia fina de atomos de

ferro (esferas vermelhas ao centro) sobre um supercondutor de chumbo (esferas pretas).
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Figura 4: Pesquisadores da universidade de Princeton utilizaram um microscopio de varredura de
tunelamento para obter imagem experimentalmente da deteccdo de férmions de Majorana [34].

2.5 A cadeia de atomos em zigue zague

Agora sera proposto um modelo onde aparecem modos de Majorana desemparelhados,
isto é, uma representacao tight-binding de um supercondutor de emparelhamento tipo p-wave
1D [1]. Este modelo é uma extensdo da cadeia de Kitaev e, além disso, € um exemplo
experimentalmente realistico para detec¢do de férmions de Majorana [5]. O sistema é composto
por um ponto quéantico em contato com eletrodos metalicos, de um Unico nivel, spinless,
acoplado a uma cadeia de atomos em zigue zague, sobre um supercondutor topoldgico com
pareamento p-wave [5]. Consideremos uma cadeia de &tomos 1D com i-sitios, onde cada sitio
pode estar vazio ou ocupado por um elétron [1]. O hamiltoniano da cadeia (#,) de &tomos em

zigue zague completa sera dado por 3, = Hy + H, + H,, (ver Figura 7) onde

(17)

L
Ty
i=1

(18)

i+a

L-a
— t t t T
Hy = Z(—haci Civa—haCiypqCi + DaCiCivg + DuCiyfCi
i=1
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A equacdo (17) corresponde a entrada ou saida de elétrons (férmions comuns) de um
sitio da cadeia de atomos em zigue zague. Além disso, u é o potencial quimico da cadeia que
define a probabilidade de emitir o elétron no sitio.

Na equacéo (18), o parametro a designa o tipo de fator de acoplamento envolvido na
cadeia de a&tomos em zigue zague. Para « = 1, temos amplitude de pareamento e hopping A hs,
respectivamente, representadas pela cor amarela (diagonal). E, para a = 2, temos amplitude de
pareamento e hopping Azhz, representadas pela cor roxa (horizontal), ambas mostradas na
Figura 7.

Ademais na equacao (18), o primeiro termo dado por

L-« (19)
Hy, = Z (—hacjci+a—hacf+aci)
=1

denota as interagdes entre os sitios adjacentes da cadeia de &tomos em zigue zague, mediadas
pela constante de acoplamento h,, denominada hopping relativo as interacdes entre elétrons

(férmions comuns) em sitios adjacentes. No terceiro termo temos,

L—« (20)
Hy = Z(Aacicim + Aac:rmc;r

i=1

corresponde as intera¢Ges devido a proximidade do supercondutor sobre a qual esta a cadeia de
atomos em zigue zague. Sendo A, denominado de parametro de Cooper ou amplitude de
pareamento.

Descreveremos o hamiltoniano da cadeia de atomos em zigue zague na representacdo
dos férmions de Majorana [1]. Para isso, decompomos os operadores de elétrons c; em termos
dos dois operadores de modos Majorana y,; € yg;. Por definicdo, os operadores de Majorana

sdo dados por [1]:

i = % (Vai + 1Y) (21)
CLT = % (Yai — i¥s:i) (22)

com as propriedades de anticomutacao para 0s modos de Majorana [1]:
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Yair Ypj} = 8ij8ap; Y:;j: Yai

2.6 Fase Topoldgica: Casos limitantes

Para se entender a formacdo de férmions de Majorana na cadeia de &tomos em zigue
zague, devemos analisar algumas condic¢des especificas onde os mesmos acontecem.

O potencial quimico u, hopping # e amplitude de pareamento A induzem acoplamentos
relativamente complexos. O modelo descrito pela Figura 7 é analisado em duas fases:
(@) Trivialp< 0eh, =4, =0);
(b) fase topolégica (FT) u=0eh, =A,=A#0;
(b.1) Situacéo topoldgica mais geral (STG) u # 0 e A # h, mas ainda na fase topoldgica [5] [42-
43].

Na Figura 5 a curva verde representa a transicdo entre: (a) fase trivial e, (b) fase

topoldgica. Qualquer ponto sobre a curva mostra o sistema em transicéo de fase, isto é, E, =

JA? + u?, com E, a energia de Zeeman devido o campo magnético externo B aplicado

perpendicular ao substrato supercondutor s-wave a fim de transforméa-lo em um supercondutor

p-wave. Abaixo da curva verde, o sistema corresponde a fase trivial com E; < \/A? + u?. E
acima desta curva o sistema é caracterizado pela fase topologica e pela (b.1) situacéo topoldgica

mais geral.

E,/A
o/ Fase topologica

/ fp=0;A=h%0

\ 4
\ 4
\ \ Situacao Situacao J
\ topoldgica | topologica J
\ mais geral mais geral J
\[,17&0; A+ h p#0; A:th,

\ /

\ /

,/ Fase trivial

HERCN
Fase trivial ~

-
u+x0;,A=h=20 p+0,A=h=20

u/A

Figura 5: Diagrama representando a diferenga entre a fase trivial e a fase topologica [42].

A seguir descrevemos cada fase estudada no modelo com seu respectivo hamiltoniano.
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2.6.1 Fase topoldgica trivial (u = 0 e h, = A, =0)
Nesta fase [42-46], o hamiltoniano da cadeia sera dado por:

L (23)
H. = —uZ(l + iYgiYai)
i=1

Na equacdo (18), os termos de H, se tornam nulos por estas condicdes, entretanto, os

termos de {, serdo diferentes de zero, ficando apenas os modos de Majorana yg; € y,; O

mesmo sitio, como ilustrado na Figura 7. Neste caso, existe um unico estado correspondendo a
férmions comuns, c;.

2.6.2 Fase topologica(u=0e h, =A,=A#0)
Aqui o hamiltoniano da cadeia sera dado pelo seguinte [42-46]:

L—a (24)
H, = _iAZ(YBiYAHl)
=1

gue acopla férmions de Majorana somente em sitios adjacentes da cadeia, como mostrado na
Figura 6b.
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Figura 6: Em (a), os operadores fermidnicos em cada sitio i da cadeia podem ser divididos em dois
operadores de Majorana, y,; € Ygi- E em (b), no limite 4 = 0, h = A, o hamiltoniano é diagonal em
operadores fermidnicos que sdo obtidos pela combinacao de operadores de Majorana em sitios vizinhos
[47].

2.7 O hamiltoniano do sistema: Ponto quantico acoplado a cadeia de atomos

em zigue zague.

Neste topico iremos descrever a geometria do sistema estudado de forma sucinta. Na
Figura 7 apresentamos de forma esquematica o sistema em estudo. O hamiltoniano do modelo

estudado pode ser escrito da seguinte maneira:

H:}[D +HL+%DL +‘{]-[DC+}[C (25)
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Supercondutor topoldgico
i=n-1

Figura 7: Modelo proposto - Ponto quéntico, de apenas um nivel, acoplado a dois leads com respectivos
acoplamentos I'reI'p, conectado a uma cadeia de &tomos em zigue zague de L sitios por uma constante
de acoplamento A, onde a cadeia esta sobre um substrato supercondutor topoldgico com pareamento p-

wave. Além disso, Caiie Cyi sdo os operadores de Majorana que estdo em cada sitio; C,, € Cg, S0

MBS nas extremidades da cadeia. As constantes de acoplamento interna a cadeia sdo dadas por hy,A,,
denominadas hopping e parametro de Cooper, respectivamente. E a é um parametro que designa o tipo
de fator de acoplamento envolvido na cadeia, isto ¢, para a@ =1 tem-se acoplamentos h;A; (cor amarela
na diagonal) e a = 2 tem-se acoplamentos h,A, (cor roxa na horizontal).

Ao adicionar cada sitio sobre a cadeia de atomos em zigue zague, aumentamos as
possiveis interacfes entre os sitios vizinhos no nanofio e, consequentemente, aumentamos a

complexidade de hoppings sobre a cadeia, conforme mostrado pela Figura 8 a seguir.



31

Figura 8: Interacdo eletrénica entre os 5 sitios da cadeia em zigue zague representada pelas matrizes de
acoplamento K, H, J e S.

As matrizes K, H, J e S estdo descritas na secdo 3 e representam a interagéo eletrénica
entre os 5 sitios do modelo, revelando a possibilidade de tunelamento eletrénico existente entre
0s sitios na cadeia.

A descricdo do modelo analisado na Figura 7 e a construgdo do hamiltoniano do mesmo
modelo serd realizada utilizando operadores quanticos de criacdo e aniquilacdo pautados na
teoria de 22 quantizacdo da mecanica quantica [38].

A parcela do hamiltoniano referente ao ponto quantico, de um unico nivel, H ), € dado
por:

}[D = Gddgdo, (26)

este descreve o0 ponto quantico com um nivel de energia sintonizavel €;. Sendo d;rd0 cria
(aniquila) um elétron no estado u de uma base qualquer na regido central [1]. O hamiltoniano

dos eletrodos € dado por:

H, = Z ekc,‘:a Cra (27)

ka

que descreve os eletrodos esquerdo e direito com potencial quimico p; = 0. Sendo c,lracka sdo
operadores fermidnicos de criacdo (aniquilagéo), que seguem a mesma regra de anticomutagéo
dada pelas equacdes (3) e (4). O hamiltoniano do acoplamento entre ponto quantico e eletrodos

é dado por:
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}[DL = Z Vka(cl-(rado + d(-l)-Cka), (28)
ka

sendo que V,, representa o tunelamento eletrénico entre o ponto quantico e os leads. O

hamiltoniano entre o ponto quantico e o primeiro sitio da cadeia € dado por:
Hpe = Ad}c, + Acld,, (29)

com A o parametro de acoplamento. O hamiltoniano da cadeia de &tomos em zigue zague é dado

por:
He=H,+H, (30)

sendo H,, e H, dados pelas equacdes (17) e (18), respectivamente.

Apresentado o hamiltoniano do modelo estudado, no préximo capitulo vamos calcular
todas as possiveis funcdes de Green [48-49] para o sistema descrito pela Figura 7. Desta
maneira, os calculos foram realizados para o sistema contendo 5 sitios e, posteriormente,

generalizado para n sitios.
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Capitulo 3: METODOLOGIA

“A curiosidade ¢ mais importante do que o conhecimento”
(Albert Einstein)

Neste capitulo, sera descrita a metodologia utilizada para a realizacdo dos calculos do sistema
proposto no capitulo 2. Para isto, utilizou-se o formalismo de funcdes de Green no equilibrio
[49]. Este método é adequado ao nosso modelo, devido o sistema proposto apresentar um

problema de muitos corpos.

3.1 A equacdo da conduténcia, transmitancia e densidade de estados para o

modelo proposto.

No capitulo 2, apresentamos o hamiltoniano do sistema. Agora iremos calcular algumas
grandezas fisicas do sistema. Dentre elas, destacamos a transmitancia, a condutancia e a
densidade de estados (LDOS) que sdo grandezas iniciais para o estudo de transporte eletrénico.

A transmitancia e a condutancia séo dadas por:

T () = Ge (w) =-T Im{Gg, 4, ()}, (31)
e a LDOS ¢é dada por:

LDOS (w) = - -Im{Gg 4, ()}, (32)

notamos que para calcular as grandezas descritas pelas equacdes (31) e (32), devemos

primeiramente calcular a fungao Green do ponto quantico G4 4, (@) [1-5, 13].

3.2 A funcdo de Green exata
Antes de calcular a LDOS, a condutancia ou outras grandezas fisicas referentes ao
sistema proposto no capitulo 2, iremos definir a funcdo do Green e, a partir dela, calcular a

Gg,a,(w)- A funcdo de Green do ponto quantico é dada por:

Ghoa, (6 t) = —i0(t — t){{do(®), dI(tN}) (33)

sendo O(t — t") a funcdo de Heaviside.
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Para se resolver a equacao (33) utilizaremos o formalismo de funcbes de Green no

equilibrio. Calculos iterativos da funcdo de Green serdo realizados, a fim de se obter a Gg 4,

para 1 sitio. Em seguida, incluimos um novo sitio e calculamos a nova funcdo de Green do
sistema para 2 sitios e, assim por diante. Desta forma, podemos calcular a funcdo de Green
exata para o ultimo sitio L da cadeia de &tomos em zigue zague.

3.3 A funcéo de Green do ponto quantico com 1 sitio na cadeia de atomos em
zigue zague
Neste tdpico, iremos calcular a equacdo de movimento da funcdo de Green para 1 sitio.

