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Аннотация. Статья посвящена изучению хроматографического поведения производных бензимида-
зола. Цель работы заключалась в исследовании закономерностей сорбции алкилпроизводных бензими-
дазола в условиях газовой хроматографии. В качестве сорбента использовали полиметилсилоксан HP 
5ms. На основании полученных значений логарифмических индексов удерживания и дифференциаль-
ной мольной свободной энергии сорбции гетероциклов для выбранных условий анализа проанализи-
ровано влияние строения молекул исследованных веществ на характеристики их удерживания. Уста-
новлено, что исследованные соединения в целом элюируются в порядке укрупнения их молекул, а 
также в соответствии с изменением их поляризуемости и липофильности. Исследовано влияние поло-
жения заместителя в основном бензимидазольном ядре и особенностей электронной структуры моле-
кул гетероциклов на их сорбцию в условиях газовой хроматографии. Показано, что существенное вли-
яние на сорбцию оказывают не только электронные и физико-химические параметры (объем, поляри-
зуемость, липофильность), но и число и положение углеводородных радикалов и заместителей, входя-
щих в состав молекулы, их природа и взаимное расположение.  
Установлено, что отсутствие строгой линейной зависимости между характеристиками удерживания и 
физико-химическими параметрами исследованных соединений связано с особенностями строения их 
молекул. Основным фрагментом, определяющим хроматографическое удерживание, является объем-
ное бензимидазольное ядро, участвующее в дисперсионных взаимодействиях с неподвижной фазой, 
при этом наличие гетероатома в молекуле сорбата является важнейшим фактором, определяющим 
сорбционные характеристики замещенных гетероциклов. В то же время возрастанию значений ИУ спо-
собствует удлинение углеводородного радикала в заместителе или замена алкильного радикала на фе-
нильный.  
Результаты работы могут быть полезны как с практической точки зрения – в разработке методик и 
оптимизации анализа близких по структуре соединений, так и с теоретической – в развитии теории 
сорбции полифункциональных соединений из многокомпонентных растворов. В целом же накопление 
экспериментальных данных по удерживанию такого рода сорбатов приближает нас к решению про-
блемы установления взаимосвязи между характеристиками сорбции, другими физико-химическими па-
раметрами и структурой молекул.  
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Abstract. The article is devoted to the study of the chromatographic behaviour of benzimidazole derivatives. 
The purpose of the study was to investigate the patterns of sorption of alkyl derivatives of benzimidazole under 
gas chromatography conditions. Polymethylsiloxane HP 5ms was used as a sorbent. Based on the obtained 
values of logarithmic retention indices and differential molar free energy of sorption heterocycles for the se-
lected analysis conditions, the influence of the structure of the molecules of the studied substances on the 
characteristics of their retention was analysed. It was found that the studied compounds generally elute in order 
of the enlargement of their molecules, as well as in accordance with the change in their polarizability and 
lipophilicity. The influence of the position of the substituent in the main benzimidazole ring and the features 
of the electronic structure of heterocycle molecules on their sorption under gas chromatography conditions was 
studied. It has been shown that not only electronic and physicochemical parameters (volume, polarizability, 
lipophilicity), but also the number and position of hydrocarbon radicals and substituents included in the mole-
cule, their nature and relative arrangement, have a significant impact on sorption.  
It was established that the absence of a strict linear relationship between the retention characteristics and the 
physicochemical parameters of the studied compounds is associated with the structural features of their mole-
cules. The main fragment that determines chromatographic retention is the bulky benzimidazole core, involved 
in dispersion interactions with the stationary phase, while the presence of a heteroatom in the sorbate molecule 
is the most important factor determining the sorption characteristics of substituted heterocycles. At the same 
time, the increase in RI was facilitated by the elongation of the hydrocarbon radical in the substituent or the 
replacement of the alkyl radical by phenyl.  
The results of the study can be useful both from a practical point of view, for the development of methods and 
optimization of the analysis of compounds with similar structures, and from a theoretical point of view, for the 
development of the theory of sorption of polyfunctional compounds from multicomponent solutions. In gen-
eral, the accumulation of experimental data on the retention of this kind of sorbates brings us closer to the 
solution of the problem of establishing the relationship between the characteristics of sorption, other physico-
chemical parameters, and the structure of molecules.  
Keywords: gas chromatography, sorption, benzimidazole derivatives, polymethylsiloxane, Kovacs indices. 
For citation: Kholin A.Yu., Kolosova E.A., Kurbatova S.V. Features of sorption of alkyl derivatives of ben-
zimidazole under gas chromatography conditions. Sorbtsionnye i khromatograficheskie protsessy. 2023. 23(5): 
789-799. (In Russ.). https://doi.org/10.17308/sorpchrom.2023.23/11706 

