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Duas perspectivas do mesmo aparato: no painel (a) temos a visao
superior, enquanto em (b) temos a visao lateral. Em ambas, os esta-
dos ligados de Majorana (MBSs) aparecem residindo em uma longa
cadeia de Kitaev em sua fase topoldgica [lado direito dos painéis (a) e
(b)], que podem ser realizados como proposto experimentalmente na

Ref. [24]: supercondutividade do tipo "s" induz supercondutividade
do tipo "p" em um fio semicondutor com forte interacdo spin-érbita
(SO) e atravessado por um campo magnético perpendicular B. Aqui
nos seguimos tal proposta adicionando uma ponta de STM proxima a
superficie metalica acoplada a dois atomos adsorvidos, onde um deles
estd hibridizado com o MBS 1 (meio estado eletrénico). O MBS 1 esté
conectado ao MBS 2. As pontas de AFM sao empregadas para sin-
tonizar os niveis de energia dos atomos adsorvidos e este dispositivo
explora a quebra de simetria na interferéncia Fano, que é detectada
via condutancia de baixas voltagens. Os parametros qq e g, sao fatores
de Fano devido a interferéncia entre os diferentes caminhos dos elé-
trons da ponta até a superficie. Quando ¢, > 1 a hibridizagao entre
a ponta e os atomos adsorvidos é mais forte que a hibridizagdo com a
superficie. Nesse caso os elétrons tunelam para a superficie utilizando
os atomos adsorvidos. Em contraste, para ¢, = 0 os elétrons tunelam
diretamente para a superficie. O circulo de cor verde representa o

sitio do hospedeiro acoplado lateralmente aos atomos adsorvidos. . . .

Representacao esquemética da fase trivial [1]. Os circulos de cor ver-
melha representam os férmions de Majorana, as barras de cor roxa
representam os acoplamentos entre eles, e as elipses de cor lilds repre-

sentam os sitios darede. . . . . . . . .. L.
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a curva pontilhada de cor azul corresponde ao sistema acoplado ao

6.2 Pardmetros empregados: ), = 0 [cadeia longa de Kitaev], A = 5A e
A = 0.2 [ver Egs. (3.2) e (4.44)]. Transmitancia T,y (¢) determinada
pela Eq. (4.52) no regime Fano ¢, = 0 [Eq. (4.55)] como fungao da
energia € de uma tunica particula. A curva sélida em verde é para
o aparato da Figura 1.1 na auséncia do MBS 1. Implementacao do
procedimento de dois estagios do Capitulo 1: e; = +2.5 e 9 = —2.5:
a curva pontilhada de cor vermelha corresponde ao sistema acoplado
ao MBS 1. Em combinacao com a Figura 6.1, temos aqui o principal
resultado desse procedimento: a formacao de uma anti-ressonancia
Majorana com uma amplitude que flutua levemente ao redor de 1/2,
mas ela permanece localicada no valor zero da voltagem mesmo re-
alizando a inversao das voltagens. As anti-ressondncias satélites nao
compartilham tal caracteristica, elas sofrem um deslocamento lateral
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6.3 Pardmetros empregados: €); = 0 [cadeia longa de Kitaev], A\ = 5A
e A =T =02 [ver Egs. (3.2), (3.8) e (4.44)]. Transmitancia como
funcao da energia € de uma tnica particula. Implementagao do pro-
cedimento de dois estdgios do Capitulo 1: a transmitancia Ty ()
da Eq. (4.52) no regime Fano ¢, = 0 [Eq. (4.55)], onde vemos a
formacao de uma anti-ressonancia Majorana com uma amplitude que
flutua levemente em torno de 1/2 (marca Majorana), mas ela perma-
nece localizada no valor zero da voltagem mesmo com a realizagao da

inversao das voltagens. . . . . . .. ... L Lo 31
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6.6 Pardmetros empregados: £) = 0 [cadeia longa de Kitaev], A = 5A
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Resumo

De acordo com o Phys. Rev. B 84, 201308(R) (2011), um estado de Majorana
isolado na borda de uma longa cadeia de Kitaev em sua fase topoldgica e conectado
a um ponto quéntico, resulta em uma transmitancia robusta de 1/2 no valor zero
da voltagem. Neste trabalho, nés mostramos que a remocao de tal marca pode ser
alcancada utilizando uma superficie metalica hospedando dois atomos adsorvidos
em um cenario onde ocorre uma quebra de simetria no efeito Fano de tal sistema,
que ¢ realizavel acoplando-se a cadeia de Kitaev a um desses atomos adsorvidos.

Assim, a fim de detectar essa caracteristica experimentalmente, deve-se aplicar o
seguinte procedimento de dois estagios: (i) primeiro, em rela¢do aos dtomos adsor-
vidos, é necessério fixar pontas de AFM em valores opostos de voltagem (separagao
simétrica dos niveis Ae) e medir, através de uma ponta de STM, a condutancia
para baixas voltagens; (ii) depois disso, a medida de condutancia deve ser repetida
com as voltagens invertidas. Para |Ae| longe do nivel de energia de Fermi e para
o caso de acoplamento forte entre a ponta de STM e o hospedeiro, esta estrutura
revela na transmitancia, uma anti-ressonancia persistente localizada na voltagem
zero e imune sob a permutacao citada anteriormente, mas caracterizada por uma
amplitude que flutua levemente ao redor de 1/2. Entretanto, no caso da ponta de
STM atuando como uma sonda, o a&tomo adsorvido desacoplado da cadeia de Kitaev
se torna completamente inerte e nenhuma flutuagao é observada. Por consequéncia,
a ponta de STM deve ser considerada no mesmo pé de igualdade com o sistema
"hospedeiro+atomos adsorvidos'. Como resultado, nés verificamos que apesar da
pequena diferenca entre essas duas anti-ressonancias de Majorana, a transmitancia
de baixas voltagens como funcao da separacao simétrica produz dois comportamen-
tos distintos, na qual um deles nao é predito segundo a teoria padrao de Fano. Por
esse motivo, para se acessar tal padrao nao trivial de interferéncia Fano, a hipotese
da ponta de STM atuando como sonda deve ser descartada.

Palavras-chave: Microscopio de Varredura por Tunelamento Eletro6-

nico, Transporte Quantico, Modelo de Anderson, Férmions de Majorana



Abstract

According to the Phys. Rev. B 84, 201308(R) (2011), an isolated Majorana state
bound to one edge of a long enough Kitaev chain in the topological phase and con-
nected to a quantum dot, results in a robust transmittance of 1/2 at zero-bias. In
this work, we show that the removal of such a hallmark can be achieved by using a
metallic surface hosting two adatoms in a scenario where there is a lack of symmetry
in the Fano effect, which is feasible by coupling the Kitaev chain to one of these
adatoms. Thus in order to detect this feature experimentally, one should apply the
following two-stage procedure: (i) first, attached to the adatoms, one has to lock
AFM tips in opposite gate voltages (symmetric detuning of the levels Ae) and mea-
sure by an STM tip, the zero-bias conductance; (ii) thereafter, the measurement of
the conductance is repeated with the gates swapped. For |Ae| away from the Fermi
energy and in the case of strong coupling tip-host, this approach reveals in the trans-
mittance, a persistent dip placed at zero-bias and immune to the aforementioned
permutation, but characterized by an amplitude that fluctuates slightly around 1/2.
However, in the case of a tip acting as a probe, the adatom decoupled from the
Kitaev chain becomes completely inert and no fluctuation is observed. Therefore,
the STM tip must be considered in the same footing as the “host+adatoms” sys-
tem. As a result, we have found that despite the small difference between these two
Majorana dips, the zero-bias transmittance as a function of the symmetric detuning
yields two distinct behaviors, in which one of them is unpredictable by the standard
Fano’s theory. Therefore, to access such a non trivial pattern of Fano interference,
the hypothesis of the STM tip acting as a probe should be discarded.

Keywords: Scanning Tunneling Microscope, Quantum Transport, An-

derson Model, Majorana Fermions



1 Introducao

Férmions de Majorana sao particulas que constituem suas préprias antiparticulas.
Tal proposta foi feita ha quase um século pelo fisico italiano Ettore Majorana no
contexto da Fisica de altas energias. Em sistemas de estado sélido, essas particulas
exéticas nao sdo fundamentais mas emergem como excitagdes de quasiparticulas [1].
Essa espécie de excitagao é considerada como anyons nao-Abelianos e obedecem a
uma estatistica quantica diferente da usual. Sua propriedade mais notavel esta na
possibilidade de se ligar dois férmions de Majorana distantes um do outro, definindo
assim, um tunico férmion de Dirac nao local. Uma vez que esse estado delocalizado
¢é ocupado, ele produz um qubit robusto desacoplado do meio, evitando assim de-
coeréncia devido a interferéncias externas. Esse qubit protegido amplia portanto a
possibilidade da realizacao experimental da computagao quantica topologica. As-
sim, nos ultimos anos a busca por dispositivos utilizando férmions de Majorana
tém recebido muita atencao das comunidades de pesquisadores que trabalham com
computagao quantica [2-6].

Para um melhor entendimento, o estado supercondutor (SC) é considerado ade-
quado para o surgimento de Majoranas. A supercondutividade reside na condensa-
cao de pares de Cooper e quebra espontanea na conservagao de carga, conduzindo
assim a superposicao de elétrons e buracos. Portanto, supercondutividade do tipo
"s" surge com elétrons com spins opostos que resultam em operadores distintos para
criacao e aniquilacao de quasiparticulas, evitando dessa forma, a realizacao de esta-
dos ligados de Majorana (MBSs, do inglés Majorana bound states). Para obté-los,
um supercondutor com elétrons sem spin é de fato necessario. Tais condi¢oes podem
ser encontradas na fase topolégica da cadeia de Kitaev [7], que oferece o ambiente
adequado para o aparecimento dos MBSs. Os Majoranas possuem energia zero e

para esse caso em particular, estao localizados nas bordas da cadeia.

n.n

A engenharia de uma amostra com supercondutividade do tipo "p" pode ser re-

alizada experimentalmente por meio do efeito de proximidade. Sabe-se que um

supercondutor do tipo "s" proximo a um fio semicondutor com forte interacao spin-



Chapter 1 Introducao

orbita e atravessado por um campo magnético induz supercondutividade do tipo
'p" no fio semicondutor [8-16]. Adicionalmente, a existéncia dos MBSs séo preditos
no estado Hall quéntico fracionario com fator de preenchimento v = 5/2 [17], em
isolantes topoldgicos tridimensionais [18], e em nticleos de vértices supercondutores
[19-21]. Nesse cendrio, o transporte quantico torna-se uma ferramenta sensivel para
detectar as quasiparticulas de Majorana. Particularmente na Ref. [22], foi previsto
para um dispositivo experimental de um tnico ponto quantico (QD, do inglés quan-
tum dot) acoplado lateralmente a um estado de Majorana, que o pico centrado no
zero da voltagem (ZBP, do inglés zero-bias peak) da condutancia deve ser dado pela
marca Majorana G =0.5Gy, onde Gy = €%/h é a condutancia de fundo. E importante
ressaltar que na Ref. [23], E. Vernek et al. determinaram que tal amplitude surge

devido a um vazamento do estado de Majorana para o estado do ponto quantico.

Experimentalmente, um ZBP persistente tem sido observado em medidas de trans-
porte através de um dispositivo composto por um nanofio de antimoneto de indio
fundido com ouro e nitrito de titdnio com niébio [24]. Tal robustez do ZBP tem
sido encontrada também em sistemas andlogos de um supercondutor de aluminio
proximo de um nanofio de arseneto de indio [25]. Nesse sistema da Ref. [24],
acredita-se que Majoranas existam devido ao ZBP que resiste a campos magnéticos
e voltagens de portas. Nesse trabalho, os autores fizeram a engenharia utilizando os
ingredientes necessarios para o surgimento dos Majoranas no nanofio, utilizando a

superficie supercondutora do tipo "s" como terminal, utilizando outro terminal nor-

mal, juntamente com voltagens de portas fizeram medidas de condutancia diferencial
or
%7
densidade de estados, e na curva de densidade de estados dos Majoranas ha um

no sistema. Definida como G = essa quantidade é diretamente proporcional a
pico de ressonancia no valor zero da energia, dessa forma, uma medida de condutan-
cia realizada no sistema com os Majoranas deveria surgir um pico de ressonancia no
valor zero da voltagem, que é justamente o que foi medido pelos autores, concluindo,
dessa forma, que os Majoranas realmente existem. Porém, conclusao diferente foi
tirada pela comunidade cientifica, pois sabe-se que existe outro fenémeno fisico que
pode gerar o mesmo pico, o efeito Kondo [26-33], resultando assim em um resultado

inconclusivo a fim de verificar a existéncia dos Majoranas.

E apods nosso conhecimento dos principais trabalhos ja realizados na &area dos
Majoranas, tanto teéricos como experimentais, temos como objetivo propor um
sistema, que seja realizavel experimentalmente, e através de medidas verificar se essas

quasiparticulas realmente existem, verificar qual seria de fato a marca Majorana no
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sistema. E importante ressaltar também que, quando utilizamos o termo "marca
Majorana" estamos nos referindo a conclusdo obtida pelo autores da Ref. [22], onde
a marca Majorana é o valor de 1/2 na condutancia diferencial localizada no nivel de

Fermi.

Nesse contexto, um aparato baseado no efeito Fano [34, 35] torna-se uma aborda-
gem alternativa para se detectar um estado de Majorana. Aqui nés nos beneficiamos
desse mecanismo, um fenomeno de interferéncia encontrado em sistemas nos quais
canais de tunelamento competem entre si pelo transporte eletronico. Esse efeito
pode ser detectado utilizando-se um microscopio de varredura por tunelamento de
elétrons (STM, do inglés Scanning Tunneling Microscope), um dispositivo feito por
uma ponta metalica que detecta, para temperaturas suficientemente baixas, a trans-
miténcia através do sistema por meio da medida de condutéancia diferencial [29-33].
Assim, nés estudamos a condutancia de baixas voltagens sondada por uma ponta de
STM de uma superficie metéalica acoplada a dois atomos adsorvidos, onde um deles
esta acoplado ao estado de Majorana hospedado em uma longa cadeia de Kitaev em
sua fase topoldgica. E importante ressaltar que atualmente tal cadeia é realizdvel
experimentalmente como mostra a Ref. [24], tornando-se, dessa forma, elegivel para
nossa proposta [ver Figura 1.1]. A observavel de grande interesse em nosso trabalho
¢ a transmitancia, mas nao € ela que é a observavel medida em laboratoério, mas sim
a condutancia diferencial, quantidade que é proporcional a transmitancia. Fizemos
analises da transmitancia sob dois pontos de vista em relagdo a ponta do STM, na
qual em uma delas a ponta do STM atua como sonda, ela mede a condutancia mas
sem interferir no sistema. Em termos de Hamiltoniano, o Hamiltoniano da ponta
¢ um termo perturbativo. E no outro caso analisado, é a ponta no mesmo pé de
igualdade do sistema "hospedeiro+atomos adsorvidos"', onde nesse caso, a expres-
sao da ponta entra no Hamiltoniano, como o proprio nome ja diz, no mesmo pé
de igualdade do restante do sistema, estando fortemente hibridizada com o sistema

"hospedeiro+atomos adsorvidos'.