Derivando a equacéo (33) em relacéo ao tempo t, teremos:

2 Gl (6,6 = 5~ ) {{do @, d e + 60— e)((da0) afe))

todavia,
({do(®),d5en}) =1 (35)

portanto,
(36)

d .
i =2 Gaga,(t:t) = 8(t =) +0(t = t){{do(t), di(t")})

Para realizar o célculo da equacdo (36), necessitamos primeiramente encontrar d,(t). E
para isso, devemos utilizar a equacdo de movimento de Heisenberg, descrita no tépico 2.3 do

capitulo 2. Esta equacdo de movimento fornece a dindmica dos operadores quanticos. Dessa

maneira, d, (t), sera dado por:

do() = £ 19, do] (0 0

que por questdes de simplicidade, adotamos A = 1. Substituindo o hamiltoniano do sistema, que

foi escrito na equacdo (25) do capitulo 2, teremos:



35

do () = i[H, dol(©) + i[Hp, dol () + i[Hpy, do](t) + i[Hpe, dol () (38)

+i[He, do](t)

Dando continuidade para o calculo do sistema de 1 sitio, vamos calcular a equacao (38)

para cada termo, isto é, cada parcela é calculada separadamente. Temos:

[#,do] =0 (39)
[Hp,do] = — €qd, (40)
[H ,d]=— Vo Cka (41)
pL» Qo ; k
[Hpe,dol = — Acy (42)
[Hc,dol =0 (43)

Substituindo as equacdes (39) até (43) em (38), obtemos:

do(t) = —ieado(6) = i ) Ve Cia(t) = iy (6) (44

ka

Na equacéo (44), observamos que o operador d, interage com os eletrodos e com 0
primeiro sitio da cadeia de atomos em zigue zague através do parametro de acoplamento A.
Fazendo A = 0, temos que 0 ponto quantico interage apenas com o0s eletrodos (leads).

Substituindo a equacao (44) na equagéo (36), temos:

, ad r ’ ! ! 45
(za - ed) Todo (L) = 8(t—t) + Z VaGiaa, (1) + AG¢ 4, (¢, t) )
ka
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com,

Glaa,(t, ) = = i0(t — t ) {{cra (8, dJ(¢1)}) (46)

a6t =—i0(t — t){{c, (), di (N} (47)

A equacéo (45) exerce toda a dindmica do ponto quéntico, sendo este acoplado com 0s
leads e com o primeiro sitio da cadeia de atomos em zigue zague. Todavia, € necessario

encontrar as fungdes de Green relacionadas aos eletrodos, dado por Gi, 4, (¢, t") €, também, ao
primeiro sitio da cadeia de atomos, dado por G, 4, (t,t"). Comegamos calculando a equagao

(46), derivando esta, obtemos:

i%Gia,do (t,t) = 6@t~ t) {era (), dg (t)}) )
+0(t — t'){{éka(®), dJ(t))})
contudo,
{eka®),di @}y =0 (49)
portanto,
(2 Gy () = 02 — ){{sa(0), A} e
A partir da equagao (50), iremos calcular ¢ () dado por:
Cra(t) = [H, kel (t) (51)

Substituindo o hamiltoniano na equacdo (51), temos:
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Cra(t) = i[H, kol (t) + i[Hp, cral () + i[Hpp, kel (t) + i[Hpe, el () +  (52)
+ i[He, Cre ] ().

Calculando cada termo da equagdo (52), isto é:

(1, ckal = — €xCra (53)
[#p, ckal = 0 (54)
[HoL Ckal = = Viado (55)
[Hpe) kel =0 (56)
[He) el = 0 (57)

Substituindo a equacéo (53) até (57) na equacdo (52), temos:

Cra(t) = — i€k () — iViqdo () (58)

Observamos que a equacdo (58) descreve a interacdo dos eletrodos com o ponto

quantico. Substituindo a equacéo (58) na equacéo (50), obtemos:

(i% - fk) Grad,(tt) = ViaGgyq, (t ) 9)
com,
Gloa,(tt") = —i0(t — t){{do(®), di(t}) (60)
Agora, vamos resolver a equagéo (47), derivando-a teremos:
(61)

0
i = Gla, (6,6 = (¢ = ) {{ea(®), df (1))



+0(t — t){{c1 (0), dl (N}

entretanto,

{ea(®),di )} =0

e a equacéo (61) torna-se:

forma:

ou,

0
i G, (6t = 0t~ t)({e(®), d(D})
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(62)

(63)

Na equacdo (63), iremos calcular ¢,(t) utilizando a equagdo de Heisenberg, dessa

¢1(t) = i[H, c11(2)

¢1(t) = i[Hy, c1](8) + i[Hp, c1](t) + i[Hpp, c1 1) + i[Hpe, c1](E) +
+ i[H, c,](2).

Calculando cada parcela da equacéo (65), ou seja:

[, c1] =0
[Hp,c1] =0
[Hpr,c1] =0

[Hpe, 1] = — Ady
[j{C' Cl] = 0

(64)

(65)

(66)

(67)

(68)

(69)
(70)
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Com os resultados obtidos nas equacdes (66) a (70), substituimos na equacao (65) e,

obtemos:

¢ (8) = — idd,y(¢) (71)

Substituindo a equacdo (71) na equagéo (63), temos:

i%Gado (t,t") = AGg,q,(t, t") (72)
sendo Gg, 4, dado pela equagdo (60).

A equacdo (72) mostra a interacdo entre o ponto quantico e o primeiro sitio da cadeia de
atomos em zigue zague. Dessa forma, para o sistema proposto no capitulo 2 e com apenas 1
sitio, foi encontrado as equacdes (45), (59) e (72), todas no dominio do tempo e, que descrevem
as interacdes fisicas do sistema e, com isso, podemos trabalhar nelas para que possamos
encontrar a funcdo de Green do sistema: Ponto quantico acoplado a um Unico sitio.

Devido a otimizacédo dos célculos, as equagdes (45), (59) e (72), que estdo no dominio
do tempo, serdo repassadas para o dominio da frequéncia por meio de uma transformada de
Fourier [48-49] aplicada nas respectivas funcdes de Green com t’ = 0. Isto nos fornece melhor
possibilidade de investigar as propriedades do sistema atraves da funcdo de Green que iremos

calcular. Portanto, as equac¢es no dominio da energia ou frequéncia serdo dadas por:

(@ = €2)G] g, (@) = 1+ Z ViiaGhaa, (@) + AGE o () (73)
ka

(0 — €)Graa, (@) = VigGga,(@) (74)

‘UGcrldo (w) = }{Ggodo (w) (75)

Organizando as equagdes (74) e (75), temos:

Vi
Ot (@) = T2 Gl () (76)
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00 @) = G, (@) (77)

Substituindo as equacdes (76) e (77) na equacéo (73), obtemos o seguinte resultado:

Vi Vi 22 (78)
(0= €0)Gl,0, (@) = 1+ ) G 4, (@) + 5 G, (@)
ka

organizando a equacao (78) teremos:

(79)

Gitgan () = Wl _ 7
(W= e€a) - Zka w-6) ©

Na equacéo (79) iremos definir que:

ir= — |Vka|2 (80)
a (w — €)

ka

sendo a equagdo (80) o nivel de alargamento de energia entre 0 PQ e os eletrodos representado

por uma funcéo Lorentziana. E, portanto, a equacao (79) torna-se:

1 (81)
Ggodo (w) = 12
w—€4+il" — o

A equacgéo (81) fornece a fungéo de Green que descreve toda a dindmica do sistema
proposto no capitulo 2, porém apenas para 1 sitio. Ressaltamos que, se 4 = 0, ndo havera
acoplamento entre ponto quantico e a cadeia de &tomos em zigue zague. E portanto,
recuperamos a funcdo de Green exata que descreve o ponto quantico mais leads (eletrodos),

dada por:

1 (82)

Sanae ) = e ST
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3.4 A funcéo de Green do ponto quantico com 2 sitios na cadeia de atomos

em zigue zague.

De forma anéloga ao topico 3.3 do capitulo 3, daremos continuidade ao método
interativo. Calculamos agora a funcdo de Green exata para o sistema de cadeia de atomos em
zigue zague com 2 sitios.

Partindo da equacdo (38) e calculando cada parcela desta equagdo, obtemos o0s
resultados apresentados nas equacoes (39), (40), (41), (42) e (43). E a equacdo de movimento

para o ponto quantico sera dado pela equacéo (44),

dot) = =ieado(t) = 1 ) Ve cal(®) = iy (6)

ka

Substituindo a equacao (44) na equacdo (36), obtemos a equacéo (45),
;9 Tot)=8t—t)+ ) Vi Gh, 4 (t,t)+AG. 4 (L, t)
lat €d | Ugya, L) = ka™ ka,dg\* c1do ™
ka

com Gyq q,€ G¢,a, dados respectivamente pelas equacdes (46) e (47).

A equacdo (45) descreve as interag¢fes do sistema estudado no capitulo 2 para o caso de
uma cadeia de atomos em zigue zague com 2 sitios. Esta equagdo mostra que as propriedades
fisicas do ponto quantico dependem do acoplamento entre os eletrodos e o primeiro sitio da
cadeia de atomos em zigue zague. Todavia, para calcularmos a equacdo (45) devemos
primeiramente calcular as equacfes (46) e (47), devido esta dependéncia. Iniciando o célculo
pela equacéo (46) e derivando-a, obtemos a equacéo (50). E a partir desta equacado, precisamos
calcular a equacéo (51) e, também, cada parcela da equacéo (52),

Cra(t) = U[H, ekl () + i[Hp, cro] (@) + i[HpL, el () + i[Hpe, el () +
+ i[}[Cr Cka] (t);

e o resultado de cada parcela da equacéo (52) sdo dados pelas equagdes (53), (54), (55), (56) e
(57). Substituindo a equacéo (58) na equacéo (50), chegamos na equacdo (59),
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d
(ia - ek) G};a,do (t’ t,) = Vka Zodo (t’ t,)
VVamos agora resolver a equacéo (47), que derivando e usando a equagédo (62), obtemos
a equacao (63). Nesta equacgdo, precisamos calcular ¢;(t) que é dado pela equacdo (64).
Substituindo o hamiltoniano do sistema, evidenciado no capitulo 2 pelas equagdes (25), (26),
(27), (28), (29) e (30) na equacéo (64), obtemos os resultados mostrados nas equacdes (66),

(67), (68) e (69). Porém, o comutador do hamiltoniano da cadeia H, com o primeiro sitio da

cadeia de atomos em zigue zague € dado por:
[He, 1] = hoc, + Arcl, (83)
e a equacéo (64) torna-se:
¢1(t) = —iddg + ihyc, + ibyc). (84)
Substituindo a equacdo (84) na equagéo (63), temos:

a ! ! ! !
i3 Gerdg (68 = AGiq,(6,) = hyGrq,(£) = 116Gy, (6,1 (85)

com Gg 4, dado pela equagdo (60) e, além disso:

GEya, (&, t") = =0t — t){{c2(0), d§ (t}) (86)
e,
rig, () = —i6(t = e {cl ), df ")) (87)

Obtido a equacao (85), que descreve a dindmica do sistema proposto no capitulo 2,
porém apenas para 2 sitios. Derivando a equacéo (86), teremos:
(88)

9
i 52 Gla, (6,6 = 0t = t){{¢2,d5 (¢)})
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Devemos calcular ¢,(t) através da equacdo de movimento de Heisenberg dada por:

¢ (8) = i[H, ;] (£) (89)

e substituindo o hamiltoniano do sistema descrito no capitulo 2 na equac&o (89), obtemos:

¢, (t) = i[Hy, co](t) + i[Hp, c2](t) + i[Hpy, c2](T) (90)
+i[Hpe, 1) + i[He, ().

Calculando cada parcela da equacdo (90),

[F1,c2] =0 (91)
[Hp,c2] =0 (92)
[Fp, 2] = 0 (93)
[Fpe, c2] =0 (94)
[Hc, c,] = hycy — Agef (95)

Substituindo as equagdes (91) a (95) na equacéo (90), chegamos ao resultado,
E substituindo a equacéo (96) na equacéo (88), temos:

(97)

iﬁ tdo (L) = —hy Zldo(t,t’)+A1G:I 4, (&)

Pela equacéo (97), vamos calcular Gcﬁ o dado por:
140
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(6t =—i0(t — t){{cT(@®), di (")) (98)

cld,

e derivando a equacéo (98), obtemos:

i 5 Geta, &) = 0 = e)({e], 4 e}) (99)

Pela equacdo (99), devemos calcular c'f (t) utilizando a equagdo de movimento de
Heisenberg, dada por:

HOESLEENG) (100)
E substituindo o hamiltoniano do sistema na equacdo (100), temos:

ete) = [y, ¢ )© + i[#Hp, cT©) + i[FHoL, T () + i[FHpe, ]| (©) (101)
+ i[He, cf | (®)

Calculando cada parcela da equacao (101), chegamos aos resultados:

[#.,¢f] =0 (102)
[#p,cf] =0 (103)
[#p1,cf] =0 (104)
[#oc, cl] = Ad] (105)
[#He,ef] = —hyc] — Arc, (106)

Substituindo as equagdes (102) a (106) na equacédo (101), temos:
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Substituindo a equacdo (107) na equacao (99), obtemos o resultado:

556l (08) = = 26y, (6) + 8164, (01) (108)
+ hIG:I do tt)
com,
vra, (&t = =10t = t){d5(©), d5 (¢))}) (109)
aléem disso, G, 4, € dado pela equacdo (86) e temos também:
t1g, (0 ) = — 10t = ){{c] (©), d5 (¢)}) (110)

Vamos calcular a equacdo (109) que equivale a funcdo de Green do ponto quantico.

