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Moléculas de Andreev mediadas por férmions de Majorana

Resumo

Estudou-se teoricamente um modelo composto por um fio de Kitaev na
fase topolégica com dois pontos quanticos (@Ds - Quantum Dots), um em cada
extremidade do nanofio. Desta forma, dois casos foram factiveis de analise, um
deles com os estados ligados de Majorana (MBSs - Majorana Bound States) das
bordas do fio acoplados a um unico QD e o segundo em que se tem ambos os
MBSs acoplados aos dois @Ds. Para a primeira situacao trés condicoes foram
estudadas, nas quais se verificou, na primeira, os perfis de férmions de Majo-
rana nao locais, dados pelo acoplamento entre o MBS e o QD mais préximo e,
nas outras duas condicoes, dois perfis relacionados aos acoplamentos dos dois
MBSs a um @D, em que se considerou também a superposicao entre os MBS.
Estes dois perfis sao denominados de bowtie e diamond, ja conhecidos na li-
teratura, possuindo também experimentos que validam suas manifestacées. No
segundo caso, em que se tem o acoplamento dos dois MBSs aos dois QDs e que se
considerou também amplitudes de superposicao entre os férmions de Majorana,
investigou-se a manifestacao de estados moleculares mediados por tais férmions,
pois o transporte eletronico entre os QDs, no sistema proposto, se da por meio
do nanofio. Constatou-se padroes condizentes a niveis moleculares ligante e an-
tiligante nas assinaturas dos estados ligados de Andreev (ABSs), originarios da
superposicao dos MBSs, assim como nos niveis dos QDs que foram desdobrados
apos a formacao molecular.

Palavras-chaves: Férmions de Majorana, fio de Kitaev, estados moleculares li-
gante e antiligante, estados ligados de Andreev.
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Andreev molecule mediated by Majorana fermions

Abstract

A model composed by a Kitaev wire within the topological phase with two
quantum dots (QDs), one at each end of the nanowire, was theoretically studied.
Two cases were analyzed: (i) Both the Majorana bound states (MBSs) at opposite
ends of the nanowire are coupled to a single QD and (ii) both MBSs are coupled
to the both @Ds. For the first situation, three conditions were studied. In the
first one, the profiles of nonlocal MBSs were verified, owing to the finite over-
lap between these states and the nearest QD; in the other two conditions, two
profiles related to the couplings between the two MBSs and a QD, which also
considered the overlap between the MBS. These profiles are known from previ-
ous experimental works as bowtie and diamond patterns. In the second case,
in which both overlapped MBSs the manifestation of molecular states mediated
by the MBSs was investigated, since electronic transport between the QDs , is
mediated by nanowire. Patterns consistent with molecular levels of bonding and
antibonding were found in the signatures of Andreev’s bound states (ABSs), ori-
ginating from the overlapped MBSs, as well as in the split of the QDs levels due
to the molecular formation via the transport through the nanowire.

Keywords: Majorana fermions, Kitaev wire, bonding and antibonding molecular
states, Andreev bound states.



Nomenclatura

ABS

Andreev bound states — Estados ligados de Andreev

ABS-A Andreev bound states antibonding — Estados ligados de Andreev - antili-

gantes

ABS-B Andreev bound states bonding — Estados ligados de Andreev - ligantes

CAR
DOS
EOM
LAR

LCAO

MBS

QDb
SIAM

SO

STM

TS

ZBA

Crossed Andreev reflection — Reflexao de Andreev cruzada
Density of states — Densidade de estados

Equation of Motion — Equacao de movimento

Local Andreev reflection — Reflexao de Andreev local

Linear combination of atomic orbitals — Combinacao linear de orbitais
atomicos

Majorana bound state — Estados ligados de Majorana
Quantum dot — Ponto quantico

Single impurity Anderson model — Modelo de Anderson de uma impu-
reza.

Spin-orbit — Spin-orbita

Scanning tunneling microscope — Microcopio de varredura por tunela-
mento

Topological superconductor — Supercondutor topologico

Zero bias anomaly — Anomalia de voltagem zero
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Capitulo 1

Introducao

O fisico italiano Ettore Majorana, ha praticamente um século, encontrou
uma solucao peculiar para a equacao de Dirac. Esta solu¢cao permitia uma nova
classe hipotética de particulas que, diferentemente dos elétrons e poésitrons, sao
descritas como suas proprias antiparticulas [1, 2]. Tais particulas ficaram co-
nhecidas como férmions de Majorana. Ettore realizou esta proposta ao estudar
neutrinos no contexto de fisica de altas energias, sua sugestao original foi que
os neutrinos poderiam de fato ser explicados como férmions de Majorana, tal
hipotese permanece sendo estudada pela ciéncia atualmente [1, 3].

Os férmions de Majorana se tornaram uma proposta promissora de es-
tudo nos campos da Fisica da Matéria Condensada, nesse ambito tais férmions
nao sao particulas fundamentais e surgem como excitacées ou quasiparticulas
em determinados sistemas. Essas quasiparticulas ao serem combinadas dao ori-
gem a um férmion usual nao local, ou seja, um férmion regular pode ser definido
como a combinacao de dois férmions de Majorana. Quasiparticulas Majorana
possuem um grande potencial de utilizacao na construcao de quantum bits (qu-
bit) topolégicos, o que daria origem a computacdo quantica livre de falhas, ou
seja, pares de férmions de Majorana espacialmente separados podem ser utili-
zados para armazenar informacodes, tornando essa informac¢do imune a efeitos
de decoeréncia quantica [1, 4, 5, 6]. Sao estas caracteristicas que tém dado
aos férmions de Majorana um destaque sem precedentes no desenvolvimento de
pesquisas voltadas a computacao quantica.

Seguindo a premissa promissora dos férmions de Majorana, nos ultimos
anos muita dedicacado de pesquisadores tem sido direcionada ao estudo de siste-
mas que possam dar origem a tais quasiparticulas. Nesse contexto, os chamados
supercondutores topologicos desempenham uma papel elementar, uma vez que,



CAPITULO 1. INTRODUCAO 2

em determinadas circunstancias, estes materiais podem dar origem aos cha-
mados estados ligados de Majorana (do inglés, MBSs - Majorana bound states)
[7, 8,9, 10].

No que diz respeito a emergéncia e deteccao de férmions de Majorana, o fio
de Kitaev, na fase topologica tem se destacado [1, 11]. Este dispositivo consiste
de um nanofio 1D (unidimensional) com supercondutividade do tipo p-wave que,
em suas bordas, € capaz de abrigar os MBSs.

Um material convencional no estado
supercondutor consiste na formacao de pares
de Cooper, dessa forma o material passa a con-
duzir por meio da atracao indireta de dois elé-
trons. Para a chamada supercondutividade do

tipo s-wave o par de Cooper € formado por dois S-wave
superconductor

elétrons de spins contrarios, ja para o caso em
que se tem a supercondutividade p-wave, di-
ferentemente da s-wave, os elétrons que for- Figura 1.1: Esquema conceitual
mam os pares de Cooper no material possuem de dispositivo para criacao do
o mesmo spin. E importante que fique claro fio de Kitaev, composto por um
que esses tipos de materiais se relacionam com nhanofio semicondutor (em azul),
a chamada teoria BCS (referente aos pesquisa- um supercondutor s-wave e as
dores - John Bardeen, Leon Cooper e Robert designacoes para campo spin-
Schrieffer) [12], onde os pares de Cooper sao Orbita (Bso) € campo magnético
o elemento basico para o transporte eletronico (B). Os asteriscos em vermelho
do sistema. indicam os MBSs [13].
Experimentalmente, os dispositivos com

supercondutividade p-wave podem ser obtidos em sistemas como o apresentado
pela Fig. 1.1, onde se tem um nanofio semicondutor com forte interacao spin-
orbita (SO) [14] na superficie ou proximo de um material supercondutor s-wave,
pois dessa forma, por efeito de proximidade, tem-se a inducao do emparelha-
mento entre elétrons de spins e momentos opostos no nanofio [13]. O ingrediente
final € a submissao desse sistema a um campo magnético paralelo ao nanofio e
perpendicular ao campo SO, campo este que deve possuir magnitude suficiente
para alinhar os spins dos elétrons que compoem os pares de Cooper induzidos
no semicondutor, porém nao deve ser intenso ao ponto de destruir a supercon-
dutividade do sistema. Dessa forma, como supracitado, o alinhamento dos spins
nos pares de Cooper induzidos no nanofio semicondutor da origem a supercon-
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dutividade p-wave. Essa engenharia para se desenvolver um dispositivo com
supercondutividade p-wave capaz de dar origem aos estados de Majorana se faz
necessaria, pois sao muito raros os materiais na natureza com estas caracte-
risticas. Somente o SryRuO, (Rutenato de estroncio) e o Hélio ((He) superfluido
sao materiais naturalmente capazes de apresentar a supercondutividade p-wave.
Porém nao apresentam as possibilidades de ajuste ou configuracées apresenta-
das em modelos como o de Kitaev, onde parametros como campos magnéticos,
potenciais elétricos, entre outros, podem ser controlados.
Com a proposta de confeccao do fio de
Kitaev e a possivel formacao dos MBSs em suas v
bordas surgiu a necessidade de se detectar tais

Ferromagnet

estados. Uma das maneiras para se fazer isso €
avaliar o transporte eletronico em sistemas em
que o fio de Kitaev se acopla a pontos quanti-
cos (@Ds - quantum dots )! [15, 16, 17]. E sa-
bido da literatura que quando se tem um QD Fjgyra 1.2: Cadeia atémica fer-

acoplado a um MBS, uma das bordas do fio romagnética sob a superficie
de Kitaev, observa-se a manifestacao de uma (e ym supercondutor s-wave e
modificacao na condutancia quando o sistema estudado com uma ponta de
passa por voltagem zero, modificacdo esta que g (Scanning Tunneling Mi-
atribui uma reducao da condutancia por um crgscope) [2].

fator 1/2 em relacao ao quantum de condutan-

cia Gy = ¢*/h, que seria um valor obtido sem o acoplamento com o estado Ma-
jorana e em sistemas spinless (apenas uma orientacao de spin) [18]. Como ja
mencionado, dois férmions de Majorana quando combinados dao origem a um
férmion usual, desta forma € plausivel dizer que um majorana € como um meio
estado fermidonico e € devido a essa caracteristica que quando se acopla uma
borda do nanofio ao QD se tem a reducao da condutancia pela metade, ou seja,
tem-se o vazamento desse meio estado fermionico para o QD causando uma mo-
dificacao no transporte eletronico, ja que o nivel do QD passa estar parcialmente
ocupado. Liu e Baranger [18], afirmam que para o caso de acoplamento do QD
com um férmion regular (como um elétron), a condutancia do sistema vai a zero,
pois se tem o estado eletronico do QD completamente ocupado, afirmam também
que a assinatura do férmion de Majorana neste tipo de sistema €, justamente, a

1QDs sio dispositivos quanticos que expressam comportamento de atomos, tipicamente sdo
abordados como atomos artificiais de um unico ou multiniveis eletronicos.
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reducao da condutancia por um fator 1/2.

Essas assinaturas em voltagem zero sao as denominadas ZBA (zero bias
anomaly) [19] e, em sistemas como os aqui explorados, elas tém origem devido
as caracteristicas dos MBSs, como o fato de que possuem energia zero, surgindo
como uma assinatura anémala em zero de energia. Na Ref. [2], foram usadas
cadeias ferromagnéticas (F,) depositadas na superficie de materiais supercondu-
tores do tipo s-wave com forte acoplamento SO, como o P, [ver Fig. 1.2], esta
proposta tinha como finalidade a deteccao de férmions de Majorana, que surgem
como assinaturas em zero de energia. A assinatura obtida em zero de energia, a
ZBA, para este sistema, poderia ter origem causada por desordem atomica no sis-
tema, mas afirmam que tais picos nao possuem relacao alguma com a desordem,
isso provavelmente se deve a supercondutividade topologica gerada no sistema
que o “protege” de imperfeicoes ao longo das cadeias atomicas ferromagnéticas.
Essa ZBA detectada poderia também ser causado por efeito Kondo e, se o fosse,
haveria apenas um aumento na densidade de estados (DOS) proximo do nivel de
Fermi [2].

O sistema proposto neste trabalho, que sera apresentado mais adiante,
assemelha-se ao sistema apresentado pela Fig. 1.3, em que os MBSs do sistema
se acoplam ao estado de um unico QD. O painel (a) da Fig. 1.3 (cores meramente
ilustrativas) apresenta uma micrografia do dispositivo experimental em que se
tem a formacao do QD na regiao demarcada por um circulo pontilhado; o painel
(b), por sua vez, € uma representacao esquematica de uma secao do dispositivo
experimental, em que se tem a representacdao do nanofio semicondutor de InAs
(Indium arsenide) ou InSb (Indium antimonide) [21] com forte acoplamento SO,
no qual, em determinada secao, tem-se o crescimento epitaxial de Al (aluminio),
material supercondutor s-wave. Por efeito de proximidade gera-se, na regiao
recoberta pelo supercondutor, a inducao de pares de Cooper no material semi-
condutor e, para que se tenha a emergéncia da supercondutividade p-wave, um
campo magnético € aplicado paralelamente ao nanofio ou perpendicularmente ao
campo SO. Desta forma, criam-se as condi¢coes necessarias para o surgimento
dos MBSs nas bordas do fio, como proposto por Kitaev [11, 21].

A camada epitaxial de Al sobre o nanofio possui de 7 a 10 nm em trés
faces do dispositivo e, como apresentado pela Fig. 1.3, a camada preenche com-
pletamente uma das extremidades do nanofio e a outra nao € recoberta, € nessa
extremidade (sem Al) que se tem a formacao do @D. O campo magnético aplicado
ao longo do fio tem seu limite critico em torno de 2 T. Os potenciais eletrostati-
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Figura 1.3: (a) Micrografia do dispositivo experimental com um QD (circulo trace-
jado). (b) Secao esquematica do dispositivo com InAs (verde) e camada epitaxial
de Al (azul). B € o campo magnético aplicado paralelamente ao nanofio. Os ter-
mos Vo, Viires Vog € Vs s@0 referentes aos potenciais aplicados para controlar o
nivel do @D, a densidade do nanofio, o sistema QD e nanofio e, por fim, a dife-
renca de potencial aplicada entre os terminais metalicos(Ti/Au) do sistema para
se analisar fenomenos de condutancia [20].

cos V,,; controlam a ocupacao do @D, enquanto que os potenciais V. ajustam
a densidade ao longo do fio e, como afirma a Ref. [20], para ajustar o nivel do
QD ou o potencial quimico do nanofio, os valores de Vj,; e V,;.. sdao modificados
de forma compensativa. A tensao V;,, por sua vez, € um potencial chamado de
global back gate e modifica tanto o nivel do QD quanto a densidade do nanofio
[20].

O modelo estudado nessa dissertacao difere do aparato apresentado na
Fig. 1.3, pois nele existem dois QDs, um em cada extremidade do nanofio e,
como sera apresentado mais adiante, quando a analise € feita para um unico QD
os resultados apresentados na literatura sao recuperados, como alguns perfis
que sao gerados com os acoplamentos do sistema e a superposicao dos férmions
de Majorana. O modelo também é uma formulacao feita a luz do sistema proposto
por Kitaev e, por tanto, o entendimento desse sistema é fundamental. Em funcao
disso, a proxima secao sera dedicada a descricao do modelo do fio de Kitaev.

1.1 O modelo de Kitaev

Como abordado previamente, o fio de Kitaev € uma proposta promissora
para a deteccao dos férmions de Majorana quando na fase topologica, com su-
percondutividade p-wave (tripleto), pois sob tal condicao se tem sitios isolados
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nas bordas do fio nos quais os MBSs emergem. Como demonstrado por Kitaev,
estes sitios isolados, que contém os férmion de Majorana, sao imunes a qual-
quer tipo de erro que poderia ser causado pelos demais sitios [11]. O modelo de
Kitaev, considerando uma cadeia com um grande numero de sitios, = > 1 (z nu-
mero de sitios), que podem ou nao estar ocupados com elétrons spinless (sempre
com mesma orientacao de spin) [11, 19], € analogo a uma rede tight-binding e o
Hamiltoniano pode ser escrito na forma

H = —Ng clcw — %Z (tclcxﬂ + Ae®cpcpin + H.c.) , (1.1)

T

em que p € o potencial quimico, ¢ € amplitude do hopping entre os primeiro vizi-
nhos e A é a amplitude de formacao do par de Cooper com fase correspondente
¢, para a supercondutividade p-wave.

Os operadores fermionicos usuais de criacao e destruicéo (¢! e c,, respec-
tivamente) podem ser escritos como a combinacao de dois operadores Majorana
por meio das relacoes

o—i®/2

Cy = 9 (7B,J}+i7A,m)7 (12)
e
£i6/2 ‘
¢ = 5 (e —i7a), (1.3)

nas quais os operadores Majorana satisfazem a igualdade 4 = VL que descreve
que as particulas sao iguais as antiparticulas assim como a relacao de antico-
mutacao fermionica {7V, Yoo’} = 20002, € @ partir dela, para os casos de mesmo
sitio, obtém-se

Yaz Yoz T Yoz Yoz = 25aa5xac
27011'7041 = 2
Vo= 1. (1.4)

Considerando os operadores fermionicos definidos, a Eq. (1.1) precisa ser
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reescrita em funcdao dos mesmos. Entao,

K . .
H = —— Z (’YB,z’YB,m +1YB 2 VA — VYA VB T fYA,a:’YA,z)
4 xT
t ] .
_ g Z (’YB,x’VB,:Jc—i-l + VYBaYAz+1 — YYA2YB,x+1 —+ '7A,a:7A,:p+1)
t ] .
+ ) Z (VBaVBat1 T VA2 YBa+1 — 1YB2YA2+1 T YAz YA 2+1)
A , .
- g Z (73,x73,x+1 + VYB,xYAz+1 + YAz YBax+1 — 7A,x’VA,x+1>

A . )
+ 3 Z (VB2 VBa+1 — 1B VAz+1 — YA VBat+1 — YAz VAa+1) » (1.5)

T

simplificando, pela soma dos termos

Ho= =5 (ame + 1Batae = aeTme + TasTas)

t

— ZZ Z (YBaYAm+1 — YA VBo+1)

A

- iz Z (VB2 YAz+1 T YA2VBa+1) - (1.6)

xT

T

Utilizando as relacdes {y4.,78.} =0, 72, = 1, tem-se

n o= -k

4 (2 + 2i73,x7A,z)

fiMz

(’YB,x’YA,xH - ’YA,x’YB,xH)

|
N@F
-1

1

(’YB,J:’YA,QH—I + 'VA,CE’VB,QC—H) . (1 7)
1

NI

5
I

Entao,
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N N-1
iz . 1
H = —5 Z + WB,HA,x) - ZZ Z (VB,HA,xH - VA,ﬂB,:cH)
=1 =1
A -1
- Z Z (VBaVAz+1 + YA VBat1) 5 (1.8)
=1
logo
i N i N-1 i N-1
5 Z 1 + Z.’VB@WA x) Z Z t + A ’YB 2 YAz+1 — 4 Z (t - A) YA, xVBz41-
=1 rx=1 =1

(1.9)

O Hamiltoniano apresentado pela Eq. (1.9), escrito na base dos opera-
dores Majorana, pode assumir dois casos especiais. Estes casos caracterizam
o sistema como estando nas chamadas fase trivial ou topolégica. Inicialmente,
considere A =t =0¢e pu <0, essa € condicao que da origem a fase trivial do fio de
Kitaev e o Hamiltoniano torna-se

N

Ho= =5 U+ ivmatas). (1.10)

=1

Note que o segundo e o terceiro termo da Eq. (1.9) sao iguais a zero neste regime,
restando apenas o termo apresentado pela Eq. (1.10). Este termo possui os
operadores g .74, que descrevem o emparelhamento entre majoranas do mesmo
sitio z, ndo havendo assim acoplamento com os sitios vizinhos adjacentes, como
apresentado pela Fig. (1.4).

W U D e I

Yar VYsa1 Ya2  Ys2 Ya3  Ys3 Yan-1 Yen-1 YAN VBN

Figura 1.4: Esboco esquematico representando o fio de Kitaev na denominada
fase trivial. Nota-se que os férmions de Majorana (esferas vermelhas) se acoplam
no mesmo sitio (elipses azuis), como expresso pela Eq. (1.10), formando um
férmion regular.
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O outro limite apresentado pelo sistema diz respeito a fase topologica que
se origina nas condicoes de A =t > 0 e u = 0. Sob tais circunstancias, o Hamilto-
niano de Kitaev tem o primeiro e o terceiro termo anulados, sendo assim

t N—-1
H = —z§;vBm,xH, (1.11)

como pode-se notar por meio dos operadores vp,7v4.+1 €xiste um emparelha-
mento de majoranas de sitios vizinhos adjacentes. Dessa forma, nas bordas do
fio de Kitaev, haverao majoranas remanescentes, como pode ser evidenciado pela
Fig. (1.5) e, como estao desacoplados de seu entorno, pode-se afirmar que eles
estao protegidos topologicamente.

v O W=ecemyd S

Yatr Ys1 Ya2 Ys2 A3 YB3 Yan-1 YBN-1

Figura 1.5: Representacao esquematica para a chamada fase topolégica do fio de
Kitaev. Nesta so existe acoplamento dos férmions de Majorana de um determi-
nado sitio com o de um sitio vizinho adjacente, como estabelecido pela Eq. (1.11).
E justamente nessa fase em que se encontram os MBSs isolados nas bordas do
fio.