Adicionalmente, nos consideramos no modelo dois Microscopios de Forga Ato-
mica, (AFM, do inglés Atomic Force Microscope) acoplados capacitivamente aos
atomos adsorvidos, somente a fim de ajustar seus niveis de energia como proposto
na Ref. [36]. Nossa abordagem emprega o Hamiltoniano sem spin da Ref. [22] em

combinagao com o procedimento da equagao de movimento nas fungdes de Green.

Determinando a transmitancia desse dispositivo, ndés encontramos perfis Fano

devido ao acoplamento entre o dispositivo dos atomos adsorvidos e o MBS isolado.
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Para o dispositivo desacoplado do MBS, as fungoes de Green diretas e mistas sdo
simétricas com respeito aos indices 1 e 2 que designam os parametros dos atomos
adsorvidos. No limite oposto, essa propriedade de simetria é quebrada e a troca dos

indices 1 por 2 e vice-versa conduz a uma quebra de simetria no perfil Fano.

Essa quebra de simetria pode ser acessada experimentalmente realizando-se o
seguinte procedimento de dois estagios: (i) primeiro, em rela¢do aos atomos adsor-
vidos, é necessério fixar pontas de AFM em valores opostos de voltagem (separagao
simétrica dos niveis Ae) e medir, através de uma ponta de STM, a conduténcia para
baixas voltagens; (ii) depois disso, a medida de conduténcia deve ser repetida com

as voltagens invertidas.

Como resultado desse método assim como do regime Fano, a transmitancia para
|Ae| longe do nivel de Fermi exibe uma anti-ressonéncia localizada no nivel zero da
energia persistente contra a permutagao das voltagens. Para o caso em que o STM
atua como sonda da densidade local de estados (LDOS, do inglés Local Density of
States) para o sistema "hospedeiro+atomos adsorvidos', o dtomo adsorvido desa-
coplado da cadeia de Kitaev ndo desempenha nenhum papel no sistema e a tipica
marca Majorana é verificada: uma transmitancia no nivel zero da voltagem, robusta
e caracterizada por uma amplitude de 1/2, assim como aquela encontrada na Ref.
[22] para um dispositivo com um tnico ponto quantico. Por outro lado, para o STM
no mesmo pé de igualdade do sistema "hospedeiro+atomos adsorvidos', uma leve
flutuacdo ao redor da amplitude de 1/2 manifesta-se como um resultado direto do
procedimento de dois estdagios. Entretanto, apesar da pequena diferenca entre essas
duas anti-ressonancias de Majorana, cada uma conduz para uma forma particular
de perfil Fano para a transmitancia de baixas voltagens como fun¢ao da separagao
simétrica. Portanto, nés demonstramos neste trabalho que a hipotese da utiliza-
¢do do STM como uma sonda nao ¢ suficiente para revelar o padrao inesperado da

interferéncia Fano para o dispositivo proposto na Figura 1.1.

Esta dissertacdo estd organizada da seguinte maneira. No Capitulo 2, apresen-
tamos o modelo de Kitaev, o modelo que sustenta a existéncia dos férmions de
Majorana. Fazemos uma introducdo ao Hamiltoniano deste sistema no Capitulo
3. No Capitulo 4 fazemos os cédlculos da transmitancia do sistema para os dois ca-
sos pertinentes, a ponta do STM como sonda e a ponta do STM no mesmo pé de
igualdade do sistema "hospedeiro+atomos adsorvidos'. As fungoes de Green que
determinam a transmitancia sao calculadas no Capitulo 5. No Capitulo 6, discuti-

mos os resultados obtidos e a conclusao é apresentada no Capitulo 7. E temos no
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apéndice um detalhamento do calculo das func¢oes de Green dos atomos adsorvidos,
juntamente com o artigo resultado dessa dissertacao, o qual foi aceito pelo Journal

of Applied Physics (JAP).
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(a) Top view:
AFMtip  AFM tip <«—B
\ MBS 1 MBS 2
STM tip * -wave SC *
G ° O Em—O
wire wi coupling
metallic surface s-wave SC
(b) Front view:
' STM tip -~
- B
q,>>%17--.

Figura 1.1: Duas perspectivas do mesmo aparato: no painel (a) temos a visao
superior, enquanto em (b) temos a visao lateral. Em ambas, os estados ligados
de Majorana (MBSs) aparecem residindo em uma longa cadeia de Kitaev em
sua fase topoldgica [lado direito dos painéis (a) e (b)], que podem ser realizados

como proposto experimentalmente na Ref. [24]: supercondutividade do tipo s
induz supercondutividade do tipo "p" em um fio semicondutor com forte interagao
spin-6rbita (SO) e atravessado por um campo magnético perpendicular B. Aqui
nés seguimos tal proposta adicionando uma ponta de STM préxima a superficie
metalica acoplada a dois atomos adsorvidos, onde um deles esta hibridizado com
o MBS 1 (meio estado eletrénico). O MBS 1 estda conectado ao MBS 2. As
pontas de AFM sao empregadas para sintonizar os niveis de energia dos atomos
adsorvidos e este dispositivo explora a quebra de simetria na interferéncia Fano,
que é detectada via condutancia de baixas voltagens. Os parametros qq e g, sao
fatores de Fano devido a interferéncia entre os diferentes caminhos dos elétrons da
ponta até a superficie. Quando g, > 1 a hibridizacao entre a ponta e os atomos
adsorvidos é mais forte que a hibridizagao com a superficie. Nesse caso os elétrons
tunelam para a superficie utilizando os atomos adsorvidos. Em contraste, para
q» = 0 os elétrons tunelam diretamente para a superficie. O circulo de cor verde
representa o sitio do hospedeiro acoplado lateralmente aos atomos adsorvidos.



2 Modelo de Kitaev

No6s comegamos com a revisao do modelo de Kitaev, para um supercondutor 1D do

tipo "p" e com elétrons sem spin [1]. O modelo tem vérias virtudes incluindo o fato
u Srmion jorana (m Zer recem numa forma extremamen

de que os férmions de Majorana (modo zero) aparece a forma extremamente

simples. Seguindo Kitaev, introduzimos o seguinte Hamiltoniano

1 .

H= —uz cjccgC ~3 Z (tcicﬁl + Aecycpin + H.c.) , (2.1)
x x

onde i é o potencial quimico, ¢t é o acoplamento entre vizinhos mais proximos, A é

a amplitude de pareamento do tipo "p" e ¢ é a fase supercondutora correspondente.

Por simplicidade, nés ajustamos a constante de rede a unidade.

Os operadores fermidnicos ¢, do Hamiltoniano original da Eq. (2.1) podem ser

decompostos em termos de dois férmions de Majorana, utilizando-se a seguinte trans-

formagao
o—i%/2 .
Cy = 9 (73,90 + Z’)/ij) (22)
(&
; oi%/2 .
Cy = 9 ('VB,m - ZVA,m) y (23)

onde os operadores do lado direito obedecem as relagées canonicas dos férmions de

Majorana

Yoz = Vha (2.4)
€

(Vo) Yoo} = 2000/ 0zar- (2.5)



Capitulo 2 Modelo de Kitaev

Da Eq. (2.5) temos que

Yo,z Yo,z + Yo,z Vo, = 2
2’704,;{704@ =2
VoL =1 (2.6)

Substituindo os operadores ¢, e ¢ no Hamiltoniano da Eq. (2.1), temos

H = —H Z 2 (fVB,x - Z’VA,x) 2 (/73,3: + TYA,m)
1 62'(;5/2 . 67i¢/2 ]
- 92 Z t 9 (VB,z - WA,z) T (73,z+1 + WA,:c+1)
1 ; e i0/2 . o—i%/2 '
- 9 Z Ae 9 (73,3) + WA,a:) T (73,x+1 + WA,zH)
1 e/ N ,
- § _tT (’YB,JI + Z’YA,CC) T (’YB,J:—&-l - Z’YA,J:—&-l)
1 i /2 . /2 ‘
+ 5 Z Ae™" 5 (VB — 1VAz) N (VBa+1 — 1A m41) - (2.7)

T

Simplificando, temos
M . .
H = _Z Z (rYB,xfyB,x + VYBx YAz — VYA VBx + /YA,rrYA,w)

1 t ) .

-3 Z 1 (’YB,HB,:UH + 1YBaVYAz+1 — VA2 VBa+1 T 7A,x’7A,x+1)
1 A ) .

3 Z 1 (WB,xWB,xH + 1YBaVAz+1 T YA YB o+l — ’YA,xVA,xH)
1 t ) .

+3 > 1 (BaYBent = BaYaent T VaaT Bt T VA0VA011)

x

1 A , .
+3 > 1 (VB2 YBo+1 — 1YBaVAz+1 — YA VBat+1 — YAz VAzt1) - (2.8)



2.1 Fase trivial

Simplificando mais uma vez, temos
p . .
H = _Z Z (/VB,m’YB,z + YAz VA z + UYBx YAz — Z’YA,az’yB,z)
1 t . . ) .
5 Z 1 (1VBoYAz41 — YA VBo+1 + 1YB2YAL+1 — TVALYB2+1)

1 ‘ . . .
—3 > i (iVBaYA+1 + 1VA2YB o1 + 1YBaVAz+1 + 1YA2VBat1) - (2.9)

Utilizando as relacoes {yae, ¥8.} = 0, 72, = 1, temos

\ =

N
Z (1+14+BaYae + iVB2VAL)

2

-1

4 (27273,:{714@—&—1 - 22")/14@’}/3@4_1)

,_.
|—|,_.
~

8

=

N~ N
=

A .
[4 (2ivBaVA0+1 + QZ’YA,I'YB,H-I)] : (2.10)

8
I
—_

Simplificando, temos

N

2 yMlz

1
1t
{2 WB:c’YAxH 7AaﬁBx+1)

l\D\N

1
5 Z [ fYB z VA, z+1 +’YA zYB x+1)‘| . (211)
Por fim, o Hamiltoniano de Kitaev, escrito utilizando os operadores de Majorana,

fica escrito da seguinte forma

N N-1
Z
g 1 + Z’VB VA, z E A + t fyB z VA z+1 + (A - t) 7A,:v’VB,:p+1] . (212)
:c:l

r=1

2.1 Fase trivial

O primeiro caso limite corresponde a p # 0 e t = A = 0, onde esta é conhecida como
fase trivial. Aqui, o segundo termo da Eq. (2.12) se cancela, deixando somente o

acoplamento entre os Majoranas v4, ¢ g, do mesmo sitio da rede. Neste caso, o
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Hamiltoniano fica escrito da seguinte forma

H=-—

=

N
Y (1 +iyBavaq) - (2.13)
r=1

A Figura 2.1 é uma representacao para este caso.

=9 @O0 @@ e @O

YA,1 YB,1 VA2 UB,2 A3 T1B,3 YA,N 7B.,N

Figura 2.1: Representagdo esquemdtica da fase trivial [1]. Os circulos de cor
vermelha representam os férmions de Majorana, as barras de cor roxa representam
os acoplamentos entre eles, e as elipses de cor lilas representam os sitios da rede.

2.2 Fase topologica

O segundo caso limite corresponde a seguinte situacao: ©=0et = A # 0 quando
surge a fase topoldgica. O primeiro termo do Hamiltoniano da Eq. (2.12) se anula,

juntamente com parte do segundo, restando o seguinte termo

¢ N=1

H=—ig 3 yBavaws, (2.14)

=1

onde estao acoplados os Majoranas de sitios adjacentes, yp, € Yaz+1. O fato mais
marcante desse caso sao os dois férmions de Majorana que aparecem isolados nas
bordas da cadeia, y41 € vB.nN- E devido a esses férmions isolados, desacoplados do
meio, que os pesquisadores vem dando consideravel atengdo, pois acredita-se na
possibilidade de criacdo de qubits utilizando-se esses Majoranas. A Figura 2.2 é

uma representacao para este caso.

10



2.2 Fase topologica

O ¢ g @umecem@ @

YA,1 YB1 YA2 VB2 YA,3 VB3 YA,N VB,N

Figura 2.2: Representacao esquemadtica da fase topolégica [1]. Os circulos de cor
vermelha representam os férmions de Majorana, as barras de cor roxa representam
os acoplamentos entre eles, e as elipses de cor lilas representam os sitios da rede.

11



3 Modelo teodrico

3.1 Hamiltoniano

O sistema que investigamos é descrito de acordo com o seguinte Hamiltoniano
H = Hhost-‘rads + Htip + Htun' (31)

A fim de simular o sistema esbocado na Figura 1.1, ndés seguimos o Hamiltoniano

proposto por Liu et al. [22] levando em conta dois atomos adsorvido

%host—l-ads = Z (5k - Mhost) Czck + Z 5jd}dj + Z % (Czdj + HC)
k J jk

+ieprmna + A (dl — dD M, (3.2)

onde os elétrons no hospedeiro sao descritos pelos operadores c,t para a criagao e
¢, para a aniquilagdo de um elétron no estado quantico indexado pelo nimero de
onda k, energia £, e potencial quimico pp.s. Para os atomos adsorvidos, d} cria e
d; aniquila um elétron no dtomo adsorvido j, onde j = 1,2 com energia €;. V' é a
energia de hibridizacao entre os atomos adsorvidos e o hospedeiro. Em particular
para j = 1, o atomo adsorvido 1 esta acoplado ao MBS 1 descrito pelo operador
771 = 1. A intensidade desse acoplamento é . O MBS 2 dado por 15 = 7, é conectado
ao MBS 1 por meio do coeficiente €); ~ e~ /¢ onde L é a distancia entre os MBSs
e & é o comprimento de coeréncia. E importante mencionar que o presente modelo
sem spin supde um forte campo magnético atravessando todo o sistema, que leva
a um forte desdobramento Zeeman entre os niveis de energia, onde os niveis mais
altos nao sao energeticamente favoraveis a baixas temperaturas. Nessa situacao,
uma componente de spin nao desempenha nenhum papel, e dessa forma o grau de

liberdade de spin pode ser ignorado.

