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Obiective

Obiectiv 1. Modelarea transportului cuantic in jonctiuni Josephson sub efectul campului magnetic. Studiul curentului
critic intr-o jonctiune Josephson din dicalcogenuri de metale de tranzitie (TMD).

Rezumatul etapei

in acestd etapd am tratat primul obiectiv din proiect. Am modelat o jonctiune Josephson bidimensionala alcituita din
sectiuni normale si supraconductoare de MoS;. Jonctiunea a fost supusa unui camp magnetic aplicat perpendicular pe
puntea jonctiunii. Am calculat curentul Josephson precum si curentul critic in functie de cdmpul magnetic. Am obtinut
un semnal distinctiv care bruiaza variatia obisnuitd de tip SQUID a curentului. Am interpretat acest semnal ca fiind
datorat structurii de banda specifice starilor de margine localizate pe puntea Josephson. Aceste rezultate pot servi in
detectia starilor de margine cu dispersie neparabolica in astfel de jonctiuni.

Activititi
Am realizat punct cu punct cele 4 activitati ale etapei care sunt notate n contract:

Act. 1.1 — Achizitie de aparatura de calcul. 2 Laptop-uri HP ProBook 450 G7 si o unitate centrala HP Z6 G4 WKS.
Activitati: Instalarea de sistem de operare Linux pe unitatea centrald de calcul. Interfatarea unitatii de calcul cu clusterul
Echidna din cadrul INCDTIM. Instalarea de distributie conda pe clusterul Echidna si pe unitatea centrald. Setarea
sistemului cu ipyparallel pentru efectuarea de calcule de transport cuantic in paralel.

Act. 1.2 — Calcul de curent critic intr-o jonctiune Josephson din dicalcogenuri de metale de tranzitie cu ajutorul
metodelor de legituri electronice tari (TB, ,.tight-binding”)

Am studiat o clasd de TMD-uri semiconductoare care devin supraconductoare in formd monostrat la
temperaturi de ordinul 1K (MoS,, MoSe,, WS,, WSe;) si care au structuri de banda electronica asemanatoare [1]. Ne-am
concentrat pe MoS,, care este cea mai raspandita si utilizatd dintre TMD-uri. in studiul nostru am investigat transportul
cuantic printr-o jonctiune de tip supraconductor-metal normal-supraconductor (SNS) alcatuita din MoS,.

Aceastd etapa constd In doud mari sub-activitati: 1. modelarea sistemului si 2. calcul si interpretare de transport
cuantic in jonctiune.

Act. 1.2.1 — Modelare

Etapa de modelare constd in 3 subetape: A. elaborare de model de legaturi electronice tari pentru MoS, in

A. In starea normala consideram orbitali activi pentru MoS aproape de nivelul Fermi. Am considerat un model
care cuprinde orbitalii d de Mo si orbitalii p de S. Aceste modelari se bazeaza pe studii DFT anterioare, care au obtinut
descompunerea orbita a densitatii de stari In jurul benzii interzise pentru semiconductorului MoS,, pentru a decela
contributiile dominante [2,3]. In particular utilizdm orbitalii (ds.2_,2,dy2_y2,dey, p5, Py, p2), unde S si A denota
combinatii simetrice si antisimetrice de orbitali p din cele doua retele triunghiulare (sus si jos) de atomi S.

Dinamica electronilor in sistem este descrisda de un Hamiltonian care cuprinde energii pe fiecare atom din
retea, precum si termeni cinetici de salt intre atomi. Diagonalizarea Hamiltonianului produce structura electronica de
banda, care este in acord cu rezultatele experimentale si cu calculele ab initio intr-o fereastra de energie apropiata de
nivelul Fermi in semiconductor. Cruciala este considerarea efectului spin-orbita la baza benzii de conductie care
produce o separatie de spin pentru benzile de la punctele de minim X si K’ din zona Brillouin. Fitarea cu punctele de
incrucisare langd minimul benzii de conductie ne-a ajutat sd obtinem cuplajele spin-orbitd pentru cei doi atomi
AMo = —0.086 eV si Ag = 0.013 eV.