Devido a estas caracteristicas, os férmions de Majorana sao promisso-
res para a computacao quantica, pois acredita-se que por estarem isolados nas
bordas do fio, eles possam armazenar informacées e prevenir sua perda por efei-
tos de decoeréncia quantica, que basicamente € a perda de informacao de um
sistema fisico para o ambiente. Isso tem sido o grande desafio da computacao
quantica, uma vez que, para que 0s processo quanticos realizados por essas
maquinas ocorram de maneira satisfatoria, os estados coerentes precisam ser
mantidos no sistema.

1.2 Orbitais moleculares

Neste trabalho, a formacao molecular mediada por férmions de Majorana
sera explorada a fim de se analisar as caracteristicas desse tipo de molécula.
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Neste intuito, este topico abordara informacoes relacionadas a formacao mole-

cular, entretanto, ira se restringir a moléculas covalentes simples, como H,, nas

quais se tem o compartilhamento de elétrons entre os atomos formando uma

nuvem eletronica. Em moléculas mais complexas, em que existem variados ele-

mentos, cada atomo contribui de maneira diferente a formacao molecular [22].

Na formacao molecular, os orbitais
atomicos, que sao caracteristicos de cada
tipo de atomo, se combinam formando or-
bitais totalmente novos que pertencem a
molécula, os chamados orbitais molecula-
res, cuja a quantidade de novos orbitais €
igual a soma do numero de orbitais pro-
venientes de cada atomo. Em linguagem
de primeira quantizacao (func¢oes de onda),
os orbitais moleculares se formam a par-
tir da superposicao, combinacao matema-
tica, das funcoes de onda dos orbitais ato-
micos, como apresentado pelo método de-
nominado de combinacao linear dos orbi-
tais atomicos (LCAO - Linear combination
of atomic orbitals). A determinacao da fun-
cao de onda molecular (ou orbital molecu-
lar) ¥,,,, € dada pela solucao da equacao
de Schrodinger HV,,,;, = EV,,,. A solucao
exata € complicada de ser obtida, mas uma
forma mais simples € considerar o orbital
molecular como combinaciao das funcoées
de onda de cada atomo isolado, ¥4 € ¥p.
Sendo assim, V,,, = Catv4 + Cpyp em que
C4 e (g sao constantes e note que, se por
acaso um desses coeficientes for zero, para
fins de exemplificacdo considere Cp = 0,
o elétron, na formacao molecular, estara

(a)
y
Bonding
o——
T
Antibonding \\ K
(b)
Antibonding
& A S o B
§ _i‘~ L ]
= .
Bonding
(©

Figura 1.6: (a) Atomos e suas repre-
sentacoes de funcoes de onda, ¥V, e
Up; (b) Esquema representativo das
funcées moleculares ligante e antili-
gante; e (c) Niveis dos atomos A e B
desdobrados nos niveis moleculares
ligante e antiligante.

preso ao nucleo atomico A, e, na situacao em que C'4 = 0, o elétron estara preso

ao nucleo do atomo B [23].

Quando ocorre a formacao molecular e as funcoes de onda resultam em
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uma interferéncia construtiva, ha uma redistribuicao da densidade eletrénica en-
tre os nucleos atomicos causando um efeito de reducao do potencial de Coulomb,
dando origem as caracteristicas do orbital ligante da molécula. Para o caso em
que as funcoes de onda resultam de uma interferéncia destrutiva, tem-se a pre-
senca das peculiaridades que caracterizam o estado molecular antiligante, como
a repulsao das nuvens eletronicas de cada atomo.

A energia da molécula pode ser maior ou menor que a energia dos atomos
isolados, como apresentado pela Fig. 1.6. Desta forma, como apresentado pela
Ref. [23], uma molécula possui distribuicao energética mais favoravel que atomos
isolados e seu niveis moleculares de menor e maior energia sao, respectivamente,
denominados de estados moleculares ligante e antiligante [23].

No contexto de transporte eletronico por meio de materiais superconduto-
res, € importante entender os chamados processos de reflexao de Andreev. Estes
processos existem em sistemas em que terminais metalicos trocam informacées
por meio de um material supercondutor, N-TS-N, como ilustra a Fig. 1.7, para
um supercondutor topologico (TS - Topological superconductor).

a) LAR b) CAR

¢) Electron Transmission

Figura 1.7: Esquema no qual N representa os terminais normais e TS o super-
condutor topolégico. (a) Processo de reflexdo de Andreev local (LAR): um elétron
€ injetado no TS e um buraco € ejetado para o terminal de origem do elétron; (b)
processo de Andreev cruzado (CAR): um elétron € injetado no TS e um buraco €
ejetado no terminal oposto ao de origem do elétron; e (c) transporte de elétrons:
o elétron de um terminal € transmitido para o outro.

O painel (a) da Fig. 1.7 apresenta a chamada reflexdao de Andreev local
(LAR - Local Andreev reflection), em que um elétron sai de um dos terminais me-
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talicos e entra no TS, em resposta a isso, o TS ejeta um buraco para o mesmo
terminal. A chamada reflexao de Andreev cruzada (CAR - Crossed Andreev reflec-
tion), por sua vez, € apresentada pelo painel (b), onde se tem um elétron injetado
no TS a partir de um dos terminais e o TS ejeta um buraco no terminal oposto ao
que o elétron se originou. O painel (c), expressa a transmissao de elétrons, que
se da por meio da injecao de um elétron no TS a partir de um dos terminais, e
diferentemente da CAR, se tem a ejecao de um elétron no terminal oposto [24].

Na abordagem molecular realizada nesta dissertacao, os processos de re-
flexdo de Andreev dao origem aos estados ligados de Andreev (ABS - Andreev
bound states), que serao pecas fundamentais para entendimento dos resultados
obtidos. Os ABSs tém origem na superposicao de férmions de Majorana, desta
forma, sao elementos responsaveis pela formacao molecular no sistema estudado
e devido a isso, se atribui do nome “moléculas de Andreev”.



Capitulo 2

Formalismo matematico

2.1 Modelo de Anderson de uma impureza

O modelo de Anderson, como o proprio nome sugere, foi desenvolvido
por P. W. Anderson em 1961. Este esta entre os primeiros modelos na Matéria
Condensada a considerar a correlacdo de muitos corpos em sistemas fisicos. O
modelo de Anderson de uma impureza (do inglés, SIAM: Single Impurity Anderson
Model) esta representado na Fig. 2.1. Tal modelo estuda a forma com que uma
impureza magnética interage com uma matriz ndo magnética, ou seja, a forma
com que se pode ter a formacao de momentos magnéticos em matrizes devido a
sua dopagem por impurezas com momentos magnéticos bem definidos [25, 26].

Figura 2.1: Modelo de Anderson com uma impureza magnética (esfera verme-
lha) sob uma matriz metalica ndo magnética. A amplitude de hibridizacao entre
impureza e hospedeiro metalico € determinada pelo parametro V.

13
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Como apresentado na Fig. 2.1, o SIAM aborda um sistema composto por
uma impureza e uma matriz hospedeira e busca explanar como se da a interacao
entre esses dois componentes. Desta forma, o Hamiltoniano de Anderson, que
expressa esse sistema, € escrito como [25]:

Hsram = Hhost + Himp + Hhiv- (2.1)

O primeiro termo do Hamiltoniano da Eq. (2.1) descreve o hospedeiro, o
gas de elétrons nao interagentes do sistema. Em linguagem de segunda quantiza-
cao (operadores de criacao e destruicao), o Hamiltoniano do hospedeiro € escrito
como

Hhost = Zgokcj,kcaka (22)
ok

no qual se tem ¢, que descreve a energia dos elétrons livres, bem como os ope-
radores ijk (cox) que representam a criacao(aniquilacao) de elétrons com spin o e
numero de onda k no hospedeiro.

O segundo termo da Eq. (2.1), H;,,, descreve a impureza e pode ser
definido na forma

Himp == Z Edgdlda + UndTnC“

o

em que o primeiro termo a direita representa a impureza de um unico sitio que
pode ser ocupado por elétrons que possuam determinada energia ¢,, €, necessa-
riamente, spins contrarios, seguido dos operadores d! (d,) que criam (destroem)
elétrons no nivel energético da impureza. O segundo termo descreve a repulsao
de Coulomb de spins opostos, da impureza, Ungng = U (d%deId ¢), 0s termos ng;
e ngy sao os chamados operadores numero € sao compostos por operadores de
criacao (df,) e destruicao (d,) em funcéo do spin o.

O termo de hibridizacao, a terceira parte do Hamiltoniano de Anderson,
descreve a interacao entre os elétrons do nivel eletronico da impureza e do conti-

nuo de energias do hospedeiro metalico,
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Hor = 3 (Vowchdds + Vidlcon)
ok

sendo que o termo (cf,kd(, + h.c.) expressa a destruicéo (d,) de um elétron no nivel

da impureza e criagao <c2k> de um elétron no continuo de energia, representando
justamente a troca de elétrons entre a impureza e o hospedeiro. Tem-se aqui tam-
bém a chamada amplitude de hibridizacao, V,;, que representa a amplitude de
transicao entre elétrons dos estados da impureza com o continuo do hospedeiro.
Vale ressaltar que o termo de hibridizacao independe do vetor de onda k quando
a hibridizacao for puramente local.

2.2 Funcoes de Green

O formalismo de funcées de Green ¢ fundamentalmente utilizado no es-
tudo de equacoées diferenciais ordinarias e parciais essencialmente empregadas
em distintos campos da matematica e fisica. No ramo da mecanica quantica, as
funcées de Green sao ferramentas basicas para se resolver equacdes de Schro-
dinger do tipo [H, (r) + V (r)] ¢ (r) = Ev (r), nas quais a determinacao dos auto-
valores de H, (r) sao imprescindiveis sob presenca de um potencial externo V (r).
George Green (1793-1841) foi o responsavel pelo desenvolvimento dessa classe
de equacoes diferenciais com condi¢oes de contorno generalizadas, que desempe-
nham um papel indispensavel no estudo e no desenvolvimento de solucoes para
funcoes diferenciais ordinarias e parciais [26, 27, 28].

No campo da fisica de muitos corpos as funcdes de Green sao de suma
importancia, pois possibilitam a solucao de problemas envolvendo espalhamento
de particulas, sistemas fora do equilibrio, mecanica estatistica, sistemas con-
tendo potenciais perturbativos, entre outros. Existem diversos tipos de funcées
de Green, neste trabalho faremos uso das funcées de Green retardadas de equi-
librio [26, 28], que podem ser escritas da seguinte forma

GE (r t:r' 1) = _%e(t—yﬂel;em <n’[\Ifg(r,t),\lii_(r”t/)]+’n>, (2.3)

no qual 0 (t — t') € a funcao degrau (também chamada de funcao Heaviside); Z €
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a funcao de particao do sistema, Z = Tr{e‘m“}, em que Tr simboliza o traco e
g = kBLT; o H € o Hamiltoniano do sistema; |...,...|, retrata a operacdo de anti-
comutacio (também representada por {...,...}). Os operadores V! (v’ t') e U, (7,1
representam, respectivamente, a criacao de uma particula com spin ¢ em um
sitio 7’ no instante ¢ e sua destruicdo em um sitio r e instante ¢; e, por fim, a
média térmica (...) aplicada no anticomutador.

A relacao contida nos operadores “¥” evidenciam uma caracteristica fun-
damental das funcao de Green. Tal caracteristica pode ser dita como a evolucao
dos operadores, pois tem-se a criacao de uma particula em um determinado sitio
r’ da rede em um instante especifico ¢’ e sua destruicao em um sitio r no instante
t, a isso se da a caracteristica de modificacao dos operadores e, devido a esse fa-
tor, as funcdes de Green sao conhecidas ou descritas como “propagadores”, pois
sdo capazes de descrever fenomenos que ocorrem ao longo dos sitios do material
em estudo [27].

As funcodes de Green apresentadas até o momento pertencem ao dominio
do tempo (¢ e t'), porém, neste trabalho, a grandeza estudada € a densidade
de estados (do inglés, DOS - Density of states), que € obtida através da parte
imaginaria da funcao de Green no dominio da energia,

1

ppos (W) = —;Im [GF(w)] .- (2.4)

Desta forma, a transformada de Fourier do dominio do tempo para o dominio da
energia se mostra fundamental e sera abordada por meio da técnica da equacao
de movimento.

2.3 Equacao de movimento

Até o momento foram apresentadas formas com as quais observaveis fisi-
cas podem ser expressas por meio da representacao de funcoes de Green. Neste
topico sera abordada uma técnica para se determinar funcées de Green por meio
da evolucao temporal de seus operadores, a técnica da equacao de movimento
(do inglés, EOM: Equation of Motion) [27, 28].

Para fins de exemplificacdo da técnica da EOM considere uma funcao de
Green retardada, analoga a que foi apresentada no topico anterior. Para fins de
simplicidade a dependéncia espacial e ¢’ serdo omitidos, desta forma
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1
Giu, (1.0) = —20(t=0) 2y 5 <n

n

n> . (2.5)

E necessario realizar a derivada temporal da funcao G” para que se possa desen-
volver o método da EOM.

")

n> , (2.6)

+

%gqfi% (t,0) = —% (%6 (t — 0)) zZ7! ;eﬁEn <n [\Ifl (t), ! (0)}
_ %e (t—0) 2" Zn:eﬁE” <n K%‘Pz’ (t>) 3 <0)} X

a derivada da funcao degrau corresponde a uma func¢ao delta de Dirac

,20(t—0) =

0 (t —0). Para se estudar a evolucao temporal do operador V; (¢) a utilizacdo da
equacao de Heisenberg é fundamental. Esta funcao,

0
0 i
aq]i (t) = _ﬁ [\I]iv H] ) (2.7)

desenvolve a derivada temporal do operador de aniquilacdo, ¥, (¢), por meio da
operacao de comutacao com o Hamiltoniano (H) total do sistema em estudo.
Sendo assim, a Eq. (2.6) torna-se

0

5, (10) = —18(t=0 Ze—m<
_ Ze n<
= —%5(75—()) ZQIZG*BE" <n
- <_%> %9 t—0)z " Ze_ﬂE” <n

porém, esta equacao pode ser reescrita, reconhecendo a funcao de Green que

[[\pi, H], ! (0)]

n> , (2.8)

+

compoe o ultimo termo,
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a R Z -1 _BEn
ag\pi\pj (t,0) = _ﬁé (t—0)Z, Ze n

n

i
200 au, (4,0). (2.9)

A aplicacao da transformada de Fourier se faz necessaria para que se
tenha a funcao de Green no dominio da energia e nao mais do tempo. A equacao
da transformada de Fourier para uma dada funcao de Green retardada pode ser
escrita como

. +00 Z,
g\i\lfj (w+) - / dtg\i\lfj (tv O) €Ew+ta (2'10)
na qual a frequéncia espectral w™ — (w+in™) e n© — 07. Aplicando a propriedade
de integracao por partes na Eq. (2.10), obtém-se

—+o00

0 1-
dtag@% (t,0)er"t. (2.11)

_%w+g~§i% (w+) _ /

—00

Substituindo a Eq. (2.9) na relacao obtida pela transformada de Fourier,
Eq. (2.11), tem-se

—+00

—%w+g~§i% (wh) = / dt [——5 (t—0 Ze*ﬁE” <
LR
- ﬁg[\pi,y]\p (t,0) ehe

_ Yo —BE,
= _ﬁZe zn:e /OO dtd (t —0) <n

i [T i
h / dtgﬁ%ﬂ]% (t,0) 6ﬁw+t> (2.12)

(e 9]

o primeiro termo da direita pode ser resolvido fazendo-se uso da relacdo Z =
Tr{e#1=3" e P bem como da propriedade da delta de Dirac, [ "> 5 (t — to) f () dt
f (to), ja o segundo termo da Eq. (2.12) pode ser reconhecido como uma funcao
de Green no dominio da energia. Assim,
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n> e 0

1

) ~ 1 -

i -
B ?’Lgﬁ’iﬂ]q’j (w+)

i =
= _ﬁ< [‘1’1 (0), ‘I’; (O)Lj (nlny -1 — ﬁg[@/i,?{]% (w+) , (2.13)
fazendo wt = (w +in) e sabendo que a média (n|n) = 1, a funcao de Green resulta
em

@+ i) G, (@) = (%), 95 O0)] )+ G, @) 2.14)

Como se pode notar a abordagem da equacao de movimento gera uma
série de novas funcoes de Green, como no caso apresentado. Ao se calcular a
funcao Qﬁ,% (w) uma nova funcao surge, Q[{},iﬂ]% (w), dando origem a necessidade
de se aplicar o método novamente. Em alguns casos o numero de equacoes que
surgirao a partir de uma unica funcao de Green tende a ser infinito, isso se da
tipicamente quando o Hamiltoniano possui termos de ordem maior que dois (nao
quadraticos). Para esses casos, a utilizacao de aproximacoes se faz necessaria a
fim de tornar o sistema soluvel, o que deve ser feito cuidadosamente para que
nenhuma informacao de interesse seja perdida no processo de truncagem das
equacoes. Neste trabalho nenhum calculo de aproximacao foi necessario, porém
dentre tais aproximacoes estao Hubbard I [29], Lacroix [30], entre outras.

No desenvolvimento deste trabalho fez-se uso da representacao espectral,
uma notacao simplificada das funcées de Green retardadas no dominio da ener-
gia, essa € denominada notacao de Zubarev [31]. Nesta linguagem, a Eq. (2.14)
pode ser escrita como:

wh (U 0)) = <[%;\P}L>+<<[\Ifi,%],\1f}>>, (2.15)

no qual ((¥;; Uh)) =G, (w).

No desenvolvimento da EOM a equacao de Heisenberg € elementar para se
estudar a evolucao temporal dos operadores e, por meio dessa equacao, obtém-se
a dependéncia da funcao de Green com o Hamiltoniano do sistema, isso pode ser
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notado nas Egs. (2.15) e (2.14). Desta forma € correto afirmar que a dinamica
das funcoes de Green € estabelecida pelo Hamiltoniano do sistema [27].
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2.4 Molécula usual

Como forma de apresentar mais deta-
lhadamente a aplicacdo do formalismo mate-
matico abordado, este topico sera dedicado
a analise da interacdo entre dois atomos por
meio de um termo de hopping. A aplicacao da
técnica de EOM desempenha papel indispen-
savel para se obter as densidades de estados
do sistema, assim como, para se obter a for-
macao dos estados moleculares ligante e anti-
ligante. Vale lembrar que para este problema
nao se levou em consideracao a repulsao cou-
lombiana nos @QDs.

O Hamiltoniano para o sistema de dois
atomos interagentes pode ser escrito na forma:

Moot = Y eodjdy +tdidy + td}d;, (2.16)
l

21

s

Antibonding

Py (8d+tc)
J Bonding d
(Sd_tc)

Figura 2.2: Representacao de
uma molécula formada por dois
atomos cuja troca de informa-
cao € realizada por um termo de
hopping |t
sentacao dos orbitais molecula-

, seguida pela repre-

res ligante (¢, — t.) e antiligante
(€4 +t.), oriundos da combina-
cao dos niveis atomicos.

onde [ representa os atomos 1 e 2, ¢) representa a energia do nivel dos atomos,

que sao iguais nessa abordagem, e ¢ e t* descrevem o hopping entre os atomos,

como apresentado na Fig. (2.2).

