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Rezumatul etapei

In aceastd etapa am tratat obiectivele 2 si 3 din proiect. La obiectivul 2 am considerat
modele efective pentru banda de conductie NbSe, incluzand un potential CDW care modifica local
potentialul chimic in sistem. Am considerat modelul in faza supraconductoare si am introdus
impuritati magnetice in sistem. Am calculat stdrile de impuritate Yu-Shiba-Rusinov (YSR sau
Shiba) induse in banda interzisd supraconductoare. Am studiat modul in care potentialul CDW
influenteaza evolutia acestor starilor Shiba. Am considerat apoi structuri liniare de impuritati pentru
a vedea daci stari Majorana sunt induse in sistem. In final am considerat o extensie a problemei la
situatia 1n care impuritatile sunt nehermitice.

La obiectivul 3, am considerat modele efective dublu strat pentru materiale bidimensionale
de tip dicalcogenuri de metale si am estimat efectul variatiei unghiului de rotatie asupra curentului
critic din model. Am construit doua tipuri de retele efective pentru o jonctiune Josephson din TMD
si am calculat curentului critic In model. Am obtinut periodicitatea curentului critic in functie de
unghiul de rotatie. Am demonstrat existenta de oscilatii periodice la unghiuri mici, in contrast cu un
curent aproape constant la unghiuri mari. In final am lucrat la extensii unde am elaborat teoria si
initiat calcule pentru a vedea daca este posibild formarea de vortexuri de faza supraconductoare la
unghiuri mici, unde functiile de unda Bloch depind slab de pozitie.

Obiectiv 2

Determinare efectelor de unda de densitate de sarcina in jonctiuni Josephson din NbSe,.

Act 3.1 si 3.2

3.1. Adaugarea de impuritdti magnetice in NbSe: ca spini clasici. Determinarea efectului
undei de densitate de sarcina asupra starii induse de o singura impuritate. Determinarea structurii
electronice a benzii YSR datorata cuplajului la mai multe impuritati.

3.2. Determinarea diagramei de faza topologice a sistemului. Dacd apar moduri legate
Majorana in sistem ele vor fi determinate fie prin diagonalizare exacta, fie prin integrarea integrarea
zonei Brillouin 1n limita 1n care starile YSR se formeaza aproape de energia Fermi.

Primul pas este de a reconsidera substratul de TMD pe care adaugam impuritati magnetice.

Modele efective TMD + CDW + supraconductibilitate

Pentru a simula efectele densitatii de sarcina folosim un Hamiltonian de tip [vezi Raport 2021]
H = Hryp + Hepw,  Hepw = Y cfV(r)er,
A

unde Hryp este hamiltonianul ce modeleaza benzile electronice pentru TMD [1], iar Hcpw
modeleaza efectul interactiunii cu fononii, care genereaza distorsiuni de tip CDW. Potentialul
efectiv datorat fononilor este [2,3]



Vi(r)=V[2 COS(@(% — x0)) cos(%) + cos(q(y — yo) + ¢3)),

Pozitiile atomilor sunt descrise de coordonatele (x,y), cu (xg, yo) 0 deviatie de la comensurabilitate
indusa de CDW, ¢3 o faza totald si ga = 47/ 3V3 distanta de la centrul zonei Brillouin la unul din
punctele K. Ludm in simuldri (zo,yo) = (0.5,0.5)a, ¢3 =0.5, cu a =0.334 nm. Deoarece
modelul NbSe, fara efecte CDW estre invariant la translatie, am scris Hamiltonianul in spatiul
impulsului k, unde avem operatori de creatie si anihilare, cL Si ¢k cu structurd spinoriald si care
actioneaza 1n spatiul matricilor Pauli 0. Energia cinetica a electronilor &, si termenul de cuplaj spin-
orbita Ising gz au fost listate Tn trecut Raportul trecut.

Acum consideram aditional efectul supraconductibilititii in aproximatia cAmpului mediu.
Din experimente, consideram o banda interzisa A supraconductoare uniforma in spatiu de
aproximativ 1 meV. Hamiltonianul total are forma Bogoliubov-de Gennes pentru un semiconductor
de unda s. O impuritate magnetica se va cupla cu orbitali de tip d care provin de la atomul de Nb si
care domina la energia Fermi. Astfel putem simplifica modelul electronilor legati puternic prin a
modela doar reteaua triangulara de Nb.

O impuritate magnetica

Pentru inceput consideram o singurd impuritate magnetica de
spin S cu spin pe directia z. Pentru o singura impuritate, am verificat
ca doar amplitudinea spinului este importanta si nu proiectia lui (cum :
era de asteptat din simetria problemei). Impuritatea magnetica este
pozitionata intre oricare 3 atomi de calcogen de la suprafata TMD, o
deci deasupra atomllor de Nb. Hamiltonianul este astfel complementat
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cu un termen —JScl_ooP cjp, unde j denotd pozitia impuritatii. J.S -

jOt z —0.05

este o energie de schimb in problema si va fi luatd ca un parametru
unic care poate fi variat pana la fractiuni de eV. Impuritatea magnetica

Fig. 1.Trei pozitii caracteristice
distruge local simetria de inversie temporald astfel incat este un centru pentry o singura impuritate (rosu)
de imprastiere care poate distruge perechile Cooper. Excitatiile de [0.0], (portocaliu) [0,1] si (cian)
cvasiparticula pot ocupa astfel stari localizate in banda interzisa (L1
supraconductoare [4,5]. Subiectul central in cele ce urmeaza este determinarea energiei acestor stari
Shiba cu variatia pozitiei lor, a cuplajului dintre impuritate si substrat, si potentialului CDW.
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Fig. 2. Energia stérii Shiba pentru o singurad impuritate magnetica pentru diferite amplitudini Vj si 3 pozitii ale
impuritatii: (dreapta) [0,0], (centru) [0,1], (stanga) [1,1] exprimate in baza vectorilor primitivi ai retelei.
[Vosi JS ineV].

