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Аннотация 
В настоящей работе на уровне теории B3LYP/SDD и BP86/TZ2P+ проведены квантово-

химические расчеты кластеров серы, соединений двухвалентного и четырехвалентного свинца, а 
также сульфида свинца. Показано, что данный уровень теории применим для оценки геометрических 
параметров, спектров Рамана и ИК спектров, термодинамических характеристик в соединениях серы и 
свинца. Показано, что существуют зависимости между экспериментальными и рассчитанными 
характеристиками сульфида свинца. Оценено влияние изотопного сдвига свинца и серы на изменение 
термодинамических параметров и спектров Рамана для сульфида свинца. 
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