12



3.1 Hamiltoniano

A segunda parte da Eq. (3.1) é descrito pelo Hamiltoniano da ponta do STM

Huip =D (5g = Huip) bj;bq’ (3.3)

q

que corresponde aos elétrons livres governados pelos operadores fermidnicos bf} que
cria um elétron e b, que destréi um elétron na ponta do STM, com energia ¢, e
potencial quimico pu;,. Para realizar o acoplamento entre as Egs. (3.2) e (3.3),

precisamos definir o Hamiltoniano de tunelamento
Hiun = w (f1 0o + H.c.), (3.4)

onde w é a energia de hibridizacao entre a ponta do STM e o hospedeiro,
fi= Z bq (3.5)
q
é o operador de campo para a borda da ponta do STM,
Vo = fo+ (7lpo) P g0y d (3.6)
J
é o operador de campo que leva em consideracao a interferéncia de Fano,

fo = ch (37)
k

representa o sitio do hospedeiro acoplado lateralmente aos atomos adsorvidos [ver

circulo de cor verde do hospedeiro esbogado na Figura 1.1],

I =7aV%p (3.8)

L
2D

sem os atomos adsorvidos, D ¢ a semi largura de banda e

é o parametro de Anderson, com pg = como a densidade de estados da superficie

g = (7lpo) *? (Z) (3.9)

é o fator de interferéncia de Fano [37], onde V é o acoplamento entre a ponta do STM
e os atomos adsorvidos. Perceba que devido as Egs. (3.6) e (3.9), o limite ¢ > 1

representa a situagdo na qual a ponta do STM esta fortemente hibridizada com

13



Capitulo 3 Modelo tedrico

os atomos adsorvidos, enquanto no regime oposto gy = 0, a ponta esta fortemente
hibridizada com a superficie [ver Figura 1.1]. Como o primeiro caso ainda obedece
a teoria padrao de Fano, neste trabalho nds trataremos apenas o ultimo caso, onde
encontramos uma interferéncia de Fano nao trivial. Tal questdo sera discutida no
Capitulo 6.

14



4 Calculo da Transmitancia

4.1 A ponta do STM como uma sonda

Aplicando a teoria de resposta linear, onde a ponta do STM é considerada uma

sonda, é possivel mostrar que a condutancia de baixas voltagens é dada por

6(0) = < oxu)? [ puoos(e)oun(® (—@af) e, (1)

onde e é carga eletronica, h a constante de Planck, prpos(e) é a LDOS do sis-
tema "hospedeiro+datomos adsorvidos', py,(e) é a DOS da ponta do STM e fr é a

distribuicao de Fermi-Dirac. A transmitancia total é definida como segue

Torone(€) = (2mw)? pLpos (€) peip (€).- (4.2)

Para obter a LDOS, seguimos a Ref. [36] introduzindo a funcao de Green retardada

,R’wowo = _;9 (t) Tr{QhostJrads Wo (t) ’w;f) (O)]Jr} (43)

para o operador de campo da Eq. (3.6) no tempo ¢, onde 6(t) é a funcao degrau,
Phost+ads € @ matriz densidade do sistema descrito pelo Hamiltoniano da Eq. (3.2)
e+, ]+ é o anticomutador da Eq. (3.6) em tempos distintos. Da Eq. (4.3), a
LDOS do hospedeiro pode ser obtida como

1
prpos(€) = —;Im(Rwowo), (4.4)

onde ﬁwwo ¢ a transformada de Fourier de Ry, no dominio de energia €. Analo-

gamente, tem

pinle) =~ 1n(Ry,z), (4.5

15



Capitulo 4 Calculo da Transmitancia

com

Rig. = 00 Tr{aulfe (1), £ O (1.6

onde gy, ¢ a matriz densidade do sistema descrito pelo Hamiltoniano na Eq. (3.3).
Assim, para determinar uma expressao analitica para LDOS, nds aplicamos o proce-
dimento da equagdo de movimento sobre a Eq. (4.3). Tal procedimento é resumido

como segue
(e + in)ﬁAB = [A, B, + 7é[A,Hz-]B, (4.7)

com 7 — 0%, A e B como operadores fermionicos pertencentes ao Hamiltoniano H,;

(¢ =hospedeiro+atomos adsorvidos ou ponta).

Tomando a Eq. (4.3), pode-se calcular via Egs. (3.2), (3.6) e (4.7) com A =B =

Yo € H; = Hiostrads, @ seguinte relagao

7€wowo = ﬁ’fofo (WFPO do Z Rd 4 + Z(WFPO qo Z Rd fo> (4'8)

gl

que depende das fungoes de Green ﬁfo for ﬁfod‘j e 7~2djdl. Primeiro, vamos encontrar

7zfofov

7€fofo = mpo(Y — i) + mpol' (¥ — 7) ZRd dy (4.9)

e posteriormente, as fung¢oes de Green mistas ﬁdj o>
Ra,z, = \/7po(7 = 4) ZRd dy (4.10)

onde

7=y (4.11)

PO k €—Ek

Agora nos escolhemos para Eq. (4.7), H; = Hyp € A = B = f,, respectivamente,
das Egs. (3.3) e (4.5), para mostrar que

7—"B’ftft = mpo(Y —9)- (4.12)

16



4.2 A ponta do STM no mesmo pé de igualdade do sistema "hospedeiro+atomos
adsorvidos'

Em particular, no limite de banda larga D — co, ¥ — 0. Assim as partes imaginarias
das Eqgs.(4.9), (4.10) e (4.12) tornam-se

In(R o) = ~mpoll + TS In(Raya,)]. (4.13)

gl

Rd fo \/ﬂ'FpO ZRQ Rd dl (414)

In(Ry,s) = —7po. (4.15)

Agora nés tomamos as Egs. (4.13), (4.14) e (4.15) dentro da Eq. (4.2) a fim de

obter

Tooel®) _ 1191 - @)1a(Raya)
Ty il |

+ 2qoRe(Ra,q,)] (4.16)

Tprobe (5) =

como a transmitancia através do sistema, escrita em termos da condutancia de fundo

Ty = 42 = 4(mwpy)* (4.17)

e as fungoes de Green Ry,4, dos atomos adsorvidos.

4.2 A ponta do STM no mesmo pé de igualdade do

sistema '‘hospedeiro+atomos adsorvidos"

Aqui nés derivamos a expressao de Landauer-Bittiker para a condutancia de baixas
voltagens G(0) considerando a ponta do STM no mesmo pé de igualdade do sistema
"hospedeiro+atomos adsorvidos", que é realizdvel com V = V na Eq. (3.9).

A conduténcia de baixas voltagens é fungao da transmitancia Tr, (¢) como segue:
0 e dfr
A . d (e), 4.1
G(0) agojh i(p=0)= m / 5 ( e Trun(e) (4.18)

17



Chapter 4 Calculo da Transmitancia

com Jhest cOMO a corrente no hospedeiro e finest — fhtip = €9, com ¢ como a voltagem

aplicada. Comegamos com a seguinte transformacao

1 1
Gl v2ovE [ (4.19)
by, - % % Cek

sobre o Hamiltoniano da Eq. (3.1), que depende dos operadores de condugao even e
odd cep € Co, respectivamente. Essas definigdes nos permitem expressar a Eq. (3.1)

€como
H = He + Ho + 7:[tun = Hcp:O + ﬁtuna (420)
onde
He = Z €kcikcek + Z €jd;r<dj
k J
+ Y VV(chdi+He) Fwd el
Jjk kq
+ depmne + A(dy — dDUl (4.21)

representa a parte do Hamiltoniano acoplada aos atomos adsorvidos via hibridizagao
efetiva 2V, enquanto

Ho = enclicon —wd el icog (4.22)
k kq

é a parte desacoplada. Porém, elas estdo conectadas pelo Hamiltoniano de tunela-

mento
ﬂtun = _A/JJ Z(Clkcok + Cikcek)a (423)
k

com fihost = Ap, pip = —Ap e Ap = ep/2. Como no regime de baixas voltagens
Ap — 0, devido a ¢ — 0, Houn ¢ um termo perturbativo.

Aqui nés utilizamos a representagdo de interagdo para calcular Tpn(e). Isso

garante que um estado |®,) do espectro do Hamiltoniano dado pela Eq. (4.20)

18



4.2 A ponta do STM no mesmo pé de igualdade do sistema "hospedeiro+atomos
adsorvidos'

admite a seguinte dependéncia temporal
1,)) = e oo Hun(Ddr |y

~(1— ; / Pl [0,). (4.24)

onde h = % e |¥,) é um autoestado do H. +H, = Hy—o. Assim a corrente Jhost do

hospedeiro pode ser obtida tomando o valor médio esperado do operador corrente
Ihost = Ihost (t = 0)7

jhost - <c1)n| Ihost |(I)n>

- _;;L (W] /(;[Ihosta Han(7)]dT |0, + O(HZ,), (4.25)

onde nés consideramos (V,,| Zyost |¥5,) = 0. Considerando a média térmica na ultima

equagao, obtemos

: 0
T = = | TrleomolBis, ()]}, (4.20)

onde p,—¢ ¢ a matriz densidade do sistema descrito pelo Hamiltoniano H,—¢ na Eq.
(4.20). Aplicando o procedimento da equagdo de movimento sobre Zj, s, mostramos

que

1
Ihost = _ﬁ [6 Z CITCCIW H‘PZO]
k

- () VS et e

kj
+ (el — dicar) }

1€
(_h) w Z(clqceq — clqcoq), (4.27)

qq
que, em combinagao com a Eq. (4.26), leva a
+oo

e
jhost = _hAILLIm/

—00

dT{\/§V Z Fi(—71)

+ 2wM(—1)}, (4.28)
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onde
Fi(=r) = = 18- Tr{gpmol f1d5, 3 el (P ()]} (4.29)
M(=7) = = 20(=T)Te{0pm0lfi for X cla(mea(P)]} (4.30)

sao funcoes de Green retardadas, expressas em termos dos operadores

fo=2_ ¢os (4.31)

fe=2ceq (4.32)

A fim de encontrar uma expressao para a corrente Jhost, n0s devemos avaliar as

integrais na coordenada temporal 7 da Eq. (4.28), que resulta em

oo D )

x (W, f;rdj (W) (Wi Z Ciqcoq W)
q

—00 mn

(4.33)
e
+00 (e*BEn _ 6*5Em>
drM(-1) = Z7!
/OO TM(—1) %; E,—E, 1 in
X Wl S o [m) (Wl D clyCog [¥n)
q

(4.34)
onde usamos Z como a funcdo de particao de Ho—g |¥p,) = En V), A(T) =

enHo=0T fo~iHe=oT para um operador arbitrario dependente do tempo A (1) e n —

0. Para elimiar o elemento de matriz (¥,,| ¢l coq |Vn) nas Egs. (4.33) e (4.34), nés
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4.2 A ponta do STM no mesmo pé de igualdade do sistema "hospedeiro+atomos
adsorvidos'

calculamos (W, | [, ¢l Cog, Ho—o] [¥n), 0 qual gera

V2V
U, > el vy = - Y=
< m| . CeqCO‘I| Tl> (En _ Em)

> (Wl dlf, [W,)

J

X

2w

T (BB (U] 1o 19)

(4.35)

Realizando as substituigdes das Eqs. (4.33), (4.34) com (4.35) na Eq. (4.28), nés

incluimos o resultado na funcao rotulada por x,,, para mostrar que

—wAuZ1 "
ks ; X E,—E,

e -
= —%WA,[Lﬁ S [Z27 e S (Ey — En)|Xom, (4.36)

j host —

IE, — Ep)

onde definimos

X = (V2V)2 3 (W] f1dj W) (W] dL fo [ 9)
ij

+ 2\/§V(2w) Z (U, fjd] W) (Vo] feTfo V)

J

+ (20)* (W £ fe Wi (Vo £ £o|00) . (4.37)

Nesse calculo nos utilizamos

<\I[n| fjdj |qjm> <\Ijm| fgfo |\I/n> - <\Pn| fone |q]m> <\Ijm| dj‘fo |\Ijn> )

com
(e_ﬁEn — e_BEm)

E, - E,

= — e PEn (4.38)

no limite E,, — E,,. A propriedade [H., H,| = 0 garante as parti¢oes E, = ES + E°

e Z = 2,2, para os Hamiltonianos H,. e H,, respectivamente nos brackets da Eq.
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Chapter 4 Célculo da Transmitancia

(4.36), assim levando a

o 1 1. Ofr
Z7 e PEg(E, — F,)=—-Z 121/d s
] N e
x (e PP + e FPm) (e PPn 4 e PPn)§(e + ES — EL,)
xde+ E, —E). (4.39)

Portanto, nés substituimos as Eqs. (4.37) e (4.39) na Eq. (4.36) para calcular
%jhost(gp = 0). A comparacao de tal resultado com a Eq. (4.18) nos permite

encontrar
Tran (€) = (2mw)?proos (€) Puip(€), (4.40)
onde
pupos(s) = ——Tn(Re,u.) (4.41)
Resoon = —0 (1) Tr{oults (), 01 (0)], ), (4.42)

h

fornecem a LDOS renormalizada do sistema "hospedeiro+atomos adsorvidos" de-
scrito pelo Hamiltoniano da Eq. (4.21), afetado pela ponta do STM via o seguinte

termo de espalhamento w -, clkceq, conduzindo a

'Qbe = fe + (WApO)l/Q,yZdj (443)

Roieve = Ripopo + (1poD)YV Y Raja, + 2(mpo D)y S Ry,
7

gl

que generaliza as Eqgs. (3.6) e (4.8), respectivamente, com um pardmetro de Ander-

son renormalizado

A =27V?%p, (4.44)

22



4.2 A ponta do STM no mesmo pé de igualdade do sistema "hospedeiro+atomos
adsorvidos'

e fator de Fano

¢ﬁ)_

v = (ﬂpOA)_l/Z ( ™ (4.45)

Adicionalmente, o termo de espalhamento —w >, clkcoq renormaliza a DOS da

ponta do STM, devido ao Hamiltoniano da Eq. (4.22), que fornece

punle) = —Tn(Ry ). (4.46)

Das Eqs. (4.21) e (4.32), nés fazemos as substituigdes A = B = f. e H; = H. na
Eq. (4.7), a qual gera

5 mpo(7 — ) G-9
Riese = = Vi —1) + TpoA [1_\/5@_@)]

x> Raa (), (4.47)
5l
onde nés usamos as fungoes de Green mistas
Y e R
Rar. = \TApp————=—"> Ry 4.48
d]fe m pol _ \/5(/7_1) zl: d]dﬂ ( )

determinada da Eq. (4.7) considerando A = d;, B = f. e H; = H., com o pardmetro
x sendo o mesmo como encontrado na Eq. (4.17). Noés salientamos que, as Eqs.
(4.47) e (4.48), constituem respectivamente, generalizagoes das Eqs. (4.9) e (4.10)
com r < 1. Assim, as partes imaginéarias das Eqs. (4.47) e (4.48) para o limite de

banda larga D — oo, tornam-se

TPo (I—=)
1+z (1+2)?
2V'x

+ mApo > Re Rd ) (4.49)
oy 2Rl

Im(ﬁfefe) = — WApO Z Im Rd dl)

