ȷURNAL F�ZIQNIH DOSL�DȷEN^ t. 1, ˝ 1 (1996) s. 106{109^{JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES}

v. 1, No 1 (1996) p. 106{109

DOSL¨D”ENN KOLIVAN^ KRISTAL¨QNOÕ ŢRATKI ZA DOPOMOGO“ KLASTER¨V Z CIKL¨QNIMI GRANIQNIMI UMOVAMI

¨. ¨. Tal~fflns~kiȷ L~v˛vs~kiȷ derıavniȷ un˛versitet ˛men˛ ¨vana Franka, kafedra teoretiqnoÝ f˛ziki UkraÝna, 290005, L~v˛v, vul. Dragomanova, 12

(Otrimano 20 lipnffl 1995)

Rozglfflda‚t~sffl noviȷ p˛dh˛d do dosl˛dıennffl lokal~nih kolivan~, pov’fflzanih z dom˛xko zam˛wennffl v kristal˛. V˛n polfflga‚ u rozrahunku kolivan~ pevnoÝ İrupi atom˛v danogo kristala (klastera) ˛z vikoristannfflm cikl˛qnih graniqnih umov. Tobto rozglffldat~sffl cikl˛qno zamknut˛ klasteri. Perevaga takogo p˛dhodu polfflga‚ v tomu, wo v c~omu vipadku ne vinikat~ spotvorennffl kolivnogo spektra, fflk˛ u zviqaȷnih klasternih rozrahunkah zumovlen˛ granice klastera. Rozglfflnuto odnovim˛rn˛ model˛ kristal˛v z odnim ˛ dvoma r˛znimi atomami v elementarn˛ȷ kom˛rc˛. Pokazano, wo u vipadku kristala bez dom˛xki oderıut~sffl toqn˛ znaqennffl dlffl graniqnih qastot akustiqnoÝ ta optiqnoÝ g˛lok kolivan~ uıe pri m˛n˛mal~nih rozm˛rah klaster˛v. U vkazanih modelfflh rozrahovano takoı qastoti lokal~nih kolivan~, pov’fflzanih ˛z atomom zam˛wennffl. Rezul~tati, oderıan˛ dlffl klastera z 4-h atom˛v, por˛vnt~sffl ˛z v˛domo formulo dlffl qastoti lokal~nih kolivan~ u vipadku nesk˛nqennogo lancıka z odnim atomom v elementarn˛ȷ kom˛rc˛. Rozkladi cih formul za stepenfflmi malogo parametra m1/M, de m1 — masa dom˛xkovogo atoma, M — masi osnovnih atom˛v kristala, sp˛vpadat~ do kvadratiqnih qlen˛v vklqno. Anal˛zu‚t~sffl takoı moıliv˛st~ zastosuvannffl danogo p˛dhodu u trivim˛rnomu vipadku. Rozrahovano graniqn˛ qastoti pozdovın˛h ˛ popereqnih kolivan~ u naprfflmku [100] v prost˛ȷ kub˛qn˛ȷ İratc˛ z urahuvannfflm tr~oh koordinac˛ȷnih İrup, fflk˛ sp˛vpadat~ z v˛domimi rezul~tatami dlffl nesk˛nqennoÝ İratki.

Kl¸qovfi slova: kolivannffl İratki, lokal˛zovan˛ modi, klasteri, cikl˛qn˛ graniqn˛ umovi.

PACS number(s): 63.10.+a; 63.20.Pw.

Dosl˛dıennffl lokal~nih kolivan~, pov’fflzanih z dom˛xkovimi atomami, ‚ odnim ˛z metod˛v vivqennffl proces˛v, fflk˛ v˛dbuvat~sffl v kristalah pri utvorenn˛ v nih toqkovih defekt˛v. Taka zadaqa vinika‚, zokrema, pri dosl˛dıennfflh g˛drogen˛zovanogo kremn˛, fflkomu prid˛lfflt~ ostann˛m qasom znaqnu uvagu u zv’fflzku z ȷogo praktiqnim vikoristannfflm [1]–[4].