Nu orice pozitie este echivalentd datoritd potentialului efectiv V. Pentru calcule am
considerat retele de dimensiuni diferite pentru a ne asigura ca efecte de margine nu influenteaza



spectrul starilor Shiba. Pentru rezultatele finale am folosit o retea pétrata cu 4105 atomi de Nb cu o
impuritate de spin n zona centrald. Figura 1 reprezintd un zoom la centrul retelei unde consideram
trei pozitii relevante pentru impuritate: aproape de un maxim de V' (rosu), de un minim de V' (cian)
si la V aproape 0 (portocaliu). Pozitiile impuritatilor pot fi exprimate in functie de vectorii primitivi
retelei subiacente: a; = (1,0)a si ay = (1,V/3)a/2. Astfel [m,n] = ma, + nas.

In Fig. 2 am obtinut cu algoritmul Lanczos spectrul pentru cele mai joase 16 excitatii de la
energia Fermi a starii nesupraconductoare pentru trei pozitii caracteristice ale impuritatii magnetice
[vezi Fig. 1]. Am calculat 60 de valori pentru JS pana la 0.6 eV pentru 8 valori posibile de V; pana
la 0.5 eV. Este de notat ca aceste scari energetice sunt de aproximativ 100 de ori mai mari ca A si cu
toate acestea starile Shiba sunt aproximativ robuste. Observam cd in absenta potentialului CDW,
tranzitia cuantica are loc aproape de JS la 0.25 — 0.3 eV. Variatia pentru cele trei pozitii este
datorata doar efectelor de retea finita. La potentiale Vjy de doar 10 ori mai mari ca A, nu se modifica
mult tranzitia cuantica. Surprinzdtor, la Vj foarte mare este posibil ca starea Shiba sd revina in gap
dupa cum vedem in Fig. 2(centru si dreapta). Aceasta insa produce stari Shiba intr-un interval mic
de energie de schimb JS.
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Fig. 3. Evolutia starilor Shiba la JS = 0.25 eV in
functie de potentialul CDW Vj (in eV) pentru 3 pozitii
ale impuritatii date In baza vectorilor primitivi a; si as.

Pentru a urmari mai indeaproape evolutia starilor Shiba ne concentram pe o singura valoare
a energiei de schimb JS = 0.25 eV, care in mod normal induce o stare profundd de impuritate,
aproape de mijlocul benzii interzise, in absenta potentialului CDW. Apoi variem lent Vj si urmarim
pentru 3 pozitii de impuritatea spectrul energetic. Rezultatele sunt prezente in Fig. 3.

Am obtinut cd potentialul efectiv CDW V' are efecte detrimentale pentru starile Shiba si
poate Tmpinge energia starilor in continuul de cvasiparticule dinafara benzi interzise in functie de
pozitia impurititii pe substrat. in Fig. 3 vedem cum un potential de aproximativ Vp ~ 0.08 eV este
suficient pentru a elimina din banda interzisa starea Shiba pentru o impuritate la [0,0]. Aceasta
deoarece impuritatea la pozitia [0,0] este apropiati de un maxim de potential. In contrast, o
impuritate la [0,1] este aproape de un nod de zero al potentialului, astfel incat este influentata slab
de el. In consecinti starea Shiba este robusti si riméne in banda interzisd pentru valori mari V.
Impuritatea de la [1,1] este aproape de un minim al potentialului, dar cum este totusi in amplitudine
la o energie mai mica ca cea din [0,0], starea ramane mai mult timp in banda interzisa.

Aceste rezultate anuntd ca realizarea starilor de tip Majorana va fi puternic influentatda de
potentialul CDW. Pentru un potential ce oscileazd pe lungimi de unda comparabile cu pasul de
retea, este de asteptat ca un lant de impuritdti va trece statistic prin mai multe maxime sau minime
de potential. Astfel potentialul ridica de la energia zero nivelele de impuritate si va bloca cuplajul
dintre impuritati necesar pentru stabilizarea starilor Majorana la margine de lant.



Lanturi de impuritdti magnetice

Pentru a verifica explicit aceastd ipoteza, includem acum mai multe impuritati in model si
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Fig. 4. Spectrul primelor 16 energii pentru un lant de 40 impuritati magnetice polarizate in o, (dreapta) si o
(dreapta) la diferite valori de potential Vg. [V si J.S in eV].

urmarim modul in care potentialul CDW afecteaza formarea starilor Majorana. Pentru aceasta
alegem un lant de impuritdti feromagnetice asezate pe axa x, dar cu polarizarea consideratd un
parametru liber in simulare. Impuritatile sunt depuse la o distantd de 3a unele de altele. Totodata
marim artificial banda interzisa la 10 meV, astfel incat lungimea de coerenta supraconductoare este
redusa de la £ ~ 700a la 70a. Astfel functiile de unda pentru starile legate au un suport compact pe
suprafata care poate fi simulata, incat sunt diminuate unele efecte de margine care ridica energia
starilor de langi energie zero. In practica folosim o retea de 140 x 70 situri cu 40 de impurititi pe
axa x, ceea ce este suficienta pentru a stabiliza stari Majorana la capete de lant la V) = 0.