Derivando (109), teremos:

14, (6 = 0t = 0({dg (6), dg (£1)}) o

Ve Cay
Na equacéo (111), devemos calcular dg atraves da equacdo de Heisenberg, logo:
di = i[#,df] ) (112)
Substituindo o hamiltoniano descrito no capitulo 2 na equagéo (112), obtemos:

df = i[#,,d3]©) + i[#p, df] @) + i[HpL, dF] @) + i[Hpk, df] ©) (113)
+i[Hy, d}](@®

onde cada parcela é calculada separadamente e os resultados sdo:
[#,,d{]=0 (114)



[7{0; dg] = Edd;r

[#Hpy,dd] = Z Via Che
ka

[Hpe, di] = Ac]
[#c,di] =0
Substituindo as equages (114) a (118) na equacéo (113), temos:

dl = ieqd} + iz Via O + i Ac]
ka
E, substituindo a equacao (119) na equacdo (111), teremos:

: a r ! r ! r !
(197 + €a) G (E8) = - kz Via 6 1, (68) = 26Ty, (&)
a

com,

61y, 0 = = 006~ el )

ademais, Gcﬁ 4 é dado pela equacéo (88).
140

Calculando a equacgéo (121), derivando-a vamos obter:

ia Z,:rado (t,t)=0(t- tl)<{élta' dg(tl)})

Calculamos c',‘:a através da equacdo de movimento de Heisenberg, assim:

Che = U7, 6le]©

46

(115)

(116)

(117)

(118)

(119)

(120)

(121)

(122)

(123)
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Substituindo o hamiltoniano do sistema na equacao (123), deste modo:

b (©) = i[Hy, e ) @® + i[Hp, ¢l ] @©) + i[FHpL el ] (124)

+i[Hpe, el )@ + i[He, e ] @)

Calculando separadamente cada parcela da equacéo (124), podemos escrever que:

[, clo] = excly (125)
[#b, cte] = 0 (126)
P01, Cle] = Viads (127)
[#be, cia] = 0 (128)
[, o] = 0 (129)
assim, a equacéo (124) torna-se:
et (t) = iegel, + iVigd] (130)

A equacdo (130) mostra a interacdo dos leads com o ponto quantico através do

parametro de acoplamento V;,. Substituindo a equacéo (130) na equacdo (122), o resultado é:

. 0 r / r : (131)
(la‘F 6k> Gclado(t’t ) = - Vka dgdo(t't )

Agora, vamos calcular Gcﬁ 4 (t,t") daequacgdo (108), que representa a funcéo de Green
2“0

definida pela equacéo (87) e, esta, evidencia a dindmica para o segundo sitio do sistema descrito

no capitulo 2. Por conseguinte:

03 00 = = 00~ (e a0
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Derivando a equacéo (87), obtemos o seguinte resultado:

d (132)
. "N o_ ’ 2t gt e
i Z;rdo(t,t ) =0(t—t){{es,diEN})
Calculamos c';r através da equacao de movimento de Heisenberg, teremos:
NOEMERA(G) (133)

Substituindo o hamiltoniano do sistema descrito no capitulo 2 na equacdo (133), o
resultado é dado por:

el = i[Hy, J)© + i|[Hp, I @®) + i[Hpr ] 1) (134)
+i[Hpe, cf |(©) + i[He, ] (©)

e calculando cada parcela da equagéo (134), temos:

[#.,cl]=0 (135)
[Hp,cl]=0 (136)
[Hpcl] =0 (137)
[Hpe cl] =0 (138)
[#e el = —hyc] + Aqcy (139)

Substituindo os resultados das equacdes (135) a (139) na equacao (134), vamos ter:
c'g(t) = —ihlc;r + iA;cy (140)

Substituindo a equacdo (140) na equacédo (132), podemos escrever que:
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.0 ' ' ' (141)
za(;z;do(t,t) = hlG:Ido(t,t ) —A16G7 4,(t, L)

3.5 Equacdes no dominio da frequéncia para o sistema contendo 2 sitios.

As equacdes (45), (59), (85), (97), (108), (120), (131) e (141), destacadas em negrito,
representam a dindmica completa do sistema: Ponto quantico acoplado a leads e a cadeia de
atomos em zigue zague, com 2 sitios. Estas equacdes resultaram da interacdo de cada
componente do sistema com o hamiltoniano proposto no capitulo 2. E desta forma, aplicamos
a transformada de Fourier nas funcGes de Green a fim de transforméa-las do dominio do tempo
para o dominio da frequéncia com t’ = 0 [48-49]. Este recurso utilizado neste trabalho, visa

otimizar os célculos para o sistema estudado.

(© = €0)Glya, (@) = 1+ ) VoGl q, (@) + 1G4, () (142)
ka

(@ +€)Gp, (@) == D Vi 6y , (@) = A6y, (@) (143)

ka

(w — Ek)Gcrka,dO (w) = VkaGcrtodo (w) (144)

(0 + Ek)Gcr,Iado (w) = — VkaG;ng (w) (145)

ngldo (w) = /1050(10 (w) — hi G g, (@) — A1G:;rd0 (w) (146)

wG(fIdo (w) = — ’16;3(10 (w) + hy crjdo () + A6 4, (w) (147)

WG g, (@) = =G 4 () + AchrIdo(w) (148)

wGCr;rdo (w) = hy CTIdO (w) — A1Gcrld0 (w) (149)



50

Com as equac0es (142) a (149) no dominio da frequéncia, iremos transformar cada par

de equacdes para o formalismo matricial e, este sera discutido na préxima seccao.

3.6 O formalismo matricial para as equacdes no dominio da frequéncia para

o sistema contendo 2 sitios.

Nesta sec¢do, vamos agrupar aos pares as equacdes (142) a (149) e transforméa-las para
o formalismo matricial, facilitando desta maneira, os calculos para encontrar a funcao de Green
exata para o sistema contendo ponto quantico mais 2 sitios na cadeia de &tomos em zigue zague.
Observe que neste topico, as matrizes serdo destacadas em negrito e com letra maiuscula. Logo,

para o par de equacOes (142) e (143), temos:

(@ — €2)G] g, (@) = 1+ Z VoGl a, (@) + AGI, 4, (@)
ka

(w + Ed)G;gdo (w) = — Z Via Gcr;crado (w) — AGcrIdo (w)
ka

obtemos a equacao matricial,

1
w6, = ( 0) + PGy + ZG4 (150)
sendo as matrizes definidas por:
(w—€q) 0 (151)
W =
0 (0 + €q)
[Groay ()] (152)



sza,do (w)

r
Gcltado (w)

Para as equacdes (144) e (145),
(@ — €)Gf, a0, (@) = VigGgya, (@)
(w+ fk)GCr;ado (w) =— VkaG;gdo (w)

Podemos escrever que:

Gku = VGO

com G, e Gy, dados pelas equacgdes (152) e (154), respectivamente. Ademais,
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(153)

(154)

(155)

(156)

(157)



E para o par de equacOes (146) e (147),

wGe g, () = AGg 4, (@) — hyGE g (@) — A1Gcr;rd0 (w)
chrfdo (w) =— )IG;gdo (w) + hlG:;‘do (W) + 816G, q,(w)

Na forma matricial, podemos escrever como:
G, =QGy+JG;

Com G, e G, dados pelas equacdes (152) e (156), respetivamente. Além disso,

T
GCIdo ((l))

E por fim, transformamos para forma matricial as equagdes (148) e (149),
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(158)

(159)

(160)

(161)

(162)
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wGe,q, (@) = —hy Gl g, () + 4 Cr;rdo (w)
G)Gcr;rdo (w) =hy Cr;rdo (w) = A,6G¢,q,(w)

portanto,

com G, e G, dados pelas equagdes (156) e (162), respectivamente. E,

[ & hi] (164)
w
H =
hy Ay
w w

Em resumo, temos as equacdes (150), (157), (159) e (163) que descrevem a fisica do

sistema: Ponto quantico mais cadeia de atomos em zigue zague, com apenas 2 sitios. Isto é,

1

WG, = (0

) + PGy + 26y

Gra = VG
G; =QG,y+]G,;
Gz - HGI

A partir destas equagdes com formalismo matricial, podemos encontrar G 4 (w), que
é a funcdo de Green exata para o sistema estudado. Para isso, faremos interacdes de cada sitio
com o seu anterior. Comegamos pelo sitio 2 e, substituindo a equacdo (163) na equagéo (159),
teremos:

-1 (165)

f= (3 )} e
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Substituindo a equacdo (157) e (165) na equacdo (150), chegamos ao resultado:

W6, - PVGo—z{(3 9)- ]H}_l 06, = (1) (166)
por definigéo,
rzl(} - e con

em vista disso,

1) (168)

[W — PV — T]Gy = (0

organizando a equacao (168),
Go=w-pPV-T11(}) (169)

onde,
C=[w-pPvV-T]1, (170)

lembrando que Gq, W, P, V e T sdo dadas pelas equagfes (152), (151), (153), (158) e (167),
respectivamente.

Além disto, precisamos calcular a equacdo matricial (170). Apds seu calculo,
substituimos seu resultado na equacdo (169), e assim sendo, acharemos a funcdo de Green
Gg,a,(w) desejada. Por conseguinte,

(171)

PV




por definicéo,

desse modo,

ir
PV =

Calculando a equacéo (167), obtemos:

0]
ir

(1 -0)A2 0A?

- [ w(1-20) w(l—20)
| 012 (1-0)22 |
| o(1=20) wd—20)]

com,
0 =—
Além disso, precisamos definir que:
_ -0

R = Ta =20

S) = Ta =20
A equacdo (174) torna-se:

S(w)A? R(w)A?
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(172)

(173)

(174)

(175)

(176)

a77)

(178)



Substituindo as equagdes (151), (173) e (178) na equacdo (169), teremos:

|:(1)—Ed+lF—R((1))/12 —S((i))lz ]1 1
GO =

—S(w)A? w+ €4+ il — R(w)A? 0

Ap0s o célculo da matriz inversa, a equacao (179) torna-se:

w + €q + il — RA?
/(a) — €4+ iT —RA%)(w + €4 + il — RA?) —5214\‘

GO =
(w—€4 +il' —RA2)(w + €4 + il — RA2) — 5224
A funcdo de Green do sistema seré dada por:

o = w +€q + il — RA?
Yoo ™ (w — €4+ iT' — RA2)(w + €4 + iT — RA2) — S22*

Organizando a equacéo (181), temos:

1

r _
Gdodo -

w— g+ iT — 2R(w) {1 xS @)/R@) }

+e€; — R(w)A? +iT
e definindo,

SZ
(@) = R((aa))))

T(w)
w+€; — R(w)A? +iTl

R(w) =
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(179)

(180)

(181)

(182)

(183)

(184)

Portanto, a funcdo de Green do sistema: Ponto quantico mais cadeia de atomos em zigue

zague com 2 sitios é:
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o 1 (185)
dodo = 4y — e, + iT — 22R(w){1 + 12R(w)}

com R(w) e R(w) dados pelas equacdes (176) e (184), respectivamente.
Para o caso A = 0 na equacdo (185), ou seja, desacoplando o substrato supercondutor

da cadeia de atomos em zigue zague, obtemos:

ro_ 1 (186)
Gdodo - 12
W — €g + ill — E

E no caso limite A =0, isto é, desacoplando a cadeia de atomos em zigue zague,

readquirimos o resultado esperado para o0 ponto quantico com os eletrodos apenas, temos:

1 (187)

Gy g =———
dodo w—€g+il

3.7 A funcéo de Green do ponto quantico com 3 sitios na cadeia de atomos

em zigue zague.