Aplicando a técnica da EOM para o sistema e considerando a notacao de

Zubarev, pode-se escrever a funcao de Green para os QDs

wH{didy)) =

((dosdh] )+ ({1, Honal 1),

(2.17)

o anticomutador obedece a relacdo de anticomutacao fermionica [A;y, Bjo], =

0ij000’, aSSImM:

]
= O,

= dyd}, + d}d

(2.18)

em que J;y € uma delta de Kronecker e pode assumir os valores
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1 =1
Sy = 56 , (2.19)
0, sel#l

desta forma, a Eq. (2.17) € reescrita como

wH{{dy dl))) = 0w+ ([dy, Homat) 5 db)). (2.20)

Dando continuidade, o calculo do comutador no segundo termo da Eq. (2.20)
€ elementar e descreve a evolucao temporal do operador d; dada pela relacao de
Heisenberg, Eq. (2.7), assim

+ [dl,tdidz] + [dl,t*dgdl] , 2.21)

[demol] = [dl,Z%d;dl/
l/

em que

[dl, Z 60d},dl/] = Z o _dl, d;,dl/}
v v )

= > eo |did)dr — d}yy]

- Y& :(5”, - d},dl) dy — d;f/dl’dl}

= Z o dl’éll’ - d;/dldl/ — d;r,dl/dl]

= D" <o |didw — d}, (0~ dvdy) ~ dfdyd]

= Z o _dl/511/ + d;r/dl/dl — d;f/dl/dl:|
v )
= Z gody Oy
l/
= cod;, (2.22)

no qual utilizou-se a propriedade da delta de Kronecker na relacao », sody oy =
eody paral’ =1le ), eodydy = 0 para o caso em que [ # I
Para os termos de hopping, os comutadores sao
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[dl, td}@] — t(ddidy — d{dgdl>
(5,1 - d}dl) dy — d{dgdl>
dody — didds — didgdl)

(
_ t(
-
- t(d2511+d dod; — dIdZdl)

L. (2.23)

[dl,t*dgdl] _
— <5l2—d dl) dgdld,)

(d did, — deldl)
(

— (d 8o — dbdydy — d dldl>
(
t*d

= ¢ (0 + didyd; — d;dldl>
. (2.24)

Sendo assim, a funcao de Green € escrita como

(s dl)) = dw + eol{disd))) + ton ((da; di)) + 0 ((du: i)

(wh — o) Udy;dl)) = S+t ((do; d})) + 78 ((dy; df)). (2.25)

Tendo como base a Eq. (2.25) nota-se que para |l =1'=1el =1 = 2,
adquiriu-se duas novas equacoes

(W —e0) ((disd])) = 1+t{(ds;d})) (2.26)
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(W —20) ({desdh)) = 1+t"((di;db)). (2.27)
Ja para os casos em que [ = 1 e !’ = 2, bem como [ = 2 e I’ = 1 obtém-se,
respectivamente,
(W — o) ((dizd})) = #({da:db)) 2.28)
e
(wh —e0) ((dasd})) = t*({du; d})). (2.29)

Como pode-se notar, as funcoes de Green cruzadas sao escritas em ter-
mos das funcoées diretas, assim como as diretas sao dadas em funcao das cruza-
das. Agora que tais equacoes foram obtidas € possivel isolar cada uma e defini-las
por meio de substituicdes. Considerando t* = |t| e t = |t
espectral w™ = w + in e substituindo as Eqgs. (2.28) e (2.29) nas Eqgs. (2.26) e
(2.27), obtém-se

, bem como a frequéncia

1
(dr; d})) = Mz, (2.30)
w—¢&o — (w—eg+in) +
€
1
(ds; df)) = PR (2.31)
w—¢& — (w—eo+in) 1

e, fazendo agora a substituicao das funcdes de Green diretas, (2.30) e (2.31) nas
Egs. (2.28) e (2.29), determina-se as funcoes cruzadas

|t]
((do:d})) = , T (2.32)
(w—¢e0+1n) <w — €0~ Goeoray T m)
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(s df)) = T . 2.33)

(w—¢eog+1in) (w — €0~ Gy T z'n)

E notavel que, o termo % emerge em todas as funcoes de Green e
possui parte real e imaginaria em seu denominador. Tais partes, real e imagi-
naria, sao responsaveis pelas modificacées das posicoes e larguras dos picos em
funcao da energia ¢,, respectivamente. Porém, se tratando do caso atdomico a
parte imaginaria nao contribui com um alargamento, como € o caso apresentado
na Fig. (2.3) em que € preciso atribuir um valor significativo para n para que se
tenha um alargamento dos picos.

As funcoes podem ser reescritas por meio da soma de fracoes parciais,
onde se pode visualizar as relacdées que definem os estados moleculares ligante e
antiligante, (¢o — [t|) € (g0 + |t|). Desta forma, as funcdes de Green podem ser es-
critas de modo que estes estados moleculares sejam explicitados nos seus deno-
minadores. Segundo a Ref. [23], a molécula possui uma configuracao energética
mais favoravel do que a configuracao de atomos isolados.

Vale lembrar que, para [t| as funcoes diretas ((d;;d})) e ((dy; d})) sao iguais
e as funcoes cruzadas ((d,;d})) e ((dy; d})) também. Assim, em fracées parciais,

1/2 1/2

do-dt _ 2.34
(@id)) = T e T 259
e, as funcoes de interferéncia
f 1/2 1/2 }
d ;dT _ ‘ . 2.35

Na Fig. (2.3) esta plotada a DOS para cada uma das func¢oes de Green ob-
tidas para o sistema de dois atomos interagentes que, como ja apresentado pela
Eq. (2.4), é proporcional a parte imaginaria da funcao de Green, Im [((dl; le,)>].
Devido ao hopping que ocorre entre os atomos do sistema, a energia local € modifi-
cada de ¢, para (¢y + |t|) € pode-se afirmar que os niveis atomicos sao desdobrados
em dois niveis moleculares.
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Figura 2.3: Formacao molecular para |t| = 0.1 e ¢, = 0. a) Densidades de estados
para cada funcées de Green definida no sistema de dois atomos interagentes,
sendo p;; € pyr as densidades para as funcoes de Green diretas e pi; € po; referen-
tes as funcoes cruzadas. b) Curva do estado molecular ligante dada pela soma
das densidades de estados do sistema. Para este sistema considerou-se n = 0.01,
fator este que agiu no sistema atribuindo largura aos picos.

Como apresentado pela plotagem a) na Fig. 2.3, a interacao entre os ato-
mos gera ressonancias e antirressonancia nas densidades de estados, sendo as
antirressonancias dadas pelas funcoes de Green cruzadas e, como pode-se no-
tar em b), a soma destas densidades resulta na aniquilacao do segundo pico, o
que se deve a antirressonancia proveniente da interacao entre os atomos. Esta
segunda plotagem também descreve o chamado estado molecular ligante. Vale
lembrar que, se tratando de um caso atomico, as densidades de estados deve-
riam ser deltas de Dirac (picos com largura zero e altura infinita), porém nao o
sao devido ao valor atribuido a 7 (n = 0.01), que, para efeitos de visualizacao, €
responsavel por ocasionar um alargamento dos picos presentes na Fig. 2.3.

As plotagens de densidades presentes na Fig. 2.4 expressam as densi-
dades de estados com relacao a frequéncia espectral w pela energia dos QDs ¢,.
Estas plotagens diferem das apresentadas pela Fig. 2.3, pois o sistema esta aco-
plado a terminais metalicos. Desta forma, nao € necessario introduzir um valor
finito em 7 para que se tenha o alargamento dos pico, pois isso acontece natu-
ralmente devido ao sistema estar acoplado ao continuo de energias que introduz
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um termo 'y, conhecido como parametro de Anderson.

TLLU)) | TR((D) |
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-0.1
-0.2
-0.3
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1.25
1.0
0.75
0.5
0.25

€4(TN) &4(N)

Figura 2.4: Densidades de estados para a formacao molecular com hopping
t = 3.0I'y, as grandezas fisicas do sistema foram estimadas em unidades do para-
metro de Anderson I'y. Os painéis (a) e (b) representam as densidades de estados
obtidas nos @Ds da esquerda e direita; (c) e (d) apresentam os termos de interfe-
réncia entre os QDs e expressam as antirressonancias presentes no sistema que
sao fundamentais para caracterizar, por sua vez, os estados moleculares ligante
e antiligante, painel (e) e (f), respectivamente.

A Fig. 2.4 possui basicamente informacoes idénticas aquelas apresenta-
das na Fig. 2.3 a menos das amplitudes dos valores. E possivel reconhecer os
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mesmos picos apresentados pela Fig. 2.3 na Fig. 2.4, onde se tem os mesmos
dois picos nos painéis (a) e (b), que se referem as densidades dos QDs da es-
querda (7, ) e direita (7zr), assim como os termos relativos a interferéncia entre
os @QDs, dados, no painel (a) da Fig. 2.3, pelos termos p;» € ps; € na Fig. 2.4
pelos painéis (c) e (d), em que as antirressonancias sao representadas por regioes
escuras. No que diz respeito aos plots dos estados moleculares, ligante e anti-
ligante, ambos sao representados pelos painéis (e) e (f) da Fig. 2.4, 7, e 7, em
que o estado molecular ligante é dado por 7. = 7, + Trr + (TLr + TrL) € O estado
molecular antiligante pode ser descrito como 7 = 7, + Trr — (TLr + TRL)-



Capitulo 3

Modelo teodrico

O sistema teodrico proposto, muito semelhante ao apresentado pela Fig.
1.3, € composto por um nanofio semicondutor com forte acoplamento SO no
qual se tem a criacao da supercondutividade p-wave em determinada regiao.
Porém, diferentemente da Fig. 1.3, dois QDs podem ser acoplados ao modelo.
Como pode-se notar na Fig. 3.1, nas regidoes remanescentes do fio, que nao
foram recobertas por material supercondutor, sido formados os @Ds, pelos quais
a analise da DOS sera realizada, e estes estao acoplados a terminais metalicos

normais.

Figura 3.1: Esquema do modelo tedrico proposto composto por um nanofio se-
micondutor (cilindro em azul) com secao recoberta pelo crescimento de super-
condutor s-wave (regiao verde) que, quando submetido a um campo magnético
especifico, da origem a supercondutividade p-wave no nanofio. QDs (g,;) nas bor-
das do nanofio semicondutor hibridizados por um fator V' a terminais metalicos
normais (N) e a representacao dos férmions de Majorana nas bordas do nanofio
semicondutor/supercondutor quando na fase topolégica (regidbes em vermelho,
\Ifl € \112]

29
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3.1 Hamiltoniano

O Hamiltoniano do sistema apresentado na Fig. 3.1 € caracterizado por

H = Hhost +HQD +Hhop+Hhib+HMFsa (31)
em que se tem
Hhost = Z éakCLkCaka (32)
ak

sendo o Hamiltoniano que descreve o elétrons de conduc¢ao no hospedeiro meta-
lico, analogo ao apresentado pela Eq.(2.2). O termo a = L, R define o terminal
da esquerda (L) e direita (R), ., = cx — lto descreve a energia dos elétrons nos
terminais, como funcao da energia ¢, dos elétrons com numero de onda k e do
potencial quimico dos terminais p,. Os operadores ch (car) TEpresentam a cria-
cao (aniquilacao) de elétrons com numero de onda k no terminal da esquerda ou
direita.
O Hamiltoniano que caracteriza o QD

Hop = Y cadida+Uning, (3.3)

descreve a interacao entre os elétrons na impureza (QD) com energia ¢,, ja os
termos dJ, (d,) referem-se a criacao (aniquilagio) de elétrons na impureza da es-
querda e direita (o« = L, R). O segundo termo a direita relaciona-se a repulsao
coulombiana entre os estados das impurezas, € Unyng = U (dTLd Ld}bd R).

Em um sistema de dois Q@Ds ha a possibilidade de que ambos interajam
por meio da troca de elétrons, essa interacao € demarcada por um termo hopping

Hiw = to (dTLdR+H.c.>, (3.4)

no qual ¢. descreve o hopping entre as impurezas, ou seja, a amplitude com a
qual as duas se acoplam, e os termos (dTLdR —|—H.C.> representam a criacao de
um elétron no nivel da impureza da esquerda (L) e destruicao dessa particula na
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impureza da direita (R); H.c. € o Hermitiano conjugado e representa justamente
o processo contrario H.c. = d},d;,.

Como ja descrito e apresentado pela Fig. 3.1, no modelo se tem duas
impurezas, os @QDs, que se acoplam aos terminais metalicos com um fator de
hibridizacao V, em consonancia com o modelo de Anderson (Fig. 2.1), e o Hamil-
toniano

Hpyy = VZ(chdaJrH.c.), (3.5)
ak

relaciona a troca de elétrons entre o hospedeiro metalico e o QD, de modo que o
termo ch (d,) representa, respectivamente, a criacdo de um elétron em um dos
terminais metalicos e a destruicao de um elétron no nivel de uma das impurezas;
o H.c. representa o processo contrario (dfcax).

O ultimo Hamiltoniano que compode a Eq. (3.1), Hyrs, diz respeito ao
Hamiltoniano que descreve os férmions de Majorana e seus respectivos acopla-

mentos. Como pode-se notar, esse Hamiltoniano

Huyrs = iepyWiWs+ A <dL — d}) U + Apo (dR — dg) U,

+ idm <dR + d%) Uy + A <dL + d}) Uy (3.6)

descreve os dois férmions de Majorana, ¥, e VU,, presentes no fio quando na
fase topologica; o termo ¢, ~ e /¢, em que [ é a distancia entre os Majoranas
(comprimento do nanofio) e £ € o comprimento de coeréncia do supercondutor, de
modo geral ), descreve basicamente a superposicao dos férmios de Majorana; os
termos Agi1, Age, AL1 € Ao Tepresentam os acoplamentos entre os QDs e os férmions
de Majorana, vale ressaltar que os fatores 1 e 2 como indices dos acoplamentos
referem-se aos primeiros e segundos vizinhos relativos a cada QD.

3.2 Transformacao para a base molecular

O modelo de uma impureza de Anderson, como apresentado na secao
2.1, pode ser estendido para um modelo com duas impurezas, sistema este que
basicamente descreve o modelo aqui proposto se diferindo no fato de haver, tam-
bém, um nanofio hibrido acoplado ao sistema. Para abordar o modelo proposto,
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optou-se por uma transformada em que os niveis do sistema fossem alterados
para estados moleculares ligante e antiligante, analogo ao realizado pela Ref.
[32], em que os autores abordam um sistema de dois QDs acoplados formando
uma molécula artificial. Esta escolha se baseia no fato de que os dois QDs trocam
informacées entre si, configurando os processos de troca ou compartilhamento
eletronico realizados por atomos interagindo na formacdo molecular. Em fun-
cao disso a mudanca para a base molecular se mostra como uma ferramenta
interessante para se estudar o comportamento do sistema.

Para a realizacao da mudanca de base do Hamiltoniano do sistema, Eq.
(3.1), para um Hamiltoniano escrito em termos dos estados moleculares, consi-
deremos as definicoes:

d, = (cosf)ds — (sinf)d,, (3.7
d, = (cosf)d] — (sinf)dl, (3.8)
dr = (sinf)dy + (cosb)dy, (3.9)
di, = (sinf) d$ + (cos 0) dI, (3.10)
crk = (cosf) ey — (sind) cpp, (3.11)
cre = (siné)cr + (cosb)cpk. (3.12)

Aqui vale a ressalva de que os operadores escritos em funcao de T devem ser
lidos como sendo escritos em funcdo do estado molecular ligante e os escritos
em termos de | do estado molecular antiligante (— ligante € |— antiligante),
ou simplesmente como os pseudo-spins (1,]) do sistema. Estes termos serao
importantes para se reescrever o Hamiltoniano na base de estados moleculares
[32].

Desta forma, reescrevendo termo a termo a Eq. (3.1), a menos do Hamil-
toniano Majorana que sera abordado mais adiante, os Hamiltonianos Hs:, Hop.
Hhop € Hpip, tornam-se
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_ = f =~ T
Hhost = E ELkCriCLk T E € RkCRECRE
k k

= Z { [éLk: (COS2 (9) + ng, (sin2 0)] CreCrk -+ [éLk (sin2 (9) + éRk: (COS2 9)} ClEClE
k
+ (frrk — €Lk) (cosb) (sinf) crpc + (Erk — Erk) (sinf) (cosb) cpcrr ) (3.13)

erdidp + erdlydgr + Unpng

= [er (cos®0) + &g (sin®0)] d$d¢ + [er (sin®0) + e (cos® 0)] d1d¢

(er —er) (cos ) (sind) d$d¢ + (er —er) (cos @) (sin ) dIdT

Unpng, (3.14)

X

Q

S
I

+
+
sendo o termo de Coulomb:

Unpnp = Udldy, (diydr)

= U [(cos‘1 0) dididid, + (cos®0) (sin® 0) dididld; + (sin0) (cos® 0) didrdld,
(cos® 6) (sinf) di deIdT + (sin0) didididT + (sin® ) (cos®6) didididi
(sin® ) (cos6) deidei + (cosf) (sin® 6) dididIdT — (cos0) (sin® ) didididT
— (cos®0) (sin0) dld,d]d;, — (cos®0) (sin®0) did,dld, — (sin®6) (cos0) dld,d|d;
— (sin®0) (cos 0) ddsdld; — (sin ) (cos®0) dldyd]d, — (sin0) (cos® 0) d|drdld,
~ (sin?0) (cos?0) didsd]dy] . (3.15)

Para o termo de hopping:

Hiop = Lo (dTLdR n d;dL)
— t.{[(cos?6) — (sin?6)] dld; + [(cos?0) — (sin?0)] dfd
+ 2(cosf) (sinh) d$d¢ —2(cos @) (sinh) didi} (3.16)

e, o termo de hibridizacao
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th‘b =V Z (CTLde + dECLk> + Vv Z (C}r%de + dTRCRk)
k k
=V Z (CLQCH + d»FCTk' + Cikdi + dIC¢k>

k
- vy (c:;kdg + dj,cak) . (3.17)
ko

Nota-se que praticamente todos os Hamiltonianos (Hpest, Hop, Hrep) SAO
compostos por funcées trigonométricas. Assim sendo, com o intuito de dar conti-
nuidade ao calculo e simplifica-lo € necessario fazer algumas consideracoes [32].
Seja erx = €1k = € € 0 detuning Ae = ¢;, — €g, bem como as relacoes

tan (20) = %, (3.18)
: 2. .

sin (20) = — = 25sin (0) cos () (3.19)

VA + (Ac)?

e
Ae :
cos (20) = — = cos? () — sin® (0) . (3.20)
VA + (Ac)?

Aplicando as relacoes (3.19) e (3.20) nas equacoes obtidas para o Hamil-
toniano de Anderson, a Eq.(3.13) torna-se

_ ~ .t =~ F
Hhost = E ELkCrRCLE T E€RkCRECRE
k k

= Z [ec%cm + eciqu}
k

= Y et eon. (3.21)

ko

O termo do QD, Hgp, pode ser abordado juntamente com o termo de hopping,
dessa forma
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Hop + Haoy = crdidy + epdhdn +t. (dTLdR + dEdL> + Uning

S [@ SV AT (46)2} didy + Unpng,  (3.22)

g

e, o termo de interacao coulombiana torna-se:

Unpnp = U (diddid,), (3.23)

logo a Eq. (3.22) assume a forma

Hop + How = 3 {@ _ %\/4 (£ + (A@?] did, +U (didrdld,) , (3.24)

g

onde € valido interpretar

{(53 +erp) o
€do =

) . VA + (Ae)Q} (3.25)

como sendo a energia que descreve os niveis do QD no mapeamento realizado.
Uma analise inicial interessante seria considerar U = 0 e os QDs iguais, ou seja,
uma situacao em que cg = €, = ¢4, € reescrever o Hamiltoniano dos @Ds de modo
a evidenciar os estados moleculares, dessa forma pode-se obter, a partir da Eq.
(3.24), que

HQD + Hhop = Z [Ed — Utc} dlda

o

= (eq—to)dlds + (ea+tc) dld,, (3.26)

sendo assim, o sistema composto apenas pelos dois QDs pode ser nitidamente
lido em funcao dos dois estados moleculares, ligante (¢, — t.) e antiligante (¢4 + ¢.).

Retomando a reescrita do Hamiltoniano, agora que ja se tem os termos
escritos na base de estados moleculares, o Hamiltoniano de Anderson para o
sistema teorico proposto assume a forma
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Hanr = 3 echieon+ D caodidy + U (didydldy) + V'3 (chds + dleor ) .(3.27)
ko o ko

O Han descreve o sistema composto pelos terminais metalicos e os dois
@QDs, um modelo de Anderson de duas impurezas, porém para que se tenha
o sistema como um todo na nova base, a transformada precisa ser realizada
também para o Hamiltoniano dos majoranas. Com este proposito, o proximo
topico sera dedicado a abordagem do sistema referente aos férmions de Majorana
€ suas interacoes.

3.3 Transformacao para o Hamiltoniano Majorana

Como apresentado pelo Hamiltoniano Majorana, Eq. (3.6), e pela Fig. 3.1,
os férmios de Majorana presentes nas bordas do nanofio na fase topologica se
acoplam a ambos os QDs. Dessa forma € necessario aplicar a transformacao
unitaria que leva o sistema para uma base molecular, como realizado no modelo
de Anderson na secao 3.2.