Введение 
Одним из возможных путей решения 

проблемы создания материалов с задан-
ными характеристиками является уста-
новление взаимосвязи между структурой 
соединений и проявляемыми ими свой-
ствами. Наиболее актуальной эта про-
блема становится при изучении веществ с 
потенциальной биологической активно-
стью в связи с необходимостью оптими-
зации процесса создания новых лекар-
ственных препаратов, определения сте-
пени их чистоты и идентификации про-
межуточных продуктов синтеза биологи-
чески активных веществ [1].  

Среди физико-химических методов, 
используемых для решения этой про-
блемы, весьма важное место занимает 
хроматография. Применение различных 
вариантов хроматографии, разных типов 
детекторов и колонок позволяет одновре-
менно решать широкий спектр задач, 
включая разделение и анализ сложных 

смесей органических соединений синте-
тического и природного происхождения, 
установление состава смесей различных 
по природе веществ, качественное и ко-
личественное определение содержания 
конкретных компонентов смеси и т.п. [2]. 
Кроме того, поскольку во многих случаях 
предполагается сорбционный механизм 
действия биологически активного веще-
ства или лекарственного препарата, ис-
пользование сорбционных характеристик 
таких веществ, получаемых хроматогра-
фическим методом, может оказаться пер-
спективным при установлении меха-
низма их действия [3].  

Большую часть биологически актив-
ных соединений составляют производ-
ные азотистых ароматических гетероцик-
лов. Многие представители этого класса 
соединений широко используются в био-
медицинской практике в качестве лекар-
ственных препаратов (дибазол, метрони-
дазол, этимизол, нафтизин и др.), фраг-
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менты ароматических гетероциклов вхо-
дят в состав важных природных соедине-
ний (гистамин, гистидин и т.п.) [4].  

В последние годы опубликовано 
много работ, посвященных хроматогра-
фированию ароматических азотистых ге-
тероциклов в условиях жидкостной хро-
матографии [5, 6]. В то же время условия 
газовой хроматографии при отсутствии 
активного жидкого элюента, суще-
ственно влияющего на процессы в хрома-
тографической колонке, позволяют более 
детально исследовать влияние строения 
молекул сорбатов на их сорбционные ха-
рактеристики и оценить роль структур-
ных вариаций молекул органических ве-
ществ в изменении этих характеристик 
[7]. Основным подходом при установле-
нии влияния строения молекул на их 
сорбцию является, как правило, полуэм-
пирическое моделирование, базирующе-
еся на общих представлениях о механиз-
мах сорбции в хроматографических си-
стемах того или иного типа [7, 8].  

Как известно, существование различ-
ного рода корреляций между строением 
веществ и их хроматографическим удер-
живанием в газовой хроматографии обу-
словлено наличием пропорциональности 
между сорбционными характеристиками 
и свободной энергией взаимодействия 
сорбатов с сорбентами или неподвиж-
ными фазами, поэтому физико-химиче-
ская природа корреляции величин удер-
живания со многими физико-химиче-
скими параметрами по сути представляет 
собой пропорциональность структурных 
вкладов сорбционного взаимодействия 
соответствующим изменениям внутрен-
ней энергии молекул органических со-
единений при вариациях их структуры 
[8]. Этот же принцип лежит в основе при-
менения в подобных корреляциях лога-
рифмических индексов удерживания (ин-
дексов Ковача), одним из достоинств ко-
торых является их aддитивнocть, связан-
ная с аддитивностью энергии взаимодей-
ствия молекул cop6aта с сорбентом или 

неподвижной фазой [9]. Все это позво-
ляет использовать соответствующие кор-
реляции для идентификации компонен-
тов смесей, а также для прогнозирования 
величин удерживания ранее нe охаракте-
ризованных соединений. 

