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Исследование фазовых переходов в мультиферроиках ведутся достаточно давно. Существующие теоретические модели, как микроскопические (основанные обычно на моделях Изинга либо Гейзенберга), так и макроскопические в большинстве случаев позволяют удовлетворительно описывать фазовые диаграммы реальных материалов. Однако динамические процессы, протекающие при фазовых переходах, практически не рассматриваются. В последние года наблюдается существенный прогресс в понимании механизма возникновения спонтанной поляризации в мультиферроиках с неколлинеарным магнитным упорядочением, однако на текущий момент не до конца ясны микроскопические причины возникновения данных явлений. В данном направлении хорошие результаты показывает применения метода Монте-Карло. В своей работе мы моделируем магнитные свойства наноплёнки мультиферроика толщиной в несколько атомарных слоёв и с периодическими граничными условиями в плоскости плёнки квантовым методом Монте-Карло. Выберем гамильтониан в следующей форме:
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 ​​​​– спин узла магнитной подрешетки, 
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– вектор поляризации узла сегнетоэлектрической подрешетки, 
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 – параметр обменного взаимодействия, 
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 – параметр магнитоэлектрического взаимодействия, 
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 – параметр линейного по внешнему электрическому полю магнитоэлектрического эффекта, 
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 и 
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 – напряженности внешних электрического и магнитного полей соответственно, 
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 – магнетон Бора,  
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. В качестве кристаллической структуры плёнки выберем тригональную решётку. Суммирование в гамильтониане (1) проводится по ближайшим соседним узлам (в нашем случае это 8 узлов). 
В нашей работе мы определяем равновесное состояние магнитной подсистемы посредством операции последовательного обновления векторов спина на узлах решетки. На каждой итерации по формуле, определяемой гамильтонианом (1) вычисляется энергия на узле и при помощи алгоритма Метрополиса выбирается новое направление спина узла. После установления теплового равновесия (что можно определить по минимизации флуктуаций средней намагниченности), начинается второй этап вычислений, в ходе которого непосредственно вычисляются средние значения различных физических величин.
В результате были получены температурные зависимости намагниченности слоёв и плёнки, диамагнитной восприимчивости, теплоёмкости, исследовано влияние постоянных внешних электрического и магнитного полей на динамику фазовых переходов в мультиферроиках. Рассчитаны фононные и электронные функции Грина и законы дисперсии для пленки мультиферроика со структурой перовскита.
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