O Hamiltoniano Majorana, como ja apresentado, €

Hars = iear W+ i (dg = df) 1+ Ao (dn — df) w4
+ idm <dR + d;) Uy + i (dL + d}) Uy, (3.28)
Antes de substituir os operadores d;, € dr € necessario escrever 0os opera-

dores Majorana ¥, e ¥, em termos de um férmion usual nao local f. Para tal,
considera-se os operadores

U, = %(f;ﬂ%) (3.29)
€
U, — z% (fTT—fT>, (3.30)

em que fr # fle | £ fl] =1
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Reescrevendo os operadores Majorana na notacao de férmions usuais, o
primeiro termo da direita da Eq. (3.28) assume a configuracao

) 1
ieqyWi1¥y = e (fTTfT - 5) ; (3.31)

em que se tem o analogo a um QD, porém supercondutor e que descreve a for-
macao de um férmion usual nao local, sendo agora ¢,; um fator que representa
a energia do nivel desse novo QD.

Os dois termos que descrevem o acoplamento dos QDs, L e R, com o
férmion de Majorana ¥, sdo reescritos na notacao de férmions usuais, bem como
na base de estados moleculares pela substituicao dos operadores d;, € dg.

) 4 )

At (dL - d}) U1+ Ao (dR . d;) v, = jf (sin 6) + 7 (cos0) | [dr s} = dLfi]
+ )\_\;2_2 (sinf) + 7 (cos ) _d¢fT - d$fTT_
+ )\—\;%2 (cosf) — % (sinf) _difTT — dIfT_
+ _% (cosf) — )\_\;ﬁl (sin 0)_ :deT - dIfTT: :

(3.32)

Fazendo-se o mesmo para os acoplamento com o operador V,, obtém-se

D (dn+ dy) O+ i (dy+d]) Wy = P\g (sinf) + A;% (cose)} . pf —dl ]
+ A—g (sinf) + A—\/Lg (cose)] :d¢ fr—d! jﬂ
b2 i) - 2 (cost)| [aus! - L]
+ —A—\/Lg (sin6) + %1 <cose>: [ah fr—dl ]ﬂ .
(3.33)

Com o intuito de facilitar os calculos, pode-se realizar as simplificacoes
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HMFS

A2

+ o+ o+ o+

|
Py

desta forma o Hamiltoniano para o sistema Majorana torna-se:

Considerando o =1, |, tem-se

HMFS

ou

+ (difr —
+ (d fr —
— (diff -
— (duff -

)\RZ . >\L1

ﬁ (Sln 9) -+ E (COS 0):| s
AR2 ALL, .

E (COS 0) — ﬁ (Sln 0):| s
Amt (sinf) + AL (cos 9)}
NG NG ’
)\Rl >\L2 .

NG (cos @) — 7 (sin 0)} :

T .
difr)|-

= e (5 g) + S (s )+ (a4 i)

+ 3 [(d(,fTJrdeT) — (dofl + frdt )|

1),
)]
i)
)

38

(3.34)

(3.35)

(3.36)

(3.37)

(3.38)

(3.39)
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1

Hurs = €um (fTTf —5)

T 0[O = Ao2) (ol frdh) + Ot + M) (dofi 4+ fldE) | . (3.40)

Por meio da Eq. (3.40) pode-se reconhecer (\,; — \,2) como o termo de
hopping t, e os acoplamentos (\,; + \,2) podem ser reconhecidos como a energia
de emparelhamento supercondutor, 4,. Sendo assim, o Hamiltoniano 3.40 se
modifica para

Hurs = eu (ﬂj} - %) +y [ta (d(,fTT + de§,> + A, (dgj} + f;dj,)] . (3.41)

Os termos t, e A, podem ser melhor entendidos analisando os fatores que os su-
cedem, como <d0 fTT + f¢d2> que descreve uma troca de particulas entre o QD e o
sitio de nivel f descrito pela combinacao dos MBSs, de modo que se tem a destrui-
cao de uma particula no nivel d do QD seguida por sua criacao no nivel f (dg fTT )
0 processo contrario também ocorre ( deL), € justamente esse processo que tem
o hopping descrevendo sua amplitude. Para o caso em que se tem a energia de
emparelhamento supercondutor (4,), nota-se que o termo (dg fr+ fTT df,) descreve
a formacao de um par de Cooper delocalizado, ou seja, um elétron (ou buraco)
esta presente na impureza e o outro no nivel f.

Tendo os termos do Hamiltoniano (3.1) na nova base, Eq. (3.27) e (3.41),
pode-se escrever entao o Hamiltoniano completo do sistema, na forma H = Hp +

Hurs

Ho= Y echcor+ Y cadhds + U (didydld,) + V'Y (o + dicor)
o ko

ko

+ oew ( fif - %) +3 [t(, (do i+ deL) A, (dg ot f,;'df,)} . (3.42)

A partir deste Hamiltoniano, as funcdes de Green do sistema podem ser deter-
minadas por meio da técnica da EOM, abordagem esta que sera apresentada a
seguir.
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3.4 Funcao de Green dos pontos quanticos

Com o objetivo de obter a DOS do sistema proposto, esta secao sera de-
dicada a apresentacao do calculo de funcdes de Green retardadas, validas no
chamado limite de banda larga, por meio da técnica da EOM, que sera abordado
fazendo-se uso da notacao de Zubarev.

Em um primeiro momento, para uma analise geral, o sistema foi determi-
nado em funcao do regime de bloqueio de Coulomb do QD acoplado ao supercon-
dutor, no qual a fisica de interesse pode ser capturada por meio de uma aproxi-
macao de campo médio auto-consistente do tipo Hartree-Fock. Dessa forma, o

termo de interacao pode ser escrito como

Ungyna, = U (nar(nay) + (nar)na, — (nar)(nay)) (3.43)
e entao, o Hamiltoniano do QD deve ser reescrito como

Hop = Y. cardidy + U (didsd]d,)

g

=~ Z édgdido — U(ndT) (nd@, (344-)

em que &4, = €4, + U(ngs) € d € o oposto de o (se 0 =T — 7 =]).
Para determinar a DOS ¢é preciso calcular a funcao de Green retardada no
dominio da energia, como apresenta a Eq.(2.4),

wH{{doidl)) = ([do,d}] )+ ({[do, H] 1 dD)). (3.45)

E necessario evocar a técnica da EOM para se dar continuidade ao calculo
da funcao de Green. Por meio dessa técnica, obtém-se a partir da Eq. (3.45),

H(dosdl)) = 1+ Eao((doidh)) + VY {(cons dD)) + ({[doy Harrs] 1 d5)).  (3.46)

Como pode-se notar pela Eq. (3.46), novas funcoes de Green surgiram,
{{con; d1)) € ({[dy, Harrs);dl)). Desta forma da-se continuidade analisando tais no-
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vas funcoes. Assim

wh((Con;db)) = ([do,dl] ) + ({[do, H]; ), (3.47)

aplicando a técnica EOM, tem-se

(e dl)) = — (g dl)). (3.48)

(Wt =€)

A Eq. (3.46) € entao reescrita como:

(w*—éda—Z%) (do3dl)) = 1+ ({[dy, Hurr] ), (3.49)

k

2
em que o termo Y-, v

Aplicando o mesmo método para a funcio de Green (([d,, Harrs] ; dl)).

= —il'y,, sendo I'y, o chamado parametro de Anderson.

(o, Harrs)5dL)) = ~to((frsdb)) — As{(fl;db)), (3.50)

desta forma,
(WF = ar +ilwo) ({doydl)) = 1=t ((fr;dl)) — A ((flidl)), (3.51)

em que as funcdes ((f;d})) e ((f];d})). resultam em

!

(Uil = =% e sdl) + 3 s tidlad))) (8,52

1y ol

5M)

() = ¥ o) - ¥ s (o). (359

o’ o’

A Eq. (3.51) pode ser redefinida para um valor genérico ¢’ que pode assu-
mir valores de o e 7.
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(W = Guor + i) ((dors dD)) = Goor — tor((fr;dh)) — Apr (L5 D). (3.54)

Substituindo a Eq. (3.52) e Eq. (3.53) na Eq. (3.54):

(" = Eaor = k8™ (@) + il ) (o d) = G + KG' (w) (s d})) — K" (@) (] 1)
— K (W) ((dL; db)), (3.55)

13 o2

em que os fatores

) t /A ’ A 1t
K (W) = —2=2 7o 3.56
1 (Cd) (w+ _ SM) + (w+ +5M)’ ( )

) to—/A7/ Ao—/t "
k7 ° = 2 £ 3.57
1 (Cd) (w+ _EM) + (w+ +5M)’ ( )

1ot tortyr AU/AU/
K (W) = + (3.58)

(wt —en)  (wh+ey)’

1 o' Uy AU/A_/
k7 (w) = Loty + z (3.59)

(w* —EM) (w++€]y[).

Como se pode notar pela Eq. (3.55) € preciso calcular também as funcoes
de Green andmalas que se relacionam a formacao dos pares de Cooper. Com
este intuito, é fundamental o desenvolvimento das funcées ((d',;d})) e ((dj; cdl)).

/1y Yo 1y Yo

Aplicando-se o mesmo método, da equacao de movimento, se obtém:

(wF + Zar = B (@) + il ) (Gl dl)) = K (@) (L3 dl)) — BT (@) ((dors D))

/

— 7 (w) ((d;dl)), (3.60)

o Yo

no qual, novamente alguns fatores foram definidos para simplificar a equacao,
sendo eles:
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i t /A/ A /t !
B (w) = —2= o 3.61
1 (w) (w+ +5M) + (w+ _ 5M)’ ( )

- 1 to-/Af/ Ao—/t7
k7 ° = Z z 3.62
1 (w) (w+ +5M) + (w+ _gM)a ( )

= 5 t /t /! A /A /
K (W) = —27 il 3.63
2 (w) (w+ + EM) + (w+ _ EM)’ ( )

= 1 to‘lt > AUIA )
g o — g g . . 4
k27 w) (Wr +em) * (wt —en) (3.64)

Por meio das funcdes de Green normal e andémala, Eq. (3.55) e (3.60),
definidas em componentes de o torna-se possivel analisar separadamente para
oc=teoc=|.

Em um primeiro momento, para se analisar as funcoes de Green em com-
ponentes do estado molecular ligante, considere o = ¢/ =1 (6 = ¢/ =|) e, considere
também o parametro de Anderson como independente de o, pois se relaciona
com os terminais metalicos e ambos sao idénticos no sistema estudado, ou seja,
I'ny = I'yy = I'y. Desta forma, obtém-se, por meio da Eq. (3.55) e (3.60), um
sistema de equacoes do tipo

ar (W) {{dy; d)) — k3" (@) ((dys ) + KT (@) (s dD)) + K" () ((dlid))) = 1,

—k3" (@) ({dys dD)) + ay (w) ((dy: ) + KT (W) ((dfs d)) + Ry (w) ({d]sd])) =0,

R () ((dy; d)) + k1" (@) {(dysdD)) + by (W) ((dfs d])) — k3 (w) ((d]sd]) = 0,
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R () ((dy; d)) + Ry () ((dys dD)) — Ks" (w) ((dfs dD) + by () ((d];d])) =0,
(3.68)

no qual a, (w) = wt — &4 — k7 + il € by (W) = wh + &gy — k37 +ily.
Em um segundo momento, ao se considerar o estado molecular antili-
gante 0 = ¢’ =| (¢ = ¢/ =1), utilizando novamente a Eq. (3.55) e (3.60), chega-se

a um segundo sistema de equacoes:

ay () {{dy; d})) — k3" (@) ((drsd])) + k' (@) ((d];d])) + k' () ((dhsd])) = 1,
(3.69)

—k3* (@) ({dy3d])) + ar (w) ((dys d])) + k1" (W) ((d]:d])) + kT () ((dfsd])) =0,
(3.70)

k(W) ((dy; d])) + Ry (@) ((dysd])) + by () ((d]: d])) — k5" (w) ((dsd]) =0,

k1" (W) ((dy; d})) + kT (@) ((dyd])) — kY () ((d]; d]) + by () ((dsd])) = 0.
(3.72)

Ambos os sistema de equacoes, tanto para ¢ =1 quanto para ¢ =}, podem
ser escritos na forma matricial. Assim sendo, para ¢ =1, tem-se

(@) k) K@) kW) (

W) o M@ K || (dd 3.73

Hlw)  H'w) bw) kW) ( e
(«

M) kW k@) bW

o O O =

e, para o =/,
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o K@ e kW (1) !
W) aw) k) KW sy || o
M) W e | | wddy| o ©™
@) KW k@ b (s dl) 0

Por meio da analise das matrizes € possivel determinar as funcoes de
Green, segundo elemento ao lado esquerdo das Eqgs. (3.73) e (3.74). Tais funcoes
sao o cerne do problema em estudo, pois descrevem informacoes relacionadas
as densidades de estados do sistema, por meio das funcdées de Green normais
(({(dy;dl))) e das anomalas <<(dj;,;df,>>) que descrevem a formacao de pares de
Cooper que, por sua vez, sao os elementos basicos para o transporte eletronico
em materiais supercondutores.

Com o intuito de se escrever um sistema contendo todas as funcodes de

Green que compoe as matrizes, € adequado se definir a matriz coluna

((do: d))
dy; df
G’ (w) = ( o)) (3.75)
((d; db))
((d5; d}))
Sendo que a densidade eletronica por estado molecular € dada por:
g 1 (o2
P (w) = —;Im [GT ()], (3.76)

com GY, (w) = {{d,;dl)). Os elementos de G’ (w) podem ser obtidos numerica-
mente considerando

A’ (w)G° (w) = R=

G (w) = [A°(W)] 'R, (3.77)

em que A’ (w) representa o primeiro elemento das Eqgs. (3.73) e (3.74), ou seja,
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ao (W) k7 (W) KT (W) AT ()
A° ((U) _ _kQ (U.)) (

1.00 1.06 1.06 ’ (878)
Bow) FOW b)) -k W)
k77 (w) k77 (w)  —k§7 (w) b (w)
e R é a matriz coluna 4 x 1,
R = (3.79)

o O O =

Desta forma, as funcdes de Green do sistema podem ser extraidas por meio da
analise numérica.

Por fim, € de suma importancia a determinacao das densidades de estados
nos QDs e entre eles. De modo geral pode-se definir

pop (@) = ——Im [((da: )] (3.80)

™

assim, as densidades p.; (w),prr (W), pre (W) € prr(w) podem ser determinadas
substituindo as Egs. (3.7-3.12) na Eq. (3.80) e, trabalhando algebricamente com
os termos no anticomutador, obtém-se as seguintes relacoes:

puie) = == [(eond)® ({dysa})) + (sin o) ((dyi )
~ (cos9) (sing) (((d:d])) + ((dy;al))) |, (3.81)
pue () = == [(cos ) (s ) + (s 0)* (s )

+ (sing) (cos @) (((drd)) + ((dy;dl))) |, (3.82)
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pr (@) = == [(cosa)® (dysa})) — (sin ) (s d])
+ (sing) (cos ) ({(drsdl)) - ((d];du)) )] (3.83)
pun(@) =~ [(cos)? (fdssd])) — (sing)® ((dy; )

+ (cos0) (sing) ((eral)) — ()] (3.84)

As densidades de estado dependem de funcodes trigonométricas, oriundas
da mudanca de base realizada na secao 3.2. Tais DOS revelam informacodes da
interacao entre os @Ds como fendomenos de interferéncia devido a troca de parti-
culas. Informacbées como esta sao relevantes para se entender o comportamento
do sistema, tanto para o caso em que se tem o hopping direto entre os @QDs quanto
para situacoes em que a troca de elétrons ocorre por intermédio do nanofio su-
percondutor. Este ultimo caso, em que o transporte eletronico ocorre através
do nanofio supercondutor, ou seja, € mediado por férmions de Majorana, sera
uma abordagem de foco neste trabalho, pois resultados interessantes emergem
desta condicdo. Na proxima secao essa situacao sera explicitada, assim como al-
guns resultados bem conhecidos na literatura que sao recuperados pelo sistema
proposto neste trabalho.

As plotagens presentes no proximo topico serao apresentados com as le-
gendas 7;;, em que : = L,R e j = R, L, podendo se obter os termos 7;,.,7rr,TrLr €
TrL, que retratam a leitura da DOS dos QDs. Estes termos sao escritos em funcao
das densidades de estados p;;, como

Ti; = TLNpij, (3.85)

em que 7'y sao termos de normalizacao para a DOS. E, as quatro equacoes
obtidas para 7, podem ser analisadas como,

Tij = Top T T+ T T (3.86)

funcao dos estados moleculares ligante e antiligante, descritos por 74 € 7, bem
como os estados moleculares mistos, 7y € 7.
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Resultados e discussao

Com base nas relacoes algébricas obtidas na secao 3.4, elucidam-se agora
as caracteristicas obtidas por meio das DOS, Egs. (3.81-3.84), que podem, para
o caso de realizacoes experimentais, ser obtidas por meio de medidas de condu-
tancia.

Considerou-se, inicialmente, alguns casos ja presentes na literatura em
que se tem o acoplamento de um unico @D aos férmions de Majorana presentes
no nanofio. Note que quando se acopla apenas um @D ao resto do sistema os
resultados obtidos nao estarao em funcao dos estados moleculares, até porque
nao existe molécula nesta configuracao. Os trés primeiros casos abordados sao
ja conhecidos na literatura e estao relacionados com a nao localidade dos férmi-
ons de Majorana [33]. Vale ressaltar que, os parametros do sistema, ¢y, 4 € 0s
acoplamentos )\ sao estimados em unidades do parametro de Anderson I'y. E im-
portante destacar que no processo de obtencao dos resultados nao se considerou
a repulsao coulombiana nos niveis e nem entre os QDs, U = 0.

Na sequéncia estao representados dois casos obtidos neste trabalho. O
primeiro deles resgata valores ja conhecidos tanto na literatura tedrica quanto
em reproducdes experimentais, como os perfis bowtie e diamond, caso este que
pode ser encarado com uma forma de validacdao do trabalho teérico proposto.
O segundo caso traz uma abordagem um pouco diferente da literatura, uma
possivel formacao molecular mediada pelos férmions de Majorana.

4.1 Caso 1: @Ds isolados

As figuras que compoem este topico possuem painéis rotulados com 7,
e Trr que sao designacoes referentes aos QDs da esquerda e direita, respecti-

48



CAPITULO 4. RESULTADOS E DISCUSSAO 49

vamente. Nao existem perfis de interferéncia, pois neste caso foram analisados
apenas acoplamentos em que os @QDs estdo isolados nas bordas do sistema, ou
seja, eles nao interagem entre si dando origem a perfis moleculares, como sera
visto no caso dois.

A Fig. 4.1 apresenta dois graficos da densidade de estados em funcao
da frequéncia espectral w(I'y) e da energia do QD ¢,. O painel (a) apresenta,
por meio do dispositivo proposto, os acoplamentos entre os QDs e os férmions
de Majorana em cada borda do nanofio (os vizinhos mais préximos). Ajustou-
se, para este caso os acoplamentos dos QDs aos MBSs com amplitudes iguais,
A1 = 3.0I' e Ag; = 3.0I". Nesta situacdo nao existe superposicao entre os férmions
de Majorana, ou seja, ¢y = 0 € os MBSs sao férmions nao locais nas bordas do

fio que emergem na leitura de cada QD como ZBAs.

a) A, =3.0Ty §

Non-local Non-local
Majoranas Majoranas

2

0 -2 0
8d(FN) Sd(FN)

Figura 4.1: (a) Representacao esquematica do modelo proposto com os acopla-
mentos A\;; = Apy = 3.0y, superposicao entre os majoranas ¢;; = 0.0y, nao
havendo assim acoplamentos nem entre os @Ds e nem entre os férmions de Ma-
jorana; os painéis (b) e (c) apresentam a assinatura dos férmions de Majorna
nos QDs, uma ZBA, que tem sua origem em zero de energia do QD em funcao
do efeito de vazamento do férmion de Majorana da borda do fio para o QD, bem
como a renormalizacdao do estado do @D em estados com formato de semiarco
devido ao acoplamento com o MBS.

Os painéis (b) e (c) da Fig. 4.1 apresentam as densidades de estados
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referentes a cada @QD. Ambos os painéis sao iguais devido aos valores de )\ serem
idénticos, neles nota-se a manifestacao de um modo zero de energia (no nivel
de Fermi do sistema) que nao se modifica com a variacao da energia dos QDs
[20, 33]. Estas assinaturas no zero de energia caracterizam o vazamento dos
férmions de Majorana de cada borda do nanofio para os QDs e a manifestacao se
da sempre em zero devido ao fato de que estes férmions nao possuem carga. Vale
notar também que os niveis do QD sao renormalizados e desdobrados devido ao
acoplamento com o MBS, tornando-se dois semiarcos, uma abaixo e outra acima
do nivel de Fermi, w < 0 e w > 0, respectivamente.