NN 3
MZIm(RdM)

In(Raz.) = == g
l

VTP,
_ VT ’OOZR (Raa,) (4.50)
l
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Capitulo 4 Calculo da Transmitancia

onde noés usamos v — 0. Para concluir, nés notamos que 7~€f0 7, esta desacoplada
dos dtomos adsorvidos. Assim, das Eqs. (4.22) e (4.31), nés tomamos A = B = f,
e H; = H, na Eq. (4.7) e obtemos

In(Ry,s,) = — 22, (4.51)

que ¢ igual ao primeiro termo da Eq. (4.49).
Assim as substitui¢oes das Eqs. (4.49), (4.50) e (4.51) na Eq. (4.40), levam a

Ttu _ -
Tar(e) = 70 14 Y1 - ) In(Raya)
To 7
+ 2que(7édjdl)], (452)
onde
= 4x
= T2 4.53
’ (1+ x)2 (4.53)

representa a transmitdncia na auséncia dos atomos adsorvidos e dos MBSs (con-

tribuicao de fundo),

A

[ = 4.54
1+z ( )
é o acoplamento efetivo e
1—=z
Q@ = ( ) (4.55)

2V

¢ o pardmetro de Fano. Perceba que a Eq. (4.52) tem a mesma forma da Eq. (4.16),

porém com qg substituido por ¢,. Neste trabalho, nés focamos no limite ¢y = ¢, = 0.
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5 Funcoes de Green dos atomos

adsorvidos

Neste capitulo, nds calculamos as func¢oes de Green ’fédjdl no limite de banda larga
D — oo. Noés salientamos que, as expressoes derivadas aqui descrevem a situagao
descrita na se¢ao 4.1 para a ponta do STM considerada como sonda com I' no lugar
de A [ver Egs. (3.8) and (4.44)] e assumindo z < 1 [Eq. (4.17)]. Por outro lado, elas
pertencem ao caso da se¢ao 4.2. Comegamos aplicando o procedimento da equacgao

de movimento sobre

Ra = —36(0) Te{00d; (1), d] (0)]. ) (5.1)

onde s=host+ads ou s=e, e mudando para o dominio da energia e, nés obtemos as

seguintes relacoes:

(5 - €~j —ixt - 5j12Mle)7éd]‘dl =04 + by Zﬁdidl’ (52)
I#j

onde
g =¢e;+ X" (5.3)

¢é o nivel de energia do atomo adsorvido renormalizado pelo acoplamento w da ponta
do STM com o hospedeiro, com ¥ = L# 4%/,

T
SR —1\fo, (5.4)
A
= s (5.5)
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Chapter 5 Fungoes de Green dos atomos adsorvidos

Yapst = A2 K (14 A2K) (5.6)

como a auto-energia devido ao MBS 1 acoplado ao atomo adsorvido 1,

K:1< Lo, ) (5.7)

2\e—ey+1mm e4ey+in

K

K =
e+é& —iX! — XK’

(5.8)

que possuem a mesma forma como encontrado na Ref. [22]. Assim a solugdo da Eq.
(8.38) fornece

~ 1
R
s e—& —iX! — Xyps1 — Cy
(5.9)
como a funcao de Green do d4tomo adsorvido 1, onde
ZR 'EI 2
¢, = (ET+ix)” (5.10)

€—éj—i217

como a auto-energia devido a presenca do j-ésimo atomo adsorvido. Para Cy = 0,
nés enfatizamos que a Eq. (5.9) é reduzida a fungdo de Green do sistema de um

tnico QD encontrado na Ref. [22]. No caso do atomo adsorvido 2, nés temos

>0
1 — Ry, 4, 2MBs1
RY ’
~ . did
E— &9 — ZEI — THEMBSI — Cl
doda

Rdg do —

(5.11)

20 — = Sy 20 _ = iy
onde Ry 4 = 1/(e — &1 —i¥") e Ry,q, = 1/(e — &2 — iX") representam as corre-
spondentes func¢oes de Green para um sistema de um tnico atomo adsorvido sem
Majoranas. Para concluir, as fun¢des de Green mistas sao
B4t

7~€d2d1 = 6_52—_7;2]711@1 (5.12)
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Fungbes de Green dos atomos adsorvidos

YR 4! ~
Reyds- (5.13)

Rd1d2 - e —& —iX! — Xyps1

O principal resultado desta se¢ao é a emergéncia de uma quebra de simetria nessas
funcoes de Green. Essa propriedade reside no acoplamento do atomo adsorvido 1
com o MBS 1. Para perceber isso, vamos examinar a situ¢ao onde o atomo adsorvido
1 estd desacoplado do MBS 1, que pode ser obtida com Xyps; = 0 na Eq. (5.6).
Pela inspecao das Eqgs. (5.9), (5.11), (5.12) e (5.13), nds verificamos que as fungoes
Rad, € Raa, podem ser determinadas pela troca dos indices 1 > 2 na Ry,q, ©
7~€d2d1, respectivamente. Contudo, na situagao oposta com \gg; # 0, esta simetria
é quebrada. Assim, no capitulo 6 nos investigaremos essa quebra de simetria por
meio da transmitancia das Eqs. (4.16) e (4.52). Para esse fim, nds seguiremos o

procedimento de dois estagios apresentado no capitulo 1.

27



6 Resultados

Os resultados foram obtidos considerando a cadeia de Kitaev suficientemente longa,
a qual forca )y ~ e~%/¢ — 0 na Eq. (3.2) para L > &. Nés adotamos valores tipicos
de atomos adsorvidos em metais [32]: A =I' = 0.2 para os pardmetros de Anderson
das Eq. (3.8) e Eq. (4.44), A\, &1 =

e ¢ em unidades de eV.

—%, €9 = %, separagao simétrica Ae = g9 —

A fim de investigar a transmitancia T, (¢) da Eq. (4.52) como fungao da energia
g, na Figura 6.1 e na Figura 6.2 nés utilizamos A = 5A, com z = 1 e o fator de Fano
¢ = 0 [Eq. (4.55)]. Esse conjunto de parametros nos permite emular a situagao onde
a ponta do STM esta fortemente conectada a superficie do hospedeiro e portanto,
considerada no mesmo pé de igualdade do sistema "hospedeiro+atomos adsorvidos".

Na Figura 6.1 para o caso do sistema livre, sem os MBSs [curva sélida de cor
verde], nés observamos duas anti-ressonéncias, cada uma localizada no nivel cor-
respondente de energia de cada atomo adsorvido dado por e; = —2.5 e g9 = +2.5,
respectivamente. Nos nomeamos essas anti-ressonancias como satélites. Fora das
anti-ressonancias, a transmitancia se aproxima do limite unitario e a condutancia
alcanca G = Gy = e?/h. Perceba, por exemplo, a regido central localizada entre os
valores —1.75 < ep < 1.75 [regido sombreadal, onde temos um platd balistico com
a condutancia anteriormente mencionada. Nesse sistema livre, as fun¢oes de Green
do modelo sdo simétricas sob permutacao de indices que designam os parametros
dos atomos adsorvidos. Essa propriedade é confirmada pela curva correspondente
solida de cor verde da Figura 6.2, obtida com €; = +2.5 e e = —2.5, que esta de
acordo com aquela obtida com €y = —2.5 e g9 = +2.5 da Figura 6.1. Portanto, o
procedimento de dois estagios proposto neste trabalho, em particular para o caso
do sistema com dois atomos adsorvidos livres, produz duas curvas idénticas para
a transmitancia. Porém, para o dispositivo acoplado lateralmente ao MBS 1, uma
nova caracteristica emerge na regiao central.

Fixando ¢; = —2.5 e €9 = +2.5, uma anti-ressonancia de amplitude proxima de

1/2 surge no meio do plato balistico, devido ao MBS 1 conectado ao dtomo adsorvido
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(a) qb=0
Free
adatom 1 ___ pajorana adatom 2

o 3D -—- - e,

0
e (eV)

Figura 6.1: Parametros empregados: ¢y = 0 [cadeia longa de Kitaev], A = 5A
e A = 0.2 [ver Egs. (3.2) e (4.44)]. Transmitancia T,y (¢) determinada pela
Eq. (4.52) no regime Fano ¢, = 0 [Eq. (4.55)] como funcdo da energia ¢ de
uma unica particula. A curva sélida em verde é para o aparato da Figura 1.1 na
auséncia do MBS 1. Implementacao do procedimento de dois estagios do Capitulo
1: 61 = —2.5 e g9 = 4+2.5: a curva pontilhada de cor azul corresponde ao sistema
acoplado ao MBS 1.

1 [ver curva pontilhada de cor azul da Figura 6.1]. Para essa situacdo, a anti-
ressonancia ao redor de €5 = +2.5 coincide com aquela correspondente encontrado
na curva solida de cor verde do dispositivo livre, que é devido ao atomo adsorvido
2 nao estar conectado ao MBS 1. Além disso, a anti-ressonancia na proximidade de
€1 = —2.5 nao coincide com aquela na Figura 6.1, da curva sélida de cor verde para
o sistema livre. Como pode-se notar, a posicao de tal anti-ressonancia é deslocada
como resultado do acoplamento entre o MBS 1 e o atomo adsorvido 1. Apds o
procedimento de inversao das voltagens, que leva a € = +2.5 e g5 = —2.5, as
anti-ressonancias satélites da Figura 6.2 [ver curva pontilhada de cor vermelha| se
invertem com respeito aquelas encontradas na Figura 6.1.

Nos enfatizamos que a anti-ressonancia central permanece localizada no nivel zero
da voltagem, porém sua amplitude flutua levemente em torno de 1/2. Esse compor-
tamento da anti-ressonancia central aparece na Figura 6.3, que pode ser claramente
visualizada nas curvas pontilhadas de cores azul e vermelho, respectivamente. Por-
tanto, uma anti-resonancia fixa e protegida contra o procedimento de dois estagios

emerge na transmitancia, localizada no nivel zero da voltagem e caracterizada por
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(b) q,=0
adatom 2 Free adatom 1

{ = = = Majorana

S ————— -t-.-.;{-----;_ 2

]

ve, = +2.5

Figura 6.2: Parametros empregados: ¢); = 0 [cadeia longa de Kitaev], A = 5A
e A =02 [ver Egs. (3.2) e (4.44)]. Transmitancia T,y (¢) determinada pela
Eq. (4.52) no regime Fano ¢, = 0 [Eq. (4.55)] como funcdo da energia ¢ de
uma unica particula. A curva sélida em verde é para o aparato da Figura 1.1 na
auséncia do MBS 1. Implementacao do procedimento de dois estagios do Capitulo
1: e1 = 425 e g9 = —2.5: a curva pontilhada de cor vermelha corresponde
ao sistema acoplado ao MBS 1. Em combinag¢ao com a Figura 6.1, temos aqui
o principal resultado desse procedimento: a formacao de uma anti-ressonancia
Majorana com uma amplitude que flutua levemente ao redor de 1/2, mas ela
permanece localicada no valor zero da voltagem mesmo realizando a inversao
das voltagens. As anti-ressonancias satélites ndo compartilham tal caracteristica,
elas sofrem um deslocamento lateral devido a permutagao dos niveis dos atomos
adsorvidos.

uma amplitude préxima a 1/2. Em contraste, as anti-ressonincias satélites ndo com-
partilham tal caracteristica, elas se movem significantemente sob permutacao dos
niveis dos atomos adsorvidos. Portanto, a robustez completa da marca Majorana
nao existe mais como encontrado nas Refs. [22, 23]: a amplitude nao é fixa em 1/2
como um resultado direto da relacao entre o atomo adsorvido 2 e o regime Fano,
obtido com =z = 1 na Eq. (4.55). Nessa situagdo, as partes real e imaginaria da
auto-energia 3, >"-fe 327 respectivamente dadas pelas Eqs. (5.4) e (5.5), dependem
de z. Caso contrario ela corresponderia ao caso em que a ponta é considerada como
uma sonda da LDOS do sistema composto "hospedeiro+atomos adsorvidos"'. Onde
nao ocorre a flutuagao da marca Majorana. Essa caracteristica pode ser observada

utilizando-se a transmitancia Tp..pe (¢) da Eq. (4.16) com gy = 0 [Eq. (3.9)], que
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= slight fluctuation of -
5. the Majorana hallmark ,*
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050 e 4

-5.0 -2.5 0.0 3.5 5.0
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Figura 6.3: Parametros empregados: ¢); = 0 [cadeia longa de Kitaev], A = 5A
e A =T = 0.2 [ver Egs. (3.2), (3.8) e (4.44)]. Transmitancia como funcao
da energia ¢ de uma unica particula. Implementacao do procedimento de dois
estagios do Capitulo 1: a transmitancia Ty, (¢) da Eq. (4.52) no regime Fano
@ = 0 [Eq. (4.55)], onde vemos a formagdo de uma anti-ressondncia Majorana
com uma amplitude que flutua levemente em torno de 1/2 (marca Majorana),
mas ela permanece localizada no valor zero da voltagem mesmo com a realizagao
da inversao das voltagens.

¢é confirmado pelas curvas pontilhadas de cores azul e vermelho da Figura 6.4. De
fato, pode ser observado uma anti-ressonancia cravada no valor zero da voltagem
caracterizada por uma amplitude constante e igual a 1/2. Nesse caso, >% e >/ ndo
dependem de x, desde que x < 1 para a ponta do STM considerada como sonda
[ver Eq. (4.17)]. Como resultado, a marca Majorana é preservada sob a inversao

das voltagens.

