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Сплавы Гейслера привлекают огромный интерес благодаря широкому спектру применимых на практике свойств, таких как магнитокалорический эффект, эффект памяти формы, гигантское магнитосопротивление и т. д. [1, 2, 3]. Все эти свойства связаны с мартенситными и премартенситными превращениями. Происхождение мартенситного перехода в немодулированную тетрагональную фазу хорошо объясняется эффектом Яна-Тейлора [4]. Однако происхождение промежуточных мартенситных фаз 5М и 7М и предмартенситной фазы 3М еще полностью не объяснено. Причина появления этих фаз может быть связана с аномалией фононной моды TA2, происхождение которой, возможно, связанно с сильным нестингом поверхности Ферми .
Обменно-корреляционне эффекты рассматриваются с различной степенью точности, начиная с приближения локальной спиновой плотности (LSDA), затем добавляя поправки в рамках обобщенного градиентного приближения (GGA) и, наконец, учитывая поправки мета-GGA с функционалом SCAN [5].
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Рис.1. Топология поверхности Ферми в зависимости от обменно-корреляционного фукционала.
На Рис. 1 показана поверхность Ферми для аустенитной фазы в приближениях LSDA, PBE и SCAN спин-вниз каналов. Большое число параллельных частей наблюдается на поверхности Ферми, особенно для полосы обозначенной оранжевым. Это указывает на сильный нестинг в исследуемом сплаве. 
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