Quando ha uma superposicao finita entre os férmions de Majorana, ¢,; #
0, sua energia se afasta do zero dando origem a duas ressonancias que sao deno-
minadas de estados ligados de Andreev (do inglés, ABS - Andreev bound states),
podendo assumir dois diferentes perfis que sao definidos pela configuracao do
sistema, seus acoplamentos, sendo esses perfis: bowtie ou diamond [33]. A con-
figuracao apresentada pelo painel (a), na Fig. 4.2, representa o sistema para o
perfil bowtie, porém como pode-se notar apenas o QD da esquerda esta acoplado
com esta configuracao e o da direita esta isolado do sistema Majorana, estando
apenas acoplado ao terminal metalico, porém esse acoplamento confere apenas
largura a ressonancia que sem ele seria uma delta de Dirac. Como pode-se no-
tar, o acoplamento do QD da esquerda com o segundo MBS (A2 = 0.001I'y) € bem
menor que a superposicao entre os proprios MBSs (5, = 2.0I'y), ja 0 acoplamento
com o primeiro Majorana € sempre de maior intensidade (\;; = 3.0'y). A configu-
racao \p1,en > Ao representa justamente o tipo de acoplamento que caracteriza
o perfil bowtie presente no painel (b). Nota-se que os dois ABSs se cruzam, no
nivel de Fermi, em torno da energia zero para o QD, ¢, = 0I' . Desta forma, o
ABS que possui inicialmente maior energia passa a ser menos energético e o que

possuia menor energia cruza o nivel de Fermi e passa a ser mais energético.
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a) Mi=3.07y -~ A;=0.0011. i
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Figura 4.2: (a) Modelo representado os acoplamentos do sistema, onde se tem
o QD da esquerda acoplado a ambos os MBSs com amplitudes A\;; = 3.0I'y €
A2 = 0.001I'y, bem como uma superposicao Majorana ¢, = 2.0I'y; o QD da di-
reita se encontra desacoplado do restante do sistema. O painel (b) expressa o
comportamento do nivel do QD e dos ABSs gerados pela superposicao ¢,,, onde
se tem os ABSs proximo da energia zero e que se cruzam em ¢4 ~ 0.0I'y, caracte-
rizando o perfil bowtie; o painel (c) apresenta a leitura da DOS do QD da direita
desacoplado sendo apenas uma linha diagonal crescente com o aumento de ¢,.

O painel (c), da Fig. 4.2, por sua vez representa a assinatura de um QD
isolado, denotando apenas sua densidade de estados com a variacao de w € ¢,.
Analisando os painéis (b) e (c) € evidente a modificacdao do que seria o nivel do QD
quando este se acopla ao majorana, pois quando isolado a assinatura do QD €
uma linha diagonal ascendente com o aumento da energia ¢, €, quando acoplado
ao MBS, seu perfil se modifica para dois niveis em formato semicircular, um
abaixo e outro acima do nivel de Fermi (painel (b)).

Uma outra configuracao em que se tem a superposicao dos estados de
Majorana dando origem aos ABSs resulta no chamado perfil diamond. Neste
caso os acoplamentos Apj, A2 > ), como apresentado pelo painel (a) da Fig.
4.3, em que o acoplamento entre o QD da esquerda € os MBSs ¥, e Uy, Ay =
3.0I'y e Ao = 1.5I'y, respectivamente, sao muito maiores que a superposicao dos
Majoranas, ¢, = 0.05I'y. No perfil diamond a emergéncia dos ABSs também
ocorre em torno da energia zero, porém, diferentemente do perfil bowtie os ABSs
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nao cruzam essa regiao de energia (nivel de Fermi), como apresentado pelo painel
(b). Padrées similares ao diamond aqui obtidos foram recentemente observados
experimentalmente [20]. No painel (c) da Fig. 4.3, assim como para a Fig. 4.2,
esta representado o caso do QD da direita isolado do sistema e o comparando
com o painel (b) nota-se novamente a modificacdo no perfil do nivel do QD em
semiarcos, igualmente ao acontecido para o caso bowtie.

a) )\L1=3'0|_N //"—_—);Lz_-:-i:é—l;l\r\\

Isolated-QD

&('N) &4(N)

Figura 4.3: (a) Representacao esquematica com os acoplamentos do sistema,
o QD da esquerda se acopla a ambos os MBSs com amplitudes \;; = 3.0I'y €
A2 = 1.5I'y, ja a superposicao Majorana ¢,; = 0.05I'y; 0 QD da direita se encontra
desacoplado do restante do sistema. O comportamento do nivel do QD e dos
ABSs € expresso pelo painel (b), as duas ressonancias tem maior separacao entre
si em ¢4 ~ 0; o painel (c) novamente apresenta a leitura da DOS do QD isolado a
direita, uma linha diagonal crescente com o aumento de ¢,.

Até agora foram apresentados casos em que nao se tem, essencialmente,
a formacao molecular. O primeiro caso representa o acoplamento de cada QD
com o MBS mais proximo, situacao em que se tem os férmions de Majorana nao
locais. Os dois outros casos, bowtie e diamond, estao relacionados nao somente
ao acoplamento entre os QD-MBS, mas também ao quao superpostos os Majora-
nas estao, caracteristica essa que atribui a separacao do estado zero, a ZBA da
(Fig. 4.1), em dois ABSs e seus respectivos perfis.

Os perfis bowtie e diamond obtidos e apresentados nas Figs. 4.2 e 4.3 ja
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foram verificados experimentalmente como mostrado na Ref. [20], e sdo apresen-
tados pela Fig. 4.4. O painel (a) apresenta a plotagem da condutancia diferencial
com o espectro do modelo, descrevendo o comportamento do nivel do QD e dos
ABSs do fio com um campo magnético aplicado equivalente a B = 0.5T. O perfil
€ mais notorio para valores proximos a Vg, ~ 1.75V. Com um ajuste na escala de
cores € uma representacao esquematica em linhas vermelhas para destacar os
niveis do QD e os ABSs, o painel (b) reforca o que pode ser entendido como perfil
bowtie e também expressa, experimentalmente, certo grau de nao localidade do
sistema, que se relaciona com a superposicao dos férmions de Majorana.

(a) v (b) ware(v)
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Figura 4.4: (a) Condutancia diferencial para B = 0.5T, caracteriza o desdobra-
mento da ZBA em dois ABSs com padrées caracteristicos do perfil bowtie, pro-
ximo da energia zero do sistema. (c) Mesma analise que a apresentada pelo
painel (a), porém com B = 1.0T, o comportamento dos ABSs proximos da energia
zero do sistema expressam caracteristicas referentes ao perfil diamond (as cai-
xas representam medidas realizadas em resolucao mais alta). Os painéis (b) e (d)
expressao 0os mesmos comportamentos dos apresentados em (a) e (c), porém com
um ajuste na escala de cores e um delineamento mais bem definido dos perfis
(linhas azul e vermelha) [20].

Na situacao em que B = 1.0T, painel (c), tem-se o surgimento de resso-
nancias proximas a energia zero, mais evidentes para V,,; ~ 1.75V, que, para o
sistema dessa dissertacao, aparecem como um desdobramento da ZBA e caracte-
rizam o perfil diamond. Perfil este que € destacado pelo painel (d), em que se faz
uma releitura, modificando as cores para uma escala de cinza e com os niveis do
QD e os ABSs representados por linhas em azul, o que facilita a visualizacao do
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sistema [20]. Vale ressaltar que o aparato experimental para a realizacao destas
analises € apresentado pela Fig. 1.3. O sistema experimental, cujos resultados
foram apresentados na Fig. 4.4, nao reproduz o caso de vazamento Majorana
para o QD, a ZBA, pois sempre ha uma superposicao entre os férmions de Ma-
jorana como resultado do tamanho do fio, que nao é grande o suficiente para
isola-los em suas bordas.

No topico seguinte, a formacao molecular sera explorada, pois ambos os
@Ds estarao acoplados a ambos os MBSs e dessa forma emergirao os estados

moleculares ligante e antiligante.
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4.2 Caso 2: Proposta de Formacao molecular

Nesta secao sera abordada a formacao molecular. O sistema aqui abor-
dado possui os férmions de Majorana como mediadores da interacao molecular,
diferentemente do caso apresentado na sec¢ido 2.4, em que a comunicacao entre
os elementos que compoem a molécula, os QDs, € realizada por um termo de
hopping usual.

O sistema aqui apresentado foi denominado de double diamond, pois am-
bos os @QDs estdo acoplados aos férmions de Majorana na configuracao corres-
pondente ao perfil diamond. Desta forma, QD; — Mg, A2 > ey € QDy —
AR1, Ar2 > ). Como apresentado pela Fig. 4.5, os acoplamentos entre os QDs e
seus primeiros vizinhos sao A\;; = Ag; = 3.0I'y, ja 0 acoplamento com os segundos
vizinhos \;» = Agy = 1.5I'y, sendo que a superposicao entre os férmions de Majo-
rana ¥, e ¥, € dada por ¢); = 0.05I'y. Vale lembrar que o parametro de Anderson
'y € uma relacao que leva em consideracao o acoplamento com os terminais
metalicos, logo a amplitude de hibridizacao V' esta inserida neste termo.

Figura 4.5: Representacao esquematica dos acoplamentos para o aqui denomi-
nado perfil double diamond. Em que os QDs e os férmions de Majorana ¥, e Vs,
tidos como primeiros e segundos vizinhos sao iguais, ou seja, as amplitudes de
acoplamento dos QDs sao simétricas e a superposicao dos MBSs € ¢); = 0.05I'y.
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Figura 4.6: Grafico da DOS em funcéao da frequéncia espectral w e da energia do
QD ¢4. Os painéis (a) e (b) sao as leituras feitas para os QDs da esquerda e direita
no regime molecular com os acoplamentos apresentados pela Fig. 4.5, onde
nota-se o desdobramento dos niveis dos QDs e a interferéncia entre os ABSs. Os
painéis (c) e (d) apresentam os termos de interferéncia entre o QD da esquerda e
direita, 7, r € Tz, €em que se tem perfis antirressonantes e ressonantes. Os perfis
dos QDs isolados (a) e (b) ao serem combinados com os padroées de interferéncia
(c) e (d), dao origem aos chamados estados moleculares ligante e antiligante,
painéis (e) e (f).

Os painéis (a) e (b) da Fig. 4.6, apresentam a DOS para os terminais da
esquerda 7, e da direita 7zg. Nota-se que os niveis dos QDs (semiarcos) sao
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desdobrados em dois novos niveis, como no caso apresentado para a molécula
usual presente na Fig. 2.4, em que os niveis dos QDs dao origem a dois novos
niveis e, estes desdobramentos somados a perfis de interferéncia, resultam na
formacao dos estados moleculares ligante e antiligante.

Como se pode notar nos painéis (a) e (b), por mais que seja contraintui-
tivo, nao ha o desdobramento dos ABSs em quatro picos, como seria esperado
quando ha formacao molecular. Como apresenta a Fig. 4.3, os mesmos dois
estados presentes em torno de zero para o caso diamond isolado permanecem
apos o processo de formacao da molécula, porém estes ABSs interferem entre si
dando origem a um perfil que se assemelha ao bowtie, até mesmo no ponto de
cruzamento dos estados, que se da proximo de ¢; = 0.0I'y, mas nao se desdo-
bram originando quatro picos como seria esperado e previsto pelo processo de
formacao molecular usual. Os estados relacionados aos @QDs, como comentado,
desdobram normalmente no processo de formacao da molécula resultando em
dois semiarcos acima e dois abaixo do nivel de Fermi. As plotagens presentes
nos painéis (c) e (d), 7,r € TrL, representam os perfis de interferéncias entre os
QDs e sao compostos por ressonancias e antirressonancias, como € de se esperar
para um sistema em que se tem a troca de particulas entre os atomos que for-
mam a molécula. Ambos os painéis sao idénticos devido ao fato de que os atomos
possuem os mesmos acoplamentos € a mesma energia ¢,.

Os painéis (e) e (f) da Fig. 4.6, 7. e 7_, apresentam os perfilamentos
dos estados moleculares ligante e antiligante do sistema molecular formado pelo
acoplamento dos @QDs aos férmions de Majorana. Tais estados moleculares po-
dem ser obtidos por meio da relacao simétrica, onde 7, = 7., + Trr + (TLr + TrL)
descreve o estados molecular ligante, e da relacao antissimétrica, em que 7 =
T + Trr — (TLr + Tr) descreve o estado molecular antiligante.
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Figura 4.7: Representacao ilustrativa dos (a) estados moleculares ligantes para
os ABSs (ABS-B, em linha vermelha) e para os niveis desdobrados dos QDs (li-
nhas azuis); (b) estados moleculares antiligantes relativos aos ABSs (ABS-A, linha
vermelha) e aos niveis dos @QDs (linhas azuis). O painel (c) traz a juncao dos pai-
néis (a) e (b), resultando nos perfis moleculares lidos em cada @D, 7., € Trg, da
Fig. 4.6.

E interessante observar que nao somente os estados dos QDs assumem
os perfis ligante e antiligante, como também os ABSs se modificam ao ponto de
que cada um deles representa um estado molecular, mesmo nao sofrendo desdo-
bramento. A Fig. 4.7 apresenta um esquema ilustrativo onde se tem somente as
combinacoes ligante e antiligante, painé€is (a) e (b). Nota-se que nao somente os
niveis dos QDs (linhas azuis) como também os ABSs assumem caracteristicas de
estado molecular ligante (ABS-B) e antiligante (ABS-A), tendo seus perfis demar-
cados por linhas vermelhas. A soma dos painéis (a) e (b) da Fig. 4.7, resulta na
leitura da DOS para os @QDs da esquerda e direita, representados pelos pain€is
(@) e (b) ou 71, e Trr presentes na Fig. 4.6.

A Fig. 4.8 apresenta o desmembramento da leitura para o QD da es-
querda e direita, painéis (a) e (b) da Fig. 4.6, nas bases moleculares ligante 7
(a) e antiligante 7| (b), assim como nos termos de interferéncia que se mostram

presentes 74 € 74|, painéis (c) e (d).



CAPITULO 4. RESULTADOS E DISCUSSAO 59

Ty ()

&4(TN) €4(TN)

Figura 4.8: Assinaturas dos QDs da esquerda e direita separados em plotagens
relativas aos estados moleculares ligante e antiligante, 4 e 7, que sao iguais
devido ao fato possuirem a mesma energia € os mesmos acoplamentos. Os pai-
néis (c) e (d), por sua vez, representam os termos mistos para os estados ligante
e antiligante (1, e 7)4) e suas amplitudes podem ser negligenciadas, pois escalam
com 10717,

Nota-se que os estados moleculares ligante e antiligante sao os mesmos
reapresentados pelo esquema na Fig. 4.7, em que nao ha perfis mistos. Desta
forma, é possivel afirmar, com base na Fig. 4.8, que nao existe contribuicao
oriunda de perfis moleculares mistos, pois estes escalam com DOS na ordem de
10717, A Fig. 4.9, por sua vez representa o desmembramento dos termos cruza-
dos 7. € Tgr, painéis (c) e (d) apresentados na Fig. 4.6, nos estados moleculares.
Como se pode notar nestes termos cruzados, o estado molecular ligante 7 per-
manece como ressonancias, tanto no nivel dos QDs quanto para o ABS-B. Ja para
o estado molecular antiligante 7, painel (b), os niveis do QD e o ABS-A sao as
antirressonancias responsaveis pela aniquilacao dos estados moleculares antili-
gantes quando o perfil molecular plotado for ligante , 7, = 7., + Trr + (Tor + TrL):
painel (e) da Fig. 4.6. Ao se considerar o estado molecular antiligante que €
expresso em funcao da relacdo 7 = 7., + Trr — (TLr + TrL), @S ressonancias e
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antirressonancias na Fig. 4.9, alteram entre os perfis, ou seja, 7+ passa a ser
uma antirressonancia e 7|, torna-se a ressonancia, resultando na combinacao

presente no painel (f) da Fig. 4.6.
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Figura 4.9: Assinaturas dos termos de interferéncia entre os QDs da esquerda
e direita, 7,z € 7ry, separados em plotagens relativas aos estados moleculares
ligante e antiligante, 7+ e 7, que quando combinados dao origem aos painéis
(c) e (d), da Fig. 4.6. Os painéis (c) e (d), por sua vez, representam os termos
interferéncia entre os estados ligante e antiligante (7, e 7;4) € suas amplitudes
sao negligenciaveis.

Em ambas as figuras, 4.8 e 4.9, os termos cruzados dos estados mole-
culares representados nos painéis (c) e (d) sao despreziveis. Este fato reforca a
nocao de que estados moleculares sao independentes entre si, como apresentado
na secao 2.4. Vale destacar que estes estudos sao relevantes para que se tenha
maior entendimento da formacao molecular de Andreev, em sistema topologicos,
por meio de férmions de Majorana.
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Conclusao

Em consonancia com as propostas tedricas e experimentais para estudo,
deteccao e elaboracao de dispositivos com férmions de Majorana, este trabalho
propds um modelo tedrico composto por um nanofio de Kitaev na fase topolégica
em que dois QDs podem ser acoplados ao nanofio, um em cada extremidade.
Partindo da premissa de acoplamento com dois QDs, o Hamiltoniano do sistema
passou por uma transformacao no intuito de ser reescrito em uma base molecu-
lar, para possibilitar o estudo da formacao de moléculas mediadas por férmions
de Majorana. Porém, mesmo o sistema passando por uma transformacao para a
base molecular, quando se considera o acoplamento dos Majoranas com apenas
um QD o sistema € capaz de recuperar os resultados ja sabidos. Desta forma este
trabalho buscou estudar dois casos, sendo que o primeiro deles € composto por
acoplamentos QD-MBS isolados na borda do sistema, onde nao ha superposicao
Majorana nem comunicacao entre os QDs, para que se verificasse se os perfis
obtidos eram compativeis com os ja bem estabelecidos na literatura. O segundo
caso, por sua vez, se baseou no sistema com todos os possiveis acoplamentos,
logo, com a formacédo molecular, porém o termo de hopping t¢., fundamental na
formacao usual de moléculas, ndao exerce papel algum nos resultados, sendo
relevante somente a troca de informacoes entre os QDs realizadas pelos acopla-
mentos com os MBSs.

Para o primeiro caso, analisou-se analisou o sistema isolado QD-MBS
com o intuito de se verificar perfis ja conhecidos na literatura e, também, con-
solidados por trabalhos experimentais. Assim, os perfis bowtie e diamond foram
verificados. E importante destacar que nao é relevante se o acoplamento anali-
sado € feito com o QD da esquerda ou direita, em ambos os casos, os mesmos
perfis sao obtidos. Quando somente os MBSs mais proximos estao acoplados
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aos @Ds e nao ha superposicao (g, = 0), tem-se o surgimento de uma assinatura
ZBA, que descreve o vazamento do MBS para o estado do @D. Nos demais casos
em que se tem uma superposicao finita (¢, # 0) dos férmions de Majorana, a ZBA
se desdobra em dois ABSs que se afastam do zero. E sob estas condicoes que os
perfis bowtie e diamond tém sua origem, porém sao definidos pelas amplitudes
AL1,EM > A2 € Ar1, A2 > e, respectivamente.

No segundo caso abordado, em que se tem o acoplamento dos dois MBSs
com ambos os QDs, o sistema assume perfis moleculares ligantes e antiligan-
tes, como apresentado nas figuras da secdo 4.2. O nivel atomico de cada QD ¢€
desdobrado dando origem a dois perfis moleculares, abaixo e acima do nivel de
Fermi (semiarcos), como € de se esperar com base na formacao molecular usual.
Porém, o interessante € que aqui o mecanismo de troca eletronica entre os QDs €
realizado pela mediacao dos férmions de Majorana, diferentemente do caso mais
comum em que se tem um termo de hopping. No que tange aos ABSs oriundos
da superposicao dos majoranas e dos acoplamentos, estes nao sofrem desdobra-
mentos, dando origem a quatro picos, porém interferem entre si alterando seus
perfis iniciais de acoplamentos (double diamond) para um perfil que se assemelha
ao bowtie, mas é composto por estados cuja configuracao eletronica € molecular,
ou seja, um nivel ligante (ABS-B) e outro antiligante (ABS-A). Moléculas como
essas podem ser denominadas de moléculas de Andreev devido ao fato de serem
formadas pela interferéncia de ABSs e exibirem configura¢des moleculares.

E importante destacar a importancia destes estudos no contexto da Fisica
da Matéria Condensada, valendo-se do fato que nao se tem o surgimento de

efeitos, como os aqui relatados, em sistema moleculares usuais.
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Apéndice A

Calculos realizados para obtencao da DOS.