Pentru a manipula In perspectiva curentul prin jonctiune, consideram un camp magnetic aplicat perpendicular
pe monostrat. Campul induce doua efecte importante in material: efectul Zeeman si efectul magnetic orbital. Efectul
Zeeman este simulat ca un cdmp omogen care duce la o ridicare generald a degenerdrii de spin pentru orice stare
electronica. Efectul magnetic orbital tinde sd inducd o migcare circulard pentru electronii in planul monostratului.
Acesta efect 1l simuldam prin metoda cuplajului minimal care modificd impulsul particulelor cu potentialul vector
magnetic A, p — p+eA. Am ales A = (—yB,0,0), pentru un cAmp magnetic de amplitudine B, perpendicular pe
monostratul plasat in planul (z,y). In cazul metodei TB, efectul magnetic orbital este simulat ca o fazi care se aplici pe
termenii cinetici (de salt) din model si care depinde de integrala de linie a potentialului vector pe directia miscarii
electronului. Modelul electronic este codat cu ajutorul pachetului Python KWANT [4] pentru tratarea transport cuantic.

B. Dupa obtinerea modelului de semiconductor pentru MoS,, vom considera un regim de temperaturd extrem
de joasa T~ 1-2 K, unde sistemul devine supraconductor [5,6]. Vom considera cazul in care supraconductibilitatea este
indusa prin efect de proximitate cu supraconductori de unda s, Al sau Nb. Supraconductorul MoS: este tratat de noi la



nivel de cAmp mediu in formalismul Bogoliubov-de Gennes. In acest caz, parametrul de ordine supraconductor A poate
fi considerat omogen si cu o valoare luata din experimente, de aproximativ 0.2 meV.

C. Acum simulam fizic jonctiunea Josephson. Aceasta este alcatuitd din trei
segmente: supraconductor-semiconductor-supraconductor. Consideram un nanofir de
grosimea unui monostrat de MoS; si cu dimensiune transversala de 10.8 nm. Puntea
jonctiunii are o lungime de 200 nm. Orientarea firului este astfel incat acesta are o
structura de margine de tip zigzag, unde pe o laturd sau alta a monostratului vor exista
atomi diferiti. E.g., in structura reprezentata in Fig. 1, atomii de S sunt localizati pe latura
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induc supraconductibilitate in nanofir. Astfel capetele firului devin electrozi aplicat perpendicular pe puntea
supraconductori (teoretic semi-infiniti). Puntea jonctiunii MoS, rdmane intr-o stare jonctiunii, i cu o densitate finita de
nesupraconductoare (normald). Campul magnetic actioneaza doar asupra puntii, si, Curent(maro)lamarginea punii.
datorita efectului Meissner, este exclus din electrozi. Schema jonctiunii este prezentatd in Fig. 1.
Act 1.2.2 — Calcul de curent Josephson

In aceasta etapa investigim transportul cuantic in jonctiunea Josephson si calculim supracurentul din sistem.
Mecanismul fizic care face posibil transportul de perechi de electroni in jonctiune este reflexia Andreev la interfata
supra/semiconductor si care se manifesta ca o conversie electron-gol. Dupa reflexie, in puntea normala are loc transport
coerent de electroni si goluri. Repetitia acestor procese in jonctiune duce la transport de perechi Cooper intre electrozi,
mediat de stari (numite stari legate Andreev, ABS) in puntea normald. Supracurentul care este Inregistrat este sinusoidal
si este denumit curent Josephson. El depinde de diferenta de faza dintre functiile de unda pentru cei doi electrozi
supraconductori. Deoarece diferenta de faza variaza in timp, el se comporta ca un curent alternativ.

A. Cu ajutorul modelului definit in Act. 1.2.1, obtinem prin diagonalizare” /
exactd spectrul puntii jonctiunii in Fig. 2(a). La energii de 1eV si -1eV, regasim
spectrul de volum al sistemului sau spectrul monostratului infinit. Remarcabila
pentru cazul de fata este prezenta de stari aditionale in banda interzisa: 3 perechi de s |,
benzi electronice, doud cu masa efectivd pozitiva si una, negativi. Fiecare pereche
este compusd din doud benzi pentru fiecare din cele doud proiectii ale spinului
electronic pe directia normald monostratului. Aceste stiri fac posibil transportul _,
electronic in banda interzisi a semiconductorului si definesc un metal S5
unidimensional localizat la marginea punti, datoritd transportului prin atomii de tip Fig. 2: (a) Structura electronica de banda
Mo sau S in geometria zigzag. La mijlocul benzii interzise existd 2 benzi convexe, pentru un semiconductor monostrat MoS,
datorate atomilor de S de pe marginea de sus (7) a puntii, iar benzile concave, °"Taremneziezas (b) Curentul critic

. . . .. ’ . prezintd o oscilatii Fraunhofer in banzile
atomilor de Mo de pe marginea de jos (b) a puntii. Aproape de banda de conductie a ™ 4 yolum si SQUID in banda interzisi.
semiconductorului, incepand la 0.5 eV, apare incd o pereche de benzi convexe,
datoratd atomilor de Mo (b). Aceastd pereche manifestd o separatie puternicd a stérilor de spin 1 si |, precum si o
deviatie puternica de la parabolicitate datorita efectului de spin-orbita.