Целью настоящей работы явилось ис-
следование влияния строения молекул 
алкилпроизводных бензимидазола на их 
удерживание в условиях газовой хрома-
тографии. 

Экспериментальная часть 
Хроматографический анализ прово-

дили на газовом хроматографе 
«AgilentTechnologies» с пламенно-иони-
зационным детектором. Газ-носитель – 
гелий марки «А» (99.99%), скорость по-
тока газа-носителя через колонку – 
1.0 см3/мин с делением потока (1:40). 
Была использована кварцевая капилляр-
ная колонка длиной 30 м и диаметром 
0.32 мм с неподвижной фазой HP 5MS 
(метилсилоксан, содержащий 5% фе-
нильных радикалов), толщина плёнки 
0.25 мкм. Объем вводимой пробы состав-
лял 1 мкл. Анализ проводили в изотерми-
ческом режиме при температуре 200oС и 
температуре испарителя 230oС.  

Логарифмические индексы удержива-
ния (ИУ) рассчитывали известным спосо-
бом по формуле Ковача [8]: 

𝐼𝐼 = 100 ⋅ �
𝑙𝑙𝑙𝑙(𝑡𝑡𝑅𝑅,𝑥𝑥

, )−𝑙𝑙𝑙𝑙(𝑡𝑡𝑅𝑅,𝑧𝑧
, )

𝑙𝑙𝑙𝑙(𝑡𝑡𝑅𝑅,𝑧𝑧+1
, )−𝑙𝑙𝑙𝑙(𝑡𝑡𝑅𝑅,𝑧𝑧

, )
+ 𝑧𝑧�, 

где t’R,x  – приведенное время удержива-
ния исследуемого вещества; t’

R,z, t’
R,z+1 – 

приведенные времена удерживания н-ал-
канов, элюирующихся до и после иссле-
дуемого вещества соответственно.  

Значения дифференциальной мольной 
свободной энергии сорбции ∆G опреде-
ляли в соответствии с [10, 11] по уравне-
нию ∆G=-RT lnkβ, где k – фактор удержи-
вания, определяемый как k=(tR,x-tm)/tm, 
при этом tm – время удерживания несор-
бирующегося компонента («мертвое» 
время). Фазовое соотношение β по анало-
гии с [10, 11] рассчитывали из геометри-
ческих параметров хроматографической 
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колонки на основе использования модели 
двух вставленных друг в друга цилин-
дров β=(dc-2df)2/4(dcdf-df

2), где dc – внут-
ренний диаметр капиллярной колонки,  
df – толщина слоя неподвижной фазы на 
стенках капиллярной колонки. Воспроиз-
водимость ИУ и значений ∆G составляла 
1-2 ед. индекса и 0.04 кДж/моль соответ-
ственно.  

В качестве объектов исследования вы-
браны вещества, общие формулы и назва-
ния которых приведены в таблице. Веще-
ства синтезированы на кафедре неоргани-
ческой химии Самарского университета 
под руководством профессора Белоусо-
вой З.П. [12]. 

Значения мольного объема (V), поля-
ризуемости (α) и липофильности (logP) 
рассчитывали с использованием про-
граммы «HyperChem 7.0» полуэмпириче-
ским методом РМ3 (таблица). 

Обсуждение результатов 
Наличие в молекулах исследованных 

соединений двух атомов азота имида-
зольного фрагмента, а также атома кисло-
рода и углеводородных радикалов в раз-
личных положениях бензимидазольного 

ядра приводит к определенным особен-
ностям в распределении электронной 
плотности в молекулах этих соединений. 
В бензимидазоле, как известно, электрон-
ная плотность смещена в сторону бен-
зольного кольца, что существенно умень-
шает его основность по сравнению с ими-
дазолом, а дополнительная свободная 
пара электронов второго атома азота, не 
включенная в π-электронную систему мо-
лекулы, понижает энергетические уровни 
π-орбиталей и уменьшает π-электроноиз-
быточность соответствующих производ-
ных [13]. При этом взаимное влияние 
двух гетероатомов осложняется присут-
ствием заместителей в молекулах иссле-
дованных веществ. Указанные особенно-
сти электронного строения исследован-
ных соединений должны, несомненно, 
отразиться на их сорбционных характе-
ристиках. 