A.1 Hamiltonian

A.1.1 The full Hamiltonian

The Hamiltonian of the system present in Fig. (3.1)

H = Z éakclkcak + Z €adea +Unpng + tc (dTLdR + H.C.) +V Z (Clkda + H.C.) + Hyrrs,

ak « ak

(A.1)

where o« = L/R and define the lead (dot) left or right. Energy &, = cx — 1. The
number operator is given by n (ng) = dTLdL (d}%dR) and the Majorana’s term is
givem by:

Hupe = e U1 Us + App (dR _ d;) Uy + Ay (dL _ dTL) v,

+idmp (dR + d}%) Uy +idLp (dL + dTL) Uy, (A.2)

¥, and ¥, described the Majorana Bound States (MBSs) located at the edges of
the wire with energy ¢,,.
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A.1.2 Anderson model transformation

Goal: Transform the Hamiltonian that describe a double quantum dots
without spin in a pseudo-spin (molecular states) dependent Anderson model.

dp = (cos¢)ds — (sing)d,, (A.3)
di = (cos¢)d] — (sing)d, (A.4)
dp = (sing)d; + (cos¢)d,, (A.5)
d, = (sing)dl + (cos¢)dl, (A.6)
coe = (cose) ey — (sing) e, (A7)
crr = (sin @) e + (cos @) ey (A.8)

Let’s do

Z échTchLk = Z €Lk [(Cos o) CLC — (sin¢) CLC [(cos @) erp — (sin @) c k]
k k
= Z Ere{(cos ¢)” cikc% + (sin¢)? cjkcw
k

— (cos¢) (sin¢) CLCCUC — (sin ¢) (cos ¢) cjkcﬂﬁ} (A.9)

Z égkcEkCRk = Z ERk [(sin o) CLQ + (cos ¢) cIk [(sin @) e + (cos @) ¢k
k k

— Z £red{ (sin ¢)2 cLﬁch + (cos ¢)2 CLCCUC
k

+ (sin®) (cos @) CLCCUC + (cos ¢) (sin @) chch} (A.10)
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epdid, =

erdbdr =

|4 Z <CEde + dJ]f:CLk>

k

1| (cos 9) ] — (sin @) d]] [(cos &) ds — (sin 6) 4}
er{(cos ¢)? ada + (sin¢)? dIcQ
(cos @) (sin ¢) didy — (sin ¢) (cos ¢) d!dy} (A.11)

o, [(sin 6) di + (cos ¢) dl| [(sin¢) d; + (cos ¢) d|]
er{(sing)® dld; + (cos ¢)* dld,
(sin ) (cos ¢) did, + (cos ¢) (sin ¢) d]ds} (A.12)

VY {|(cos @) el — (sing) el [(cos0) di — (sing) dy]

[(cos o) d¥ — (sin ¢) dj] [(cos @) crr — (sin @) i)

VY {(cos @)’ elyds + (sing)* ¢ dy
k
(cos ) (sin @) ¢}y dy — (sin @) (cos ) ¢}y
(COS QZ5)2 diCTk + (sin gb)z dicik
(cos ¢) (sin ¢) chik — (sin ¢) (cos ¢) quk

%4 Z{(COS o)’ cide + (cos ¢)? dich
k

(cos ¢) (sin @) cikdi — (sin ¢) (cos ¢) CLch
(cos ¢) (sin @) d$c¢k — (sin @) (cos @) dIch
(sin ) chd¢ + (sin¢)? dIcw} (A.13)
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%4 Z (C}r%dR + d}r%CRk>

k

te (djdn + diydy, )

+ o+ +

- vy [(sin 6) cly + (cos ) cjk} [(sin @) d; + (cos ) d|]

+ [(sin b) d$ + (cos @) di] [(sin @) e + (cos @) cyx]

= VY {(sing)’ clyds + (cos¢)* el d,
k

+ (sin®) (cos ¢) cLCdJ/ + (cos ¢) (sin ¢) CIde
+ (sing)? d%ch + (cos ¢)° djcug
+ (sin¢) (cos ¢) dkw + (cos ¢) (sin ¢) dICTk}

=V Z{(cos 0 chdi + (cos ¢)° dicik

k

+ (sing) (cos ¢) cikdi + (cos ¢) (sin @) cIde
+ (sing) (cos ¢) d$c¢k + (cos ¢) (sin @) dIch
+ (sing)? CLch + (sin¢)? dka (A.14)

te{|(cos 6) d} ~ (sin 9) ]| [(sin ¢) d; + (cos 6) 4}
[(sin ®) cq + (cos @) di] [(cos @) dr — (sing) dy]}

te{(cos ¢)? dldy — (sin ¢)* d]d;

(cos ¢) (sin @) d$d¢ — (sin @) (cos @) dIdi
(cos @) d{dy — (sin ¢) dld,

(sin @) (cos @) d$d¢ — (cos @) (sin @) didi}

te{[(cos ¢)? — (sin ¢)2] d$d¢ + [(cos $)* — (sin ¢)2} dde
2 (cos ¢) (sin @) d%dT — 2 (cos ¢) (sin ¢) didi} (A.15)
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UnLnR = UdEdL <dTRdR>
= U [(cos o) d} — (sin¢) dﬂ [(cos @) dr — (sing) d;] x
x [(m 6) d! + (cos §) dj] [(sin @) dr + (cos ) d|]

- U [(cos 6)? dld; + (sin¢)* dld, — (cos ) (sin @) dld, — (sing) (cos 6) dde] X

X [(sin b)? dﬁdT + (cos p)? dId¢ + (sin ¢) (cos @) didi + (cos @) (sin ¢) dIdT}

— U |(coso)* dldsdd, + (cos 6)* (sin 6)? dldrald; + (sin 6) (cos 6)* didrdld, + (cos 6)° (sin &) d}dyd]d;]
+ U [(sin ¢)* dldydld; + (sin ¢)* (cos ¢)* d|d,d]d, + (sin ¢)* (cos ¢) d!d dld| + (cos ¢) (sin¢)” dld idw
+ Ul (cos ¢) (sin¢)” diddldy — (cos ¢)* (sin ¢) dld,d!d, — (cos ¢)” (sin¢)” d]d,d]d,

— (sing)* (cos ¢)” dld,d]dy]

+ Ul— (sin¢)® (cos ¢) dIdTada — (sin @) (cos ¢)* dIdeIaQ — (sin ¢)? (cos ¢)? d1d¢d$d¢

—  (sing)* (cos ¢)” d|dyd]dy] (A.16)

Adding Eq.(A.9) and Eq.(A.10)

E ~ E A _
ELkCrCLE T ERKCRLCRE =
k k
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= Z Erk{(cos ¢)2 Cikcﬂc + (sin ¢)2 CLCCUC
k

— (cos §) (sin @) clyepr — (sin @) (cos @) cfep}
+ Z Er{(sin ¢)° el + (cos 8)° el epn
k

+ (sing) (cos @) chyep + (cos @) (sin @) el ep}

= Z{[éLk (cos ¢)” CLCCT]{; + &g (sin ¢)? CIkCUC
i

— &1k (cos @) (sin @) clyepe — ik (sin @) (cos @) cf o]
+  [Ere (sin ¢)” chch + &g (cos @)’ CIkCUC
+ Ep (sin @) (cos @) clyepn + Epx (cos 9) (sin @) ¢]ere]}

= Z{ [éLk (cos q5)2 + Rk (sin gb)ﬂ chch + [éLk (sin q5)2 + gk (cos ng)Q} CLCCUC
k

+ (Erk — Erk) (cos @) (sin @) chcw + (Egk — €rk) (sin @) (cos @) CLCCTk} (A.17)
And Eq. (A.11) and (A.12)

erdidy +erdidr = er{(cos¢)’ dld; + (sing)’ dld,
— (cos ) (sin @) d$d¢ — (sin ¢) (cos @) dIdT}
+ er{(sing)’ dld; + (cos¢)’ dld,
+ (sing) (cos @) did, + (cos ¢) (sin¢) dld;}

= [er (cos ¢)* + g (sin q§)2] d%dT + [eL (sin ¢)* + eg (cos qﬁ)Q} dId¢

+ (er —er) (cos @) (sin @) dich + (er —er) (cos @) (sin @) dde
(A.18)

With the hybridization terms, we get
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% Z (CLde + dLCLk> +V Z (CdeR + dRCR’f> -
B k
=V Z{(cos b)? chdT + (cos ¢)*d CTk

(COS ¢) (sin )Cdei — (sin @) (cos ¢) CLch
— (cos ) (sin @) djey, — (sing) (cos @) den
(sin ¢)° Cugdi + (sin ¢)? dICUﬂ}
+ V Z{ cos @) Cucdi + (cos ¢)? djcik
k

+ (sin¢) (cos ¢) Cdei + (cos ¢) (sin @) CLng

+ (sin ) (cos ¢) dl icik + (cos @) (sin @) dIch

+ (sing)’ chdT + (sin¢)? chTk}

=V Z{ [(cos $)? + (sin gb)z} CLch + [(cos ¢)? + (sin ¢)2] d$c¢k
k

+ [(sin gb)Q + (cos ¢)2] Cikdi + [(sin gb)2 + (cos gb)Q} dlcug}

=V Z <C$kd¢ + d};CTk + CLCCQ + d]ﬁik)
k

-V kz; (chuds + dlcor) (A.19)

(A.20)

Let’s consider, ez, = ¢ = € and the angle

tan (2¢) = QAt—i, (A.21)

sin (29) = — 2te = 2sin (¢) cos (¢) , (A.22)

VA (te)® + (Ao
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and

cos (2¢) = — Ac = cos” (¢) — sin? (@) (A.23)

VA te) + (Ae)

In the Eq. (A.17), we get

= F A _
E ELkCriCLE T E ERKCRLCRE =
k k

= Z{ [ng (COS ¢)2 + éRk (Sin (ﬁ)Q} CLCCTk + [éLk (Sin ¢)2 + éRk (COS Qﬁ)?} CIkCUf
k

(Erk — Erk) (cos @) (sin @) ey + (Er — Exi) (sin @) (cos @) ] e}

= Z {e [(cos ¢)* + (sin ¢)2] CLCCM + € [(cos ¢)* + (sin gb)Q] cikcug}

k

= Z {ECLCCT]Q + ecjqu}

k

= Z € {CLCCT]C + CIkCug}

k

= Yl (A.24)

k,o

In Eq. (A.18) and (A.15)

erdldy, + epdydp + to (dydn + dydy) =
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I + + 4+

+ o+

[eL (cos ¢)? + e (sin ¢)?] dlds + [e1 (sin@)” + e (cos )] dld,
(er — 1) (cos @) (sin @) d¥d¢ + (er —€1) (cos @) (sin ¢) dIdT

te [(cos ¢)? — (sin gb)z] d$d¢ + tc [(cos ¢)? — (sin gb)z} dIdT

2tc (cos ¢) (sin @) d%dT — 2tc (cos ¢) (sin @) didi

e (cos $)? + e (sin @) ] deT + [er (sin¢)® + eg (cos (;5)2] dIdi
Ae (cos ¢) (sin ¢) d! 1d) — Ae(cos @) (sin ) dl 1d4
te [(cos $)? — (sin @) ] d$d¢ + tc [(cos $)? — (sin d))z} dIdT
2t (cos @) (sin @) d%dT — 2t (cos @) (sin @) d1d¢
[er (cos ¢)? + e (sin ¢)?] dids + [e1 (sin@)® + e (cos )] dld,
Ae to d$d¢ + Ae fo

VA (o) + (A VA (o) + (A
te i did, — te A

VA (te)® + (Ae? VA (t0)® + (Ae?

QtC 2tC

to
VA te) + (Ae) VA tte) + (Ae)?

did;

did;

dld; + to dd,
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—to
| A + (A0

i
i
|
|
i
A
|
|
|
|
o
e

£r, cosqS +€Rr smcﬁ”

er, (sin@)” + ep cosgb)}

£, cosqS +egr smqﬁ”

er smgb +er coscﬁ)}

ERAE

2(ZC>2 - }d&%
VA (o) + (A
te 2l }d}di
| /4(t0)* + (Ao
e te }aﬂaz¢
Vate) + (407
+ | Ae lo }deT
\/4 (te)” + (Ae)?
2 (tc)*

ELAG +(5R+€L) (€R+€L)A€ Q(t )2

_ eLAc + (ep +e) (sing)?| — 2(20)2 . }dMT

| Aty + (a9 Vi) + (a0

- “nAc +(er+eL) (5in )| + |te " } did,
/4 (t0) + (Ao 1L V4t + e
8 L (epte) (_1_0028 (%)) - 2(2;0)2 = | ¢ diy
| Aty + (a9 Vit + (a0

4 2

2 2\/4 (tc)? \/4

1 — cos (2¢) I 2 (tc)” :
— +(er+e) | ———= || +
|4 () + (Ao ( ’ ) _\/4(tc)2+(46)2_}

4 2

€RAE +(ER+€L) (€R—|—€L)A€ Z(t

2 2y/4 (1)’ \/4
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—~—~ /Y
(N

finally, we have

2€LA€

(5R+5L) Ae

tc

2

_\/4(750) + (Ae)? B

2€RA6

\/4 (tc)” +

5R+5L) Ae

\/4

4 (tc

2

(/4 (te)? \/4 (t)?

2e,Ae — eple — e Ae + 4 (o)

i \/4 tc Ae

2€RA€—€RAE—€LAE—

2
did;

(tc)’

L \/4 tC AE
e Ae —epAe+4 (tc)2
VA (o) + (Ae

-€RA€ — €LA€ —4 (tc)2- }

did;

dd,

VA (o) + (A

(EL — SR) AE+4(tc)2

\/4 tc Ae

( L—€R)A€+4(tc)

dld,
\/4 tc AE 1

_ Ae2+4(tc)2 _
dld,
6

did;

} dldy,

} did,

\/4 (te)® +

} dd,

77

} did;
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_ {€R+5L \/4 tc’ }deT
1
n {ER+€L \/4 tC }dTCQ

= Z [(gR —; 2 %\/4 (te)® + (A€)2] did, (A.25)
And. Eq. (A.19)
vy <cflkda + H.c.) - vy (d,kcz(, + dgaak) (A.26)
ak k,o

Now, for the Coulomb repulsion

Udid, (d;dR> -

—U ((cos 6)* (sin ¢)? did;dld; + (sin ¢)? (cos ¢)* dld,dld,

+ (cos 9)° (cos ) (sin ¢) didydld, — (cos ) (sin ¢) (sin ¢)* d|dydfd,

+ (cos ¢)* (cos ¢) (sin ¢) chTdIdT — (cos ¢) (sin ¢) (sin ¢)* d$d¢d$dT

— (sin @) (cos ¢) (cos ) dld,d!d + (sin ¢)* (sin ) (cos ¢) d|d,d]d,

+ (sin ¢)* (sin @) (cos @) dididIdT — (sin ¢) (cos @) (cos @) dIdeIcQ

— (sin @) (cos ¢)* d]drd|d; — (sin ¢)* (cos ¢)* d! drdld, + (sin¢)* d]d,dLd;
+ (cos ¢)" dldydld, — (cos ¢)” (sin @) dldyd! dy — (cos ¢)* (sin ¢)* d]d,dLd ¢)
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- U ((cos 6)* (sin ¢)? did;did; + (sin 6)? (cos )* dld,dld,
+ (cos 9)° (sin 6) didsdld; — (cos 6) (sin 6)* dld, (1~ dy])
— (c03.9) (s 0)" dldsld; + (cos 6)? (cos @) (sin @) d] (1 - dsl) dy
—( (sin 6)* (cos ¢) d} (1 - dyd}) d
(

sin @) (cos ¢)” dldd]d, +
+ (sin 9)* (cos 0) d]dydld; — (sin @) (cos 9)* d] (1 - dyd! ) dy
+ (sin ¢)* didrd]d, + (cos )" dldrd]d,

— (sin ) (cos )’ (1 - dM) did, — (cos ¢)° (sin §)° dld (1 - djcu)

— (sin¢)* (cos ¢)* dIdeIdT — (cos ¢)? (sin ¢)? dldichi)

— U ((cos 6)* (sin ¢)? didrd!d; + (sin §)? (cos )* dld,dld,

+( )% (sin @) dldwl}di — (cos ¢) (sin ¢)* d}di + (cos ¢) (sin ¢)* dideldi
— (cos ¢) (sin ¢)° dideidT + (cos ¢)® (sin ¢) didT — (cos ¢)* (sin @) dIdT‘da
— (sin @) (cos ¢)” dldyd]d, + (sin )’ (cos ¢) d]d, — (sin ¢)* (cos ¢) dld,d|d,
+ (sin ¢)3 (cos ¢) dldidIdT — (sin ¢) (cos qb)g didT + (sin @) (cos qb)g dididIdT
+(sing)*
— (sing)”

COS

sin )" dldyd{d, + (cos ¢)* dldrd]d,
sin ¢)? (cos ¢)* d{d, + (sin ¢)* (cos ¢)* dldyd]d) — (cos ¢)* (sin ¢)* dld;
+ (cos ¢)? (sin ¢)* didrd|d} — (sin ¢)* (cos ¢)* d[drd|ds — (cos ¢)* (sin ¢)° dld,dld ¢)

Udldyddy =
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= U ((cos9)” (sin 9)” didydld; + (sin 6)* (cos 6)” dldydld,
+ (cos @) (sin ¢) [(cos $)? + (sin ¢) } dideidi — (cos ¢) (sin @) [(cos ¢)* + (sin ¢)2} dideidT
+ (cos @) (sin ¢) [(cos $)? + (sin ¢) } deideT — (cos ¢) (sin @) [(cos ¢)* + (sin qb)ﬂ d$d¢d1d¢
+

[(cos $)? + (sin ¢) } (sin ¢)? deTdTah + [(cos ¢)? + (sin gzﬁ)z} (cos ¢)? d%deIdi
— (sin ¢)” (cos ¢)? dei — (cos ¢)? (sin ¢) didT
— (sin¢)? (cos @) d! deT dy — (cos ¢)? (sin ¢)° d}dicﬂaa)

(ﬁdejd |+ (cos ¢)? (sin ¢)* dldrdldy + (sin ¢)° (cos ¢)* ddyd]d,

(cos &) (sin &) [dM L+ dej] did; + (cos ) (sin ¢) [dde +d idﬂ did,

(cos ) (sin ¢) dld; + (cos ¢) (sin ¢) d|dy — (sin §)* (cos ) d|d, — (cos ¢)* (sin ¢)” d}d;
~ (sin9)” (cos ¢)" d|drd]d; — (cos §)° (sin 0)° d}d,d}d, )

U (didid]dy + (cos ¢)* (sin ¢)* didrdld; + (sin¢)” (cos ¢)* dd,d]d,

+(cos 9) (sin @) |didydldy — df (1= didy) ;| + (cos 9) (sin 9) |d]dsdldy — af (1~ dld,) d,]
+ (cos ¢) (sin @) d}d, + (cos ¢) (sin ¢) d|dy — (sin §)* (cos §)* d|d, — (cos ¢)* (sin ¢)” d}d;

~ (sin 6)” (cos 9)” didrd]d; — (cos 0)’ (sin¢)” did,did, )

didid]d, + (cos ¢)? (sin ¢)* d]drdld; + (sin¢)* (cos ¢)* dldyd]d,

cos 9) (sin 6) [dhd,dlds — dldf + d]aldya,]
n) |dldsd]d, - did, + dldld,d,]
no) de¢ + (cos @) (sin @) deT — (sin ¢)* (cos ¢) d1d¢ — (cos ¢)* (sin @) chT

— (sin@)* (cos ¢)* d!d:dld; — (cos $)° (sin ¢)° d}dﬂ%)

U

+( si
+ (cos @) (si
+ (cos @) (si

)
)
)
)
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Udydydlydy = U (dididld, + (cos9) (sing) | ~dydldld; + d|dldyd ]
+ (cos ¢) (sin @) [ deidIdi + d$d1d¢d¢}

+ (sin ¢)? (cos ¢)* d! d|drd; + (cos ¢)* (sin ¢)* dldld,d,
+ (cos ¢)* (sin ¢)? d$d¢ + (sin ¢)* (cos @) d1d¢

— (sin@)* (cos ¢)? d1d¢ — (cos ¢)* (sin ¢) d$dT)

- U (didejd L+ (cos ) (sin ¢) [—d \dldld; + djdideT]
+ (cos ¢) (sin ) [—deIdjcQ + d$d1d¢d¢}

+ (sin ¢)? (cos ¢)° d!dldyds + (cos §)° (sin ¢)? d}d}dm)

= U (didyd]a,) (A.27)
where dld;dld; = dld; and dd,d|d, = d|d,. The terms d,d{dld;, d{dld:d;, dd]dld,.

d}dld 1dy, dIdIdeT and did}d 1d, are zero due the Pauli exclusion principle.
We obtain

Ham = Z GCchak + ; {@%L) - %\/4 (te)* + (AE)ﬂ dhd, +V ; (Czkda + dLCO’f)

k,o
+ U (d}dejcQ) (A.28)
Let’s do
_ [(er+er) o 2 2
€do = {T - 5\/4 (te)” + (Ae) (A.29)

so we have the Anderson Hamiltonian

Haye = Z ecl o + Z aodidy +V Z <Cj,kda + dlcgk) +U (quTdICQ) (A.30)
o k,o

k,o
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A.1.3 Majorana Transformation

For representation of this system we need describe in Hamiltonian the
coupling with two Majorana and a double dot.
The Hamiltonian is

Hure = ey UiUs + Apo (dR _ d;) U+ Ay <dL _ d}) 0,

+ Am <dR + dTR> Wy + iAo (dL + dTL> Wy (A.31)

where ¢, is the energy of Majorana’s coupling.
The Majorana terms V; and V¥, can be written as