Odin z naȷb˛l~x poxirenih metod˛v rozrahunku kolivan~ atom˛v z toqkovimi defektami polfflga‚ v tomu, wo rozglfflda‚t~sffl klaster, tobto İrupa atom˛v, fflka sklada‚t~sffl z dom˛xkovogo atoma ˛ pevnoÝ k˛l~- kost˛ atom˛v, wo ȷogo otoqut~. Odnak pri c~omu vinikat~ v˛dom˛ problemi, pov’fflzan˛ z tim, wo atomi, fflk˛ ‚ na granic˛ klastera, spotvort~ harakter kolivnogo spektra. Dlffl usunennffl c~ogo nedol˛ku zastosovut~ r˛zn˛ sposobi. Moına, napriklad, zb˛l~- xuvati rozm˛ri klastera, fflkiȷ rozglffldat~. Ale ce vede do r˛zkogo zb˛l~xennffl ob’‚mu obqislval~noÝ roboti, ˛ vse odno ne privodit~ do toqnih rezul~- tat˛v.

U dan˛ȷ prac˛ proponu‚t~sffl dlffl usunennffl vplivu granic˛ rozglffldati klasteri z cikl˛qnimi graniqnimi umovami, fflk˛ zd˛ȷsnt~ zamikannffl klastera. Tak˛ graniqn˛ umovi vikoristano, zokrema, v pracfflh [5]–[7] dlffl rozrahunku elektronnih dom˛xkovih stan˛v ˛ prodemonstrovano pl˛dn˛st~ c~ogo p˛dhodu.

Zaznaqimo, wo v p˛dhod˛, fflkiȷ vikoristovu‚t~sffl v [6] ˛ v dan˛ȷ prac˛, ne ȷdet~sffl pro klaster, fflkiȷ per˛odiqno povtor‚t~sffl. Tut ves~ kristal zam˛n‚t~sffl odnim cikl˛qno zamknenim samim na sebe klasterom. Tomu model~, v fflk˛ȷ odin z atom˛v klastera ma‚ v˛dm˛nnu masu, opisu‚ lokal~n˛ kolivannffl, a ne delokal˛zovan˛ stani, fflk ce bulo b u vipadku, koli dom˛xka per˛odiqno povtorvalas~ z nevelikim per˛odom u kristal˛. Z˛ skazanogo zrozum˛lo takoı, wo rozglffld klastera z dom˛xko ne moına traktuvati fflk zadaqu pro kolivannffl b˛l~x skladnoÝ İratki.

Sl˛d v˛dznaqiti, wo osnovna problema, wo vinika‚ fflk u vipadku elektronnoÝ, tak ˛ kolivnoÝ zadaq˛, — ce oderıannffl toqnih znaqen~ granic~ energetiqnih zon abo graniqnih qastot kolivan~ dlffl v˛dpov˛dnih g˛lok. Ce neobh˛dno tomu, wo v˛d cih znaqen~ v˛drahovu‚t~sffl v˛dstan~ do energ˛Ý dom˛xkovogo r˛vnffl abo do qastoti lokal~nih kolivan~. Tomu v oboh vipadkah spoqatku sl˛d rozglffldati klasteri, wo modelt~ ˛deal~niȷ kristal bez dom˛xok z meto viznaqennffl vkazanih viwe graniqnih energ˛ȷ qi qastot.

Rozglfflnemo spoqatku odnovim˛rniȷ vipadok. Anal˛z kolivan~ klastera z cikl˛qnimi graniqnimi umovami v c~omu vipadku moına vikonati za dopomogo rozglffldu takoÝ mehan˛qnoÝ model˛. ˝ n kul~ok z pevnimim masami, koına z fflkih zv’fflzana dvoma pruıinami z˛ svoÝmi sus˛dami, ˛ fflk˛ moıut~ kolivatisffl bez tertffl vseredin˛ tora. ¨deal~nomu kristalu z odnakovih atom˛v u tak˛ȷ model˛ v˛dpov˛da‚ odnakova masa vs˛h kul~ok ˛ odnakova ıorstk˛st~ k vs˛h pruıin.

Na poqatku rozglfflnemo naȷprost˛xiȷ vipadok

DOSL¨D”ENN KOLIVAN^ KRISTAL¨QNOÕ ŢRATKI . . .

n = 2. Dinam˛qna matricffl takoÝ model˛ ma‚ viglffld

D_2 = 2k M | | | 1 −1 −1 1 | | | . (1)

D˛agonal˛zac˛ffl c˛‚Ý matric˛ privodit~ do takih znaqen~ qastot:

ω_1 = 0, ω_2 = 2 √ k M = ω_m. (2)

C˛ virazi v˛dtvort~ toqn˛ znaqennffl granic~ akustiqnoÝ g˛lki kolivan~ dlffl nesk˛nqennogo odnovim˛rnogo lancıka.