Поскольку в качестве неподвижной 
фазы нами использован неполярный ме-
тилсилоксан, удерживание исследован-
ных соединений должно осуществляться 
преимущественно за счет дисперсионных 
взаимодействий, энергия которых, а, сле 

Таблица. Характеристики удерживания и некоторые параметры исследованных соединений 
Table. Retention characteristics and some parameters of the studied compounds 

 Формула вещества V, Å3 α, Å3 lgP -∆G, кДж/моль Индекс Ковача 
1 N

N

O  

190.54 20.51 2.26 24.68 1505 

2 N

N

O  

205.12 22.34 2.51 24.64 1498 

3 N

N

O  

224.02 24.16 2.78 24.66 1500 

4 N

N

O

CH3

CH3

 

234.38 24.02 3.44 25.46 1546 

5 N

N

O

CH3

CH3

 

247.84 25.84 3.84 25.47 1547 
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довательно, и характеристики удержива-
ния будут зависеть от деформируемости 
молекул и, таким образом, от их объема и 
поляризуемости [8]. 

Из рассчитанных нами значений поля-
ризуемости, объема, липофильности мо-
лекул производных бензимидазола сле-
дует, что величины эти изменяются в 
сравнительно широких пределах. Так, 
диапазон изменения объема молекул ле-
жит в пределах 190-328 Å3, поляризуемо-
сти – в пределах 20-34 Å3, значения липо-
фильности находятся в диапазоне 2.26-5.24.  

Присутствие в структуре исследован-
ных нами веществ алкильных радикалов 
оказывает влияние на перечисленные ха-
рактеристики аналитов, причем влияние 
это оказывается различным в зависимо-
сти от типа и положения радикала в ос-
новном бензимидазольном фрагменте. 
Так, удлинение углеводородного ради-
кала в алкоксиметильной группе, соеди-
ненной с атомом азота, приводит к зако-
номерному увеличению объема, поляри-
зуемости и липофильности соответству-
ющих молекул (вещества 1-3, 4-6, 7-9). 

Таблица. (продолжение) 
 Формула вещества V, Å3 α, Å3 lgP -∆G, кДж/моль Индекс Ковача 
6 N

N

O

CH3

CH3

 

261.47 27.67 4.18 25.47 1549 

7 N

N

O

CH3

 

210.34 22.26 3.34 24.37 1302 

8 N

N

O

CH3

 

227.46 24.09 3.57 26.96 2127 

9 N

N

O

CH3

 

238.29 25.92 3.75 27.22 2318 

10 N

N

O
 

258.15 28.71 4.38 26.48 1890 

11 N

N

O

CH3

CH3

 

295.31 32.21 4.84 27.25 2339 

12 N

N

O

 

295.83 32.36 4.57 27.26 2340 

13 N

N

O

CH3

 

314.56 34.12 5.24 27.38 2380 

14 N

N

O

O CH3

 
328.83 31.95 4.79 26.05 1728 

15 N

N

O

O
C H 3

 

289.56 28.29 4.43 25.87 1778 
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Появление метильных радикалов в поло-
жениях 5 и 6 вещества 4 или одного ме-
тила в положении 2 вещества 8 практиче-
ски на влияет на величину поляризуемо-
сти, несколько увеличивает объем моле-
кул и существенно повышает их липо-
фильность по сравнению с веществом 3 с 
аналогичным числом метильных (мети-
леновых) звеньев в молекуле. Наиболее 
существенное влияние на изменение этих 
параметров оказывает появление фенила 
в алкоксигруппе или дополнительной ал-
коксигруппы в положении 2 (вещества 
10-15).  