U, = %(fhﬁ), (A.32)
U, — %(ﬂ—ﬁ). (A.33)

The terms d; and dp are:

dp = [(cos¢)dy — (sing)d,],

dl = |(cos¢) d} — (sin @) dI :

dp = [(sing)dy + (cos @) dy],

di, = [(sin o) d$ + (cos ¢) dI :
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Substituting terms in Hamiltonian.

iEM\Ijl\IIQ =

Terms of ¥,

o) 4 )]
—L () (- 1)
S (A A RS- )
—E (A 1A
= (A 1= i)
- (<2fify 1)
—em <—f¢TfT + %)

(A.34)

Aro (dR - dg) U, = Apo[[(sing)d;s + (cosd)d,]

- [sined + teoss)al] | w,

= A2 [(sin¢) dy + (cos @) d,
— (sing¢) d} — (cos ¢) dﬂ Uy
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= Apo [(singb) dy + (cos @) dy — (sin o) d} — (cos @) dq 7 <f¢ + fT>
= A (sino) = (£ + 1)

+ )\Rg (COS ¢) di% (f;f + fT)

— Mgz (sing) $i2 <f¢T + f¢>

— Mg (cos @) di% (fTT + fT)

- % (sin ¢) (deT + deT> + % (cos @) (dif; + difT>

_ % (sing) (Ll +dlfr) - LR; (cos9) (dlfl+dl )
A A

= % (sin ) (deT - Cﬂf;) + % (cos ) <d¢f¢ - fT)
A A

+ U (sing) (deff = dlsy) + 22 (cos ) (duff — L 1)

— 2 (sing) [anf] — L] + 22 sing) [anfy — L]

+ % (cos ) [di fi—d fT] % (cos @) [d¢ fr—dl f;] (A.35)

and

At <dL - d}) U, = A [[(coso)dy — (sing) d)]
- [(COS o) d} — (sin¢) dIH v

— An [(cos 6)d: — (sing)d, — (cos ¢) d! + (sing) d] | ¥
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= i [(cos ) dr = (sin ) dy — (cos) o} + (sin o) ] —= (1] + 1)
= 7 (cos @) dy <f¢ + fT> - T (sing)d (fTT + fT)

— 7 (cos ) clT <f¢ + fT> 7 (sing)d (fTT + fT>

- 7 (cos ) [deT + deT] — % (sin ¢) [dutT + deT}

_ 7 ! cos o) [d A1+ dL ] + 2 5 (sing) i ft -+l ]

= 7 (sin ¢) [ IfT - difg] \/_ - (sin ¢) [ lfTT - d¢f¢]

+ 7 (cos ) [df] — dL ]+ 5 (cos9) i fr — dif]]

A
= 7 (SlH(ﬁ) [ dif; + dIf¢] + % (smqﬁ) [ difT +d fT]

AL1
+ (o) gt = dip] + 2 5 (cos9) i fr—dif]] (A.36)

If we sum the terms of V¥,

Ao <dR _ dk) Uy + A\ <dL _ d}) U, —
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= 2 (sing) [af] — L]+ 2 (sing) [anfy — di ]

2 (coso) [dus] = L] + 222 (cos) [afy — L]
+—;Fsm¢[<nﬁ+ﬂﬁ} ¢4mww:mﬁ+@ﬁ]
+-7wm¢pm~ hh~—@wwhm—ﬁﬂ
zivﬂmm>;f@w@:%ﬁ—@ﬂ

+:%F@m@ ;F®w@:%ﬁ—ﬁﬂ:
+%%@w@—%§mm{@ﬂ—ﬂﬁ

+ i}; (cos §) — % (sin ¢): dofr—dif]] (A.37)

Now, for the terms U,.

Z.)\Rl <dR + d%) \Ifz = i)\Rl [[(SIII ¢) dT + (COS qb) di]

+ [(sing)dl + (cos ) al]| w.

— Dm [(sm ¢) dy + (cos §) d, + (sin @) d! + (cos ) dj] v,
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= idm [(sinqa)dTJr(cosgzs)dﬁ(singb)dy(cosgb)dqL\/_< fT>

— _% (sin ¢) dy ( - f¢> - % (cos @) d, (fT fT)

- %(sm@ at (1= 1) - %(cow) a (- 1)

- —/\—\;’%(sm(ﬁ) (deT arfr) —7(cos¢) (sl - duy)
AT o) (dis] — dify) - % (cos o) (d}f1 = dl 1)

_ 7 (sing) (- d¢f¢+d¢fr> 7 (cos 6) (—duf] +d, fr)
7 (sing) (~diff +dlfy) + 2 g (eoso) (~dlsf +dL ;)

AR1

= 5 ing) [—de;w}fT} (sin0) |y fr — db s

7
+ @(COS@[ d¢f¢+d1f¢] 7

Y ! (cos ) [dufr — dlf]]

and

iAo (dL + dTL) Uy = i\ |[(cosd)ds — (sing)d,]
+ [(cos 0y d} — (sin @) dIH v

= i)\ [(COS ¢)dy — (sin¢) d; + (cos ¢) cq — (sin¢) dI v

87

(A.38)
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= il [(Cos ¢) dy — (sin ) d, + (cos §) dj — (sin9) di] l

= —A—\/Lg(cosgb)dT (fT f¢> +)\—\/L§2(singb)d¢ (fTT—fT>

— 2 (coso)d) (1] = 1) + 22 o)) (1] - 1)

(- fT)}

S

= —% (cos ¢) (deT deT) 7 (sin ¢) <d¢fTT - d¢fT>

2

— 7 (cos ( >—|— L2 (sin )( fTT _d1f7>

= 7 (cos ¢) ( deT +d¢f> 7 (sin @) <d¢fl—d¢f¢>

+ 7 (cos @) ( deT +difT> 7 (sin ) <diff dif?)

- A—jg@ow [dofi o dp] o+ 2 (cos) [anfy — 1]

+ %(Siw) i —di ] + TQ(SIn ) [+l 7] (A.39)

Sum terms of V¥,

i)‘Rl (dR + dk) \112 + ’i)\LQ <dL + dz) \112 =
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doff + dL ] + 2 (sing) [dofy - difi]

7 () [~ V2
i 7 (cos ) [~du! +d, £ *AT cos ) [d,fr — dl ]
+ 7 (cos ) [~y /1 + i ] + 2 5 (cos9) i fr — di ]
; % sing) [dyfl - di ] + é(sm ) [t +dl 1]
= |2 )+ 22 coso)] [-af] + ]
b2 ) + 2 (coso)| [infy - dl]
+ % (cos §) — A—jg (sin ¢>: —du gl d
; % (COS¢)—A—\/L§2(SiH¢): .1, — . f]
- :—%<sin¢>—%<cos¢>: i f] — difi]
+ A—\;g (sin @) + A—\/Lg (cos cb): :deT - db‘}T:
¥ Lj; <sm¢>_%<cos¢>: a1 - df]
+ % (cosgb)—%(sin(ﬁ): dfy — dif]] (A.40)

As a result we have:
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Hurs = Em (fTTf —%)
b |22 (ing) + 22 (cos )] [t — dip
V2 NG J
A A Tr 1
+ % <sin¢)+%(cos¢)_ drfr = dif]
P A 1r 1
+ % <cos¢>—£<sin¢>_ . ff = dlfr
P A 1r 1
+ % <cos¢>—%<sin¢>_ iy —dlf]]

4 —% (sin ¢) — % (cos ezs)} (i f] = di 1]

b2 )+ 2 (cos)] [infy - ]

4 A_;; <sm¢>_%(cos¢>: ] —dl £

+ A_\g (cosgb)—%(singb): :difT—dIfTT: (A.41)

For the sake of simplicity, let’s consider

Ny = [A—jg (singzﬁ)—l-)\—\/%(cosgb)] (A.42)
Mo = {% (cosgb)—%(smgb)] (A.43)
Ny = [% (singzﬁ)—l—)\—\/LS(cosgb)} (A.44)
Ny = P—g (cosgb)—)\—\/%(sinqﬁ)} (A.45)

The Hamiltonian
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Hyrs = €m (fTTfT — %)
+ M7 :deTT - d%fT: + M7 [deT - d%fﬂ

+ g [t = dU] [ - dw

— MB :deTT - d$f¢: + Mp [deT ]

[ d

~ A |dy fi—d Jt| + s (A.46)

Then

Hurs = (f;fT—l>
+ A (deTT de¢> <d¢f¢ CﬁfT):
+ A <d¢fTT dIfT) (Cth de}):
T A (deT dif ) (drfTT deT):
+ A <d¢fT d1f¢> (du"}T )

= &M (f;fT_%)
+ le[(d = dife) + (dofi = dif)]

+ Y o |(dofi = dbfl) = (dotf = i) ]

Thus, we have the Hamiltonian

Hom = er; (foT _ _> + ZA (dofl = dif) + (dofi = dif1)]

+ ZAUQKd fr— df_,,fT) (d f;—di,fT)] (A.47)
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or
Hur, = ou (flfT - %) # e | (Aol + i) + (dufio+ £
+ Y Non [(do i+ ) = (ol + 1rd])] (A.48)
Working Withg the terms
Hur, = e (15 5)
+ 20 =) (dof+ ) + Ot 300 (4o + A1) (a9
or

Hurs = eu (fifT - %) + (M1 — Apa) (dT £+ deﬁ) + (M1 + Ar2) (czT frt fT*dD

=) (4 ) + O+ Ag2) (dufr + flal) (A.50)

Now we will to analyzing the terms (\,1 — A\,2) and (A,1 + Ay2).

ARr2 , . AL ARL , . AL2
(M1 —A2) = [E (sin ¢) + 7 (cos ¢)] - {E (sin¢) + 7 (cos (b)}
_ (Si\r/l;) (Am2 — Am) + (C‘\)/S;) (A1 — Ara) (A.51)

(Ca=da) = |22 cos) = 2 Gsin ¢>} - [ng (c0s) = 22 (sn¢)
_ (cos9) B (sing)
- A (Ar2 — Am1) + 3 (=1 + Ar2) (A.52)
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(A1 4+ A2) = )\—\;%2 (sin¢) + A—\/L% (cos qﬁ)] + [)\—\g (sing) + )\—\/L; (cos @)
_ (sing) (cos ¢)
- A (Ar2 + Ar1) + NG (A1 + Ar2) (A.53)

Ap+Ap2) = 7 (cos ) — % (sin qﬁ)] + [E (cos @) — )\—\/L; (sin ¢)

(A1 + Ar2) (A.54)

We can consider the term (\,; — \,2) as the hopping term ¢, and the term
(As1 + As2) as the Cooper pair term 4A,. Then we have:

Hyurs = em (fTTfT - %)

Yt (dotf + frdh) + A, (dofy + fldE) ] (A.55)

A.1.4 Full Hamiltonian

Therefore, we can write the full Hamiltonian

H = Ham +Hurs (A.56)

Ho= Y o+ candids + VY <c;kd0 + d];cgk> +U (d}d@@)
o k,o

k,o

+ en ( it - %) +y [t[, (d(, I+ deL) + A, (d(, it fTde,ﬂ . (A57)

Without the Coulomb term
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A.2 Equation of motion (EOM)

As we have above. The Hamiltonian

H = HN—F/HQD—FHN_QD—FHMFS, (A.58)

where
Hy = Y eclcon, (A.59)

k,o
Hop = Y caodidy + U (didsdid,), (A.60)
Hy-op = VY. (ci,kda + dj,cgk) , (A.61)
k,o
and'!

Hups = em ( ff - %) +y [t(, (da i+ deL) +A, (dg fot f;dg)] . (A62)

In order to analyze the DOS of the quantum dot, we make use of the
Green’s function (GF) formalism using the equation of motion technique (EOM),
which can be summarized as (Zubarev notation):

w* (A Bl)) = <[Aw,BJTU,L> + ({14, H]: Bl ) ). (A.63)

where wt is the spectral frequency, with w* — (w+in*), n* — 0*. The GF of
the QD is define as

¢, is tunneling term and A, is the electron pairing energy.
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op W) = ((ds:d})) (A.64)

and the LDOS of QD is given by

Pop (@) = —Im [({dy:d))]. (2.65)

At first moment, we are interested in the Coulomb blockade regime of
QD coupled to a super conductor, where the relevant physics can be captured
within a self-consistent Hartree-Fock mean-field approximation when the system
is away from Kondo regime. This allows to write the interacting term as

Unagng, =~ U (nar (nay) + (nar) nap — (nar) (nay)) (A.66)

and thus

HQD = Zed,adida +U (did¢d1d¢> )

[

HQD ~ Zédgdldg -U <ndT> (nd¢> (A67)

with &;, = €4, + U (ng4s), where ¢ is the opposite of .
Then we have the Hamiltonian

H = ZECgkCUk + Zedod dy = U (nas) (nay) + V') ( 2o +df,cgk> +enm (fng — %)

k.o

+ Z [ (dg fi+ dej,) T A, (do ot deT)] (A.68)

Now, let’s apply the EOM in Gg, (w)?:

2Remember, the term U (ng4t) (nq)) is zero in EOM method, because is constant.
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o (s dy)) = ([dor ], )+ (([dos M]3 )

= 1+ (([ds, H];dh)) (A.69)
dy,H] = |do, Hn]|+ [dss Hop| + [dos HN—0b] + [do, Harrs)]
= [do, Hopl + [dos Hy—gb] - (A.70)

[d(n HQD] = Z Edo’ -doa dz-/ do"]
= S e |doddy — dj,,d(,,dg]
= Z Edo’ _<(500/ - dl/da) da’ - d:rylda’do]

(drrder = dlyd ) dyr = e |

= Z gdU’ _500’ da’ + dl—’ dU/dU - di’dalda}

O—/
- E 5aa’§da’do’
a./

= Eaody. (A.71)
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[dy, Hy—op] = VZ _d ( o +d ,cg,kﬂ
Aol + dpdlscon) = (hdords + b cond, )|

i
_ v Z (c odord ( _ dj,,do.) cgfk> _ (cl,kdg/do n di,c,,/kdaﬂ
| (d

C ,kdgld + 500 1Cqlle — dl,docglk> — (Cl/kdo’do -+ d:rf,cglkdg)}

=V Z _Cz,kdaldg + 600100% + dz,calkdg - Cl,kdgldg - dz,calkdg}

= VE 50’0/00%
k.o’

- VY e (A.72)
k

Then

W ({do1d)) = 1+ Zae ((do;dD)) + VD ({eons db)) + (({do, Harrs] L)) . (A.73)

Now we need to determine ((c,x;d},))

W ((eomidl)y = (e dl], )+ (eon M]3 b)) (A.74)

(Cok, "] = [Cors HN] + [Cor, Hop] + [Cors Hn—gp] + [do, Harrs]
= [cors Hn| + [Con, HN—qD] - (A.75)
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_ Z [ f
[Coka HN] - € | Cok, Cg/klco’k'
_ T _
= € Cﬂkcg/klca‘/k/ Co-/k’ca‘/k:/co'k

-y i f f
= € (500’6kk' = Cop'Cok | Co'k! — CoiprCo'k! Coke

Dﬂ ;

Ca’k/(gaa’ 6k:k:/ + Cj;./k/ Co'k'Cok — CL/k/CU’k/CUk]
K o' )

= E €Cork’ 50’0’ 5kk’

I
k' o

et eca'k . (A. 76)

[Cok’ HN—QD] = Cokes V Z (Cl./krda’ + d:[rlco./k/>
Kk’ ,o!
= V Z (Cakcilk/do—/ + Co’kdj;_/co-/kl) — (Cl_,k/do-/co-k -+ di—’co’/k'co’k)]
=V Z ((5ao'/6k:k’ — CZ'k'Cak> do" + di_/co-lklco_k) — <Cj;/k/d0"cak + dLCa’k'Cak)}

=V E 500’5kk'da’ - Ci/klcokda" + dj;/ca’k’cak - Cz./kldo"cak: - dzl Co’k:'cak::|

=V E 500’5kk'd0’ + Cj;/klda’cak + dzlca’k'cok - cllklda’ Cok — dj;/ Cg’k’cak:|

~ Vd, (A.77)

T ((eonidy)) = 0+ e{(consdy)) +V ({doidg))
(@ =€) ((emsdh)) = V{{doid))

(emmidl)) = L<<da,dz>> (A.78)

(w+ —
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Substituting Eq.(A.78) in Eq.(A.73), we get:

wt —

ot (dyidl)) = 1420 ((dyid!)) +vz{

= 1+¢u <<d0'7dl'

oidy)) + (([dos Harrs];

(w*—éda—z(wf - €>) (o)) = 1 ({ldr P11

k

Let’s define

Thus
(= &an +iln0) (dordD)) = 1 ((fdo Harr 1))

Now we need to calculated terms of nanowire.

[dav HMFS] = [do'; Z to’l (do’l f%r + dei,)

99

((do b)) | + (([do Hrws] dE))

db))

(A.79)

(A.80)

+1ds. S A, (dgff¢+f;di,>] L (A.81)
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[da, >ty (dg/ i+ def,,)] = D o

St [ (dodor )+ i) = (ol + )
= Yt |(dorfldo = frdodl,) = (dor fldo + frdfud, )|
(
d

o (o fldy = £ <6M/—dj,,dg>>—(dU/fTTdU+deL,dJ>]

Ly = fi850r + frdlydo — o fldy — fydlyd, |

= - Z Lo fT(SJU’

- fT (A.82)

[dg,ZAG/ (d(,,fﬁf;dj,,)] - ZAJ, (

ZA, (d dy — fld, dT> (da,deﬁf;dj,,daﬂ
I
d

dydy fr + d, f;dT) (da,dea+f;dj,,d,,)]

o | (dor frd, — fT< dj,,dg)) - (dg, frdy + f;dg,dg)]

Sl = Flooor + fldldy — do fydy — fldb,d, |

= - Z AU,fT oo’

= —Afl. (A.83)

(W = s + i) ((drid})) = 1=t ((fridl)) = A, ((flidh)) . (a.84)

We need to calculate terms ({f;;d!)) and << 11 dj,>>



APENDICE A. CALCULOS REALIZADOS PARA OBTENCAO DA DOS. 101
)y = ([rdi], )+ (M dE)) (A.85)

[ H] = | freum (f;ffT—%)%

fi ) tor (dglf; = dej,,)]

+ Y A (o fr+ f;dj,,)] , (A.86)

e (5-5)| = e [nsis - s
= eur |(1= A1) S = 1]
= eum :fT — fLf - fTTfoT}

— cu [fo+ A = ]

[h >t (dof + me)] = Yt |(fde Sl + Fifrd}) = (do fl1y + il
= Stor[(—do il il fy) = (Ao L+ Frdlo 1)

= Y to [(=do (1= A1) + frdlafi) = (dor fLFr+ Frdlaf1)]

= Y to |—dor +do flfr + frdl fr — dor [ fr — deL'fT}

= — Z tord,. (A.88)
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[fT, > Ay (dofr + f;df,,)] = > A

o—/

= ZAU’

a—/

— ZAJ’

o-/

= ZAU’

(Frdor 1+ fifldl) = (dorfif + Sl )|
(dortifi+ (1= £Lfr) dl) = (dorfify + Fldlo £
(

Ao fify + dly = fLfrdl) = (dor iy + Fld 1) |

o frfy o+ dy + Sl o = dofofy — Sl ]

= Y Ay, (A.89)

Wt ((frsdh)) = 6M<<f¢;d§>>—Zta/<<daz;d2>>+ZAU,<<dj,,;d;>>
(wh —en) ((fridl)) = —Ztgz<<d0/;d2>>+Z:AU/<<dL,;dL>>

(fnd})) = - Z

and

to

(Wt —enm)

({dordi)y +>° WA_—"/&M) <<dj,,; di,) .90)

s((a)) = () ) () e

] = o)

+ 1Y A, (d(,/ frr f;dj,/)] (A.92)

Yt (do, e dej,,)]
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e (A5-5)| = e[t - fa]
= eur [~ 1L - L]
= eur |~ (1= £utl) = A st
= eur |=AE AL = A
gl (1.93)

[f;,Zta/ (s} +de1,,)] — > tor | (Adorstt+ fprd ) = (do AL+ el f}) |

(
= S tor [(dor S+ (1= fil) ) = (dorfLAE+ frdlf) ]
(

do fLfE 4+ dby = fifldl) = (do S+ il )|

= Y tor [do s b+ frdl L = do gl = il g

= St (A.94)

[f;, > Ag (do fi+ fidl/)] = " Ag [(Hdofr+ Sl ) = (dorfiff + £l 1) |

0./

= A [(~doslf o+ Flal]) — (dofoff + £l f])]

0./

= Y Ag [(=do (1= 1) + Ll 1) = (do ]+ Hd D)

a./

= " Ag | —dor - d fifl + Sl g d i = fldL A

U'/

= Y Ay[—d,]

