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Аннотация  
Квантово-химические расчеты выполнены с использованием программы Priroda 6 посредством 

гибридного метода функционала плотности dft functional=PBE с базисом basis 4.in. Высокая 
температура синтеза сульфидов является условием протекания химических взаимодействий между 
компонентами, поскольку устойчивые циклические серные молекулы переходят в радикалы. Однако 
известен и другой путь радикальных превращений серы и связан он с активацией серы под действием 
электрофильных компонентов. Расчетами доказано, что в процессе синтеза сульфидов железа и цинка 
из их хлоридов и серы образуются сложные сульфидные комплексы, содержащие Sn (n = 1, 2, 4, 6, 8). 
Установлено активирующее действие хлоридов на серу, заключающееся в дестабилизации и 
раскрытии циклических молекул.  

 