Vamos resolver a equacao (47) para o sistema com 3 sitios, ou seja:
T a6 t) =—i0(t — t){{c, (0, di )})

Derivando a equacdo (47) obtemos a equacdo (61). E substituindo a equacdo (62) na

equacéo (61) chegamos na equagéo (63), dada por:

d
i 52 Gl (8,6 = 006 — t){{¢1(0), A (D))

Na equacdo (63), iremos calcular ¢, (t) através da equacdo de Heisenberg, mostrado na

equacdo (64) e, também expresso na equacao (65), isto é:

¢1(t) = i[Hy, c](@®) + i[Hp, c11(t) + i[Hpy, c1]1() + i[Hpe, c11(t) + + i[H, c11(2)
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Calculando cada parcela da equacdo (65) para o sistema ponto quantico acoplado a
cadeia de atomos em zigue zague com 3 sitios, temos como resultado de cada parcela da
equacao (65), as equac0es (66) a (69) e:

[:]'[C, Cl] = h1C2 + Alcg + h2C3 + AZC_;,I- (188)

Substituindo as equacdes (66) a (69) e a equacdo (188) na equacgédo (65), teremos o

resultado:
¢1(t) = —iddg + ihycy + iAjch + ihycs + iAyc) (189)

A equacdo (189) mostra que o sitio 1 interage com o ponto quéntico através do
parametro de acoplamento A, com o sitio 2 por meio da constante de acoplamento h; e do
parametro de Cooper A, e, com o sitio 3 através da constante de acoplamento h, e do parametro

de Cooper A,. Substituindo a equacao (189) na equacdo (63), temos:

! ! ! ! 190
cldo(t t') = AGg,q,(t t') — hiGp 4, (L E) — A1G:;d0(t,t) (130)

—h,Ge, 4, (L, ) — AZGZ; 4,

com Gy,ay Gepdy © GZ;r dodadas pelas equaces (61), (86) e (87), respectivamente. Além disso,

GEa,tt") =—i0(t — t){{cs (1), di (¢)}) (191)
€,
t1g, (B ==i6(t - t){cl), df ")) (192)
Na equacdo (190) devemos calcular G4, Crzf ay’ cady © G Comegamos por G, 4, OU SEja:

GLa, (8, t) =—i0(t — t){{c (1), d (t)})
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e derivando a equacdo (86), obtemos a equacdo (88). Nesta equacdo vamos calcular ¢,(t),
expresso pela equacdo (89), através da equacdo de Heisenberg. Assim, chegamos a equacgao
(90), dada por:
¢ (t) = i[Hy, o] () + i[Hp, co](8) + i[Hpy, c2](E) + i[Hpe, c2](2) + i[H, c,](E)
e o resultado de cada parcela da equacao (90) sdo dadas pelas equacdes (91) a (94) e, ademais:
[H¢, c3] = hicy — Alc;r (193)
Substituindo as equacdes (91) a (94) e a equagéo (193) na equacdo (90), obtemos:
¢, (t) = ihyc; — iAsc] (194)
A equacdo (194) mostra o sitio 2 interagindo apenas com o sitio 1 através da constante

de acoplamento h; e pelo parametro de Cooper A;. Substituindo a equacdo (194) na equacao

(88), chegamos ao resultado:

i% ra,(tt) = —hyGT 4 (6, t) + AlazI o) (195)
com Gg g, © GZI domostrados nas equacoes (47) e, por:
ra, (6D = = 10 = ){{e] (0, d{(t}) (196)
Iremos agora resolver a equacdo (196). Para isto, devemos deriva-la, ou seja:
(197)

i 5e Gera, (6t = 0t =) {e], 5 (e))

Na equacéo (197) devemos calcular c’f através da equacao de Heisenberg, portanto teremos:
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HOES NG (198)
Substituindo o hamiltoniano do sistema escrito no capitulo 2 na equacéo (198), temos:

et = i[Hy, T + i[Hp, T)© + i[FHopr ¢ ]®) + i[Hpe, ¢ @®) (199)
+ i[He, ¢ |

Calculando cada parcela da equacdo (199), vamos obter os seguintes resultados:

[#u ] =0 (200)

[#.,¢f] =0 (201)

[#pcf] =0 (202)

[#pc, cf] = Ady (203)

[#e,cl] = —Arcy — el — Ayey — hyc] (204)

Substituindo as equacdes (200) a (204) na equacdo (199), obtemos:
C:-Ll-(t) = lﬂ.do - iAlC'Z - ihlcg - iA2C3 - ith; (205)
Substituindo a equacdo (205) na equacao (197), chegamos no resultado:

.9, , (206)
laGCIdo(t, t )

= —AG";E do(t’ t')+ 01Ge,q,(tt) +h16:; do(t' t)

T ! T !
+ A, (t,t)+h2GC;rd0(t,t)

c3dp



61

Pela equacéo (206), vamos calcular Ggf 4. due esta representada pela equacéo (109). Isto
o“o

rra, (1) = —16(t = t){{dd ), diN})

Derivando a equacdo (109), obtemos a equacdo (111). Nesta equacdo precisamos
calcular dg através da equagdo de movimento de Heisenberg. Dessa forma, substituindo o
hamiltoniano do sistema apresentado no capitulo 2 na equacgéo (111), teremos a equagéo (113),

representada por:
di = i[3t,, di] (&) + i[#p, di](©) + i[Hpy, d](@) + i[Hpe, di] (@) + i[3,, di]()
Vamos calcular cada parcela da equacdo (113). Com isso, os resultados sao fornecidos
pelas equacgdes (114) a (118). Que substituindo na equacao (113), obtemos a equacéo (119). E

por fim, substituindo a equacdo (119) na equacdo (111), o resultado é dado pela equacgéo (120),
deste modo:

: a r ! T ! r !
(197 + €a) G (E8) = - kz Via 6 1, (68) = 26Ty, (&)
(/4

com G
C;ado

e GCT+ 4 dadas pelas equagdes (121) e (196), respectivamente.
1“0

Observando a equagéo (120), vamos calcular Gcﬁ 4 representado pela equacédo (121),
ka“0

dessa forma:
Grt 4, (6) = —10(t = t){{ct, at )l

Derivando a equacdo (121) chegamos na equacdo (122), onde vamos calcular é;{a

através da equacéo de Heisenberg representada pela equacédo (123), ou seja:

Che = 17, cle] O
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Substituindo o hamiltoniano do sistema descrito no capitulo 2 na equacdo (123),
chegamos ao resultado da equacdo (124), que é:

et ) = i[Hy, ¢l )@ + i[Hp, el )@ + i[FHow b )@ + i[FHope, cf ] ) + i[#He, f ] ()

Vamos calcular cada parcela da equacdo (124). Seus resultados estdo expressos nas

equacdes (125) a (129). E substituindo-os na equacéo (124), temos a equacao (130), assim:
et (6) = iege), + iVigd]

E por fim, substituindo a equacdo (130) na equacdo (122), obtemos a equacédo (131),

isto é:
i£+e G  (t,t)=—Vi,G+, (t,t)
at ' k) Tcldo " T ka™ qtdy ™

Retornando na equacdo (206), vamos calcular G(?Td dada pela equacdo (87). Por
240

conseguinte:
Gl (6 ) = —i0(t - t){{cl, dat "))

e derivando a equacdo (87), chegamos na equacéo (132), sendo assim:

526l (66 = (= t)({¢], df ("))

Na equacdo (132), vamos calcular c';r através da equacdo de movimento de Heisenberg,

representada pela equacdo (133). Em vista disto:
et = i[#, J]@®

Substituindo o hamiltoniano do sistema descrito no capitulo 2 na equacgéo (133), temos:
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eI = i[#Hy, F)@) + i|[Hp, @) + i[Hpr, ] () + i[Hpe, ] @) + i[H, T (@®)
Posteriormente, calculamos cada parcela da equagdo (133), onde os resultados sé&o
mostrados nas equagdes (135) a (139). Substituindo estes resultados na equacédo (133), obtemos

a equacéo (140). E ainda, substituindo a equacao (140) na equacdo (132), tem-se a equacao
(141), ou seja:

. a 12 ’ !
’Eazido(t’ t) = hlG:Ido(t’ t') — A1Gr q,(t, L")

Pela equacdo (206), vamos calcular G¢, 4 (¢, t"), que é expressa por:
Gha, (6 t) = —i0(t — t'){{cs, di (t}) (207)
e derivando a equacdo (207) obtemos:

d
i == GLa, (6,6 = (¢ = t){{é5(6), df (1)) (208)

Devemos calcular ¢;(t) utilizando a equacdo de movimento de Heisenberg, ou melhor:
¢3(t) = i[3, c5](2), (209)
e substituindo o hamiltoniano do sistema descrito no capitulo 2 na equacéo (209), temos:
¢3(8) = i[Hy, c3](@) + i[Hp, c3](0) + i[Hpy, c3](E) + i[Hpg, c3](E) (210)

+ i[Hy, c3]()

Calculando separadamente cada parcela da equacgéo (210), os resultados sdo:
[#,c3]1 =0 (211)

[#p,c3]1 =0 (212)
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[Hprc3] =0 (213)
[}[DK’ C3] = 0 (214)
[Hc, C3] = h201 - AZCI (215)

e substituindo as equacdes (211) a (215) na equacdo (210), vamos obter:
Observamos que o sitio 3 interage com o sitio 1 através do pardmetro de acoplamento

h, e com o substrato supercondutor por meio do parametro de Cooper A,.

E finalmente, substituindo a equacao (216) na equacéo (208) teremos a funcao de Green

do sitio 3 dada por:
,a , , , 217
i Gesa, (6 8) =~ hy Eldo(t't)‘l'AZG:Ido(t;t) (&0
Por fim, vamos calcular Gcﬁdo (t,t"). Por definicdo podemos escrever que:
3

Gl (L) =—i6(t = t){{cl, di(¢h}) (218)

e derivando a equacdo (218), obtém-se:
(219)

i Gl (66 = 80t = t){ed (0, d (1)}

Vamos calcular c';r(t) que esta inserido na equacdo (219). Para isto, utilizaremos a

equacgdo de movimento de Heisenberg. Por conseguinte:

eI @) = i[#H, c;1(t) (220)
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e substituindo o hamiltoniano descrito no capitulo 2 na equacéo (220), tem-se:

el = i[Hy, cI)@© + i|[Hp, | (@® + i[HpL, ] @) (221)
+i[Hpe, 1] ) + i[He, T (@®

Vamos calcular cada parcela da equacéo (221). Sendo assim:

[#,c3] =0 (222)
[#p,cd] =0 (223)
[#p1,cd] =0 (224)
[#pe,cd] =0 (225)
[#e cd] == hycf + Agcy (226)

Vamos substituir as equacges (222) a (226) na equacgéo (221). Desse modo:
Substituindo a equacdo (227) na equagao (219), temos:

. 0 ' ' ' (228)
‘&G;Ido(t’t) = h, Gzido(t,t)—Az NS

3.8 Equacdes no dominio da frequéncia para o sistema com 3 sitios
As equacdes (45), (59), (120), (131), (141), (190), (195), (206), (217) e (228) destacadas
em negrito, representam a dindmica completa do sistema: Ponto quantico acoplado a leads e a

cadeia de &tomos em zigue zague, com 3 sitios. Estas equagdes resultaram da interacdo de cada



66

componente do sistema com o hamiltoniano proposto no capitulo 2. De maneira analoga a
subseccdo 3.4.1 deste trabalho, aplicamos a transformada de Fourier nas fungdes de Green
encontradas a fim de transforméa-las do dominio do tempo para o dominio da frequéncia.

(© — €0)Glyq, (@) = 1+ Z Gy (©) + 46T, g, (@)

(w + Ed)Gggdo(w) ZVka r+ do — AG’. et (w)
(@ — €6, ,.a,(@) = VigGgoa, (@)
(0 + €k)GCr;ad0 (w) = — VkaG;gdo (w)

0G0, (@) = A6y, (@) = 1L, (0) = 16y, (@) (229)

—hyGe,q, (@) — AzGCr;rd0 (w)

chrIdo (w) = — AG (a)) + 4,6, q,(w) + 1 G cldo (w) (230)

+ 85600, (@) + oGy, (@)

WGL,4, (@) = = h1Gl, 4, () + 816y, (@) (231)
WG, (@) = = A6l q,(@) + hi Gy, (@) (232)

0G4y (©) = = hoGlyg, (@) + 86T, () (233)
WGy, (©) = = 0y6L, 0, (@) + hyGly, (©) (234)

Com as equacdes no dominio da frequéncia descritas nesta seccdo 3.7, cada par de

equac0es sera transformado para o formalismo matricial e, este serd discutido na proxima secéo.
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3.9 O formalismo matricial para equagfes no dominio da frequéncia para o

sistema contendo 3 sitios.

Nesta seccdo, vamos agrupar aos pares as equacoes descritas na sec¢do 3.7 e transforma-
las para o formalismo matricial, facilitando desta maneira, os calculos para encontrar a funcéo
de Green exata para o sistema contendo ponto quantico mais 3 sitios na cadeia de &tomos em
zigue zague. Observe que neste topico, as matrizes serdo destacadas em negrito e com letra

maiuscula. Logo, para o par de equacdes (142) e (143) a seguir, temos:

(© = €)Ghyay (@) = 1+ ) Vel (@) + 26,4, ()
ka

(@ + )Gl (©) = = ) Vig (@) = 26T, (@)
ka

onde sua equacdo matricial ja foi calculada na sec¢édo 3.5 e dada pela equacdo (150), isto é:

1

WG, = (0

) + PGy + 26y
com W, Gy, P, Gy,, Z e G, representados pelas equacOes (151), (152), (153), (154), (155) e
(156), respectivamente.

