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В природе самородная сера имеет более 30 аллотропных модификаций. Структурные
формирования серы встречаются как в самородном виде, так и в виде включений в по-
лостях минералов, а также в биологических системах [n1]. В связи с важностью серы в
природных процессах, мы использовали метод глобальной оптимизации [n2, n3, n4] для
нахождения оптимальных структур молекул серы Sn в широком диапазоне составов (n =
2 - 21). Была изучена стабильность молекул с помощью нескольких критериев, включая
численно вычисленные вторые производные энергии молекулы по составу (∆2E ), энергии
фрагментации (E frag) и HOMO-LUMO щели. На основе полученных данных мы определи-
ли наиболее устойчивые ("магические") молекулы, которые должны иметь наибольшую
стабильность и распространенность. Так, молекула S8 имеет максимальное значение ∆2E
и образует наиболее распространенную аллотропную форму серы (орторомбическую 𝛼-S),
в которую со временем при комнатной температуре переходят все другие модификации
[n5]. Другая известная молекула, S7, имеет отрицательное значение ∆2E, но при темпера-
турах выше 900 К имеет положительную вторую производную свободной энергии Гиббса
по составу (∆2G), что согласуется с экспериментальными данными.

Таким образом, было показано, что рассмотренные параметры (∆2E и E frag) являют-
ся количественной мерой стабильности, позволяющие предсказать легкость образования
молекул и соответствующих молекулярных кристаллов. Температурная зависимость ука-
занных выше показателей устойчивости объясняет широкий круг фактов об аллотропах
кристаллов серы, молекулах в газовой фазе и т. Д. Теоретически определенные “магиче-
ские” кластеры серы играют особую роль в структурной химии и геохимии этого элемента.
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