Assim, a fim de explorar os efeitos devido a flutuacao da transmitancia de baixas
voltagens, nés realizamos uma analise de T’y (0) € Tprope (0) como funcao da sepa-
ragao simétrica. Em ambos os casos, os parametros Fano sdo ¢, = 0 e ¢o = 0, que
de acordo com a teoria de Fano, conduz a um perfil de interferéncia destrutiva. Tal
comportamento pode ser visto nos graficos da transmitancia versus € na Figura 6.3 e
Figura 6.4. Adicionalmente, nds salientamos que a anti-ressonancia Majorana veri-
ficada na figura anterior difere levemente com respeito aquela encontrada na ultima.
Notavelmente, a leve flutuacao na marca Majorana na Figura 6.3 é capaz de fornecer

um perfil diferente do esperado de T, (0) versus Ae, que difere expressivamente da
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1.00
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Figura 6.4: Parametros empregados: ¢); = 0 [cadeia longa de Kitaev], A = 5A
e A =T = 0.2 [ver Egs. (3.2), (3.8) e (4.44)]. Transmitancia como funcao
da energia ¢ de uma tUnica particula. Implementacao do procedimento de dois
estagios do Capitulo 1: a transmitancia T (€) da Eq. (4.16) para ¢ = 0 [Eq.
(3.9)] ndo exibe flutuagdo da marca Majorana. A marca Majorana permanece
imutéavel considerando a ponta de STM como uma sonda.

anti-ressonancia de Fano. O resultado dessa andlise aparece na curva solida de cor
violeta da Figura 6.5, onde é observado que a transmitancia se aproxima de 1/2 por
cima para Ae < 0, e a transmitancia se aproxima de 1/2 por baixo para Ae > 0. No
dominio de Ae < 0, ela alcanga o valor méximo de 3/4, enquanto que para Ae > 0,
ela cai a 1/4. Note que a variagdo da transmitancia com Ae nao excede uma am-
plitude de 1/2 e particularmente para Ae = 0, a transmitincia recupera a marca
Majorana de 1/2. Por outro lado, na Figura 6.6, a transmitancia T}, (0) como
fungdo da separacao simétrica Ae, a curva sélida de cor laranja, exibe um perfil
padrao de antiressonancia Fano para ¢y = 0. Perceba que em ambas as Figura 6.5
e Figura 6.6, a variagdo da transmitancia em funcao de detuning simétrico Ae é
de 1/2. Enfatizamos que o perfil Fano diferente do esperado encontrado neste tra-
balho se torna uma forma de identificar a existéncia de MBSs isolados, uma vez
que a forma da curva da Figura 6.5 ¢ devido a uma longa cadeia de Kitaev na fase

topoldgica.

Em sintese, apesar dos mesmos parametros Fano ¢o = 0 e ¢, = 0 em Ty (0) €

Torove (0) , respectivamente nas Eqs. (4.16) e (4.52), que levam a anti-ressonancias de
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Figura 6.5: Parametros empregados: ¢y = 0 [cadeia longa de Kitaev], A = 5A
e A =T =02 [ver Egs. (3.2), (3.8) e (4.44)]. Transmitancia T, (0) da Eq.
(4.52) no regime Fano ¢, = 0 [Eq. (4.55)] como fungao da separagdo simétrica
Ae = &9 — 1. Para a ponta de STM no mesmo pé de igualdade do sistema
"hospedeiro+atomos adsorvidos', nés notamos uma nova caracteristica no perfil da
transmitancia: uma curva Fano diferente do esperado emerge e a anti-ressonéncia
de Fano nao é observada.

Fano levemente diferentes em relagao aquelas encontradas na Figura 6.3 e Figura 6.4,
demonstramos neste trabalho que a hipotese usual da ponta de STM atuando como
sonda é insensivel para um conhecimento completo da transmitancia de baixas vol-
tagens versus a separagao simétrica Ae. Para superar este obstaculo, a descrigdo
adequada deve considerar a ponta de STM no mesmo pé de igualdade do sistema
"hospedeiro+atomos adsorvidos'. E importante mencionar que nés nao apresenta-
mos os resultados para o caso ¢, > 1, uma vez que ele obedece a teoria padrao de
Fano, o qual gera um perfil de ressonancia para T’ (0) versus a separagao simétrica,
como o esperado.

Na Figura 6.7, temos as curvas de densidade para T’ (¢) da Eq. (4.52) com ¢, =
0 em funcao de € e do acoplamento \. Nesses graficos, anti-ressondncias aparecem
(regides de cor preta) sendo possivel observar que a anti-ressonancia MBS 1 no valor
zero da voltagem é a tnica estrutura que nao se modifica com a implementagao do
procedimento de dois estagios assim como também com o aumento de A. Por outro
lado, as posigoes das anti-ressonancias satélites sao deslocados com a mudanca de

A. Essa caracteristica pode ser visualizada nas anti-ressonancias que se afastam das
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Figura 6.6: Parametros empregados: ), = 0 [cadeia longa de Kitaev], A = 5A e
A =T =0.2[ver Egs. (3.2), (3.8) ¢ (4.44)]. No caso da ponta de STM como sonda,
a transmitancia T, (0) da Eq. (4.16) com g = 0 [Eq. (3.9)] leva a uma anti-
ressonancia de Fano padrao. Nés observamos que apesar da pequena diferenca
entre as anti-ressonancias Majorana da Figura 6.3 e Figura 6.4, a transmitancia de
baixas voltagens em fun¢ao da separagdo simétrica, produz duas curvas distintas.
Contudo, em ambas as situagoes, a transmitancia nao excede uma amplitude de
1/2.

linhas tracejadas de cor amarela na Figura 6.7, respectivamente para Ae = +5 e
Ae = —b.
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Figura 6.7: Parametros empregados: ), = 0 [cadeia longa de Kitaev], A = 0.2
[ver Egs. (3.2) e (4.44)]. Curvas de densidade da transmitancia T, (¢) determi-
nada pela Eq. (4.52) no regime Fano ¢, = 0 [Eq. (4.55)] como funcao da energia ¢
de uma tunica particula e do acoplamento A em unidades de A. Implementacao do
procedimento de dois estdgios do Capitulo 1: (a) Ae = +5 (b) Ae = —5. Aqui te-
mos o principal resultado desse procedimento: a formagao de uma anti-ressonancia
Majorana (em preto) cravada no valor zero da voltagem mesmo com a inversao
das voltagens. As anti-ressondncias satélites (também em preto) ndo comparti-
lham tal caracteristica, sendo significantemente deslocadas sob a permutagao dos
niveis de energia dos dtomos adsorvidos.
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7 Conclusao

Nos exploramos teoricamente no contexto do transporte quantico um Hamiltoniano
efetivo sustentando quasiparticulas de Majorana em uma longa cadeia de Kitaev
em sua fase topologica. Esse sistema esta acoplado a um dispositivo feito por uma
ponta de STM e um hospedeiro metalico com dois dtomos adsorvidos. Nossa ana-
lise revelou que as fungoes de Green dos atomos adsorvidos tornam-se simétricas
quando neglegenciada a energia de hibridiza¢ao entre um atomo adsorvido e o MBS
acoplado lateralmente. Contudo, ao considerarmos esse parametro relevante, surge
uma quebra de simetria nessas fungoes de Green.

Para verificar essa caracteristica experimentalmente, foi proposto um procedi-
mento de dois estdgios de inversao de voltagens utilizando pontas de AFM. Como
resultado, uma anti-ressonancia persistente na voltagem zero com amplitude pré-
xima a 1/2 emerge na transmitancia devido ao MBS isolado e sob o procedimento
anteriormente mencionado. Também verificamos que a flutuacao da marca Majo-
rana ocorre somente quando a ponta de STM ¢é tratada no mesmo pé de igualdade
do sistema "hospedeiro+atomos adsorvidos"'. No caso da ponta de STM como sonda,
a robustez da marca Majorana é mantida. Contudo, essa pequena diferenca entre
essas duas anti-ressonéncias de Majorana resulta em perfis de Fano diferentes para
a transmitancia de baixas voltagens versus a separacao simétrica. No caso da ponta
de STM atuando como sonda, a teoria de Fano é confirmada, porém com a ponta
no mesmo pé de igualdade do sistema "hospedeiro+atomos adsorvidos', uma forma
inesperada do perfil de Fano aparece. Concluimos portanto que para acessar esse
perfil de Fano nao trivial, a hipotese da ponta de STM ser utilizada como sonda nao
deve ser utilizada. Ao final, encontra-se o artigo referente a esta dissertacao, aceito
no Journal of Applied Physics (JAP).
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8 Apeéndice

8.1 Funcoes de Green dos atomos adsorvidos

Aqui nés determinaremos as funcoes de Green Ry, q, (¢) € Ra,d. (¢) . Vamos comegar

introduzindo a representacao dos Majoranas

(1) (8.1)
(§
M = i\}ﬁ (r-1). (8.2)
Assim nds temos
ierrmm = —excy (17— 117 + £1' = 1)
= —cury (17 + 1)
= ey (=11 +1- 11F)
(17 -3). (53

S (uft+of —dift - dlf) (8.4)
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8.1 Funcgoes de Green dos atomos adsorvidos

Assim, o Hamiltoniano efetivo do sistema pode ser escrito da seguinte maneira

Zekckck+zgjd d; —i—VZ( Ldj —|—H.c.)

A
—%QWQW—2)+v§WJ*+mf—ﬂﬁ—dn) (8.5)
Agora noés consideramos a func¢ao de Green
mm®=—4 lzawnm[m 1)), In) (8.6)
e
O =—6() 2" Y e
o @@<>-—f S (n] [d; (t),d}(0)]  |n)
) 0
+ (—;) 0(t) 21 ; e PEn (| [atdj (t), d} (O)] . In) . (8.7)
Substituimos a relacao
0 i i
G0 = <= {ad 0 +VEa) (59

1) A (t)

)

na Eq. (8.7), com

@m*+mf—ﬂﬂ—dwﬂ—— (), (dift+dif —difT —dif)]

A
ldj’ V2
(s f + dyds f — dyal {7 = dyd f)

%\»s\»s\»

(dl fld; + difd; — dj f'd; — di fd;)

didy f + dydo f — dydl fT — dydlf — dyfid; — dofd; + difTd; + difd;
== (f1+f),  (89)
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Chapter 8 Apéndice

[dj,Zvc,td3 + |d;, Y Vdley
Jk gk
= V> o (8.10)
k

a ] J
j

_ t t

= 325 (05 + didsd; — didyd;)
j

Assim obtemos

0

s OB C ROk SEUICICRACIND

St .

+

(
<_
(

€j

+
S s

> {—;0 (t) 2. Zﬂ:e—m (nl [d; ().} (0)] ]n)}
) 4 {—;9(25) z! Enje‘ﬂE" (n| [Ekj e (1), d; (0)1 In>}
)

_|_
SIS

0

HOZY e (ol [ (1), d} (0)] yn>} .
(8.12)

+

(—@QA{—

SIS

Levando em conta

Ropa, (1) = —;9 (1) 2. e (nl [y (1) . d} 0)], |n) (8.13)
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8.1 Funcgoes de Green dos atomos adsorvidos

na Eq. (8.12), ndés encontramos
9 i -1 —BEn T ¢
g (0= (=5 ) 30 2 S e tnl [ (1)} O)], In) — 2R, (1)

7

(=3 ) VRt (0= 5 (<83 Xy, (1) (8.14)

Em coordenadas de energia, a Eq. (8.14) torna-se

(5 + iT}) ,ﬁfdjdj (8) = 1+ é?j’]édjdj (&T) + Vﬁckdj (8) — 5]’1)\72771@!]- (8) . (815)
Podemos escrever a Eq. (8.15) da seguinte forma

(e —¢gj+1in) 7~2djd]. (e) =1+ Vﬁckdj (e) — 5j1)‘7~zn1,dj (e). (8.16)

Usando na Eq. (8.16)

il - = 2 — = (8.17)

(8.18)
para mostrar que
N A ~ R =~ - -
(5 EERS ) Raa, (€)= 1+ (Z s ) S Ry (€)= 05 AR a, (2). (8.19)
onde
~ R
Ei=¢ci+ ) (8.20)

¢é o nivel de energia para o 4&tomo adsorvido j renormalizado. Nés repetimos a EOM

para a funcao de Green

Rupa, (1) = —0() 27 Y e (al [ (1), d} 0)] o)

_ \}ﬁnf,dj () + ¢1§Rf+,dj (0, (8.21)
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com

Rf,dj<t>=—fe 2 e (nl [£(t),d}(0)]  |n) (8.22)

Ryoa, (1) =16 (1) 27 el [ 0). ) 0], ) (8.23)

para obter 7@,71’(1], (¢) . Em coordenadas de energia, a Eq. (8.21) se reduz a

Ropa (€) = \}Eﬁf,dj (&) + \}iﬁf+,dj (e). (8.24)

Primeiro, nés consideramos

GiRsa (0=~ 350 2. X e Gul [£ 1)} ()]

i (_;) 0(t) 2" zn:e*ﬁE” (n] latf (t),d! (0)] n) (8.25)

+

0 1 1 1 1 A
af(t) = _ﬁ[.ﬂHe]:_ﬁ {f&M (fo_Qﬂ —ﬁ lf7\/§(d1fT+d1f—d1fT_

= —£Q4Q7U=—ﬂfﬁ

ﬂﬁ]

L2 Lpd gt i f - MV“%J%MJV—mH+ﬂﬂﬂ%Uﬂ

fiv2

EMU+ﬂﬂffVﬂ—ﬁ7ﬁmJTdJV+£ﬁﬁ¢£ﬂ}

hJ{MJ*dJV+£ﬂHwUﬂ}
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8.1 Funcgoes de Green dos atomos adsorvidos

que conduz a

G Rs, (0 = =55 (0 25 (al[£ 1) 0)

e {—;9 (t) 2! Ze*ﬁEn (nl [ (8).d} (0)] |n)}

h
_;)‘2(_1){_;9 126 5B (n] [dy (1) , d (O)L\m}
T A l 1 B g
_ﬁiz(_ ){_he Ze P (| [d} (1) ,d] (0)L|n>}
- g(S z;ge*”" (nl[f (1), d} (0)] ’n>_%€MRfdg (t)
T A T A
NG (1) Ray a; (¢) ﬁﬁRdl a, (1) (8.27)
De modo similar para a Eq. (8.23), nés escrevemos
SR, (0= =35 (0227l [110). ] 0], )
+ (—h) 2 e Lftf* (t),d] <0>]+ n)y,  (8.28)
Calculando £ T (¢), temos
0 1 1 1 ? A
S I = (] =1 e (17 5)| - 5 [f*, Ty (@af vap—dip - dif)]

- —;eM (F1rtr = rirsh)
- {f*dlfT + flavf — fralff — fdlf — dufTff —difff+ dl 7+ d £}

\/_
_ —%eM(foTf f*+f*f*f)—ﬁ7{ﬂd1f fldlf —difft+dif 1t}
= g () =l Py = (o1 11)
= e (1) - ;}{Cﬂ a:) (8.29)
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SR ()= =530 2T ol [110), d 0], o
_ %EM (—1) {—;0 (t) 271 zn:e—ﬂEn (n| {fT (t),d! (0)]+ |n>}
_ ;\% (—1) {_;9 (t) 21 ;e—w (nl [y (1), d} (0)] |n)}
_ ;\% {_;9 (t) 2! Ze_’BE" (nl |1 (1), d} (0], |n>} (8.30)
:_% lze ﬁEn (n| {fT( ),d ( )]+|n>—%€M (—1)Rff7dj (t)
T A A
- ﬁﬁ (—1) R 4, (t) — ﬁﬁndj,dj (t) -
Tomando a transformada de Fourier no tempo nas Eqs. (8.24) e (8.30), nés encon-
tramos
(e +in) Ry a, (€) = \}5 (e +in) Ry, () + \}5 (e +1n) 7~€f+,dj (), (8.31)
n) R =euR A% A% 8.32
(e + i) Rya; (€) = euRya; (€) = 75 ety (&) + SRaia, (©) (8.32)
A = A =