Analogamente como feito para as equaces (142) e (143), ou seja, foram transformadas

do dominio da frequéncia para o formalismo matricial, vamos fazer agora para o par de

equacOes (144) e (145), desse modo:
(0 — €)Ge, a, (@) = Vig G q, (@)
(0 + fk)GCr;ado (w) =— VkaG;gdo (w)

onde a equacdo matricial foi calculada na seccdo 3.5 e representada pela equacgéo (157). Por
conseguinte:
Gka = VGO
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com Gy, G, € V dados pelas equacdes (152), (154) e (158), respectivamente.

Para o par de equagdes (229) e (230),

WGy g, (@) = 2G4 (@) — by GL 4 (W) — Ay rer () — hyGE g, (@) —AzGcr;do(a))

WGt (@) = =260+, (@) +81Ge,q,(0) + hyGly, (@) + 82600, (@) + haGlr, (@)

Na forma matricial podemos escrever como:

com Gy, G4, Q e G, representados pelas equacdes (152), (156), (157) e (162), respectivamente

Ademais:
e (236)
S
S =
| A, hy |
l w w
e
[_ hy B &] (237)
w w
K =| I
[ A, h, J
w w

Para o quarto par de equaces (231) e (232),

WGe,q, (W) = G (@) + 241G, (@)

WG, (@) = = 816l 4, (@) + A6y, (@)
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Na forma matricial teremos:

com G4 e G, representados pelas equacgdes (156) e (160), respectivamente. Além disto,

A (239)
w w
N =
A1 hl
w w

E por fim, temos o par de equacdes (233) e (234),

wGeyq, (@) = — hyGe 4 (W) + A, Cr;‘do (w)
CUG:;rdO(CU) = — 036G g, () + hy Cr;“do(w)

Sua forma matricial serd dada por:

G; = MG, (240)

com G, dado pela equacédo (156). E também,

(6, a0(@)] (241)
Gy =| I
[ngdo (w)J
h, A (242)
ol
|4, hy |
i o)
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Em resumo, temos as equacdes no formalismo matricial (150), (157), (235), (238) e

(240) que mostram a fisica do sistema: Ponto quantico mais cadeia de atomos em zigue zague,
com 3 sitios. Isto é,

1

WG, = (0

) + PGy + 26y
Gra = VG
G1=QGy+SG, + KGs
G, = NG,
G; = MG,
A partir destas equacGes no formalismo matricial, podemos encontrar G 4 (w), que €

a funcdo de Green exata para o sistema estudado. Para isso, faremos interacfes de cada sitio

com o seu anterior. Substituindo as equac6es (240) e (238) na equacéo (235), teremos:
G,= (I-SN-KM)1QG, (243)
Substituindo as equacdes (157) e (243) na equacdo (150), obtemos:
[W — PV —Z (I — SN — KM)~1Q]Go = ((1)) (244)
com

T,=Z(—-SN-KM)1Q (245)

e portanto, a equacéo (244) torna-se:
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Go = [W — PV — T4 ((1)) (246)

Calculando a equacéo (245), seu resultado é dado por:

(1-0,)2 0,17 (247)
@112 (1 - @1)12
w(l—20,) w(l—120,)
com,
42 (248)
=T

Além disso, definimos R, (w) e S; (w) da seguinte maneira:

_ (1-0y) (249)

LT =20)
_ 0, (250)

Silw) = T 505

e desta maneira, a equacao (247) tornar-se-a:
R1 ((D)AZ Sl ((1))}.2 (251)
T1 -
S;(w)A? R;(w)A?

Substituindo matrizes W, PV e T4, representadas pelas equagdes (151), (173) e (251),

na equagéo (246), chegamos ao resultado:

w—€q + il — Ry (w)A? _ Sy ()22 1 /1 (252)
GO =

— S1(w)A? w+ €q + il — Ry (w)A?
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Calculando a matriz inversa da equacéo (252), temos:

1 (253)

' S?(w)/Ry(w)
i 2 Silo)/k
w— €5+ il — 22R,(w) {1 +1 w+eg+il — Rl(w)lz}

Gcrlodo (w) =

além do mais, definindo,

_ St(w) (254)
Tw) = R;(w)
T(w) (255)

R =
1(@) w+eg+il'— Ri(w)A?

Portanto, a funcdo de Green exata do sistema: Ponto quantico mais cadeia de atomos em

zigue zague com 3 sitios é:

1 (256)
w—€g+il'— Ry (w)A2{1 + 2R, (w)}

Gaya,(@) =

com R, (w) e R, (w) dados pelas equacdes (249) e (255), respectivamente.
Para o caso A = 0, ou seja, desacoplando o substrato supercondutor da cadeia de &tomos

em zigue zague, as equacoes (249), (250), (254) e (255) tornam-se respectivamente:

Ru(w) = 1 (257)
w

S;(w) =0 (258)

T(w) =0 (259)

R, (w) =0 (260)
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e consequentemente a equacdo (256), para 0 mesmo caso, sera dada pela equacéo (186).
No caso limite 2 =0, isto é, desacoplando a cadeia de atomos em zigue zague,
readquirimos o resultado esperado para o ponto quantico com os eletrodos apenas, mostrado

pela equacéo (187).

3.10 O conjunto de equacdes matriciais generalizadas para n sitios

Atraves do método recursivo validado pelo trabalho pioneiro de Meier e Wingreen [49],
que aplicaram este método a um sistema de dois terminais acoplados a uma regiao central do
tipo PQ, calculamos exatamente o conjunto de equa¢6es matriciais acopladas na fase topologica
que descrevem a configuracéo exata para o modelo representado pela Figura 7 contendo n sitios

de acordo com,

G, = HG,_, (261)
G,1=HG, 3+]G, (262)
Gn_z = HGn_4_ +]Gn_3 + SGn—l + KGn (263)
WG, = ((1)) + PVGyy + 26, (267)
sendo,
_ M v} _Mh Ay
w ) w w
H - y ] = 1]
A ha A hq
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[_h2 _ A2 _h A
w w w w
o o |
| A, h, | | A, hy |
| & o | | & o |
A
S 2
Q= VL= ;
0 —% 0 - A
(w—€4) 0 jT 0
W= PV = .
0 (w + €4) 0 jr

na qual, as matrizes H, J, S e K representam os valores de amplitudes de pareamento e hoppings
para os sitios vizinhos na cadeia; Q e Z mostram os acoplamentos entre o PQ e o primeiro sitio
da cadeia zigue zague; W e PV correspondem ao nivel de energia do PQ e o nivel de
alargamento de energia entre os eletrodos e 0 PQ, respectivamente.

Na préxima se¢éo, apresentamos o caso especifico do modelo proposto contendo: Ponto
quéantico acoplado a eletrodos através de fatores de acoplamentos simétricos dados por I' =Te
= TI'p. Além disso, 0 PQ esta acoplado a cadeia zigue zague contendo cinco sitios através do

fator de acoplamento A e a cadeia est& sobre um supercondutor topoldgico.

3.11 A funcéo de Green exata para o modelo contendo 5 sitios

Motivados pela proposta de utilizar um ponto quantico acoplado a uma cadeia zigue
zague composta por duas cadeias de Kitaev contendo cinco sitios ligada pelos parametros A, h,
e A,h, sobre um supercondutor topoldgico, podemos calcular a funcdo de Green do modelo
contendo uma cadeia de atomos em zigue zague para uma quantidade finita tdo grande quanto
desejado conforme mostrado por Kraus et al [5] para um sistema contendo 30 sitios e Yacoov
E. Kraus [51] para uma grade periddica 70 x 70.

Desta forma, baseado no conjunto de equacgdes matriciais acopladas para o modelo
proposto contendo n sitios (equacdes 261 a 267), podemos considerar um caso especifico para
a cadeia zigue zague contendo cinco sitios, isto é, i = 5 e obter a funcdo de Green que rege 0
modelo proposto a fim de obter posteriormente a detecgéo de estados ligados de Majorana por

meio da condutancia linear do sistema por exemplo, conforme mostrado no capitulo 4. Para
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este caso, as equacdes (272) a (277) descrevem a configuracdo do modelo através das equacdes
matriciais para nossa cadeia zigue zague contendo cinco sitios, representada pela Figura 7,
portanto,

Gs = HG, (268)

G, = HG, + JGs (269)

G, = HG, + )G, + SG, + KGs (270)
G, = JG, + SGs + KG, 271)

G, = QG, + SG, + KGs 272)
WG, = ((1)) + PVGyy + 26, (273)

As equacdes (268) a (273) mostram as interacdes entre os sitios adjacentes através dos
termos de acoplamentos descritos pelas matrizes H, J, K, S, Q, Z, W e PV, apresentadas na
secdo anterior e, de acordo com o Hamiltoniano do modelo dado pela equagéo (25).

A Figura 7 e a equacdo (269) por exemplo, mostram o quarto sitio interagindo com o
segundo e o terceiro sitio através das matrizes de acoplamento H e J, que representam 0s
acoplamentos de amplitudes de pareamento do supercondutor topoldégico com a cadeia zigue
zague e 0 hopping existente entre 0s vizinhos proximos na cadeia. Além disso, a equagéo (270)
exibe as interacGes eletrdnicas entre o terceiro sitio com o primeiro, segundo, quarto e quinto
sitio atraves das matrizes de acoplamento H, J, S e K, respectivamente.

A descricdo da configuracdo para o modelo contendo cinco sitios corresponde ao
conjunto de equacBes acopladas (268) a (273). Usando o método iterativo matricial para
desacoplar essas equagdes, obtemos G, que corresponde a uma matriz 2x1 e representa a

funcédo de green exata do PQ dada por:

G, =[W—PV—T,]" (3) (274)
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Com T; a matriz de ordem 2x2 escrita na forma:

Ry(w)? Si(w)2? (275)

Si ((D)/12 Ri ((l))lz

e os elementos R;(w) e S;(w) da matriz espalhamento (275) parai =4 e i =5 (equacbes 276 a

279), respectivamente, sao:

(24A* — 12A%w?+w?) (276)
Ry(w) = 2 2,3 5
48A*w — 16A%w?> + w
4A%(—6A% + w?) (277)
Sy(w) = ) 2.3 5
48A%*w — 16A“w°> + w
(—32A° + 72A*w?—18A%w* + w®) (278)
R5(a)) =

—64A%w + 96A*w3 — 20A2w5 + w?

202(16A* — 12A%w? + w?) (279)

S =
5(w) —64A5w + 96A%w3 — 20A2w5 + w7

Portanto, substituindo as equacfes (275) a (279) na equacdo (274), obtém-se a funcdo

de Green exata do PQ, representada por G 4, (w), de acordo com a Ref. [3].

T i 1 (280)
Canao (@) = i Ry (@) 21 + 2Ry}
com,
Ri(w) = 2l .

w+eg+il— Ri(w)/lz;
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S#(w) (282)
R;(w)
De posse de todas as funcdes de Green ja calculadas no capitulo 3 para 0 modelo: Ponto

Bi(w) =

quantico acoplado a cadeia de atomos em zigue zague, tratar-se-a no proximo capitulo dos
resultados da transmitancia T(w), condutancia G.(w) e densidade de estados LDOS obtidos
acerca do sistema proposto contendo trés, quatro e cinco sitios na fase trivial, fase topologica e

situacdo topoldgica mais geral.
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Capitulo 4: RESULTADOS

“Se cheguei até aqui, foi porque me apoiei no ombro de gigantes”
(Sir Isaac Newton)

Neste capitulo vamos tratar dos resultados obtidos a partir das funcdes de Green
calculadas nos capitulos 2 e 3 deste trabalho. Utilizando estas funcdes de Green exatas ja
calculadas e substituindo-as nas equactes (31) e (32), condutancia e densidade de estados,
respectivamente, identificamos assinaturas de férmions comuns e MBS no sistema estudado.
Para mostrar como funciona essa analise, vamos inicialmente ilustrar os resultados adquiridos
para um caso mais simples, chamado fase trivial, que € definida pelas condicdes: u<0e h, =
A,= 0. Neste caso, existe apenas um unico estado fundamental, que corresponde a detec¢édo de
férmions comuns (elétrons). Além deste caso, vamos também analisar a fase topoldgica, que é
definida pelas condicdes u=0eh, = A,= A, que mostra como 0s modos de Majorana
emergem nas extremidades da cadeia de &tomos em zigue zague e, ainda, sera investigado o
caso da situacdo topoldgica mais geral, mas ainda pertencente a fase topoldgica e definido por
uz0eA+h.

4.1 A densidade de estados LDOS para o caso da fase topoldgica e situacao

topoldgica mais geral na cadeia de &tomos em zigue zague.

Consideramos o caso simétrico para os eletrodos com parametros de acoplamento dados
por I' =Te=TID e, portanto, garantimos detec¢do de MBS no modelo descrito pela figura 7
através do controle dos parametros livres A, A, T', h e 4, com unidade de medida de energia
expressa em eletrovolts (eV).

Estes resultados sugerem trés configuracGes para a cadeia zigue zague, isto é, deteccdo
de MBS para trés, quatro e cinco sitios na fase topoldgica (FT) e situacdo topoldgica mais geral
(STG).