Pentru a studia efectele CDW consideram un set de potentiale V) pentru care scanam energii
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Fig. 5. Evolutia spectrului cu V pentru primele stari
energetice de langa energie zero, pentru doua polarizari
a lantului de impuritati.
de schimb J.S mari pana al 0.6 eV. Observam rezultate marcante in Fig. 4 pentru doua polarizari de
spin ale lantului magnetic, pe o, sau x si 0, sau z. Pentru polarizare pe axa z, banda interzisa este
inchisa de starile Shiba, si In absenta lui V{. Aceasta deoarece spinul acestor stiri este paralel cu
spinul Ising z impus de termenul spin-orbita. Din considerente de simetrie si o polarizare pe y va fi
caracterizatd de inchiderea benzii supraconductoare datorita faptului ca termenul spin orbita este

zero pe y si pe rotatii ale axei y cu 27/3. In Fig. 4(dreapta) vedem cum cele mai joase stiri Shiba



coboara in energie in functie de J.S si inchid banda interzisa la o energie JJS cu atat mai mare cu cat
potentialul V este mai mare. Aceastd evolutie este genericd, cu potentialul Vy avand astfel o
influentd detrimentald in formarea stirilor Majorana. In contrast, o polarizare pe o, a impuritatilor
da faze topologice robuste la Vo = 0 cu o tranzitie in faza cu stari Majorana in jur de 0.25 eV.
Separatia maxima fata de restul starilor este de aproximativ 0.2A. Inclusiv pentru aceasta polarizare
Vi este extrem de detrimental formarii starilor Majorana [vezi Fig. 4(stanga)]. Efectul principal este
de a muta punctul de tranzitie la valori nefizic de mari pentru energia de schimb .J.S. Deja pentru un
potential de Vo = 0.15 eV tranzitia este mutatd la J.S ~ 0.6 eV.

O altd masura a efectelor detrimentale ale Vj este de a urmari evolutia starilor de energie cu
variatia Vj. Pentru asta fixam cuplajul de schimb la J.S = 0.25 eV, aproape de tranzitie, unde starile
sunt la energie joasa. Un potential V) moderat ridicata rapid starile de la energie 0 [vezi Fig. 5].
Indiferent daca starile de energie sunt de tip Majorana pentru polarizare o, sau stari Andreev pentru
polarizare o, ele sunt impinse rapid in continuul de cvasiparticule deasupra lui A in pentru
Vo ~0.1eV.
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Fig. 6. Amplitudinea functiei de unda la patrat pentru starea cea mai joasa in energie la J.S = 0.25
eV. (Stanga) Vo = 0 eV si (dreapta) Vo = 0.05 eV. 40 de impuritati polarizate in o, sunt dispuse
orizontal pe axa x. Axele sunt in unitéti de constanta de retea.

Distrugerea starilor Majorana poate fi observata si in densitatea de stari (DOS). De exemplu
consideram in figura 6 amplitudinea functiei de unda la patrat (proportionala cu DOS) reprezentata
spatial in sistemul simulat de noi. Impuritatile sunt polarizate in o,, care este configuratia cea mai
favorabilda pentru realizarea de stari Majorana. Pentru o energie de schimb fixata JS = 0.25 eV,
aproape de tranzifia cuanticd 1n faza topologicd, observam in absenta CDW in Fig. 6(stanga)
acumularea densitatii de stari la capetele firului de impuritati, caracteristic starilor Majorana.
Energia starii este aproape zero, si, datoritd apropierii de tranzitie, are totusi o extensie de-a lungul
lantului de impuritati. Situatia este extrem de diferitd la introducerea unui potential CDW mic
Vo = 0.05 eV in Fig. 6(dreapta). Energia starii este ridicatd de la 0, dar ramane profunda in banda
interzisa la aproximativ 0.1A. Cu toate acestea se poate observa clar cum amplitudinea devine
distribuita pe 2/3 din lantul de impuritati, devenind astfel delocalizata. Starile Majorana au fost
astfel complet hibridizate si distruse de potentialul CDW.

Concluziile finale ale studiului sunt astfel negative privitor la formarea starilor Majorana.
Potentialul CDW distruge simetria de translatie pe directia lantului de impuritati si diminueaza
cuplajul intre stdrile Shiba. Starile induse la capat de lant in absenta potentialului CDW, sunt
ridicate In energie n prezenta lui. Doar pentru valori extrem de mici ale potentialului putem
considera ca are un efect perturbativ asupra rezultatelor din obtinute in [1], astfel incat sd putem
vorbi de persistenta starilor Majorana la energii rezonabile de schimb J.S.



Extensii

Prezenta starilor Shiba este un rezultat general al prezentei impuritatilor magnetice intr-un
supraconductor. Una dintre directiile in care putem extinde prezenta problema este cea a sistemelor
deschise unde functiile de unda au o evolutie neunitard sub un Hamiltonian nehermitic. Echipa de
TE a lucrat si in aceasta directie cu rezultate raportate la articole. In aceste conditii, o idee naturala
este de a extinde studiul despre TMD-uri supraconductoare cu impuritati magnetice, la cazul in care
ori supraconductorul, ori impuritatea este nehermiticd. Acesta poate fi cazul cand sistemul
evolueaza conform unei ecuatii de tip Lindblad [6] sub conditia de monitorizare continud a starii
sistemului [7]. Deoarece o structurd electronica de tip TMD este destul de complicata, am inceput
prin a considera modele efective unidimensionale pentru a vedea, pe cat posibil analitic, modul in
care nehermiticitatea afecteaza energiile si starile sistemului.