Otıe, pravil~n˛ znaqennffl granic~ oderıut~sffl vıe pri m˛n˛mal~nih rozm˛rah klastera, fflkwo v˛n ‚ cikl˛qno zamknutim.

Moına perev˛riti (ce bude zrobleno niıqe), wo pri n = 4 oderıut~ t˛ ı sam˛ graniqn˛ znaqennffl qastot akustiqnoÝ g˛lki, wo ˛ pri n = 2. Odnak pri n = 3 oderıu‚t~sffl nepravil~ne znaqennffl graniqnoÝ qastoti: √ 3k/m. Priqinu c~ogo legko pofflsniti. R˛q u tomu, wo maksimal~na qastota v˛dpov˛da‚ hvil~ovomu qislu q = ±^π_a (a — v˛dstan~ m˛ı atomami), pri fflkomu vs˛ sus˛dn˛ atomi kolivat~sffl u protileınih fazah. Taka situac˛ffl moıe buti real˛zovana pri n = 2 ˛ n = 4, ale ne moıe buti pri n = 3. Zv˛dsi vipliva‚, wo k˛l~k˛st~ atom˛v v odnovim˛rnomu zamknutomu klaster˛ povinna buti parno. Pod˛bna situac˛ffl ma‚ m˛sce ˛ pri rozglffld˛ elektronnih stan˛v, pro wo zaznaqeno v [6].

Rozglfflnemo dal˛ odnovim˛rnu model~ kristala z dvoma atomami v elementarn˛ȷ kom˛rc˛. M˛n˛mal~- niȷ rozm˛r klastera, potr˛bniȷ dlffl c~ogo, ce n = 4. Poznaqimo koef˛c˛‚nt ıorstkost˛ kvaz˛pruınoÝ sili m˛ı atomami v odn˛ȷ kom˛rc˛ qerez k_1, a m˛ı atomami v r˛znih kom˛rkah — k_2. Masi atom˛v m, M.

Dinam˛qna matricffl takoÝ model˛ ma‚ viglffld

D_4 = | | | | | | | |

k1+k2 m −^{k1}√_{mM} 0 −^{k2}√_{mM} −^{k1}√_{mM}^{k1+k2}_M −^{k2}√_{mM} 0

0 −^{k2}√_{mM}^{k1+k2}_m −^{k1}√_{mM}

−^{k2}√_{mM} 0 −^{k1}√_{mM}^{k1+k2}_M

| | | | | | | | . (3)

Zaznaqimo, wo v model˛ bez cikl˛qnih graniqnih umov v c˛ȷ matric˛ elementi (D_4)_{14} ˛ (D_4)_{41} dor˛vnvali b nul.

D˛agonal˛zac˛ffl c˛‚Ý matric˛ privodit~ do takih viraz˛v dlffl kvadrat˛v vlasnih qastot ε = ω^2:

ε_1 = 0, ε_{2,3} = 1 2 ω^2_0{1 ∓ √ 1 − γ^2}, ε_4 = ω^2_0 , (4)

ω^2_0 = (k_1 + k_2) ( 1 m + 1 M ) , (5) de γ^2 = 16 k_1k_2 (k_1 + k_2)^2 mM (m + M)^2

. (6)

Virazi (4) toqno zb˛gat~sffl z timi znaqennfflmi graniqnih qastot, fflk˛ oderıut~ dlffl nesk˛nqennogo odnovim˛rnogo lancıka z dvoma atomami v elementarn˛ȷ kom˛rc˛ [8] . Pri c~omu ε_1 ˛ ε_2 dat~ granic˛ akustiqnoÝ g˛lki, a ε_3 ˛ ε_4 — optiqnoÝ.

V˛dznaqimo, wo u qastinnomu vipadku k_1 = k_2 = k ˛ m = M ˛z (4) oderıimo: ω_4 = ω_m, wo zb˛ga‚t~sffl z rezul~tatom (2) dlffl n = 2. Pri M > m oderıu‚t~sffl ε_2 =^{2k}_M , ε_3 =^{2k}_m .