A Figura 9a mostra a LDOS como func¢éo da energia para o modelo proposto na Figura
7, inicialmente com o fio contendo 3 sitios, fixando o nivel de energiado PQemesd=-5,T =1

e variando os parametros A and A, resultando em trés processos de transicao.
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Figura 9a: LDOS com parametros fixos eg=-5eI'r=T"L = F/z e acoplamento entre PQ e a cadeia (A) e
amplitude de pareamento (A) variando de acordo com A =0 e A =5 (cor preta); A =5¢e A =0 (cor
vermelha) e L = 6.5 e A =5 (cor azul).

A Figura 9a corresponde a fase topoldgica (FT) para u=0andh, =A,=A=h
[5,42]. Para o nivel de fermi ef = 0, 0 pico de Majorana (curva azul) surge quando a cadeia esta
fortemente acoplada ao PQ (A = 6.5) e ao supercondutor (A = 5.0), respectivamente. A curva
vermelha correspondente a fase trivial com A =5 e A = 0 mostra um gap de energiaem w = 0,
tipico de assinatura de férmions comuns sobre o nanofio. Além disso, a curva preta representa

o tunelamento eletronico para L = 0 ¢ A = 5, ou seja, a cadeia é desconectada do PQ e o

superconductor topolégico é fortemente acoplado a cadeia.
Na Figura 9b foram realizados os calculos para obter a densidade de estado eletronica

LDOS do modelo proposto contendo trés, quatro e cinco sitios. Fixamos os pardmetros €4 € I'r

=IL= lﬂ/z e, além disso, os acoplamentos entre PQ-cadeia (1) e, hopping h, foram variados.
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Figura 9b: LDOS com pardmetros fixados em eg=-5e I'r=T"L = 1ﬂ/z na STG para trés, quatro e cinco
sitios com acoplamentos sintonizados em g4 = -5, ' = 1.2, A,= 0.2h,, variando numericamente A e h, .

Neste caso, 0s parametros de acoplamento foram sintonizados e fixados em eq = -5, ' =
1.2. Além disso, variando os parametros A,= 0.2h,, A € ha de acordo com A = 7.5 ¢ ha= 3.1
(cor preta); A= 8.2 e ha= 3.8 (cor vermelha); A = 8.5 e h,= 6.8 (cor azul). Portanto, para garantir
presenca de MBS sobre a cadeia para trés, quatro e cinco sitios na situacdo topoldgica mais

geral em ® = 0, devemos aumentar numericamente os valores de sintonizagdo dos parametros

de acoplamento entre PQ-cadeia e hopping para os trés processos.

4.2 A transmitancia para o caso da fase topologica e situacao topoldgica mais
geral na cadeia de &tomos em zigue zague.

Na Fig. 9c e na Fig. 9d, as curvas de transmitancia foram calculadas para trés, quatro e

cinco sitios na fase topoldgica (TP) e na situagdo topologica mais geral (STG), respectivamente.
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Figura 9: (c) Célculo da transmiténcia na FT (h, = A,= A= h) para 3 sitios com parametros
sintonizadosem I' = 0.9, A = 2.8, A = 0.45; 4 sitios com I' = 0.45, A = 1.45, A = 0.6; 5 sitioscom I' = 0.7,
A =15 A = 1.11. Para figura (d) temos a transmitancia na STG (u=0and h, # A,), €& = 0 E

A,= 0.2h, calculada para 3 sitios com parametros I' = 0.7, A = 1.7, h = 0.175; 4 sitios com I' = 0.43,1
= 1.6, h=0.325; 5 sitioscom I' = 0.52, A = 1.45, h = 0.65.

Investigamos a transmitancia do modelo proposto na Figura 9c e 9d. Aqui foram obtidas
as curvas de transmitancia na FT e STG, respectivamente, com &4 = 0 para a cadeiade 3 a5
sitios e sintonizados os demais parametros a fim de garantir MBS em ® = 0.

Quando acoplamos o quarto e 0 quinto sitio a extremidade da cadeia, 0 nimero de
interacGes aumenta. Consequentemente, a complexidade dos possiveis hoppings entre 0s sitios
aumenta e surgem novos picos.

Na Figura 9c e 9d temos a maior contribuicdo do primeiro pico adjacente ao MBS e
ainda para 3 sitios um deslocamento deste pico para proximo do nivel de Fermi. Além disso, na
Figura 9d, para a STG, uma dependéncia de h foi adicionada aos parametros livres e mais uma
vez, confirmamos que a topologia da cadeia cria sub-intervalos proximos ao nivel de Fermi,
devido ao tipo de acoplamento entre 0s sitios vizinhos.

Ao adicionar um sitio na cadeia para a fase topologica (FT) e situacdo topoldgica mais
geral (STG), aumentamos o numero de interacOes eletronicas possiveis entre sitios, isto é,
aumenta-se a complexidade de hoppings na cadeia contendo quatro sitios.

Acoplando o substrato do supercondutor topoldgico na cadeia zigue zague em A = 0.6

(curva vermelha na FT) e A = 0.065 (curva vermelha na STG), respectivamente, observamos
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dois picos adjacentes de férmions regulares préximos ao nivel de Fermi, porém garantimos
MBS nas extremidades da cadeia para quatro sitios.

Ao incluir mais um sitio na cadeia zigue zague, aumentamos a complexidade de
hoppings na cadeia, surgindo trés picos adjacentes proximos ao nivel de Fermi, sendo estes
caracterizados por férmions regulares, porém sintonizando adequadamente o acoplamento da
amplitude de pareamento em A = 1.11 (curva azul naFT) e A = 0.13 (curva azul na STG), ainda
garantimos presenca de MBS nas extremidades da cadeia contendo cinco sitios.

4.3 A condutancia para o caso da fase topoldgica e situacdo topoldgica mais

geral na cadeia de &tomos em zigue zague.
A Figura 10 mostra a condutancia G.(w) na situacao topoldgica mais geral STG para a
grade contendo cinco sitios. Foram fixados os parametros do nivel de energia do PQ &4, 0

acoplamento dos eletrodos I" e PQ-cadeia A.

1,0 v
0,8 F 5 sitios
0,6
0,4
0,2
1,0
0,8
0,6
0,4
0,2
1,0
0,8 | 5 sitios
0,6
0,4
0,2
0,0

Condutancia [e*/h]

20 -10 10 20

0
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Figura 10: Conduténcia do modelo proposto na STG contendo cinco sitios com parametros fixados em
gg=-3; I'=1; A =8.5I'. (1) Variando amplitude de pareamento e hopping com A =0.5e h = 2.5 (cor
preta); (b) Amplitude de pareamento e hopping sintonizados em A = 1.0 e h = 5.0 (cor vermelha); (c)
Amplitude de pareamento e hopping sintonizados em A = 1.5e h =7.5 (cor azul).
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Para assegurar MBS, o sistema € sintonizado de acordo comeq¢ =-3; I'=1; A=8.5I e
variamos os acoplamentos de hoppings com dependéncia h = A/0.2 para trés amplitudes de
pareamento: A=0.5, A =1.0and A = 1.5, respectivamente.

As escolhas das amplitudes de pareamento baseiam-se experimentalmente na técnica de
dissociacdo de pares de Cooper induzida por Raman ou moléculas de Feshbach, formando um
reservatorio atdbmico BCS [5-6]. Para A = 1.5 foi obtido o melhor sinal para MBS; para A = 0.5
preservamos MBS e garantimos mobilidade de elétrons na cadeia quando h = 2.5.

A escolha do parametro de acoplamento h (hopping) para o modelo proposto é
experimentalmente ancorado no tipo da geometria estudada da cadeia, fazendo referéncia a uma
grade Optica, obtida pela técnica de atomos frios [6-7]. Esta técnica experimental permite o
controle da amplitude de acoplamento hi = h2 = h presente no hamiltoniano do modelo e,
consequentemente, a construcdo da geometria da cadeia em zigue zague.

A Figura 11 mostra a condutancia do modelo contendo cinco sitios com os parametros
de acoplamento do ponto quéntico ed, acoplamento dos eletrodos I' e parametro de Cooper A,

previamente fixados e com hopping (h) variando.

W O Tisos
 (a A= 0. 1 = [ 1A=0.
0,3.( ) h=A/0.1 Sosl | h=A/0.2

. \ —=351 & | ! l— =35
0,6 L0,6
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=
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Figura 11: Condutancia do modelo contendo cinco sitios com parametros fixados e sintonizados em &4
=1,A=0.5,T =1. (a) Hopping variando de acordo com h = A/0.1 e acoplamento dot-cadeia sintonizado
em A =3.5eA=7.5. (b) Hopping variando de acordo com h = A/0.2 e acoplamento sintonizado em A =
35eA=6.5.

0
o (eV)

Ademais, investigamos o acoplamento entre PQ-cadeia (A) com parametros
sintonizados em e¢ =-1, A= 0,5, ' = 1 para dois tipos de hoppings com dependéncia em relagido
ao acoplamento do parametro de Cooper na situacédo topologica mais geral (STG). Na Figura

11a consideramos a dependénciah=A /0.1 e na Figura 11b a dependéncia torna-se h=A /0.2
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e, além disso, para ambos 0s casos, 0 acoplamento entre os sitios (hoppings) é sensivel e, ao
mesmo tempo, garante MBS nas extremidades do nanofios.

Para a Figura 11a com a dependéncia h = A / 0.1, a condutancia mostra dois picos de
tunelamento eletrénico e na Figura 11b, com a dependéncia h = A / 0.2 trés picos de férmions
regulares séo apresentados. Além disso, confirmamos assinatura de MBS em o = 0 ¢, mais uma
vez, os valores de hopping limitam a mobilidade eletronica sobre a cadeia.

Uma possivel técnica experimental para estudar o fenbmeno é a Mechanical Break
Junction (MBJ) [8-10] em estruturas de nanofios. Devido a dependéncia do MBS com o
parametro de acoplamento entre PQ-cadeia (1), foi analisado que MBS pode ser mecanicamente
modulado em experimentos de MBJ [50], alterando a distancia entre o PQ e a cadeia.

Nesses sistemas, um fio metalico (fio de ouro por exemplo) € esticado até que a cadeia
1D de poucos atomos preencha a lacuna entre o ponto quantico antes do rompimento completo
do nanofio.

A Figura 12 mostra a condutancia do modelo contendo cinco sitios. Foram fixados o
nivel de energia do PQ (ed), acoplamento entre os eletrodos (I') e amplitude de pareamento (A).

Além disso, variamos o0 acoplamento PQ-cadeia (1) ¢ hopping (h), respectivamente.

& fi———— . — .
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Figura 12: Condutancia do modelo contendo cinco sitios com parametros sintonizados e fixados em &g
=0, I' = 1 e parametro de Cooper A = 2. (a) Variando hopping em h = 0.4 e o acoplamento PQ-cadeia
em A = 2h. (b) Variando hopping em h = 0.6 e 0 acoplamento PQ-cadeia em A = 2h. (¢) Variando
hopping em h = 0.8 e acoplamento PQ-cadeia em A = 2h.

Foram sintonizados e fixados os pardmetros ed = 0, I' =1, A = 2 e variamos 0s parametros
de acoplamento de hopping h e acoplamento PQ-cadeia de acordo com a dependéncia A = 2h.
Para h = 0.4 correspondente a Figura 12a (cor preta) garantimos mobilidade de tunelamento
eletronico, entretanto, sem a presenca de MBS.

Na Figura 12b para h = 0.6 (cor vermelha) detectamos férmions comuns em o = + 4,8,

29 ¢ 1,5 e, MBS em ® = 0. Ademais, na Figura 12¢ (cor azul), o valor de hopping h = 0,8
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garante um melhor sinal de MBS em ® = 0 e, também, confirma presenca de mobilidade de
tunelamento eletronico sobre a cadeia.

A interacdo hopping h de curto alcance afeta a deteccdo de MBS, enquanto a interagéo
de longo alcance suficientemente forte induz o surgimento de MBS nas extremidades da cadeia
e, portanto, leva ao pico de condutancia Gpico = €2 / 2h, como mostrado nas figuras 12b e 12c.
Tais resultados tém o potencial de monitorar o espectro de MBS na cadeia triangular

relacionando-o a técnicas experimentais aplicaveis ao modelo proposto.
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Capitulo 5: CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

“O pensamento ¢ apenas um lampejo entre duas longas noites, mas este lampejo ¢ tudo”
(Henri Poincaré)

5.1 Conclusdes

O sistema: Ponto quantico acoplado a uma cadeia de atomos em zigue zague, exibida
nesta tese, € uma proposta para uma nova classe de nanodispositivos. Utilizamos o formalismo
de funcdes de Green no equilibrio para calcular a funcdo de Green exata que rege todo o modelo
e, desta maneira, obtemos os graficos para densidade de estados eletrbnica (LDOS),
transmitancia e condutancia linear, que mostram as assinaturas de férmions de Majorana sobre
o sistema. Os resultados apresentados foram estudados para a fase trivial, fase topoldgica e
situacdo topologica mais geral definidas por: u<0eh, =A,=0,u=0eh, =A,=Aeu#
0 e A # h, respectivamente, com o sistema apresentado com trés, quatro e cinco sitios. Além
disso, observamos que para a fase trivial e fase topologica, a funcdo de Green independe do
namero de sitios L da cadeia.