Pentru inceput consideram un Hamiltonian de tip Kondo pentru sistemul in starea metalica

normala
v
Hy = gcza@k(skk/%ﬁ + N%ﬁ — N8 S)cr g,
af

unde avem operatori ¢ de anihilare de electroni cu impuls k, k' si proiectie de spin a, 5 = £. Am
considerat impuritati puternic localizate, modelate cu functia Dirac delta. Impuritatile induc un
potential scalar V si un cuplaj spin-spin intre spinul S al impuritatii si spinul o al electronilor de
conductie. Impristierea de doud particule pe impuritate poate genera atat pentru V' si pentru J o
parte imaginara 8], V = Vi + iV, si J = J; + @Jo. Sistemul este racit pana cand intrd intr-o faza
supraconductoare caracterizatd de un parametru de ordine de unda s. La nivel de camp mediu avem
o banda interzisa supraconductoare uniforma A, care caracterizeaza energia necesara ruperii unei
perechi Cooper.

Problema pe care o avem de rezolvat este de a defini efectul impuritatii asupra densitatii de
stari cu metodele obisnuite. Un calcul naiv, perturbativ de tip matrice 7' are nevoie de functiile
Green, care acum devin neanalitice, neholomorfice, si pot avea poli imprastiati in tot planul
complex. Pentru a rezolva problema pornim de la densitatea de stari p in plan complex [9]

pe) = & D20 — )3y — 1) = —oING(:), Gl2) = — .

Am descompus orice numar complex z; = x; + iy;, unde j enumera toate energiile din sistem.
Aceasta densitate se obtine din derivata antiholomorfica a functiei Green G, care este determinata
de Hamiltonianul total H. Pentru a face calculul mai transparent consideram ca spinul impuritatii
este orientat pe axa z si potentialul scalar V' = 0. Folosind Hamiltonianul H pentru sistemul total,

1 1 1
= -G 0)+ =G 0 JS
p(2) WT 0(2,0) + N (2, )1 + JSo3Go(2,0) 73,
unde avem functia Green libera aproximata:
z + ATl
Go(z,0) = —WpoiAz — x| < A,

in origine si in absenta impuritatii, cu densitatea po la nivelul Fermi In metalul nesupraconductor.
Acum putem obtine din al doilea termen din densitatea de stari corectia la densitatea de stari dp
datorata impuritatii magnetice:

1 z  1—a? z l—-«

) = gaellx 1) T T i)

2




Am notat cu a = mpy.J S un parametru unic care caracterizeaza impuritatea cu spin S si cuplaj J.
Din acest rezultat vedem imediat ca exista stari Shiba induse de impuritati nehermitice, dar energiile

starilor Shiba date de 2 sunt in general complexe
z 11—«

2

A Tl+a
Ele vin in perechi si in functie de JS migreaza in planul complex. Pentru J real regasim formula
conventionald a unui dublet de stari Shiba.

bulk bands
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Fig. 7.Stéri Shiba datorate unei impuritati descrise de un consta de cuplaj imaginara si spin S obtinute analitic (linie albastra)
sau numeric (puncte rosii). (Stanga) partea reala a spectrului la energii in banda interzisa, (centru) partea imaginara, si (dreata)
evolutia in plan complex a energiei cu cresterea Im[.J.S]. (Dreapta) Stirile de volum sunt putin influentate de .JJ imaginar si
raman pe axa reala.

Verificdm numeric prin diagonalizare exactd a Hamiltonianului Bloch-Bogoliubov-de
Gennes cu impuritate magnetica pentru a determina energia exacta a starilor Shiba. Hamiltonianul

model este

Hipr = [(2t — pp — 2t cos(k)) 7, + A1y)0krr + %Tz — JWSU ‘n,

unde am inclus explicit si matricile Pauli 7 in spatiul Nambu. Absenta unei matrici Pauli indica
faptul ca avem implicit identitate in spatiul spinului sau in spatiul Nambu. Diagonalizarea numerica
permite acces la un regim in care calculul perturbativ analitic de mai sus nu este adecvat.
Rezultatele numerice sunt expuse in Fig. 7. Am considerat o impuritate cu o constantd de cuplaj
complexd cu o parte reald fixa J;, si am variat partea imaginard .J». Partea reala este suficient de
mare pentru a avea la Jo = 0 stari Shiba Fig. 7(stanga).

Pentru valori mici ale constantei de cuplaj observam cum energiile obtinute numeric
urmeaza indeaproape calculul analitic. La valori mari, stirile Shiba intrd in continuul de stéri de
cvasiparticula. Punctul in care cele doud stari Shiba se intersecteaza la energie zero nu este prezis
bine de calculul analitic. Acest punct marcheaza o tranzitie cuantica de fazid in care starea
fundamentala trece de la spin 0 la spin 1/2 [5].

In mod surprinzitor, vedem cum la J imaginar puternic avem numeric doui tranzitii posibile
in sistem, in loc de una prezisa analitic. Aceasta poate fi vazuta in comportamentul energiilor Shiba
in plan complex unde au un comportament nemonotonic [vezi Fig. 7(dreapta)]. Vedem cum partea
imaginara a stdrilor de impuritate devine mai mare decat banda interzisa supraconductoare, punct in
care calculul analitic nu mai este valid. Partea lor reala se incruciseaza la Re[E] = 0. Dar apoi in
contrast cu predictia analitica, revin In aceeasi parte spectrului real, inainte de a se pierde in
continuul de stari deasupra benzii interzise. Aceasta creeazd a doua tranzitie Re[E] = 0. Acest
comportament nemonotonic este un rezultat nou, care nu are inca o interpretare satisfacatoare. Cu
atat mai mult, lipseste pe moment un calcul analitic care sa ilumineze aceasta situatie, astfel incat sa
fie clarificat tipul acestor duble tranzitii de faza. O ipotezd ce ramane de investigat este aceea ca