(e +1in) ﬁfr,dj (e) = —eMﬁfT,dj (e) —
Utilizando a Eq. (8.15) generalizada
(8 + i?]) 7~?’djdl (6) = 5j1 + Ejﬁ)/djdl (E) + \/§V7ifedl (8) — 5]'1)\7—\3,,71@[ (5) , (834)

que da

<5 —& - ZZ > Rd 0 (8) = 0,0+ (Z + ZZ > ZRd a; — 01 ARy, 4, (2) . (8.35)

I#j
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8.1 Funcgoes de Green dos atomos adsorvidos

Em particular para [ # j, a Eq. (8.35) torna-se

(5 — & — ZZI> Raa, ( (Z + @Z > Raya, (£) — AR 4, (£) . (8.36)

Assim nds temos que resolver as Eqs. (8.36) e

(6—5] - )Rdd — 1+(2R+¢21) S Ruyay (£)— 05 AR, (). (3.37)

I#j

Tais equagodes nés podemos reescrever introduzindo uma nova notagao,

(e —&; — ZZ ) Rd d; =1+ (Z + ZZ ) 7~2d d; (5]-1)\7%,]1,% (e) (8.38)

(g s z'f) Raya (2) = (iR + z'f> Raa, (2) = 050 Ropa. (=), (3:39)

com j oposto a j, 1 = 2 e 2 = 1. Como podemos perceber, a funcio de Green
Ry, .a, (€) deve ser encontrada. Das Eqgs. (8.31), (8.32) e (8.33) temos

R () = jﬁnf () + jQRf ), (8.40)

. A 72~
~ P,d d (8) i (6)
/2 Vdi,da V2 Vdldy
R = — + 8.41

. s
Rt (€) = — viRans (©) 4 ViR ) (8.42)
flidz (e4+enw+in)  (e+ ey +in) '

(5+€1_¢21> Rt ap () = A fRfdQH \/_Rﬁ W (). (8.43)
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Substituindo as Eqs. (8.41) e (8.42) em (8.43), nés encontramos

A2.75 A2
2R, .4, (€) 2 Rat 4, (€)
— —— 2 1,d2 1,82
<€+€1 ZZ) 4 (€ (E—EM+i77)+(€—EM+i77)
AR as (2) N %Rdez (¢)
(e+en+in)  (e+ ey +in)
= MK (e) 7%1, 5 (@) = NK(e)Rapa (€).  (8.44)

onde

A2 1 . 1 RS 2¢
2 \(eten+in) (e—ew+in)| 2 (e+em +in) (e — ey +in)

B )\72 2e _ )\j 2
2 (eten)(e—en) 2 (e2—63))
€ 1
= X = X — XK
@-ay N o_a MR
(8.45)
Assim,
- A K (¢) .
Rd]{,dz (5) = — Rdl,dz (5) . (846)

(e+&—ix' — XK ()

Da Eq. (8.40) e levando em conta as Eqgs. (8.41), (8.42) e (8.44), temos

“ARpya, (€) = XK (€) (14 XK (€)) Ray a, (€) (8.47)
ARy a, (€) = XK (6) (14 XK () Raya, (€), (8.48)
com K () = K(e)

<5+§171217A2K(5)> ’

<5 HES )Rdldl _ 14 (Z 1y )fzdldQ ARy (€), (8.49)

<g HERS )Rm (Z s )Rd2d2 Ry (8), (8.50)

48



8.1 Funcgoes de Green dos atomos adsorvidos

(5 S )Rm 14 (Z +iy )RM , (8.51)

(5 — g =iy ) Rapa, (¢ (Z +i ) R, (). (8.52)

Assim, o sistema de fungoes de Green fica da seguinte forma

[5—51—22 - NK (1+)\2 ())}Rdldl()zl—l—(z +ZZ)Rd1d2 ;

(8.53)

[5 — & — ZZ — MK (1 + AK (e ))} Raya, (¢ (Z + ZZ ) Rapay (€)

(8.54)
(5 — & — ZZ ) Rapa, (€) = 1+ <2R + 121> Raya, (€), (8.55)

(5 e ) Ry, ( (Z +iy ) Raga, (€), (8.56)

Resolvendo o sistema acima, nés encontramos as fungoes de Green Ry, 4, (€) , Raya, (€)
Raydy (€) € Rayay (€) . Desse modo, o sistema final de fungoes de Green fica da seguinte

forma

1

ﬁ’,dldl (E) = (857)

(")

[c—a—ix' — XK () (1+ XK (2))] - — )
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3 B 1 (ZNjR + z’fj])g N
Rdzdz (5) - (8 - Zi:]> + (6 & — iiI)QRdldl (5) s
B (6) — (=" +ix")
e {5 g =iy - NK () (1 + A\2K (5))}
1 (" +is)

X (6—5g—iil> + (8—52—2'21)272(11(11 )]
i S
Rd2d1 <€> = (8( z, Zzi:)l> didy <€>
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According to the Liu and Baranger [Phys. Rev. B 84, 201308(R) (2011)], an isolated Majorana state
bound to one edge of a long enough Kitaev chain in the topological phase and connected to a
quantum dot, results in a robust transmittance of 1/2 at zero-bias. In this work, we show that the
removal of such a hallmark can be achieved by using a metallic surface hosting two adatoms in a
scenario where there is a lack of symmetry in the Fano effect, which is feasible by coupling the
Kitaev chain to one of these adatoms. Thus in order to detect this feature experimentally, one should
apply the following two-stage procedure: (i) first, attached to the adatoms, one has to lock AFM tips
in opposite gate voltages (symmetric detuning of the levels A¢) and measure by an STM tip, the
zero-bias conductance; (ii) thereafter, the measurement of the conductance is repeated with the gates
swapped. For |A¢| away from the Fermi energy and in the case of strong coupling tip-host, this
approach reveals in the transmittance, a persistent dip placed at zero-bias and immune to the
aforementioned permutation, but characterized by an amplitude that fluctuates slightly around 1/2.
However, in the case of a tip acting as a probe, the adatom decoupled from the Kitaev chain
becomes completely inert and no fluctuation is observed. Therefore, the STM tip must be considered
in the same footing as the “host+adatoms” system. As a result, we have found that despite the small
difference between these two Majorana dips, the zero-bias transmittance as a function of the
symmetric detuning yields two distinct behaviors, in which one of them is unpredictable by the
standard Fano’s theory. Therefore, to access such a non trivial pattern of Fano interference, the
hypothesis of the STM tip acting as a probe should be discarded. © 2014 AIP Publishing LLC.

@CrossMark
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[http://dx.doi.org/10.1063/1.4865503]

. INTRODUCTION

Majorana fermions are particles that constitute their own
antiparticles. Such a proposal was made almost a century ago
by Ettore Majorana in the context of high-energy physics. In
solid state systems, these exotic particles are not fundamental
but emerge as quasiparticle excitations." This species of exci-
tation is ranked as non-Abelian anyons and obeys an unusual
quantum statistics. Its most remarkable property lies on the
possibility of bounding two far apart Majoranas that define an
unique nonlocal Dirac fermion. Once this spatially delocal-
ized state is occupied, it yields a robust qubit decoupled from
the surroundings, thus avoiding decoherence due to perturba-
tions. This protected qubit then enlarges the feasibility to
make these blocks as essential to the accomplishment of a
topological quantum computer. Thus, in the last few years,
the quest for devices nesting Majorana fermions has received
much attention from the community of researchers working
with quantum computing.z_f’

To the best knowledge, the superconductor state is con-
sidered suitable for the emergence of Majorana excitations.
Superconductivity lies on Cooper-pair condensation and spon-
taneous breaking of charge conservation, thus leading to the
superposition of electrons and holes. However, s-wave super-
conductivity arises from electrons with opposite spins that
result in distinct operators for creation and annihilation of qua-
siparticles, thus preventing the realization of Majorana bound

0021-8979/2014/115(6)/063706/10/$30.00

115, 063706-1

states (MBSs). To support them, a spinless superconductor is
indeed required. Such conditions can be found in the topologi-
cal phase of the Kitaev chain,” which offers the proper envi-
ronment to sustain Majoranas. The Majoranas are zero-energy
modes, in particular, placed at the edges of this chain.

The engineering of a sample with p-wave superconduc-
tivity can be achieved experimentally by proximity effect. It
is known that a s-wave superconductor nearby a semicon-
ducting nanowire with strong spin-orbit interaction and
crossed by a magnetic field, induces p-wave superconductiv-
ity on the latter system.*”'® Additionally, the existence of
Majoranas are predicted in the fractional quantum Hall state
with filling factor v =5/2,"7 in three-dimensional topological
insulators'® and at the core of superconducting vortices.' !
In this scenario, quantum transport becomes a sensible tool
for detecting Majorana quasiparticles. Particularly in Ref. 22,
it was predicted for the experimental setup of a single quan-
tum dot (QD) side-coupled to a Majorana state, that the zero-
bias peak (ZBP) for the conductance should be given by the
robust Majorana hallmark G = 0.5G,, where Gy = &2 /h is the
background conductance. We highlight that in Ref. 23,
Vernek et al. have determined that such an amplitude arises
from the leaking of the Majorana state into the QD.

Experimentally, a persistent ZBP has been observed in
transport measurements through a setup composed by a nano-
wire of indium antimonide merged to gold and niobium tita-
nium nitride.>* In this aforementioned system, Majoranas are

© 2014 AIP Publishing LLC
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supposed to exist due to the ZBP that stands up to a wide
range of magnetic fields and gate voltages. Such a robustness
of the ZBP has also been found in the analogous system of a
superconductor of aluminium close to a nanowire of indium
arsenide.” Moreover, we stress that the ZBP feature may also
have another physical origin, for instance, the Kondo
effect, 22

In this context, an apparatus based on Fano effect
becomes an alternative approach to detect a Majorana state.
Here, we benefit of this mechanism, an interference phenom-
enon found in systems where tunneling channels compete for
the electron transport. This effect can be detectable by the
Scanning Tunneling Microscope (STM), a device made by a
metallic tip that detects, for low enough temperatures, the
transmittance through a system by measuring the differential
conductance.?* 3 Thus, we have studied theoretically the con-
ductance probed by an STM tip of a metallic surface coupled
to two adatoms, in which one of them is coupled to a MBS
hosted by a long enough Kitaev chain in the topological phase.
We should remark that nowadays such a chain is achievable
experimentally as found in Ref. 24, whose system becomes
the most promising candidate to our proposal [see Fig. 1].

Additionally, we have considered in the model two
Atomic Force Microscope (AFM) tips capacitively coupled
to the adatoms, just in order to tune their levels as proposed
in Ref. 36. Our approach employs the spinless Hamiltonian
of Ref. 22 in combination with the equation-of-motion pro-
cedure for the Green’s functions.

34,35

(a) Top view:
AFMtip  AFM tip P
] MBS 1 MBS 2
STM tip * YeaveSC *
G ° O [
wire coupling
metallic surface s-wave SC
(b) Front view: )
/ STM tip s
; -+ B
qh>,>' Pt
: + q,5 Q= 0

FIG. 1. Two perspectives of the same apparatus: in panel (a) we have the
top view, while (b) represents the front view. In both, Majorana bound states
(MBSs) appear lying on a long enough Kitaev chain within the topological
phase [right side of panels (a) and (b)], which can be accomplished as pro-
posed experimentally in Ref. 24: s-wave superconductivity (SC) inducing p-
wave pairing in a semiconducting wire with strong spin-orbit interaction
(SO) and crossed by a perpendicular magnetic field B. Here we follow such
a proposal by adding an STM tip nearby a metallic surface coupled to two
adatoms, in which one of them is hybridized with a MBS 1 (a half-electron
state). The MBS 1 is connected far apart to a MBS 2. The AFM tips are
employed to tune the levels of the adatoms. This device explores the lack of
symmetry in Fano interference, which is detectable via the zero-bias con-
ductance. The parameters ¢, and ¢, are Fano factors due to the interference
between the different paths taken by the electrons from the tip to the surface.
When ¢;, > 1 the hybridization between the tip and the adatoms is stronger
than the hybridization to the surface. In this case the electrons tunnel to the
surface throughout the adatoms. In contrast, for ¢, =0 the electrons tunnel
directly to the surface. The green-circle represents the site of the host
side-coupled to the adatoms.
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By determining the transmittance of this setup, we have
found Fano profiles due to the coupling between the setup of
the adatoms and an isolated MBS. For the setup decoupled
from this MBS, the direct and the mixed Green’s functions
are symmetric with respect to the labels 1 and 2 that desig-
nate the parameters of the adatoms. In the opposite limit, this
symmetry property is broken and the swap of the indexes
1 < 2 leads to a lack of symmetry in the Fano profile.

This lack of symmetry can be accessed experimentally
by performing the following proposed two-stage procedure:
(i) first, attached to the adatoms, one has to lock AFM tips in
opposite gate voltages (symmetric detuning of the levels Ae)
and measure by an STM tip, the zero-bias conductance; (ii)
thereafter, the measurement of the conductance is repeated
with the gates swapped.

As a result of this method and the Fano regime as well,
the transmittance for |A¢| away from the Fermi energy exhibits
a zero-bias dip persistent against the permutation of the gate
voltages. For the case in which the STM acts as a probe of the
LDOS (local density of states) for the “host+adatoms” system,
the adatom decoupled from the Kitaev chain plays no role and
the typical Majorana hallmark is verified: a robust zero-bias
transmittance characterized by an amplitude of 1/2 as that
found in Ref. 22 for a single QD setup. On the other hand, for
the STM in the same footing as the “host 4+ adatoms” system,
a slight fluctuation around the amplitude of 1/2 manifests as a
straight aftermath of the two-stage procedure in combination
with the adatom free of the MBS. However, despite the small
difference between these two Majorana dips, each one leads to
a particular Fano lineshape for the zero-bias transmittance as a
function of the symmetric detuning. Therefore, we demon-
strate in this work that the assumption of the STM as a probe
tip is not enough to reveal the unexpected pattern of Fano in-
terference for the proposed setup of Fig. 1.

This paper is organized as follows. In Sec. II, we show
the theoretical model for the system sketched in Fig. 1 as
well as the derivation of the transmittance. The Green’s
functions of the adatoms are also presented in this section.
The results appear in Sec. III and in Sec. IV, we summarize
the conclusions.