No modelo escolhido, além de estudarmos as propriedades fisicas através da densidade
de estados eletronica (LDOS), transmitancia e condutancia linear, observamos a presenca de
modos zero de Majorana nas extremidades da cadeia. Ademais, 0 ponto quantico estando
acoplado a um modo zero fermidnico regular, tem-se a formacgdo de um pico na condutancia
em G = e?/h, assinalando a presenca de férmions regulares, observado na fase trivial do
sistema. Entretanto, assinaturas de férmions de Majorana foram observadas quando o pico da
condutancia a temperatura zero é reduzida a um fator 1/2, isto é, G = e?/2h. E isto é notado
na fase topoldgica.

Confirmamos que a topologia da cadeia em zigue zague cria sub-gaps proximos ao nivel
de Fermi, devido ao aumento da complexidade de hoppings na cadeia para o modelo com
desordem fraca, com quatro e cinco sitios.

As andlises foram geradas pela escolha de pardmetros livres, como tais
experimentalmente ancorados no tipo de geometria da cadeia estudada. Ela pode se referir a:
(i) uma grade Optica, vidvel através do uso da técnica de cold atoms e (ii) em parceria com outra
técnica, como a Mechanical Break Junction (MBJ) devido a interface PQ-cadeia na geometria
T-shaped.

A fim de diminuir o numero de interagdes entre 0s sitios da cadeia e, consequentemente,

reduzir o nimero de picos adjacentes ao MBS na cadeia em zigue zague de atomos contendo
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cinco sitios, utilizamos a situacao topologica mais geral (STG) para tal efeito, comu#0e A #
h.

O efeito da desordem na cadeia ndo afeta a estrutura qualitativa do espectro de energia
do estado ligado de Majorana desde que os parametros de acoplamento estejam sintonizados
adequadamente, a fim de garantir modo zero de Majorana nas extremidades da cadeia; no
entanto, para o sitio 5, temos a eliminacdo de um par de picos adjacentes em relacdo a MBS,
como pode ser observado nas figuras 10a, 10b e 10c.

Com base em um modelo mais realista para obtencdo de MBS em cadeias lineares, redes
e nanofios, nossos resultados estdo de acordo com a literatura.

Este procedimento mostra um estudo analitico e numeérico em sistemas com parametros
que sdo acessiveis experimentalmente. Mostramos que ele pode ser aplicado a sistemas nos
quais os PQs sao definidos por outro processo, por exemplo, formado por InAs, InSb ou nanofio

Unico.

5.2 Perspectivas
e Investigar o sistema proposto através da teoria de transporte eletrénico, dando énfase ao
calculo da condutancia diferencial e corrente para 0 mesmo com intuito de modelar o
design do nanodispositivo.
e Substituir os eletrodos metalicos descritos nesta tese por eletrodos supercondutores,
possibilitando a eliminacdo do substrato supercondutor topolégico presente no modelo
proposto desta tese e, portanto, investigar propriedades de transporte eletronico neste

novo modelo para a cadeia zigue zague contendo n sitios.
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Abstract

Research in condensed matter physics on topological insulators and superconductors has contributed greatly to the character-
ization of the surface properties and zero modes of nanowires. In this work we investigated theoretically, using the recursive
Green’s function approach, electron transport through a T-shaped single-level spinless quantum dot, connected to a zigzag
chain and coupled to a p-wave superconductor. This model is an extension of the Kitaev chain for a triangular network of finite
size with three, four, and five sites. We found that the Majorana zero modes can be tuned through the coupling parameters of
the device and that the linear conductance shows Majorana bound states (MBS) in the topological phase, being maximally
robust in the general topological phase. This more realistic model permits the detection of MBS via control of the parameters
governing the electronic tunneling and could be helpful for relevant experiments.

Keywords Majorana fermions - Recursive Green’s function approach - Kitaev chain - Electronic nanodevices - Quantum
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1 Introduction

Majorana fermions (MFs) are neutral particles that con-
stitute their own antiparticles. Although first proposed to
describe fundamental particles [1], they gained importance
after Majorana bound states (MBS) were detected. This
implies the degeneracy of the fundamental state and allows
the system to support excitations with non-Abelian statis-
tics (i.e., particles that are neither fermions nor bosons) [2].
There is currently a significant interest in topological quan-
tum computers [3], which make use of degenerate ground
states of topological matter to encode qubits [4].
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Experiments with ultracold atoms [5, 6] in optical net-
works offer great control over both the mobility and the
intensity of the interactions of periodic arrangements and
have been proposed to detect Majorana fermions using semi-
conductor wires, topological superconductors, insulators,
and magnetic adatoms. Moreover, experimental realiza-
tion of a proximity-induced topological superconductor was
recently reported [7], forming states connected to MBS in
InSb nanowires.

The Kitaev chain [8] is a model for detecting Majorana
fermions through the MBS located at the ends of a one-
dimensional (1D) chain above a topological superconductor
of spin-triplet or p-wave type. The superconductor that sup-
ports a Majorana fermion must necessarily be topological [9,
10].

The MBS wavefunctions observed experimentally for a
long nanowire by Mourik et al. [7] decay exponentially when
a large degree of disorder is included in the model [11]. Fur-
thermore, study of finite-length chains is relevant, because
they are exactly solvable and MBS are perfectly located
at the ends. Moreover, experimentally, long semiconductor
nanowires coupled with the surface of a superconductor [12]
can basically be considered to be segmented by disorder into
a smaller number of coherent chains [7].

@ Springer
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A specific type of arrangement with triangular zigzag
geometry has been investigated. In this case, adding one or
more sites to the zigzag chain produces coupled inverted tri-
angles (chiral modes) [13]. In this work, we consider a zigzag
chain and the influence of such a triangular network on the
emergence of unpaired Majorana modes, corresponding to a
tight-binding representation of a 1D chain above a topologi-
cal superconductor [13].

The system consists of two leads in contact with a single-
level quantum dot (QD) [14], coupled to a nanowire of zigzag
atoms above a topological superconductor (TS) with p-wave
pairing (Fig. 1a). The QD is a possible candidate for detec-
tion of MBS [15-17]. Study of quantum transport through a
QD coupled with MBS (QD-MBS) also extends to system
configurations based on a T-shaped QD structure [18]. More
recently, study of quantum transport through QD-MBS was
extended to multi-QD systems [19].

The chemical potential p, hopping #, and pairing ampli-
tude A induce relatively complex couplings; the model
illustrated in Fig. 1a is analyzed in two phases: (a) the trivial
phase with u < 0 and A = h = 0, and (b) the topological
phase with 4 = 0 and A = h # 0, as well as (b.1) the more
general topological situation with 7% 0 and A # h, which
still lies in the topological phase [2, 13] (Fig. 1c).

In Fig. lc, the green curve shows the transition between
the trivial and topological phases. Any point on this curve
corresponds to the system in phase transition, i.e., Ez =
v A% + 12, where E7 is the Zeeman energy due to the exter-
nal magnetic field B. Below the green curve, the system
is represented by the trivial phase with Ez < /A% + u?;
Above the green curve, the system is characterized by the
topological phase (b) with u = 0,hy = Ay = A=h #0
and by the more general topological situation with o # 0 and
A # h (b.1), but still in the topological phase.

The model with five sites is investigated based on the phase
diagram in Fig. 1d, plotted as pairing amplitude (A) versus
QD chain coupling (). The topological phase is robust and
sensitive for A ~ 0.1, characterizing the phase transition and
ensuring detection of Majorana fermions for G¢(w) = 0.5.

We carried out calculations at the thermodynamic limit
in the context of Green’s functions [16, 20], focusing on
finite-size effects by varying the free parameters of the model
for three, four, and five sites, for further projection of the
behavior for n sites. In fact, we performed calculations under
conditions of very low temperatures and small potential dif-
ferences [21], such that the temperature almost does not affect
the conductance curve and quantum effects are preserved.

The aim of this work is to consider a more realistic con-
figuration based on the complexity of the triangular network
chain (triangular disorder) [22]. This model is an extension
of the Kitaev chain [13] and, in addition, is an experimen-
tally realistic example for detection of Majorana fermions
[17].

@ Springer

2 Methodology

We consider a single-level quantum dot (QD), in contact with
spinless leads, coupled to a nanowire of zigzag atoms formed
by two Kitaev chains (with odd or even sites) [13, 22] above
a topological superconductor with p-wave pairing.

The system is split into three parts: quantum dot (QD),
leads (L), and zigzag chain atoms (C), as shown by the Hamil-
tonian in Eq. 1.

The Hamiltonian of a finite 1D chain of size L is given by

H = Hp + HL + HpL + Hpc + Hc, (n

where Hp = eddg dy describes the quantum dot with energy

tuned to €4, Hp, = >_ ekc}:acka describes the left and right
ka
metallic leads with chemical potential uy, = 0, and Hpc =

kdgcl + Acido and HpL = ) Via (czado + dgcka> describe
ka

the coupling between the QD and the first site of the zigzag
chain or leads, respectively. In addition, Vi, represents the
tunneling between the QD and leads, and A > 0 the coupling
between the QD and the chain.
We consider single-component fermions on a finite 1D
chain of size L with Hamiltonian Hc = Ho=1+Ho=2+H,
L
where H,, = —u > (cjc,-) is the number operator, and
i=1
L—o
Hy = Z (—hac;fcim - haclraci + AyCiCiva + Aac;rmc;r)
i=1

@)

describes the interactions between electrons at adjacent sites
and the interactions due to the proximity of the superconduc-
tor to the chain. Moreover, ¢; and c[T are fermionic operators
(i=1,2,...,L),hy > 0,and Ay = |Ay|e/®® wither = 1 and
o = 2 representing intersite hopping and the pairing ampli-
tudes of the topological superconductor, respectively; the
arbitrary phase is 6, and j is the imaginary complex unit. The
pairing amplitude terms in H, are obtained using Raman-
induced dissociation of Cooper pairs or Feshbach molecules
forming a Bardeen—Cooper—Schrieffer (BCS) atomic reser-
voir [13].

Majorana fermions are represented by &, whqre k
= A, B through ¢ = e792(&g;+j€a)/2 and ¢ =
el/2(&p; — jEa1) /2,1 =0, 1,2, ..., N (where [ = 0 is the
QD) [8]. The &y satisfy [£x, &1+ = 28k 8 and &y = &]).

We use the recursive Green’s function approach [16,
17, 20], based on Green’s functions calculated to describe
the configuration indicated in Fig. la and the interactions
between neighboring sites in the chain as shown in Fig. 2b.

The recursive method was validated by the pioneering
work of Meier and Wingreen [23], who applied the Green’s
function method to a two-terminal system coupled to the
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Fig. 1 a A quantum dot with a single level, coupled with two electrodes,
with respective couplings I'1, and I'r, connected to a zigzag chain of
atoms with n sites via a coupling constant A, where the chain is above
a superconductor substrate with p-wave pairing. C»;_1 and C»; are the
Majorana operators for each site. ca 1 and cp 1 are the MBS at the ends
of the 1D chain. The coupling constants within the chain are 41, A; and
hj, Ay, called hopping and pairing amplitudes, respectively. b The elec-
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0.5
A
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tronic interaction between the five sites of the zigzag chain, measured
by the K, H, J, and S coupling matrices. These matrices are presented
in Sect. 2 and reveal how much electron tunneling occurs between the
sites of the chain. ¢ Diagram representing the difference between the
trivial and topological phases [2]. d Phase diagram (A) x (1) x G¢(w).
The topological phase with Majorana zero modes corresponds to the
blue region in the figure for the system containing five sites
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Fig.2 a LDOS with fixed parameters ¢g = —5and I'r = I'L, = F/2
and coupling between the QD and the chain (1) and pairing amplitudes
(A) varying as . = 0 and A = 5 (black color), A =5 and A = 0 (red
color), and A = 6.5 and A =5 (blue color). b LDOS with fixed param-
eterseg = —5Sand 'g = ', =1 / 2 in the more general topological
situation for three, four, and five sites with parameters tuned to ¢g =
=5, I' =1.2,and A, = 0.2h,, and numerically varied A and A,. ¢
Calculated transmittance in TP (hy, = Ay = A = h) with gq = 0 for:
3TP with parameters I" = 0.9, A = 2.8, A = 0.45; 4TP with I" = 0.45,
A =145 A =0.6; STP with ' = 0.7, A = 1.5, A = 1.11. d Cal-
culated transmittance in STG (u = Oand h, # A,) with gg = 0 and
Ay = 0.2hy for: 3STG with parameters I” = 0.7, A = 1.7, h = 0.175;
4STG with I' = 043, L = 1.6, h = 0.325; 5STG with I" = 0.52, > =
1.45, h = 0.65

central region of a QD. The coupled matrix equations for the
topological phase describe the configuration for the model
containing #n sites (Fig. 1a). The set of the coupled matrix
equations for n sites can be represented as

G, =HG, 2, 3
G, 1=HG, 3+JG, 3, “4)
G2 =HGy4+JG,-3+S8G,—1 +KGy, Q)

(©6)

G3;=HG|+JG,+ 5G4+ KGs,

@ Springer

G, =JG;+5G3+ KGy, (7)
G| = 0Gy+ SGy + KG3, (8)
WGy = <(1))+PVGka +7G;. )

Therefore, the set of coupled matrix equations for # sites
is defined by Eqgs. (3)—(9), with

r_h 4 _m AT _m A
w w w w w
H= ; J= ; S=
_ 4 hy _A AL Lo
- w [} w w = w w
(10)
- h A _
- 5o oo
K= ; Q= ; L= ;
A hy 0o -2 0 —a
. w w w =
(11
(@ — €q) 0 jr 0
W = . PV = (12)
0 (w+€q) 0 jr

such that the matrices H, J, S, and K represent the values of
the pairing amplitudes and hopping for nearest neighbors as
well as next nearest neighbors, Q and Z show the coupling
between the QD and the first site, and W and PV represent
the level of the QD and the level broadening between the
electrode and the QD, respectively.