comportamentul nemonotonic al starilor Shiba este datorat unei energiei imaginare care devine in
amplitudine mai mare decat banda interzisd supraconductoare si nu mai poate fi consideratd ca
avand un efect mic. Astfel influenta ei nu este descrisd corect perturbativ in primele ordine cu
matricea 7 (chiar daca calculul a fost adaptat mai sus la modele nehermitice).
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Fig. 8. Diagrama de faza pentru starea fundamentala obtinuta in TEBD (stanga) si din diagonalizare exacta in
Hamiltonian BdAG (dreapta) in planul cuplajului complex JS o j = j; + ij2. Starea fundamentald de singlet domina la
cuplaj |71 + 4j2| mic, iar cea de triplet la cuplaj mare cu o tranzitie cuantica intre ele.

Acest tip de calcul este acum extins pentru a obtine o diagrama de faza in functie de spinul
starii fundamentale in sistem. La cuplaj J mic ne asteptam ca starea fundamentala sa aiba spin 1/2
datoritd impuritatii magnetice. La cuplaj J mare, electronii de conductie ecraneaza impuritatea
astfel ca spinul devine 0. Pentru a obtine numeric starea fundamentala, efectudam calcule de tip
TEBD (Time Evolving Block Decimation) [10] in care determindm energia starii fundamentale.
Datoritd sistemului nehermitic, starile au in general energii complexe, iar starea fundamentald o
definim ca avand parte imaginard negativa si partea reali cea mai mica dintre toate starile. In
evolutia temporala in timp imaginar 7 = ¢, obtinem de la orice stare initiala v/, starea fundamentala

a sistemului E,
—2iIm[Eo]|T/h

(B) = L@ HO)R = Bo—5pmmrry = Fo

unde L, R, denota stari intr-o baza biortogonala, stinga, respectiv dreapta. In mod similar dupa o
evolutie lungi in timp determinim starea fundamentali. in TEBD putem decide daci starea de
singlet sau dublet este starea fundamentala, luand partea reald a diferentei dintre energiile lor. Acest
calcul este efectuat pentru diferite valori ale energie de schimb JS o j = j; + ijs, unde j; este
partea reald si jo partea imaginara, pentru a obtine in Fig. 8(stdnga) o diagrama de faza. Pentru
comparatie, diagrama de faza este obtinutd si din hamiltonianul BdG uniparticula (Fig. 8 dreapta).
La j real mic, calculele de TEBD necesitd un timp extrem de lung pentru a converge corect, de
aceea nu se observa acord intre cele doud diagrame de faza in acel regim, pentru calcule de durata
relativ scurtid (de cateva zile) pe care le-am intreprins. In rest cele doua diagrame de faza sunt
calitativ asemanatoare. Ele sugereaza continuare analitica corectd in plan complex a rationamentului
obisnuit, cu starea de triplet determinand fizica la valori |j| mici, cu o tranzitie cuantica la starea de
dublet pentru valori mari de cuplaj, fie imaginar, fie real.



Obiectiv 3.

Investigare de jonctiuni Josephson in dicalcogenuri dublu strat.

Act 3.3

Introducerea superconductibilitdtii Tn aproximatia cdmpului mediu. Caracterizarea jonctiunii
Josephson in functie de unghiul de torsiune. Determinare de curent critic in prezenta cAmpului mag-
netic.

Model teoretic

In continuare vom obtine un model semiclasic pentru tunelarea intre doud straturi de
dicalcogenuri in functie de unghiul de torsiune dintre cele doua straturi. Modelarea tine seama de
urmatoarele simplificari care fac modul adaptabil la o clasa larga de TMD-uri:

- consideram dicalcogenuri cu distantd destul de mare intre straturi astfel incat integralele de salt se
efectueaza generic doar intre doi atomi plasati fiecare in straturi diferite.

- pentru fiecare atom putem considera o raza efectiva in jurul sdu in care poate exista tunelare de la
un strat la altul.

- amplitudinea de tunelare este constantd in interiorul razei efective, si este neglijabila in afara ei,
conform unei amortizari exponentiale vazutd experimental in integralele de salt. Aceasta
simplificare nu este esentiald, deoarece se poate introduce usor o variatie a integralelor de salt in
raza efectiva precum in [11]. Aceasta simplificare nu afecteaza decat cantitativ rezultatele noastre.

- neglijarea efectelor de interferentd cuantica intre salturi multiple de la acelasi atom pentru raze
efective de tunelare mari.

Acum discutdam in detaliu modelul. Pentru fiecare atom din retea putem defini o raza
efectivd r In care ar putea avea loc tunelarea. Aceasta raza efectiva este determinata pentru fiecare
structura in parte de catre distanta dintre straturi si amplitudinea integralelor de salt intre atomi din
straturi diferite. Pentru diferite modele de TMD, integralele de salt trebuie calculate sau masurate n
parte. Datorita faptului ca nu avem deocamdata acces date experimentale precise, vom considera in
cele ce urmeaza ca raza efectiva r este un parametru liber pe care il variem liber ca sa acoperim o
plaja Intreagd de valori posibile. Tunelarea dintre doi atomi in straturi diferite va fi proportionald cu
sectiunea eficace in care poate avea loc tunelare A, data de raza efectiva de tunelare r si distanta d
dintre atomi in planul al materialului, A = 272 arccos(d/2r) — d+/r2 — d? /4. Cu variatia unghiului
de torsiune 6 exista variatie a lui d.