O'l

= =) Ayd,. (A.95)

o—l
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3t ({dhidl)) = 7 Ag ({dodh))
t >—ZA ({dyr; d}))

o l

() = S irray (b)) - X oy (dwsdt ooy

Substituting Eqgs.(A.90) and (A.96) in Eq.(A.84) we have (For a more generic

case):

(" = Zaor + 1wor) (o)) = G = tor ({3 dl)) = A ( (S 1))

(o~ Eap + i) (1)) =

ot |- e i+ X e (i)
;wfiw><<d2sdz>> ¥ e (o)

= e Y s () — e D e (A )
_ AU/Z&: (w*ﬁem ((dlzat)) +Aa,; (w*A:sM) ((ds: b))

= oot ey o (o)) 15 (G 1))
- ey (A (s + 4 (1))
i CACTNETA(CEN

e [ ((deidl)) + Ag ((did}))] (8.97)

— Ay
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by

oy o (o)) 1 (A )]
Ay

S o [Agr ({dor; db)) + Agi ((dsr3 df))]

- [ ()]
- b () e (o))

(A.98)

(Wt = Eaor +ilno) ((dor;dl)) = b5 +

(WJr - gdo" +iFNUI) <<d0'/7d?r‘>> = 60'0'/ + |:

Let’s label the following functions:

We can write

| <<d;;d;>> (A.99)

(A.100)

(A.101)

(A.102)

(A.103)

torty Ay A,
ta-/tofl AO—/A(;/
(W —enm)  (wh+em)]
to—/Ao-/ Ao—/to—/
(W —enm)  (wh+em)]
[ tor Ag Ayt
(Wt —en)  (wh +ewm)]
tO',AO'/ Ao—/to-/
(w+—€M) (w+—i—5M)
tor As Apits
(wr—ey)  (wr4en)
torty Ayt Ay
(wt —en)  (wh+enm)
to-/ta_/ AO-/AO_./
(wt —en)  (wh+ey)
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(Wt =t + i) ({dors d)) = Gy + k57 {{dpr;dl)) + kST ({dg; L))

- ({7 ()

(W = = K+ ilvor) ({dorid})) = G + K5 () = ' ((dfi}))
L <<dj;,; dj,>> (A.104)

Now, let’s calculate the anomalous GF ((d/;d!)). According EOM method.

o) o

Wt (i dlyy = ([dhdi], )+ ([l H] b)) (A.105)

[di,H] = [d},(Hx+Hop +Hy—gp + Hurrs)]
= [dl,HQD} + [dz,fHN_QD} + [dz,fHMFS} (A.1006)

Let’s do

i Hao] = 3 [ty i
= 3w [~dldldy — didpd))
- 3w :—df,, (850r — dord}) — dj,,dgfdl]
= 3 [l + iyl — ddd|

= nga’ -_dlldaa’]

= —&dl. (A.107)
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+Co'ke

(dheh o + dhdlycon) = (chidords, + dfconal )|

(~ehndidy + dbcondh) = (chpdordl + dfconal )|
(=l (oo = dordh) + ol ) = (el o] + b con ) |

_Cj;./k(;a'a'/ + Cl./kdo'/dz + di_/ca-/de — C /kda./dT — dT,Cgldei|

T,kgwf]

_ v Z o (A.108)

[dza %MFS] -

s (1-3)

Zt (da'fTT + fT@)]

a5 A, <d0/ fr+ fldl, )] (A.109)

i3] -
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[df,, >ty (dg/ i+ def,,)] = D o

o—/

didy 1+ di fod!, ) (dU/deT,JrdeLd:f,ﬂ

O—/

= Zt"’

o-/

I
- Yt ( —dydt) fl+ fid, d*) (da/fidHdeifdl)]
I

fTT(g —dd fT + deT dj,) - <da/f¢Td¢T; + dej,,dj,ﬂ

= " tor | Moo+ dor fldl + frdlydh — do fld], — frdhdi ]

o
= Z Lo fTT 600’
o./

= t.f]. (A.110)

[dL S Ay (do fr+ fldl)] = Ay |(didy fr+dlflal) = (dofrd) + fldldl)]

o./

= " 20 (oo — ol fr -+ flaldl) — (dofrdf + )]

= 3 20 [(boor — by + L) — (dfydd + sl

= S A [ F1600r + dop frdh + flddl — do i} fld, dT]

= A fr. (A.111)

Then, we have:

Wt ({didl)) = —Za ((dlsdl)) = VI ((asdl)) + to ((Flidl)) + Ag ((fridh))
(W +2a0) ((dlsdi)) = =V ({chid )+t ((flidh)y + A (i) (A.112)

Now ((chysdi)).
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(o) = (] )+ ({[ehe]sat)) (A.113)

[ci,k,’H} = [CZW/HN] + [ClkaHQD] + [ClkaHN—QD] + [ClkﬂHMFS]

— |l Hov| + [ Haan] (A.114)
ettn] = 3 [uchucon e
Ko
- Z € | =€l Chnton — szkfco’k'clk}
ko -
= Z € _C:f;’k’ ((imfékkf — calk/cfjk) — ci,k,cg/kfcik}
ko -

_ [t t t t t
= E : € | =CorprOaarOkkr + CorprCork? Cop, — CorprCorkt? Cop,

= ZE _Ci./kléo'a’(skk']

= —ech,. (A.115)
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[clk,HN_QD} =V Z ( f T oo + cT d 1 Cot Jo! ) — (cz,k,dg/czk + di.,cg,k/cz,kﬂ
k', o’
=V Z (CT K - dl’cikcd’k'> - (Cl’k’dalcjrk + dz-’ctf'k'c:rrk>]
e
=V Z (c dy c — dT (5 o Okl — caxkrcl_k>) — (cz,k,dgzclk + dl,cg/k/clk)]

’
k' o

= VY [l — dldodi + dlconechy — ot - dl’cﬂ’k'cjrkz}
ko
= vy —dg,aw,akk,}
ko
= —Vd!. (A.116)

Thus

W+<<C¢T7k§di>> = —€<<C§k;d2>>—‘/<<d3;dl>>
L)) = =V (dhsal)

=
9

({dudt)) = _(w+v+ g (o i) (A.117)

Substituting the Eq.(A.117) in Eq.(A.112).

(" +2a0) ((dlsdt)) = =V ({chdh )+t ((flidh )y + A, (i)

k
(A.118)

(o + ) {(dfi 1)) = —vz{— e (s oo (b)) + 20 (s b))

- (Wt +¢€)

(" ) (i) = 3 g ()t ((Sdh)) + A, ((frsal)) a1 19)
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<w++§d0—z(a}++€ ) (dbsdl)y = to ((Slidh)) + As ((frid])) . (A120)

k

ou

(W + & +ilwa) ((dlsdl)) = o ((Shd)) + A (). (A121)

Substituting Eq.(A.90) and Eq.(A.96) in Eq.(A.121), we have (for a generic
case):

(W + Ear + il Nor) <<df,,; dj,>> =

- ) vac )
- [Z w++5M <<d‘T”d‘T’>> Z(w*ﬁs ((ds dT>>]

_ Z o t_ — ((ds; d})) + Z (W+A_&€M) <<d£; dl>>]

gt gtpu
_ Aa’;( <<d Ldi)) + A Z w+_€M <<d§;di>>

+ Ay

(A.122)



APENDICE A. CALCULOS REALIZADOS PARA OBTENCAO DA DOS. 112

(W + i + il ((did))) =

(w+ + Edor + iFNU/) <<d:r7,; d2>>

Where we recognize

.o'o’
kY =

(Wt +en)

i [ (i) 1o ((aheat))]
ey [ (i) 20 (i)

1Ay (s d)) + A ((dis dE )]
Ay

o — o) [tor ((dor; d})) + ts ({ds; dE))] (A.123)

- [t ] (e

[ +en) " (WF —eu)]
v e ) ()
B :(wtf,f ;M) * (wfitZM): ((dor3dL))
- _(wt:lf ZM) i (wfo_/tjM)_ ((dg3dl)) (A.124)

tU’AU’ Ao./to./
+

700
kY =

(wr+enm) (Wt —eum)

to-/ Aa_" Ao./taf,

.00’
kS =

(wt+en) (wh—en)

tortor Aa” Ao"

(w+ + 5M) (er — 5M).

g

torta Ay A
+

@ o) | @ —ea)
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Then

(W + Ear +ilo) () = K57 ((absdi)) + kg ((dbsdh))

— B ({dydb)) — K7 ((dgidl))  (A.125)

(w 4 Eg —EST + iFNU/) <<di,,; dj,>> — kg7 <<dj;,; dj,>> — R ({dgr D)

— kT {dgsdl)) (A.126)

A.2.1 System of Green’s functions

We have the expressions which allow us to obtain both normal and anoma-
lous GFs for each spin component.

(w = faor = k8 +ilwer) ((dorsd})) = Boor + K57 ((dpidl)) = k7 ((absal))

= k7 ((dbd)) (A.127)

(m b Eg — KT+ iFNU/) <<d§,; dj,>> L <<df;,; d1,>> — RS ({dgr D)
— K7 ({dg;dl)) (A.128)

Where
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Sl R M Al e
A B M e R e B
7 = T e BT ey 18D
K = (wfgfiM) * (ﬁgfgi}) K7 = (wfoﬁiM) i (ﬁUI_AZw) (A.132)

Once we intend to write a system of coupled equations carrying all the
GFs of the system in a matrix form, it is suitable defining the column matrix

({dos dl))
T
G’ (w) = ( ‘T’>> : (A.133)
({dy; dy))
({dg; df))
The electronic of states per spin is given by:
(o 1 g
P’ (w) = —;Im [GT; (w)], (A.134)
with G{, (w) = ({d,;d})). The elements of G’ (w) can be obtained numerically,

since

A’ (WG (w) = R

G (W) = [A°(wW)] 'R (A.135)



APENDICE A. CALCULOS REALIZADOS PARA OBTENCAO DA DOS. 115

wherein A°(w) is a 4 x 4 matrix containing the information of the system and R
is a 4 x 1 column matrix.

A.2.1.1 Finding the spin-up matrix Green’s function G" ()

Below, we perform the calculation of o = ¢/ =t (¢ = ¢/ =] ). Using equation
(A.127) and assuming that I'yy = 'y, = ['y.

(w =2 — T +il) ((andl)) = 1k ((disal)) = KT ((dlsal)) — k" ((dlsa})),

(A.136)

which forces us to find the relations <<d¢;d$>>, <<d$; d$>> and <<d1,d}>> Let’s
start for the first one. From equation (A.127)

(= Gaor = k8 + il ) ((dorsd})) = Bpor + K5 ((dpidl)) = 7 ((absdl))
L <<df;,; dl>> (A.137)

(o ==kt i) ((sdl)) = a7 (s dh)) =t (i)

— kT ((ddl)) (A.138)

For anomalous GF <<d$; d1>> we use the relation of Eq.(A4.128)

(w b Egy — KT+ iFNU/) <<d§,; d1,>> . <<df;,; d1,>> — R ({dgr D)

— K7 ({dg;dl)) (A.139)

(wF + 2 = BT ir) ((alsal))y = B ((dldh)) = R ((adb))
— K <<d¢;d$> :

~_—

(A.140)

and the last term <<d1; d¥>>:
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(" +Za = B+ ilwor ) (b)) = R ({dbsdl)) = k'™ ((dorsdl))

— K7 ((dy:dl)) (A.141)

(wF + 2 = B an) ((alsal))y = BT ((dhdl)) R ((d;dh))

— kT ({dndh)) (A.142)

Thus, we have the following system of coupled GFs (Eq.(A.136), (A.138), (A.140)
and (A.142)):

o~ i) (o)) = 1o (G 47 ()

~ g <<dj;d;>>, (A.143)

(" —fw—hat i) (i) = a7 () =t (i) = k17 ()

(A.144)

(o e =BT wie) () = R (el )) = B (i) =R (i)

(A.145)

o i) () = ()~ ()~ ()

(A.146)

The system of equations can rewrite as:

=) ) ) 47 ) 4 () =
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(wF = 2a =kt + i) ((didl)) = T ((ysal)y )+ ((ddl)) + kit ({dlsal)) = 0
(wF +2ar = K+ iy ) ((didl)) = R ((dlsaly) + BT ((andl)) + R ({disdl)) = 0

(wF + 20— B+ iy ) ((dldl)) = BT ((ahsal)) + B ((adl)) + BT ({dndl)) = 0

and

(=i () () o () o (1)) =

(A.147)

e <<dT; d;>> + <w+ . z’FN) <<d¢; d§>> T <<d$; d$>> e <<dj; d}>> _ 0

(A.148)

KT <<dT; d$>> R <<d¢; d}>> + (oﬁ R iFN> <<d§; d§>> s <<dj; d$>> — 0

(A.149)

R ((drdl)) + R (i) ) = BT ((ddl)) + (w0 + 2 — B i) ((dlidh)) = 0

(A.150)

For sake of simplicity, let’s consider:

ar (W) = (W —¢Ea — k37 +ilN) (A.151)

and
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by (W) = (wh+Ew — k57 +ily), (A.152)

which allows us to rewrite the system above as

o ()~ () 47 () () = 3

(A.153)

() o () () o (G = o

(A.154)

1 () 8 ) ) -5 (1)) = o

(A.155)

1 () ¢ ()05 () ot () = o

(A.156)
or in matrix form
[ar(w) =k KT K] [ (dndD) ] [ 1]
e w) KR ({dy dly) 0
= (A.157)
HEOR ) —EE || k) 0
| EEY -B bw) | [ (dhd))y ] Lo
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A.2.1.2 Finding the spin-down matrix Green's function G (w)

Now, we perform the calculation of 0 = ¢/ =| (7 = ¢/ =?). Using equation
(A.127) and assuming that I'yy = Iy, = I'y.

(w = = K+ ilvor) ({dorid})) = G + K5 () = k' ((dfi}))
= k7 ((dLdt)) (A.158)

(wF = 2a =k +irw) ((adl)) = 146 ((didl)) — kt((alid]))

- W {(dhd))). (A.159)

we need to determine <<dT;dI>>, <<dei>> and <<d1,dj>>
Using Eq.(A.127), let's determine <<dT; d1>>

(oﬁ — Euy — KT+ erJ,> Ui d})) = Gpor + kS (i dl)) — kT <<dj,,; dj,>>
e <<dj;,; dt >> (A.160)

(o = kT (i) = w8 (s dl)) =T (i)

— K ((dld))). (A.161)

and, using Eq.(A.128) for to determine the anomalous term <<d$; d1>>

(0" +Za = B§7 + ilwor ) (b)) = R ({dbsdl)) = R ((dprsdl))

— K7 ((dy:dl)) (A.162)
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(wF + 2 = BT air) ((alsal))y = BF((dldl)) = kT ((and]))

— K ((didl)) (A.163)

and, the last term <<d}; d1>> by Eq.(A.128)

(wF +Za = B+ ilwor ) (b)) = R ({dbsdl)) = k'™ ((dorsdl))
— K7 ((dy;dl)) (A.164)

(w + 2 = B ain) ((alsal))y = BT ((dhdl)) - R ((a;d]))
_ %%T<<dﬁdi> .

We have the system of coupled GFs:

(w = 2a =t +in) ((aud)) = 14K ((dral)) = KiT ((dlsal}) = " ({dl: )

(A.165)

~e— ~——

(o = kT wine) (il )) = k2 (sl ) = (sl )) =i (i)
(o e =Rl win) (i) = R (il )) = B () =R (i)

(o +ew =Rt i) () = BTl )) =B () =R (i)

The equations can be rewrite as:
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(=) ) < (o)) ok () o () =

(A.166)

whe <<d¢; dj>> + (w P z’FN) <<d¢; dj>> s <<d]; d]>> 4k <<d§; dj>> _ 0

(A.167)

[ <<d¢; d}>> TR <<d¢; dj>> + (oﬁ b Ey R z'FN> <<dj; dj>> g <<cq; dj>> — 0

(A.168)

Al <<d¢; d1>> & <<dﬁ dj>> e <<d1; d1>> n (uﬁ ey — RN z’FN) <<d1; dj>> — 0

(A.169)

Remember the terms «a, (w) and b, (w).

ay (w) <<d¢; di>> — kT (W) <<d¢; di>> + k(W) <<di; di>> + kT (W) <<d¥; dI>> =1
(A.170)

k(@) ((did])) + o @) (i) + k1 @) ((dlsd])) + k] (@) ((did])) = 0
(A.171)

R () 58 0 () s () 55 {5t} = o
(A.172)
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R @) (i) + T @) (drsd])) = K@) (s d]) )+ ) ((dhid])) = 0

(A.173)
In matrix form, we have:
(o) k' Rk K] [ (dsd]) ] [ 1]
“k' e w) kK] (s dl) 0
= (A.174)
iR (@) -k (] d])) 0
| KK R ) ] L (dd)) | | 0]
A.2.1.3 Results for the matrix G’ (w)
The spin-up and down matrix are respectively given by
G'(w) = [A'W)] 'R (A.175)
and
G'(w) = [A'w)] 'R, (A.176)
where
[ ar(w) -k KT K]
—ks' o (@) Kk
Al(w) = (A.177)

HOR b))

ROk R bW
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and

[ap(w) kT kK
—ky ar(w) kK]
Aw) = : (A.178)
MYk bW k'

RY KD Sk b (w)

This matrices contain the information of the system.

A.2.2 The density of states for the spinless QDs

In this section we will define the density of states p.1, prr, prr and prr.
The density of states for this case is defined by:

pop (W) = —llm [({da; di))] . (A.179)

™

For this, firstly let’s do (for the left dot), p;, = —<Im [((dL; dE))] :

[dL, dTL] = [dL, dﬂ

= [((cos6) ds — (sing) ), ((cos ) df — (sing) d] )|

= (cos®9) [d% dH — (cos ¢) (sin ¢) [dT, dﬂ — (sin ¢) (cos ¢) [db dH + (sin’® @) [di, dﬂ

then, we have the LDOS for the left dot.

pro = ——Im [(cos’ 6) ({dh; d})) — (cos 6) (sin &) (s d])) — (sin ) (cos ) {{dy: )

+ (sin?¢) ((d,; d}>>] (A.180)

or
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pui = —tm [(cosd)? (D) + (sin o) (ds )
~ (cos ) (sing) (((dysal)) + (i d) ) | (A.181)

Now, for prgr

PRR = —%Im [((dR;d}))} . (A.182)

Analyzing the commutator. Substituting the terms dy by the terms of transfor-
mation, we have

[dR, dTR} .\ = [((Sin ¢)dr + (cos ) d)), ((Sin o) d¥ + (cos ¢) di)] N
= (sm ng) [dT, } (sin ¢) (cos @) [d¢7 dﬂ + (cos @) (sin @) [di, dﬂ
+ (cos?9) |dy, di] (A.183)

Them, we have the LDOS for the right dot

PRR = —%Im [(Sin )* ({dy; d1)) + (cos §)* ((dy; d}))
+ (sing) (cos 8) (((dysal)) + (i d)) ) | (A.184)

Now, for the crossed terms.

o = ——1m [({d;d))] (A.185)

[dR, dE] . [((sin ¢)dy + (cosp)dy) , ((cos 0y d$ — (sin @) dI)] N
— (sin o) (cos &) [dT,dH — (sin2g) [dT,dI] + (cos? ¢) [di,dﬂ — (cos &) (sin &) [di, ]
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The LDOS

pre = —=Im [(cos6)* ({dzdD) — (sin0)? ((dri )
+ (sing) (cos ) ({(drsdl)) — ((d];du)) )] (A.186)

And now for the last term (crossed).

pLR = —%Im [<<dL; d}g)} , (A.187)

[dL, dk] L= [((cos ¢)dr — (sing)d,), <(sin o) d$ + (cos @) di)] .
— (cos o) (sin o) [dT, dﬂ + (cos? ) [dT, dﬂ — (sin?¢) [d N dH — (sing) (cos @) [d " dj]

Then

prr = —%Im [(oos¢>2<<dT;d1>> (sin @)” ((dy; b)) + (cos ) (sin ¢) ((ds; d}))

- (sinqﬁ)(cosqﬁ)((dde»] (A.188)
or
pn = —1m [(cos)? ((drsdl)) — (sin 6 ({dy; )
+ (cosg) (sing) ({(dydl)) - ((ay;d])) )| (A.189)

Then, we have the four equations for the density of state as presented
below

pre = ——1m [(cos)? (s d)) + (sin)? (s d])) — (cos ) (sin) ({{dssd)) + ()]
(A.190)
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prr = ——1m [(cos 8)? {(dy;d])) + (sin ) (s D)) + (sin) (cos 6) (s a])) + {(dys )]
(A.191)
pre = ——1m [(cos 6)? ((dy:db)) — (sin ) {{dy; ) + (sin 6) (cos ) ({lys ) — (tafs )]
(A.192)
pir = ——1m [(cos &) ((drsd])) — (sin ) {{dy; D)) + (cos ) (sin ) ({lys ) — (tays )]

(A.193)
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