Pentru transportul electronic vorbim de doud regimuri diferite: (a) transportul prin starile de volum ale

monostratului si (b) transportul in banda interzisd a semiconductorului, unde conductia are loc doar la marginea puntii
electronice. In continuare vom investiga transportul in jonctiune cu accent pe cazul (b).
B. Calculul de supracurent in sistem se bazeaza pe formalismul matricilor de imprastiere. Descompunem
matricea de imprastiere a sistemului ca produs de matrici de Tmprastiere unitare pentru procesele de transport in punte
Sn, plus procese de reflexie Andreev la interfata, S 4. Pentru o functie incidenta pe o interfatd putem defini o relatie de
consistentd care tine seama de traiectoriile inchise formate electroni si goluri 5, = SN Sa%in. Solutia la acest sistem de
ecuatii o formeaza stirile ABS din sistem. in cazul sistemului simulat numeric cu metoda TB, obtinem cu ajutorul
pachetului KWANT, matricea pentru transportul in punte Sy, in timp ce matricea pentru reflexia Andreev este definita
analitic. ABS sunt obtinute apoi numeric prin solutia sistemului de ecuatii. Pentru jonctiuni scurte, supracurentul il
obtinem din derivata ABS in raport cu diferenta de faza intre electrozi. Pentru fiecare punct in spatiul parametrilor,
inregistram curentul maxim prin punte, I.. Rezultatele numerice sunt prezentate in Fig. 2(b). in transportul prin banda
de conductie sau de valenta de MoS, observam transport in intreg volumul puntii, ceea ce da nastere la un semnal de tip
Fraunhofer in curentul critic. Remarcabil este comportamentul curentul de la nivelul benzii interzise semiconductoare.
Aici stérile de margine conduc curentul (cf. Fig. 1) si produc un curent de tip SQUID datorat interferentei constructive
intre transportul exclusiv pe cele doua laturi, ¢ si b, ale puntii.

Astfel am realizat intr-un singur nanofir fizica caracteristica pentru un sistem cu dubla jonctiune supusa unui
camp magnetic. Am explorat structura energetica a jonctiunii prin calculul de curent critic.

Act 1.3 — Model semiclasic pentru curentul Josephson in jonctiuni

In aceasta activitate ne-am concentrat pe regimul in care curentul este transmis pe la marginea puntii jonctiunii
prin orbitalii localizati pe atomii de Mo si S. Transportul in volumul puntii este blocat datorita faptului ca potentialul
chimic este in banda interzisa. Modelul semiclasic descrie perfect transportul in mijlocul benzii interzise, Insa el poate fi
folosit mai departe si pentru a interpreta semnalul SQUID din apropierea benzii de conductie [vezi Fig. 2(b)].

Act 1.3.1 — Semnal SQUID in curent Josephson la mijlocul benzii interzise

Cand potentialul chimic este aproape de mijlocul benzii interzise, exista o suprapunere in spatiul energetic intre

benzile electronice datorate conductiei prin orbitali S (¢) si orbitalii Mo (b). Dispersia are un caracter parabolic, ceea ce
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permite un calcul analitic. Hamiltonianul efectiv pentru cele dinamica electronilor pe cele doua laturi are nanofirului (¢

si b) este:
h2 2

Ht7b =00 (27” wb - /J/t,b) + Jzat7bkz + UzEZ-
t,

El include efectele campului magnetic in energia Zeeman Eyz precum si in vectorul de undi k,. In aproximatia
cuplajului minimal k, — k, — eBy/h. Efectul cuplajului spin-orbita este cuprins in parametrii « specifici pentru banda
convexa si banda concava. Masele efective ale celor doud modele sunt diferite pentru cele doua laturi, cu masa negativa
pentru latura b. Spinul electronic este modelat de matricile Pauli o. Spectrul este ajustat cu metoda celor mai mici
patrate pe spectrul TB, astfel incat toti parametrii din modelul efectiv sunt fixati cu valori fizice relevante.
Supraconductibilitatea este introdusa la fel ca in modelul TB descris mai sus.