Wob dosl˛diti v danomu p˛dhod˛ lokal~n˛ kolivannffl ˛zotop˛qnoÝ dom˛xki, potr˛bno odnu z mas, napriklad m, zam˛niti na m_1. Tod˛ zam˛st~ dinam˛qnoÝ matric˛ D_4 oderıimo taku matric:

D̃_4 = | | | | | | |

k1+k2 m1 −κ̃_1 0 −κ̃_2 −κ̃_1^{k1+k2}_M −κ_2 0 0 −κ_2^{k1+k2}_m −κ_1 −κ̃_2 0 −κ_1^{k1+k2}_M

| | | | | | | , (7)

de κ_i = k_i √ mM , κ̃_i = k_i √ m_1M

; i = 1, 2.

D˛agonal˛zac˛ffl matric˛ (7) privodit~ do r˛vnfflnnffl, fflke moına anal˛tiqno rozv’fflzati u vipadku k_1 = k_2 = k.

U rezul~tat˛ dlffl danoÝ model˛ oderıut~ tak˛ rozv’fflzki (mi Ýh poznaqimo qerez ε̃, wob v˛dr˛zniti v˛d rozv’fflzk˛v rozglfflnutoÝ viwe model˛ ˛deal~nogo ˛onnogo kristala):

ε̃_1 = 0, ε̃_2 = 2k M , ε̃_{3,4} = ω^2_0 + ω̃^2_0 2 − k m 1 ± √ 1 + M^2 ( Δm mm_1 )_2 , (8)

de ω^2_0 = 2k ( 1 m + 1 M ) , ω̃^2_0 = 2k ( 1 m_1 + 1 M ) , (9)

Δm = m − m_1.

Proanal˛zu‚mo oderıan˛ virazi. Perx za vse sl˛d v˛dznaqiti, wo u vipadku k_1 = k_2 = k ˛ m < M ε̃_2 = ε_2. Ce oznaqa‚, wo zam˛na legkogo atoma v dan˛ȷ model˛ ne vpliva‚ na akustiqnu g˛lku kolivan~. Dal˛, fflk moına perev˛riti, pri m_1 < m rozv’fflzok ε̃_3 potraplffl‚ v ˛nterval m˛ı ε_3 ˛ ε_4, tobto v optiqnu g˛lku kolivan~, a ε̃_4 > ε_4. Ostann˛ȷ rozv’fflzok v˛dpov˛da‚ lokal~nim kolivannfflm ˛z qastoto, b˛l~xo n˛ı ω_0.

¨. ¨. TAL^NS^KI„

C˛kavo por˛vnfflti ceȷ rozv’fflzok z v˛domim toqnim rozv’fflzkom, fflkiȷ oderıu‚t~sffl dlffl nesk˛nqennogo lancıka atom˛v z odnakovimi masami M, fflkwo nafflvna odna dom˛xka z maso m_1.

V˛n ma‚ viglffld [9]

ω^2_l = ω^2_0 1 − (Δm/M)^2

, (10)

de Δm = M − m_1, ω^2_0 = 4k/M.

Z ˛nxogo boku, ˛z (8) pri m = M oderıimo:

ω^2_l = ε̃_4 = ω^2_0 + k Δm Mm_1

− k M 1 − √ 1 + ( Δm m_1

)_2 . (11)

Hoqa virazi (10) ˛ (11) zovn˛ sutt‚vo v˛dr˛znfflt~sffl, vifflvlffl‚t~sffl, wo rozkladi Ýh po stepenfflh malogo parametra m_1/M sp˛vpadat~ z toqn˛st prinaȷmn˛ do kvadratiqnih qlen˛v, ˛ mat~ viglffld

ω^2_l ≈ ω^2_0 M 2m_1 [ 1 + m_1 2M + 1 4 ( m_1 M )_2] . (12)

U drugomu graniqnomu vipadku, tobto koli m_1 ≈ M,^{Δm}_{m1} ≪ 1, takogo sp˛vpad˛nnffl viraz˛v (10) ˛ (11) nema‚.