II. THEORETICAL MODEL
A. Hamiltonian

The system we investigate is described according to the
Hamiltonian

Hiotal = Hhost+ads + Htip + Huun- (D
In order to mimic the system outlined in Fig. 1, we follow

the spinless Hamiltonian proposed by Liu ef al.,** taking two
adatoms into account, which reads

Hhosl+ads = Z(Sk - :uhosl)cltck + Z gjddej

k J
+ V<Z cldj + H.c.) + ieyn My
Jk
+A(dy — di)ny, )
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where the electrons in the host are described by the operator
cl (cy) for the creation (annihilation) of an electron in a quan-
tum state labeled by the wave number £, energy ¢, and chem-
ical potential py0g. For the adatoms, djT (dj) creates
(annihilates) an electron in the state ¢;, with j=1, 2. V is the
hybridization of the adatoms with the host. In particular for
j=1, the adatom 1 is coupled to the MBS 1 described by the
operator 11{ =1,. The strength of this coupling is 4. The
MBS 2 given by 17; =1, is connected to the MBS 1 via the
coefficient €y ~ e L/ with L being the distance between
the MBSs and ¢ the coherence length. It is worth mentioning
that the present spinless model supposes a strong magnetic
field over the entire system, which leads to a large Zeeman
splitting where the higher levels are not energetic favorable
at low temperatures. In this situation, one spin component
plays no role and the spin degrees of freedom can be
ignored.

The second part of Eq. (1) is described by the
Hamiltonian

Hip = Y (69 — ttip)bibyg, 3)

q

which corresponds to free electrons ruled by fermionic oper-
ators bji and b, in the STM tip, with energy ¢, and chemical
potential pp.

To perform the coupling between Egs. (2) and (3), we
have to define the tunneling Hamiltonian

Hun = w9y + Hee.), 4)

where w is the STM tip-host coupling,
fi=> b, (5)
q

is for the edge of the STM tip,

Vo =fo + (nlpg) 0y d; (©6)
7

is the field operator that accounts for Fano interference,
f=> a (7
k

represents the host site laterally coupled to the adatoms [see
the green-circle of the host outlined in Fig. 1],

I =nV?p, (3)

is the Anderson parameter, with p, = % as the density of
states for the surface without adatoms, D is the band half-
width and

g0 = (o)~ (;) ©)

is the Fano factor of interference,”’ with V as the couplings
between the STM tip and the adatoms. Notice that due to
Egs. (6) and (9), the limit go > 1 represents the situation in
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which the tip is highly hybridized with the adatoms, while in
the opposite regime gy, =0, the tip is strongly connected to
the surface [see Fig. 1]. As the former case in presence of a
MBS still obeys the standard Fano’s theory, in this work we
will focus on the latter, where we can find a non trivial Fano
interference. Such a point will be discussed in Sec. III.

B. Calculation of the transmittance

1. The STM tip as a probe

By applying the linear response theory, in which the
STM tip is considered as a probe, it is possible to show that
the zero-bias conductance is given by

6’2
60) = e [ moos@pg(@) (- L )ae, 10

where e is the electron charge, /& is the Planck constant,
prpos (&) is the LDOS of the “host+adatoms” system, py,
(¢) as the DOS of the STM tip and f}. is the Fermi-Dirac dis-
tribution. The total transmittance is then defined as follows:

T probe (€) = (ZWW)ZPLDOS(H)P@(S)- €3Y)
To obtain the LDOS, we follow Ref. 36 by introducing the

retarded Green’s function

R%‘/’o = % B(I)Tr{ghoswads [lpo(t)v WS(O)L} (12)

for the field operator of Eq. (6) in the time domain ¢, where
0(1) is the Heaviside function, gy .4 18 the density matrix
of the system described by the Hamiltonian in Eq. (2) and
[--,--], is the anticommutator of Eq. (6) at distinct times.
From Eq. (12), the LDOS of the host can be obtained as

1 -
Prpos (&) = *;Im(Rwowo), (13)

where 7~2¢0% is the Fourier transform of Ry, 4, in the energy
domain ¢. Analogously, we have

1 -
ptip(s) = _%Im(szﬁ)a (14)
with
— ! T
Ry = =5 00Te oo li0.£1 O, . 5)

where g, is the density matrix of the system described by
the Hamiltonian in Eq. (3).

Thus to determine an analytical expression for the
LDOS, we apply the equation-of-motion approach on Eq.
(12). Such a procedure is summarized as follows:

(e +in)Ras = [A, B, + Rians: (16)

with # — 0", A and B as fermionic operators belonging to
the Hamiltonian H; (i = host 4 ads or tip).
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By taking Eq. (12), one can calculate via Egs. (2), (6),
and (16) with A = B =y, and H; = Hhostrads, the following
relation:

Ryupy = Riy + (1Tp0)a3 > Raa +2(xLpy)' g0

J

XY Rap, (17)
J

which depends on the Green’s functions 7~2M], 7~3ﬁ](1,» and
Rdjdl- First, we find /R,ﬁ)ﬁ],

Riy = 707 — ) + 7oL (7 = )*Y R, (18)
Jjl

and later on, the mixed Green’s function 7~2d/ﬁ],

Ragy = /7o =)D Raars (19
!
where
1
Yy =— 20
7 == OijS_gk (20)

Now, we choose for Eq. (16), H; = Hy, and A =B =1,
respectively, from Eqgs. (3) and (14), to show that

Ryf = npo(y — i). 1)

In particular, for the wide band limit D — oo, 7 — 0.
Thus, the imaginary parts of Egs. (18)—(21) become

m(Rpp) = —mpo[l + T Im(Ryq)l,  (22)
jl
m(Ryz) = — /TchOZ Re(Ryq,) (23)
and
m(Ryy,) = —mpq. (24)

Now, we take Egs. (22)—(24) into Eq. (11) to obtain

Tprobe (3)

Tprobe (‘e) = Tb

= 14T [(1 - ¢)Im(Ryq,)
7
+2qoRe(R 44,)] (25)

as the total transmittance through the system, expressed in
terms of the background conductance

Tp = 4x = 4(zwp,)’, (26)
and the Green’s functions 7~€djd, of the adatoms.

2. The STM tip in the same footing as the
“host+adatoms” system

Here, we derive the Landauer-Biittiker formula for the
zero-bias conductance G(0) by considering the STM tip in
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the same footing as the “host+adatoms”
achievable with V = V in Eq. (9).
The zero-bias conductance is a function of the transmit-

tance 7 gy (¢) as follows:
2
- ﬂde( af‘”> Tanle), 27)

with JThost as the current for the host and g, — fp, = €9,
with ¢ as the applied bias-voltage. We begin with the
transformation

system, which is

0
g(O) - %jhost(@ = O)

1 1

Cr o % 75 Cok

(bk>_ e (w)’ @9
Vi V2

on the Hamiltonian of Eq. (1), which depends on the even
and odd conduction operators c.; and c, respectively.
These definitions allow us to express Eq. (1) as

H=H,+H,+ rF{lun = H(p:O + ,’:[tun; (29)

where

H, = Z skcekcgk + Z sde
—1-2 \/_V cekd +Hec.)+ WZ CliCeq
+iemn, + A(di — d})n, (30)

represents the Hamiltonian part of the system coupled to the
adatoms via an effective hybridization \/EV, while

_ NI NI
‘H, = ;zkcakcok - wkz CiCog 31
q

is the decoupled one. However, they are connected to each
other by the tunneling Hamiltonian

ﬂtun = _A.HZ(CZ/(COI( + cj;kcek)v (32)
k

with fihoq = Al g, = —Ap and Ap=eq@/2. As in the
zero-bias regime Ay — 0, due to ¢ — 0, Hyy,, is a perturba-
tive term.

Here, we use the interaction picture to calculate 7 gy (&).
It ensures that a state |®,) from the spectrum of the
Hamiltonian given by Eq. (29) admits the following time-
dependency:

L0 -
|(Dn> —e J;x Htun(f)drlllln>

.0
:(1-% ﬂmn(r)dr>|\{f,,>, (33)

where 7i = J- and |¥,) is an eigenstate of H, + H, = Hy—o.
Thus, the current Jpoy for the host can be obtained by
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performing the expected mean value of the current operator
Thost = Zhost(t = 0), which reads

jhos[ - <(Dn|Ihost|(I)n>

_ _};<\p,, J”m[zm,ﬂmu)]

where we have regarded (¥,|Zhost|¥») = 0 and by consider-
ing the thermal average on the latter equation, which gives

> Lo,
(34)

i° .
Thost = — ﬁ J_Oo Tr{pr:O[Ihosu Htun(f)] }dfa (35)

where ¢, is the density matrix of the system described by
the Hamiltonian H,—o in Eq. (29). By applying the equation-
of-motion on Z ., we show that

i
- % [ez CZC/{, H(p:ﬂ]
1% Vdi—dlcq)+(c di — dl o)
Cerdj 'j ek ok%j ' Cok
kj
re § g —cloc 36
+ _E Z((’OQC“? _‘ec}‘oq)’ (36)

qq

A host —

which, in combination with Eq. (35), leads to

jhost;AuImr dr{\/_VZ]-" D+ 2wM (1 )}

(37)
where
Fi(—t) = —30(== Tr{@w olfidy 3 el (Deen(s }(38)
and

M(—1) = —%9(—1)“{@@_0%}%7 S chieal] 09
k

are retarded Green’s functions, expressed in terms of the
operators

fo=" o (40)
q

and

fo=ce. (41)
q

In order to find a closed expression for the current Jpost,
we should evaluate the integrals in the time coordinate t of
Eq. (37), which result in
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400 e —pE, —e /3E,,,)
dtFi(— -1

J,OO Z E,—E,+in

x (¥ nlfjdj|lpm lIJm|Z:CeqCOq|‘Pn>
q
(42)
and

+00 —e ﬁEm)
d —1

J, TM Z En - E + ”7

x <~vnvnﬂ|~ym><wm

(43)

i
E CoqCoq
q

where we have used Z as the partition function of
Hoo|¥n) = En|¥n), A(t) = eio-07 Ae~i"o=7 for an arbi-
trary time-dependent operator .A(t) and n — 0". To elimi-
nate the matrix element (‘Pm|c1qc0q|‘l’,,> in Egs. (42) and
(43), we calculate (W,|[>°, eqcoq, Hp—o]|¥,), which gives
<‘I’m Zczqcoq ¥ > Vv
q

T (En _Em)

x Z(‘Pm|d}'fo|‘lfn>
J

2w

- (V). (44
(En_Em)< lfef0| > ( )
By performing the substitutions of Egs. (42), (43) with

(44) in Eq. (37), we enclose the result into the function la-
beled by y,,, to show that

(e_ﬁEn — e_ﬁEm)

e _
jhost = %TCA:“Z IZ Xmn E, —E,

mn

e 1 -
= —ﬁnA,uﬁZ[Z le BEH&(EH _Em)]Xnmv (45)

mn

O(E, — Ep)

where we have defined

Anm = (\/EV)ZZ_:CPnlfo‘d/|‘Pm><\Pm|d,I o)
+2V2V (W) ) (¥ulf ) (P ulf T )
+(2W)2<‘Pn lf:fe|lym><‘{jm V:f0|q1n>- (46)

In this calculation, we have used

<an lfjdj|lpm> <Tmlf:f0‘an>
= (Wl L) (Wld] | W),

with

(efﬁEn — efﬂEm )

= —pe Pt 47
En - Em ﬁe ( )

in the limit E, — E,,. The property [H,, H,] = 0 ensures the
partitions £, = E¢ 4+ E) and Z = Z,Z, for the Hamiltonians
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‘H. and 'H,, respectively in the brackets of Eq. (45), thus
leading to

o1 | R Ifr
Z e PES(E, — E,) = Ezp 'z 'st(—%>
> (efﬁE,i + e*ﬁEi,)( “PEL 4 o ﬂEZ,)
x d(e+E, —E)o(e+E—E).
(48)
Therefore, we substitute Egs. (46) and (48) in Eq. (45)

to calculate a—?p Jhost(@ = 0). The comparison of such a result
with Eq. (27) allows us to find

Trun(¢) = (27w)*Prpos (&)pup(e), (49)

where

- 1 ~
Proos (&) = _;Im(Rn/m//f) (50

and

Ry, =~ 00T {e. 0,001}, 6D

with the former as the renormalized LDOS of the
“host+adatoms” system described by the Hamiltonian of Eq.
(30), which is affected by the STM tip via the scattering term
WD kg ¢! Cogs thus leading to

Y, =fo+ (nApy)'*1> " d; (52)

J
and

ﬁ%l/’e = /kfﬂ + (mpoA) “/ZZ 7~2dd1

VZ Ray.

2(npoA)’

that generalize Eqgs. (6) and (17), respectively, with a renor-
malized Anderson parameter

A =27V?p, (53)

and Fano factor

V2V
e ()
) = (mpoA) o 4
Additionally, the scattering term —wqu czkco,, renorm-
alizes the DOS of the STM tip due to the Hamiltonian of Eq.
(31), which provides

. 1 ~
Pup(e) = ——Im(Ryy,). (55)

From Egs. (30) and (41), we make the substitutions
A =B =f, and H; = H, in Eq. (16), which gives
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5 o —i) G- T
e e (e
XY Raa(8), (56)

where we have used the mixed Green’s function

ﬁdjﬁ, = ﬂA,Oo Z Rd id) (57)

determined from Eq. (16) by considering A = d;, B = f, and
‘H; = H,, with the parameter x being the same as found in
Eq. (26). We point out that, Eqgs. (56) and (57) constitute
respectively, generalizations of Egs. (18) and (19), where the
latter can be obtained from the former by making x < 1.
Thus, the imaginary parts of Egs. (56) and (57) for the wide
band limit D — o0, become

o mp (-3 i
m(Rfefe) == 1+x - (1 +x)2 NAPU%:Im(Rd,dz)

25 )
————T1nA Re(Ry, 58
+(1 +x)27t pOjZ[ e( djdz) (58)

and

m(Ryy.) = —L“TA”OZI

l+x & m(Raa)
V TApg =
Tl 2 ReRaa) 9

where we have used 7 — 0. To conclude, we notice that
7~€f0 . is decoupled from the adatoms. Thereby, from Egs.
(31) and (40), we take A = B =f, and H; = H, in Eq. (16)
and we obtain

P
14+x’

Im(Ryy,) = — (60)

which is equal to the first term of Eq. (58).
Thus the substitution of Egs. (58)—(60) in Eq. (49), leads
to

Tfull( )
b

+2g5Re(Rya,)], (61)

Tri(e) =

=1+ [(1-g)Im(Ryyq)
il

where

- 4x
Ty = 5
(1+x)

(62)
represents the transmittance in the absence of the adatoms

and MBSs (background contribution),

A
1+x

[ = (63)
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is an effective coupling and

~(1—x)
q» = 2/
is the Fano parameter. Notice that Eq. (61) has the same

form of Eq. (25), but with ¢, replaced by g,,. In this work, we
will focus on the limit gg = g;, = 0.