Cele doua straturi sunt intr-o faza supraconductoare iar zona dintre straturi are rol de
izolator, astfel incit putem vorbi de o jonctiune SIS. Supracurentul existd datoritd suprapunerilor
functiilor de unda intre cele doud straturi [12]. Curentul critic in sistem depinde de densitatea de
stari electronice accesibile, astfel incat e direct proportionalda cu A. Astfel trebuie sa calculam
teoretic curentul critic /. proportional cu sectiunea eficace totald de tunelare intre straturi.



Metode numerice
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Fig. 9.Exemplu de retele moiré¢ formate la 2 unghiuri de rotatie 6 intre
doua retele hexagonale desemnate cu puncte rosii, respectiv puncte
albastre. Figurile contin aproximativ 7500 de situri atomice, similar cu
structura simulata.

Vrem sa simulam doud straturi identice de dicalcogenuri la diferite unghiuri 6. Deoarece
integralele de salt sunt maxime intre functiile de unda localizate pe atomi dintre cele doua straturi,
vom considera doui tipuri de retele pentru a modelele moiré. In primul model vom considera retele
hexagonale formate din atomi de metal si atomii de calcogen aflati la interfatd. Aceasta deoarece
atomii de calcogen sunt spatial apropiati, iar atomii de metal domind continutul orbital al starilor de
langa banda interzisa semiconductor la MoS,, MoSe,, WS, etc. In al doilea model vom retine doar
doua retele formate de atomi de metal dintre cele doud straturi tinand cont de faptul ca tunelarea va
avea loc intre orbitali d ai atomilor de metal. Aceasta aproximatiec da un model de doua retele
triunghiulare.

Cele 2 straturi rotite formate din retele de atomi sunt obtinute cu un algoritm ,,flood and fill”
(vezi Cod 1). Calculam sectiunea eficace de tunelare intre
straturi calculand toate suprapunerile intre ariile efective s/ g O
intre atomii din cele doud straturi, pentru diferite raze ' .« 02
efective, si diferite retele. La unghiuri foarte mici, celula 1

0.4 3

unitate moiré are o constanta de retea ~ a/6, unde a este

lc [a.u.]

constanta de retea a unui singur strat. Astfel, la unghiuri
extrem de mici, simularea prinde doar o fractiune din |
celular unitate, si nu obtinem informatie suficienta. b
Exemple de supercelule moiré generate cu algoritmul ¢
numeric sunt prezentat in Fig. 9 pentru doud unghiuri de
rotatie 6 si un model cu retele hexagonale.

Simularea este efectuatd pe un dublu strat de Fig. 10.Curent critic in unitati arbitrare in
aproximativ.  1600a?, care contine in cazul retelelor fm;zgedﬁeizgg}g;;gepgﬁesvrlezt:gétei\[]2’(712 in
hexagonale aproximativ 7500 de atomi. Pentru retelele tunelare.
triangulare avem aproximativ 3800 atomi. Am obtinut modele pentru 350 de unghiuri de rotatie
intre 0 si 7. Pentru a determina in detaliu fizica la unghiuri mici, majoritatea simularilor sunt in acel
regim, cu aproximativ 150 de geometrii pentru fiecare retea pentru 6 < 0.17 rad. Pentru fiecare
geometrie calculim curentul critic pentru 33 de raze efective de tunelare de la 0.01a la 1.5a. In
practica retinem doar cazul razelor de tunelare mai mici de 0.3a.
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function flood_fill(point0:: Array{Float64}, rect:: Array{Float64}, vecs::Matrix{Float64}):: Array{ Array{Float64} }
# algorithm to generate a hexagonal lattice starting from a point0 in a rectangular surface, with primitive vectors vecs
al, a2 = vecs[:,1], vecs[:,2]
d =(2*al-a2)/3 # location of the second atom in the unit cell
visited = Array{Float64}[]
Q = Array{Float64}[] # queue containing front of added atoms
push!(Q, point0)
while lisempty(Q)
point = popfirst!(Q)
if inside_area(point, rect) && !isin(point, visited) # introduce atom_A if is valid
push!(visited, point)
candidate_B = point+d
if inside_area(candidate_B, rect)
push!(visited, candidate_B)
end
# search for valid neighbors of atom_A
for (n, m) in zip([1,1,0,-1,-1,0], [0,-1,-1,0,1,1])
candidate_A = point + n*al + m*a2
push!(Q, candidate_A)
end
end
end
return visited
end
function inside_area(point::Array{Float64}, rect:: Array{Float64})::Bool
X, y = point
a, b, ¢, d =rect
returna <=x<=c &&b<=y<=d
end
function isin(point::Array{Float64}, visited::Array{ Array{Float64} })::Bool
for p in visited
if isapprox(point, p, atol=.0001)
return true
end
end
false
end

point0 = [0., 0.]

rect = [0., 0., 40., 40.]

vecs = Float64[.5 1. ;.5%sqrt(3) 0.] # primitive vectors

atoms_1 = flood_fill(point0, rect, vecs)

layer1 = transpose(hcat(atoms_1...));

theta = deg2rad(3)

R = [cos(theta) -sin(theta); sin(theta) cos(theta)] # rotation matrix
vecs2 = R * vecs

atoms_2 = flood_fill(point0, rect, vecs2)

layer2 = transpose(hcat(atoms_2...));

Cod 1. Cod Julia dezvoltat pentru un algoritm ,,flood and fill” pentru generarea unei structurii moiré obtinute din 2
retele efective hexagonale pentru straturi de TMD (aici rotite la unghi de 3 grade).