Obidva c˛ rezul~tati legko zrozum˛ti. R˛q u tomu, wo rozrahunok klaster˛v z cikl˛qnimi graniqnimi umovami privodit~ do toqnogo znaqennffl qastoti lokal~nih kolivan~ ω_l t˛l~ki v tomu vipadku, koli rozm˛ri lokal˛zovanoÝ modi kolivan~ menx˛, n˛ı dovıina cikl˛qno zamknutogo lancıka. Ce real˛- zu‚t~sffl pri dostatn~o malih znaqennfflh m_1/M. kwo ı rozm˛ri lokal˛zovanoÝ modi por˛vnffll~n˛ abo b˛l~x˛ n˛ı dovıina lancıka, to vona “ne vm˛wa‚t~sffl” v n~ogo ˛ ce spotvor‚ fflk ÝÝ formu, tak ˛ qastotu. Ostann˛ȷ vipadok fflkraz ma‚ m˛sce pri m_1 ≈ M.

Z˛ skazanogo vidno, wo koli ȷdet~sffl pro zam˛wennffl, napriklad, atoma kremn˛ vodnem, to m_1/M ≪ 1 ˛ tod˛ formula (11) da‚ praktiqno toqniȷ rezul~tat.

Rozglfflnemo teper pitannffl pro poxirennffl vikladenogo viwe p˛dhodu na trivim˛rniȷ vipadok. U vipadku kub˛qnogo kristala, fflkwo ȷdet~sffl pro hvil, wo rozpovsdıu‚t~sffl v naprfflmku [100], trivim˛rna zadaqa zvodit~sffl do dvoh odnovim˛rnih — dlffl pozdovın˛h ˛ popereqnih kolivan~.

Zadaqa bude v˛dr˛znffltis~ v˛d odnovim˛rnoÝ lixe tim, wo zam˛st~ koef˛c˛‚nta pruınost˛ k bude stofflti pevna suma konstant, fflk˛ v˛dpov˛dat~ r˛znim koordinac˛ȷnim İrupam z urahuvannfflm k˛l~kost˛ atom˛v u cih İrupah. Pri c~omu sl˛d takoı vrahuvati, wo m˛ı defflkimi atomami, m˛ı fflkimi vinikat~ kvaz˛- pruın˛ sili p˛d qas pozdovın˛h kolivan~, u vipadku popereqnih kolivan~ c˛ sili ne vinikat~ za umovi, wo rozglffldat~sffl mal˛ kolivannffl.

Napriklad, u vipadku prostoÝ kub˛qnoÝ İratki dlffl pozdovın˛h kolivan~ sl˛d vrahovuvati vza‚mod˛ koınogo atoma z atomami sus˛dn˛h plowin, fflk˛ naleıat~ do perxoÝ, drugoÝ ˛ tret~oÝ koordinac˛ȷnih İrup. kwo poznaqiti v˛dpov˛dn˛ pruın˛ konstanti qerez α_1, α_2 ˛ α_3, to z urahuvannfflm roztaxuvannffl˛ k˛l~kost˛ v˛dpov˛dnih sus˛d˛v oderıimo

k_{||} = α_1 + 2α_2 + 4 3 α_3, k_⊥ = α_2 + 4 3 α_3.

P˛dstavivxi c˛ znaqennffl u formulu (2) dlffl l˛n˛ȷnogo zamknutogo lancıka, oderıimo:

ω^{||}_m = 2 √ α_1 + 2α_2 + (4/3)α_3 m , (13)

ω^⊥_m = 2 √ α_2 + (4/3)α_3 m . (14)

kwo znehtuvati vza‚mod˛‚ z tret~o koordinac˛ȷno İrupo, to z (13) ˛ (14) oderıimo znaqennffl graniqnih qastot akustiqnih g˛lok, fflk˛ sp˛vpadat~ z timi, wo naveden˛ v [8] (ris. III. 14), de rozglfflda‚t~sffl vza‚mod˛ffl t˛l~ki z dvoma koordinac˛ȷnimi İrupami.

Otıe, rozglffld klaster˛v z cikl˛qnimi graniqnimi umovami privodit~ do rezul~tat˛v, fflk˛ dobre uzgodıut~sffl ˛z toqnimi rezul~tatami dlffl nesk˛nqennih kristal˛v fflk u odnovim˛rnomu, tak ˛ v trivim˛rnomu vipadkah, prinaȷmn˛ dlffl prostoÝ kub˛qnoÝ İratki. Oqevidno, takiȷ p˛dh˛d moına vikoristati ˛ dlffl b˛l~x skladnih struktur, napriklad, almazu abo cinkovoÝ obmanki.