We performed calculations to obtain the Green’s function
of the model proposed in Fig. 1a for the largest finite quantity
desired, as shown by Kraus et al. [13] for a system containing
30 sites and Kraus [22] for a periodic 70 x 70 lattice.

Based on the set of coupled matrix equations for n sites,
we consider the specific case of a zigzag chain with five sites,
i.e., i =5 (Egs. 13-18), for which we have

Gs = HG3, (13)
G4 = HG; +JG3, (14)
G3 =HG; +JG, +SG4 + KGs, (15)
Gy, = JG1 +SG3 +KGy, (16)
Gi1 =QGy+SG, +KGs, (17
WGy = <(1))+PVGka+ZG1. (18)

Equations (13)—(18) represent the interactions between
adjacent sites through the matrices (10) to (12).

Figure la and Eq. (14) show the fourth site interacting
with the second and third site via the matrices H and J that
represent the pairing amplitudes of the topological supercon-
ductor to the chain and hopping for nearest neighbors as well
as next nearest neighbors, respectively.
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Using the iterative method to decouple the set of equations
(13) to (18), we obtain G, a2 x 1 matrix that represents the
Green’s function of the QD, given by

GL):[W—PV—T,-]”((D, (19)

with 7; a2 x 2 matrix given by

. 2
Rip2 P
T = , 0)

Si(@)A?  Ri(w)A?

and the elements R;(w) and S;(w) of the scattering matrix
(20) for i = 4 and i = 5 sites, respectively, are

(244% — 12420 + 0*)

T TP T
4A%(—64A% + 0?)
Sa(@) = 48A%w — 16A203 + 05’ @h
(—324° + 724%? — 18420 + 0°)
Rs(@) = 4 Abw + 96 4% — 2020 10
2A%(16A% — 124%6% + o?)
S5(w) = (22)

—64A%w + 96 A%w3 — 20A2w° + w7’

Therefore, inserting Egs. (20)—(22) into Eq. (19), one
obtains the exact Green’s function Gfio do (w), according to
Ref. [17].

The Green’s function of the QD can be expressed as

1

Gpdy (@) = 3 - 3
dodo w—ed+ir—R,-(w)A2H1+A2Ri(w)}

with

Riw) = =t 24
! w+eg+ill — Ri(w)A?

and

B () — 52 (w) (25)
T Ri(w)

After obtaining G, ; (@), we detected MBS in the topo-
logical phase (TP) and in the more general topological situa-
tion (STG, b.1) described in the previous section, and calcu-
lated the transmittance T (w), conductance G¢(w), and local
density of states (LDOS) p(w) of the device containing three,
four, and five sites, respectively, where T(w) = Gc(w) =

—rm{ Gy, @] and p() = (F)1m(G7 4 (@),

3 Results

According to the formulation described above, we consider
symmetric coupling I" = I'r = I'y, and control the free
parameters A, A, and I". For a nanowire with three sites,
we adjusted the level of the QD to ¢g = —5 and varied the
parameters I”, A, and A.

The LDOS in Fig. 2a with ¢ = 0andhy = Ay = A =
h corresponds to the topological phase (TP) [2, 13]. The
Majorana peak appears at the Fermi level ¢ = 0 (blue curve)
when the chain is strongly coupled to the QD with A = 6.5
and to the superconductor with A =5.0.

In the trivial phase, the red curve with A =5 and A =0
shows a gap at w = 0, typical of common fermions, and for A
= 0 and A = 0 (black curve), resulting in electron tunneling.
Therefore, this T-shaped structure also exhibited nonlocal
processes, such as electron tunneling (ET) and Majorana
bound states (MBS).

This process extends to the LDOS of the more general
topological situation (STG) with u # Oandh, # Ag
(Fig. 2b). In this case, we tuned e¢g = —5, I’ = 1.2, Ay =
0.2h4, with A and h, varying to A = 7.5 and h,= 3.1 (black
color), A = 8.2 and h,= 3.8 (red color), and A = 8.5 and
ho= 6.8 (blue color). This reconfirms the robustness of the
MBS for @ = 0, even with the increased complexity of the
hopping processes in the chain (Fig. 1b).

Assuming g4 = 0, we obtained the transmittance curves
in the TP (Fig. 2c) and STG (Fig. 2d) for chains of 3-5 sites,
tuning the remaining parameters to guarantee MBS for v =
0. By coupling the fourth and fifth sites to the end of the
chain, the number of interactions is increased. As a result,
the complexity of possible hoppings between sites increases,
and new peaks arise.

In both Fig. 2c and d, the largest contribution comes from
the first peak adjacent to the MBS, and even in 3STG, this
peak shifts to close to the Fermi level.

In Fig. 2d, for STG, a dependence on & was added to
the free parameters, and the results again confirm that the
topology of the chain created subgaps near the Fermi level,
due to the type of coupling between neighboring sites.

In general, the second and third peaks in the STG deviate
from the Fermi level, indicating a smaller contribution to the
electronic tunneling due to the QD-chain coupling (A), since
the coupling of the superconductor A, = 0.2k, is highly
sensitive to the topology of the chain.

Figure 3 shows the conductance G¢ (w) in the more gen-
eral topological situation. To ensure MBS, the system was
tunedtoeqg = — 3, " =1, and A = 8.5I", and we varied the
hopping couplings with the dependence 1 = A/0.2 for three
pairing amplitudes of A = 0.5, A =1.0,and A = 1.5.

The choice of the pairing amplitudes (A) is experimentally
based on the technique of Raman-induced dissociation of

@ Springer



Journal of Computational Electronics

08F 5 sites ' (a)

5 sites (b)

Conductance [e’/h]
o
H

20 -10 0 10 20
o (eV)

Fig.3 Conductance of the system in the STG containing five sites with
fixed parameters ¢ = —3, I" = 1, and A = 8.5I", while varying the
pairing amplitudes and hopping to a A = 0.5 and 2 = 2.5 (black color),
b A=1.0and h = 5.0 (red color), and c A = 1.5 and & = 7.5 (blue
color) (Color figure online)

Cooper pairs or Feshbach molecules forming an atomic BCS
reservoir, where u is the Raman detuning [13].

The best MBS signal was obtained for A = 0.5; for A =
1.5, MBS were preserved and the highest electron mobility
in the chain was guaranteed when 7 = 2.5, in comparison
with the linear Kitaev chain.

The choice of the i parameter in our model is experimen-
tally determined by the type of geometry of the studied chain,
being related to optical grids that can be obtained using the
cold atoms technique [5, 6].

This latter technique allows control of the amplitude of
the coupling i1 = hy = h present in the Hamiltonian of the
system (Fig. 1a) and thereby the construction of the geometry
of the sites in the zigzag chain.

Figure 4 shows the conductance of the model containing
five sites for the following parameter values: QD level g4,
level of the leads I”, and pairing amplitudes of the topologi-
cal superconductor A, as previously fixed, while varying the

hopping 4.
Furthermore, we investigated the effect of the dot—chain
coupling (A) witheg = — 1, A = 0.5, and I" = 1 for two

types of hopping. In Fig. 4a, h = A/0.1, while in Fig. 4b,
h = A/0.2; the nature of the intersite coupling is sensitive
to this, while at the same time guaranteeing the MBS at the
extremity of the wire.

In Fig. 4a with h = A/0.1, the conductance shows two ET
peaks, while in Fig. 4b, with h = A/0.2, three regular fermion
peaks are present. We confirmed the MBS signature, and once
again, the hopping value limits the electron mobility in the
chain.

In Fig. 4a, b, the fixed values ensure that, when the other
parameter values are chosen, only the dot—chain coupling (1)
will vary, guaranteeing the best MBS signal.

@ Springer

A possible experimental technique to study this phe-
nomenon is the mechanical break junction (MBJ) [24-26] in
nanowire structures. Indeed, due to the dependence of MBS
on A, it has been shown that MBS can be mechanically mod-
ulated in MBJ experiments [27] by changing the distance
between the QD and chain.

Figure 5 shows the conductance of the model with five
sites. We fixed the level of the QD g4, the level of the leads
I', and the pairing amplitudes A. Furthermore, we varied the
dot—chain coupling A and hopping A, respectively.

Figure 5 shows the conductance of the device containing
five sites. We tuned ¢ =0, I" = 1, and A = 2 and varied the
hopping & and dot—chain couplings according to A = 2h. For
Fig. 5a with h = 0.4, we guaranteed ET mobility, but without
the presence of MBS.

InFig. 5b, for h = 0.6, we detected, in addition to common
fermions at w = £+4.8,2.9, and 1.5 eV, MBS at w = 0 eV.

The plot in Fig. 5c, for hopping &7 = 0.8, presents an
enhanced Majorana signal at @ = 0 together with the sig-
natures of common fermions at w = £5.8, 4.2, and 1.6 eV.

The short-range & interaction affects the detection of
MBS, whereas the sufficiently strong long-range interaction
induces the appearance of MBS at the extremities of the chain
and, therefore, leads to Gpeax = €2/2h, as shown in Fig. 5b,
c. Such results indicate the potential to monitor the MBS
spectrum in a triangular chain by relating it to experimental
techniques applicable to the presented model.

4 Conclusions

We propose a new class of nanodevice using the recursive
Green’s function approach that governs the whole model.

The results for the system were analyzed in the trivial
phase, the topological phase, and the more general topolog-
ical situation, for the following parameter values: u # O,
hy =Ay =00 =0,hy = Ay = A = h #0, and
u # 0and hy # Ay, for a finite chain with up to five sites
[2, 13].

Was observed a peak in the conductance at G = e?/h
for regular fermions. Furthermore, the peak for Majorana
fermions was verified at G = e2/2h.

We confirmed that the zigzag chain topology creates sub-
gaps close to the Fermi level, due to the increased complexity
of hopping in the chain for the model with weak disorder, with
four and five sites.

These analyses were carried out by choosing values for
the free parameters, being experimentally anchored in the
type of geometry of the studied chain. This could refer to:
(i) an optical grid, which can be produced using the cold
atoms technique, or (ii) combination with another technique,
such as the mechanical break junction (MBJ) [28] due to the
dot—chain interface in the T-shaped geometry [29].
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Fig. 4 Conductance of the

model containing five sites with
fixed parameters and tuned to g4
=—1,A=05andI"=1.a
Hopping varying according to &
= A/0.1, and dot—chain
coupling of A =3.5and A =7.5.
b Hopping varying according to
h = A/0.2, and dot—chain
couplingof A =3.5and A = 6.5
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Fig. 5 Conductance of the device containing five sites with parameters
tuned and fixed at gg = 0 and I" = 1 with pairing amplitudes A = 2 and
a hopping of & = 0.4 and dot—chain coupling of A = 2A, b hopping of

To decrease the number of interactions between the chain
sites and thereby the number of peaks adjacent to the MBS
in the zigzag chain of atoms containing five sites, we used
the more general topological situation to analyze this effect,
with u = 0and hy = 2,5A,.

The results show that, in the more general topological
situation, the effect of disorder in the chain remains for sites
4 and 5.

The effect of disorder in the chain causes fluctuations in
the spacing of the levels at the sites, but does not affect the
qualitative structure; however, at site 5, Fig. Sa—c shows the
elimination of a pair of adjacent peaks at the zero mode.

The results for this more realistic model for obtaining
MBS in linear chains, networks, and nanowires are in agree-
ment with literature.

This work represents an analytical and numerical study
in systems with experimentally accessible parameter values.
We have also shown that it can be applied to systems in which
the QDs [30] are defined by other processes, for example,
formed by InAs, InSb, or a single nanowire.
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