(64)

C. Green’s functions of the adatoms

In this section, we calculate the Green’s functions 7~2d/.d,
within the wide band limit D — oco. We point out that, the
expressions derived here describe the situation of Sec. IIB 1
for an STM tip as probe with I" instead of A [see Egs. (8)
and (53)] and by assuming x < 1 [Eq. (26)], otherwise, they
belong to the case of Sec. IIB 2. We begin by applying the
equation-of-motion procedure on

Rya =~ 00T {0 a0} O}, (©3)

where s =host + ads or s =e, and changing to the energy do-
main ¢, we obtain the following relation:

(e—& —iZ — 51 Zvs1 ) Raa, = 61 + EY_ Rypdi,  (66)
I#

with
= R
& =& + b (67)

is the adatom level renormalized by the STM tip-host cou-
pling w, with £ =X 4%/,

R = VX A
T (68)
A
=
1+x (69)
and
Swpsi = 2K (1 + 2°K) (70)

as the self-energy due to the MBS 1 coupled to the adatom 1,

1 1 1
k=5 _ o
2\e—ey+in etey+in

and

K
e+8 —ixl — 2’K’

K= (72)

which have the same forms as found in Ref. 22. Thus, the so-
lution of Eq. (66) provides

1
e—& —iZ — Zyps1 — Ca

R, = (73)

as the Green'’s function of the adatom 1, with
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(=R 4 izh)?

C~:7
~ . )
/ s—sj—lZ'

(74)

as the self-energy due to the presence of the jth adatom. For
C, = 0, we highlight that Eq. (73) is reduced to the Green’s
function of the single QD system found in Ref. 22. In the
case of the adatom 2, we have

~ 0
- 1-R, , 2
dd, ~MBSI1
Rara, = IRf) ) (75)
= -5/ dyd
e—& — X — g Tvps1 — G
dydy

~ 0 ~ ~/ ~0 ~ ~/
where R, , =1/(e—& —iZ") and R, ,=1/(¢—&—iX")
represent the corresponding Green’s functions for the single
adatom system without Majoranas. To conclude, the mixed
Green’s functions are

. PILEEY)
Raya, —— Raa, (76)
£E— &) — X
and
N =Ryt _
Raa = Rad,- (77)

¢ — & —iZ — Zypsi

The main result of this section is the emergence of a
lack of symmetry in these Green’s functions. This property
lies on the coupling of the adatom 1 with the MBS 1. To
notice that, let us examine the situation where the adatom 1
is decoupled from the MBS 1, which can be obtained with
2mes1 =0 in Eq. (70). By inspection of Egs. (73) and
(75)—~(77), we verify that the functions R4, and R g, can
be determined by the swap of the indexes 1 « 2 in 7~€d2d2
and 7~3d2,11, respectively. However, in the opposite situation
with Zyps; # 0, this symmetry is broken. Thus, in Sec. III,
we will investigate this lack of symmetry via the transmittan-
ces of Egs. (25) and (61). To this end, we will follow the
two-stage procedure presented in Sec. I.

lll. RESULTS

Here, we consider the Kitaev chain long enough, which
forces €y ~ e /¢ — 0in Eq. (2) for L >>¢. We adopt typical
values for adatoms in metals [Ref. 32]: A=1=0.2 for the
Anderson parameters of Egs. (8) and (53), 4, & = —%7
& = %, the symmetric detuning Ae = &, — & and ¢ in units
ofeV.

In order to investigate the transmittance Tp,y (¢) of Eq.
(61) as a function of the single particle energy e, in Fig. 2 we
use 4=5A, with x=1 and Fano factor ¢,=0 [Eq. (64)].
This set of parameters allows one to emulate the situation
where the STM tip is strongly connected to the host surface
and therefore, considered in the same footing as the “host +
adatoms” system.

In Fig. 2(a) for the case of a free system, i.e., without
MBSs [solid-green curve], we observe two antiresonances,
each one placed around the corresponding adatom level
given by ¢ =—2.5 and & =+2.5, respectively. We name
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F Free 9,70 1
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FIG. 2. Parameters employed: ¢,,=0 [long enough Kitaev chain], 2=5A
and A=0.2 [see Egs. (2) and (53)]. Transmittance T, (¢) determined by
Eq. (61) in the Fano regime ¢, =0 [Eq. (64)] as a function of the single par-
ticle energy ¢. In the panels (a) and (b) we have: the solid-green lineshape is
for the apparatus of Fig. 1 in the absence of the MBS 1. Implementation of
the two-stage procedure of Sec. I: (a) & =-2.5 and & =+2.5: The
dashed-blue curve corresponds to the system coupled to the MBS 1. (b)
& =-+2.5 and & = —2.5: The dashed-red lineshape is for the MBS 1. Here
we see the main result of this procedure: the formation of a Majorana dip
with an amplitude that fluctuates slightly around 1/2, but it remains pinned
at zero-bias even by performing the gates swap. The satellite dips do not
share such a feature, they become significantly shifted under the permutation
of the levels in the adatoms.

these antiresonances as satellite dips. Off the antiresonances,
the transmittance approaches the unitary limit and the con-
ductance reaches G = Gy = % /h. Notice, for instance, the
central region bounded by the range —1.75=<ep=<1.5
[shaded region], where we have a ballistic plateau with the
aforementioned conductance. In this free system, the
Green’s functions of the model are symmetric under the per-
mutation of the indexes that designate the parameters of the
adatoms. This property is confirmed by the corresponding
solid-green curve of Fig. 2(b), obtained with ¢ =+2.5 and
& =—2.5, which agrees with that for ¢ =-2.5 and
& =+42.5 in Fig. 2(a). Therefore, the two-stage procedure
proposed in this work, in particular for the case of a free dou-
ble adatom system, yields two identical curves for the trans-
mittance. However, for the device side-coupled to the MBS
1, a novel feature emerges in the central region.

By fixing & =—2.5 and & =+42.5, a dip of amplitude
nearby 1/2 arises in the middle of the ballistic plateau, due to
the MBS 1 attached to the adatom 1 [see the dashed-blue
curve in Fig. 2(a)]. For this situation, the dip around
& =+2.5 coincides with the corresponding one found in the
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solid-green curve of the free setup, which is due to the adatom
2 decoupled from the MBS 1. Moreover, the antiresonance in
the vicinity of ¢; = —2.5 is not coincident with that in Fig.
2(a) of the solid-green curve for the free system. As we can
see, the position of such an antiresonance is shifted as the
aftermath of the coupling between the MBS 1 and the adatom
1. After the swap procedure, which leads to & =-+2.5 and
& = —2.5, the satellite dips of Fig. 2(b) [see the dashed-red
lineshape] become reversed with respect to those found in
Fig. 2(a).

We emphasize that the central antiresonance remains
placed at zero-bias, but its amplitude fluctuates slightly
around 1/2. This behavior of the central dip appears in Fig.
3(a), which can be clearly visualized in the dashed-blue and
red lineshapes, respectively. Therefore, a pinned antireso-
nance protected against the two-stage procedure emerges in
the transmittance, which is placed at the zero-bias and char-
acterized by an amplitude nearby 1/2. In contrast, the satel-
lite dips do not share such a pinning, since they move
significantly under the permutation of the levels in the ada-
toms. However, the complete robustness of the Majorana
hallmark does not exist anymore as found in Refs. 22 and
23: the amplitude is not fixed at 1/2 as a straight result of the
interplay between the adatom decoupled from the Kitaev
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FIG. 3. Parameters employed: ¢;, =0 [long enough Kitaev chain], 2=5A
and A=T=0.2 [see Egs. (2), (8), and (53)]. Transmittance as a function of
the single particle energy ¢. Implementation of the two-stage procedure of
Sec. I: (a) via the transmittance Ty, (¢) of Eq. (61) in the Fano regime ¢, =0
[Eq. (64)], where we see the formation of a Majorana dip with an amplitude
that fluctuates slightly around 1/2 (Majorana hallmark), but it remains
pinned at zero-bias even by performing the gates swap. In panel (b), the
transmittance Tpope (£) of Eq. (25) for go = 0 does not exhibit such a fluctua-
tion. The Majorana hallmark remains unchanged for the STM tip considered
as a probe.
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chain and the Fano regime as well, obtained with x=1 in
Eq. (64). In this situation, the real and imaginary parts of the
self-energy X, which read ¥ and X', respectively, given by
Egs. (68) and (69), depend on x. Otherwise, it would corre-
spond to the case of the tip considered as a probe of the
LDOS for the “host+adatoms” system, which suppresses the
fluctuation of the Majorana hallmark. This feature can be
observed by using the transmittance Tprone (¢) Of Eq. (25)
with go =0, which is confirmed by the dashed-blue and red
lineshapes of Fig. 3(b). In fact, it can be observed an antire-
sonance pinned at zero-bias characterized by a constant am-
plitude of 1/2. In this case, SR and ¥’ do not depend on x,
since x < 1 for a probe tip [see Eq. (26)]. As a result, the
Majorana hallmark is preserved under the gates swap.

Thus in order to explore the effects due to the fluctuation
of the zero-bias transmittance, we present the analysis of
Ty (0) and Tprobe (0) as a function of the symmetric detun-
ing Ae. In both cases, the Fano parameters are g, =0 and
qo =0, which according to Fano’s theory, lead to a destruc-
tive interference pattern. Such a behavior can be seen in the
transmittance versus ¢ plots of Figs. 3(a) and 3(b).
Additionally, we point out that the Majorana dip verified in

0.75

0.25
-5
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(b) A
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s
-
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FIG. 4. Parameters employed: ¢,,=0 [long enough Kitaev chain], 2=5A
and A=T"=0.2 [see Egs. (2), (8), and (53)]. Panel (a): Transmittance T,
(0) of Eq. (61) in the Fano regime ¢, =0 [Eq. (64)] as a function of the sym-
metric detuning A¢=¢, — ¢;. For the STM tip in the same footing as the
“host+adatoms” system, we see a novel feature in the transmittance profile:
an unexpected Fano lineshape emerges and the Fano dip is not verified.
Pained (b): in the case of the STM tip as a probe, the transmittance 7probe (0)
of Eq. (25) with go=0 leads to the standard Fano antiresonance. We remark
that despite the small difference in the Majorana dip of Fig. 3(a) with respect
to that found in Fig. 3(b), the zero-bias transmittance as a function of the
detuning Aeg, yields two distinct lineshapes. However, in both situations, the
transmittance does not exceed an amplitude of 1/2.
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the former differs slightly with respect to that found in the
latter. Remarkably, the slight fluctuation of the Majorana
hallmark in Fig. 3(a) is able to provide an unexpected profile
of T¢u (0) versus Ae, which differs expressively of a Fano
dip. The result of this analysis appears in the solid-violet
curve of Fig. 4(a), where it is observed that the transmittance
approaches 1/2 from upper (lower) values for Ae<O0
(Ae>0). In the domain of Ae <0, it reaches the maximum
value of 3/4, while for A¢ > 0, it decreases to 1/4. Notice that
the variation of the transmittance with Ae does not exceed an
amplitude of 1/2 and particularly at Ae =0, the transmittance
recovers the Majorana hallmark 1/2. On the other hand, in
Fig. 4(b), the transmittance Tpope (0) as a function of Ag in
the solid-orange curve, displays the standard profile of Fano
antiresonance for go=0. Notice that in both Figs. 4(a) and
4(b), the variation of the transmittance with Ae is 1/2. We
highlight that the unexpected Fano profile found in this work
becomes a way to identify the existence of isolated MBSs,
since the lineshape in Fig. 4(a) is due to a long enough
Kitaev chain within the topological phase.

In summary, despite the same Fano parameters ¢, =0
and g, =0 in Tpope (0) and Ty (0), respectively, for Egs.
(25) and (61), which lead to Fano dips slightly different as
those found in Figs. 3(a) and 3(b), we demonstrate in this
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FIG. 5. Parameters employed: €,, =0 [long enough Kitaev chain], A=0.2
[see Egs. (2) and (53)]. Density plots of the transmittance T,y (¢) determined
by Eq. (61) in the Fano regime ¢, =0 [Eq. (64)] as a function of the single
particle energy ¢ and the coupling / in units of A. Implementation of the
two-stage procedure of Sec. I: (a) Ae =+5 (b) Ae=—5. Here we see the
main result of this procedure: the formation of a Majorana dip (in black)
pinned at zero-bias even by performing the gates swap. The satellite dips
(also in black) do not share such a feature being significantly shifted under
the permutation of the levels in the adatoms.
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work that the usual hypothesis of the STM tip acting as a
probe is insensitive for the complete knowing of the
zero-bias transmittance versus the symmetric detuning Ae.
To overcome such an obstacle, the proper description should
consider the STM tip in the same footing as the
“host 4+ adatoms” system. It is worth mentioning that we do
not present the results for the case ¢, > 1, since it still
obeys the standard Fano’s theory, which gives a resonance
profile in the Ty, (0) versus Ag plot as expected. In Fig. 5
the density plots for Ty (¢) of Eq. (61) with ¢, =0 as a
function of ¢ and the coupling /4 are shown. In these graphs,
dips appear (black color regions) being possible to observe
that the MBS 1 dip at zero-bias is the only structure that
does not change with the implementation of the two-stage
procedure as well as with the increase of 4. On the other
hand, the positions of the satellite dips are displaced by
changing 4 and no pinning is observed. This feature can be
visualized in the dips that deviate from the yellow-dashed
lines in Figs. 5(a) and 5(b), respectively, for Ae=+5 and
Ae=—5.

IV. CONCLUSIONS

We have explored theoretically in the context of quan-
tum transport an effective Hamiltonian supporting Majorana
quasiparticles for a long enough Kitaev chain in the topologi-
cal phase. This system is coupled to a setup made by an
STM tip and a metallic host with two adatoms. Our analysis
has revealed that the Green’s functions of the adatoms
become symmetric by neglecting the hopping term between
one adatom and a side-coupled MBS. However, if we con-
sider this parameter relevant, a lack of symmetry manifests
in these functions.

To read out this feature experimentally, it has been pro-
posed a two-stage procedure of gates swap by using AFM
tips. As a result, a persistent zero-bias dip with an ampli-
tude nearby 1/2 emerges in the transmittance arising from
the isolated MBS under the aforementioned procedure. We
have also verified that the fluctuation of the Majorana hall-
mark occurs only for the STM tip treated in the same foot-
ing as the “host4-adatoms” system. In the case of an STM
tip as a probe, the robustness of the Majorana hallmark is
kept. However, this small difference between these two
Majorana dips results in contrasting Fano profiles for the
zero-bias transmittance versus the symmetric detuning. In
the case of the STM tip acting as probe, Fano’s theory is
confirmed, but with the tip in the same footing as the
“host+adatoms” system, an unexpected Fano lineshape
appears. We conclude that to access this non trivial Fano
profile, the assumption of an STM tip acting as a probe
should not be used.
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