Rezultate

Pentru primul model considerdm retele hexagonale. Investigdm raza efectivd de tunelare intre atomi
pand la 0.3a. Pentru unghiuri mari observam divergente asteptate la 0, /3, 27/3 si m. Datorita
simetriei retelei hexagonale, pornind de la o suprapunere initiald a retelelor, retelele devin din nou
perfect suprapuse la aceste unghiuri, care duce la o augmentare a curentului critic. O fizica similara
este obtinutd pentru al doilea model din doua retele triangulare.

La unghiuri mari vedem cum I. depinde slab de unghi, exceptind punctele de inalta
simetrie. Efectele interesante sunt cautate la unghiuri mici unde existd celule moiré mari si unde au



fost raportate de exemplu supraconductibilitate in grafend. In mod interesant observim ca spre
diferentd de grafena un minim de curent se realizeaza la unghiul magic de 1.1° [11].
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Fig. 11. Puterea spectralda Lomb-Scargle pentru curentul critic in foile rotite cu raza efectiva de
tunelare (stanga) » = 0.02a si (dreapta) » = 0.1a pentru retele hexagonale.

La unghiuri mici observam un comportament aproape periodic cu oscilatii in functie de
unghiul de rotatie. Este de notat ca unghiurile de rotatie nu sunt prelevate uniform in simulari
deoarece la unghiuri mici de interes au fost facute masuratori aditionale. Deoarece avem o
distributie neuniformd a unghiurilor putem extrage perioada dominantd de oscilatie cu ajutorul
periodogramei Lomb-Scargle [13]. Analiza aratd ca majoritatea armonicelor care caracterizeaza
perioada de oscilatie pentru reteaua hexagonala sunt determinate de o periodicitate in 6 intre 0.38 si
0.82 grade. In Fig. 11 observam doui rezultate tipice la doud raze efective despartite de un ordin de
magnitudine. In contrast, la unghiuri mari curentul este aproximativ constant ceea ce produce in
periodograma un maxim in origine (care corespunde unei perioade infinite in unghi).
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Fig. 12. Puterea spectrald Lomb-Scargle pentru curentul critic in foile rotite cu raza efectiva de
tunelare (stanga) » = 0.02a si (dreapta) » = 0.1a pentru retele triunghiulare.

Pentru retele triunghiulare de atomi de metal avem rezultate similare, cu un curent critic
aproximativ constant la unghiuri mari (modulo unghiurile corespunzitoare axelor de inalta simetrie
unde cele doua retele coincid), si oscilatii caracteristice la unghiuri mici. Perioada de oscilatie este
mai mare ca in aproximatia retelelor hexagonale, cu periodicitate in unghi intre aproximativ 0.55 si
1.9 grade, cum este evident din transferul de centrului de masa al puterii spectrale spre zero in Fig.
12, comparativ cu Fig. 11. Maximul este realizat pentru o periodicitate in unghi de aproximativ 1.14
grade.



In consecinti, am analizat jonctiuni Josephson alcituite din straturi suprapuse
supraconductoare de TMD. Am formulat un model efectiv pentru tunelarea dintre cele doua straturi
care formeaza o jonctiune de tip SIS. Am prezis oscilatii caracteristice la unghiuri mici de rotatie in
curentul critic in jonctiune. Acestea s-au dovedit universale pentru un model dat de retea,
independent de cat de efectivd este tunelarea intre cele doud straturi de TMD si independent de
amplitudinea curentului critic.

Extensii

Pentru superconductibilitate am considerat pand acum ca parametrul supraconductor este
uniform si faza supraconductoare este unica in intreg sistemul. Insa sub influenta modelului moiré
ne intrebam daca este posibil sd se formeze vortexuri de faza supraconductoare, n mod similar cum
apar vortexuri 1n starea mixta a supraconductorilor de tip II. Prezenta acestor structuri va influenta
proprietatile jonctiunilor Josephson deoarece va fi modifica local diferenta de faza intre straturile
TMD supraconductoare.

Pentru a trata aceasta problema, ideea noastra este de a trata cazul in care avem unghi mic
intre straturi astfel incat celula primitiva a modelului moiré este extrem de mare. Astfel spatial avem
doar o dependenta slaba a proprietatilor sistemului fatd de pozitie pe o scara care depaseste cu mult
distanta interatomica Intr-un strat. Deci se poate considera ca functiile de unda Bloch in supercelula
moiré depind perturbativ de pozitie in interiorul ei. Aceasta sugereaza posibilitatea de a trata
semiclasic dinamica cvasiparticulelor din punct de vedere al fazelor Berry intr-un spatiu mixt de
impuls si pozitie [14]. Acest tip de abordare a fost demonstrat In cazul texturilor magnetice
netriviale, de exemplu pentru skyrmioni, unde efectele de curbura Berry in energia libera genereaza
interactiuni de tip Dzyaloshinskii-Moriya, care favorizeaza formarea lor [15].

In cazul nostru, vrem si calculim cum depinde densitatea de energie liberd cu variatia
unghiului de rotatie si dacd aceasta va favoriza formarea vortexurilor de faza. Pentru inceput va
trebui sd dezvoltam formalismul care sa permita raspunsul la aceasta intrebare.