C˛ strukturi privertat~ osoblivu uvagu u zv’fflzku z tim, wo Ýh mat~ tak˛ vaıliv˛ nap˛vprov˛dniki, fflk kremn˛ȷ ˛ arsen˛d İal˛. V˛domo, wo dom˛xki vodn sutt‚vo vplivat~ na vlastivost˛ cih mater˛al˛v zavdfflki pasivac˛Ý nimi termodonor˛v [10]˛ p˛dviwennffl difuz˛ȷnoÝ zdatnost˛ m˛ıvuzlovih atom˛v kisn [11]. Tomu dosl˛dıennffl lokal~nih kolivan~ vodn sta‚ osoblivo aktual~nim fflk odin z ˛nstrument˛v vivqennffl strukturi dom˛xkovih centr˛v.

Pokazana v dan˛ȷ robot˛ moıliv˛st~ rozrahunku cih kolivan~ za dopomogo rozglffldu cikl˛qno zamknenih klaster˛v m˛n˛mal~nih rozm˛r˛v moıe sutt‚vo zmenxiti obsfflg obqislval~noÝ roboti v zadaqah pod˛bnogo tipu.

DOSL¨D”ENN KOLIVAN^ KRISTAL¨QNOÕ ŢRATKI . . .

[1] T. A. Claxton, Dj. M. Maric, P. F. Meier, Phys. Rev. B 47, 13314 (1993).

[2] B. Derrick, G. Deleo, Phys. Rev. B 50, 5247 (1994). [3] C. Manfredotti, F. Fizzotti, M. Boero, P. Pastorino, P. Polesello, E. Vittone, Phys. Rev. B 50, 18046 (1994). [4] Q. Li, R. Diswes, Phys. Rev. B 50, 18090 (1994). [5] P. Deak, Acta. Phys. Hung. B 50, 247 (1981).

[6] I. I. Tal~fflnskiȷ, Fiz. ¸lektronika, vyp. 28, 8 (1984).

[7] P. Deak, L. C. Snyder, Phys. Rev. B 36, 9612 (1987).

[8] A. I. Ansel~m, Vvedenie v teori poluprovodnikov (Nauka, Moskva, 1978).

[9] M. Lanno, ”. Burgu‚n, Toqeqnye defekty v polupro-

vodnikah. Teoriffl (Mir, Moskva, 1984).

[10] P. Deak, L. C. Snyder, J. W. Corbett, Phys. Rev. B 45, 11612 (1992).

[11] R. C. Newman, Phil. Trans. Roy. Soc. Lond. A 350, 215 (1995).

INVESTIGATION OF LATTICE VIBRATION BY MEANS OF CLUSTERS WITH CYCLIC BOUNDARY CONDITIONS

I. I. Talyansky Ivan Franko Lviv State University, Chair of Theoretical Physics 12 Drahomanov Str., Lviv UA–290005, Ukraine

The cluster method is often applied for the calculation of atoms vibrations in crystals. However, this method has a weak point which consists in the distortion of vibration frequencies caused by the boundaries of the cluster.

In this paper the cyclic boundary conditions are applied for the elimination of the abovementioned difficulty. They consist in locking the atoms which are at the boundaries of the cluster at opposite sides. In this way it is possible to eliminate the influence of cluster boundaries.

One–dimensional clusters consisting of two and four atoms have been investigated. They are considered for two cases: atoms of the same kind (a model of covalent crystal) and atoms of two different kinds with the masses m and M (a model of ionic crystal). The nearest neighbors approximation has been used in both cases. The quasi–elastic force coefficients k1 and k2 were expected to differ for the atoms in one and two neighboring cells. Limit values of the frequencies of acoustic and optical bands obtained coincided exactly with the well known results for a chain of atoms of infinite size. This makes it possible to obtain the correct value of frequency of local oscillation of the impurity atom present in the crystal relatively at the edge of the band. It coincides with the corresponding value for the infinite chain with the accuracy to (m1/M)^2 where m1 is the mass of impurity.

The cyclic boundary conditions cluster method has been applied also to a three–dimensional simple cubic lattice. In this case the interaction with three coordination groups was taken into account. The limit frequencies for the obtained longitudinal and transverse acoustic waves coincide exactly with the corresponding value for the infinite crystal.