Solutia analitica se bazeazi pe o aproximatie semiclasici a modelului efectiv. In aceasti metoda sunt neglijate
oscilatiile rapide ale functiei de undi cu un vector de undi de marimea impulsului Fermi. In acest caz putem rezolva
problema SNS printr-o linearizare a ecuatiilor la nivelul Fermi [7]. Linearizarea face posibild rezolvarea setului de
ecuatii obtinut din conditia de consistenta si produce un set de patru ABS:

¢ seBLW oEzL 4
Ese =Alcos | = —
‘COb <2 2h + hvge s
Indicele o denota proiectia spinului, iar s, latura (¢ sau b) populata de ABS.§2

Acest rezultat indica contributiile diferite ale cAmpului magnetic in transportul &
cuantic prin jonctiune. Efectul Zeeman (cuprins in termenul FEz) ridicd™ 1
degenerarea de spin a starilor Andreev. El depinde crucial de vitezele Fermi ,
pozitive vs, pentru dispersia energeticd la cele doud laturi ale nanofirului. o 1 2 3 4 5
Efectul depinde de lungimea canalului de transport L de la marginea puntii. In L @[l

- A . . . = .. Fig. 3: Variatia curentului critic in (th) modelul se-
contrast, efectelg orbitale ale campulul (~B;W) ('iepmd de aria totald a pun‘g.n miclasic comparata cu (num) modelul efectiv nu-
Josephson LW, si se dovedesc dominante in jonctiunea noastra. Aceasta solutie meric la 7=0, si (fh) la temperatura mare
analitica este comparatd cu modelul TB efectiv.

Cu ajutorul ABS calculam curentul Josephson si extragem valoare lui criticd in functie de fluxul magnetic. Am
obtinut atat curentul la temperatura zero, caracteristic pentru simularile TB, precum si curentul la temperaturd mai mare
decét banda interzisa supraconductoare. Am obtinut dependenta curentului critic in functie de flux la orice valoare a
potentialului chimic langa p = 0. Pentru a exemplifica, prezentam in Fig. 3, rezultatele la potential chimic zero.

Rezultatele obtinute explica variatia de tip SQUID observata anterior in Fig. 2(b). Rezultatele indicd ca
structura de tip SQUID este datoratd in principal efectelor orbitale ale campului magnetic. Efectele Zeeman induc o
variatie cu o perioadd mai mare a semnalului. Sub efectul Zeeman, curentul critic descreste extrem de lent de la
valoarea maxima la flux zero (cf. Fig. 3). La temperaturd mare, obtinem aceeasi concluzie privitor la efectele
magnetice, dar variatia curentului este cantitativ diferitad. Temperatura netezeste discontinuitatile prezente in curentul de
temperaturd zero si tinde la o structurd pur sinusoidald datd de prima armonica din descompunerea Fourier a curentului
de temperatura zero.

Trebuie sa notam in final ca efectele orbitale ale cAmpului magnetic depind de vitezele Fermi, care nu depind
de spin pentru modelul semiclasic efectiv. Independenta de spin este un atribut strict al dispersiei energetice parabolice.
Vom vedea ca dependenta de spin a vitezelor Fermi pentru stéarile de 1anga banda de conductie va explica de bruiajul
semnalului SQUID in acel regim de parametrii.

Act 1.3.1 — Semnal SQUID in curent Josephson in apropierea benzii de conductie

Acum vom explica rezultatele pentru oscilatiile de tip SQUID observate in Fig. 2(b) aproape de banda de
conductie. In acest caz avem din nou un set de atomi S pe latura ¢ si Mo pe latura b a puntii. Spre diferenta de cazul
studiat anterior banda de Mo este convexd, cu masad efectivd pozitivd. Dispersia benzii deviazd puternic de la
parabolicitate. Datorita efectelor de spin-orbita benzile pentru spinii 1 si | sunt decalate puternic in zona Brillouin.
Aproape de 0.6 eV, benzile de Mo au inflexiuni care duc la viteze Fermi apropiate de zero. Aceasta afecteaza duce la
dominatia efectului Zeeman (~ 1/v,) si bruiaza semnalul SQUID la acele energii.

in concluzie curentul critic permite investigarea detaliilor ce tin de structura electronica fini a starilor de

margine din nanofire MoS, folosite in jonctiuni Josephson. In plus, am propus ca studii de interferenta cuantica in
dispozitive cu dubla jonctiune sd fi realizate intr-o singurd jonctiune Josephson din TMD prin control asupra
potentialului chimic in sistem.
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Act 1.4 — Diseminare
e Articol: D. Sticlet, P. Wojcik, and M. P. Nowak, Phys. Rev. B 102, 165407 (2020).
*  Elaborare de site pentru proiect: www.itim-cj.ro/pncdi/te98/
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