Vom 1incepe cu un supraconductor uniform in care densitatea de stiri de cvasiparticule
depinde slab de gradient. Energia libera (2 este scrisa in functie de densitatea de stari p(F), la
temperatura 1/3, Q2 = — [ dEp(E)In(1 + e~ ?F) /8. Densitatea de stiri este determinati de partea
imaginara a functiei Green retardate GG. Functia Green in reprezentarea Wigner va fi dezvoltata in
seriec in puteri de gradient, unde termenul initial g este functia Green liberd in care faza
supraconductoare este constanta:

G=g+G+Gy+ 0OV
Din relatia de definitie G~ 'G = 1, scrisa in reprezentarea Wigner, dezvoltim termen cu termen in
gradient pe G in functie de un Hamiltonian A (k,r), un Hamiltonian Bloch-Bogoliubov-de Gennes
in care pozitia si impulsul comuta. Astfel putem determina primele corectiile in gradient ale functiei
Green. O reprezentare simpla diagramatica este accesibild imediat. Gasim primele doua corectii:
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Fiecare sageata plina corespunde functiei Green libere. Fiecare vertex corespunde aplicatiei
Hamiltonianului Bloch A, iar fiecare x corespunde insertiei lui 7, care este un tensor complet
antisimetric cu primul index in spatiul pozitiilor si al doilea index in spatiul impulsului. Astfel, in
prima corectie, hamiltonianul este diferentiat cu m, un indice de pozitiec (deci GG; e liniara in
gradient), si n un indice de impuls. In mod similar se poate citi si contributia Go.

Acum suntem interesati de prima corectie in gradient care marcheazd o instabilitate a
sistemului spre ordine netriviala de faza. Consideram un supraconductor unidimensional cu 4 benzi
(cu grade de liberate de spin 1/2 si particld-gol), cu spin-orbitd de tip Rashba, cu o faza
supraconductoare care depinde pozitie ¢ = 2¢qr. Benzile de cvasiparticule au energia

kq k2 2
Ey=——+saq+IE,, E,= — +sak —pu) + A2,
m 2m

cul,s = +, a, amplitudinea cuplajului Rashba, impuls k, potential chimic p, banda interzisa A, si
masa m. Obtinem dupa evaluarea diagramelor si a curburii Berry din fiecare banda:

Z/gk 23 In(1+ e A& )+5Esf(Es)](£ — sa)g,

cu f, functia Fermi-Dirac. Datorita faptului ca integrandul este impar la o schimbare de semn
simultana in impuls % si s, rezultatul este zero. Acesta o putem arata si pe un sistem cu faza ¢ care
este o functie generald de pozitie datorita proprietatilor de paritate ale curburii Berry.

Acum ludm un model bidimensional unde calculele sunt mai dificile. Consideram in cazul

bidimensional avem un hamiltonian
k2
h = (2— — )Ty + aty(oky — oyky) + AT, cos(2q - r) + ATy sin(2q - 7).
m
Energia libera liniara in gradient de faza este

(n)

d’k Q! )
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cu o corectie la energia benzilor 0 E si curbura Berry Q("’) in spatiul pozitie-impuls pentru banda n:
_ Z Im[(n|0; H|m)(m|0; H|n)] 22 Im{( n|6 H!m><m|8 Hln)]
m Em - En 7 - En)

Calculul cantitatilor de mai sus poate fi redus la calculul urmei a 4 pr01ect0ri pe benzile de

OE;; 0 =

17,n

cvasiparticula ai Hamiltonianului. Proiectorii pot fi factorizati in spatiul de spin si spatiul Nambu
1+Ing -1 1+s(oxk) 2
s = Qs ® Rs = 9 ® ( 5 ) ,
cul,s = +1,n, = ¢; }(Acosp, Asin ¢, & + sak), si energie

k2 ?
€s = (——i—sozk—,u) + A2,
2m

In energia liberd vom avea urmatoarea urma de calculat:

r = Z Z [Qllisslai<Ql252)R52 QlBSSRSS (akz Ql4S4RS4 + Ql434aki Rs4)
l1lgl3ly 1=1,2
81828384
- Qlls1 R51 (akZ ngsz R82 + ngsz akl RSQ)QZgSg R83 871(Ql454)R54} U(G),
l2lys, s
u(e) = o

(E - 11651)2(6 - l3€83)
Dupa cateva linii de algebra putem dovedi ca urma este nuld, ceea ce indicad ca nu exista instabilitati
care sd duca la formarea de vortexuri de faza. Cauza acestui rezultat std in simplificarea posibila



datoritd factorizdrii proiectorilor separat in cele doud spatii, Nambu si spin. In faza urmétoare
trebuie considerati Hamiltonieni mai complicatii proprii structurilor de tip moiré in care factorizarea
nu este posibild. Corectiile de ordinul unu in gradient in energia libera vor fi calculati numeric.
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Postere

1.

Levente Mathé, Doru Sticlet, Liviu P. Zarbo, Phonon-assisted transport in quantum dot-
Majorana wire systems, School on Exotic Superconductivity (exosup2022), 13-25 Iunie,
2022, Cargese, Corsica, Franta.

Levente Mathé, Doru Sticlet, Liviu P. Zarbo, Majorana induced phonon-assisted transport in
asymmetrically coupled quantum dot nanodevices, International Conference on Quantum
Communication, Measurement and Computing (QCMC 2022), 11-15 Tulie, 2022, Lisabona,
Portugalia.

Concluzii generale la proiectul 2DTMD

In cadrul prezentului proiect 2DTMD au fost respectate normele de desfisurare ale
activitatii si au fost atinse toate obiectivele propuse in contractul initial.

Au fost publicate 6 articole in zona rosie din care 2 in jurnale de impact mare (Phys. Rev.
Lett.). Mai sunt inca 3 articole in pregatire.

Au fost facilitate colaborari cu grupuri de cercetare din Polonia si Ungaria.

Au fost asigurate stagii de pregatire si scoli de vara de durata extinsa pentru membrii tineri
din echipa.
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