Для исследованных соединений ос-
новным фрагментом, определяющим 
хроматографическое удерживание, явля-
ется объемное бензимидазольное ядро, 
участвующее в дисперсионных взаимо-
действиях с неподвижной фазой, что обу-
словливает небольшой диапазон измене-
ния величины ∆G исследованных сорба-
тов – значения свободной энергии сорб-
ции лежат в диапазоне от -24.37 кДж/моль 
у 1-(этоксиметил)-2-метил-1H-бензими-
дазола (вещество 7) до -27.38 кДж/моль у 
1-[(3-фенилпропокси)метил]-2-метил-
1H-бензимидазола (вещество 13). В то же 
время значения ИУ алкилбензимидазо-
лов существенно варьируют с измене-
нием длины углеводородного радикала 
или его положения в заместителе, соеди-
ненном с основным бензимидазольным 
фрагментом, а также при замене алкиль-
ного радикала на фенильный, изменяя 
при этом и величину ΔG. Так, удлинение 
радикала в веществах 1, 2 и 3 на одно ме-
тиленовое звено практически не изменяет 
значений логарифмических ИУ соответ-
ствующих веществ, несмотря на возрас-
тание значений объема и поляризуемости 
молекул, а появление двух метильных ра-
дикалов в положениях 5 и 6 бензимида-
зола при переходе от вещества 1 к веще-
ству 4, от вещества 2 к веществу 5 и от 3 
к 6 увеличивает ИУ примерно на 50 ед. 
индекса в каждом случае. В то же время 
наличие метила в положении 2 умень-

шает ИУ вещества 7 по сравнению с ве-
ществом 1 на 200 единиц индекса, не-
смотря на больший объем последнего, а 
удерживание его гомолога – вещества 8 
увеличивается по сравнению с удержива-
нием вещества 2 весьма существенно, ве-
личина ΔG вещества 8 при этом возрас-
тает на 2.32 кДж/моль по сравнению с ΔG 
вещества 2 и на 2.59 кДж/моль по сравне-
нию с веществом 7. Аналогичное появле-
ние метила в этом же положении в веще-
стве 13, в структуре которого присут-
ствует фенил, увеличивает его ИУ лишь 
на 40 единиц индекса и практически не 
изменяет величину ΔG по сравнению с 
веществом 12 аналогичного строения, но 
без метила в положении 2. А появление в 
положении 2 дополнительного н-буток-
симетильного заместителя в веществе 14 
и н-пропоксиметильного заместителя в 
веществе 15 увеличивает ИУ на 280 и 228 
единиц индекса соответственно.  

В целом величина гомологической 
разности δI(СН2), рассчитываемая по 
уравнению  δI(СН2) = Im+1 - Im (где Im+1, Im  
– индексы удерживания соседних гомо-
логов), как известно, отражает изменение 
вклада дисперсионного взаимодействия 
вещества с сорбентом в колонке и явля-
ется основой выполнения одного из пра-
вил Ковача, в соответствии с которым ИУ 
в гомологическом ряду должны увеличи-
ваться примерно на 100 единиц при вве-
дении каждого дополнительного метиле-
нового звена -СН2 в молекулу сорбата 
(следует отметить, что это правило в ос-
новном выполняется лишь для линейных 
гомологов нормального строения), а 
вклад одинаковых функциональных 
групп и радикалов в удерживание на од-
ной и той же неподвижной фазе должен 
быть постоянным [14]. В литературе по-
казано, что основными факторами, влия-
ющими на величину подобных инкремен-
тов в более сложных молекулах, явля-
ются положение алкила в структуре мо-
лекулы сорбата, наличие и природа заме-
стителей при атоме углерода в α-положе 
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нии относительно анализируемого варьи-
руемого фрагмента структуры, а также 
наличие и природа гетероатома в моле-
куле сорбата [10, 15, 16]. Так, например, 
авторами [17] установлено существенное 
изменение вклада метильного радикала в 
удерживание в производных тиофена, 
фурана, дитиолана и др. по сравнению с 
соответствующими производными ме-
тилциклопентана и метилциклогексана.  

Для исследованных нами производ-
ных бензимидазола характерны следую-
щие вариации вкладов δI(CH2) и δI(CH3) 
в удерживание. Так, для веществ 1-3 и 4-
6 значения ИУ практически не изменя-
ются, другими словами, вклад дополни-
тельного метиленового звена в замести-
теле в удерживание этих соединений ока-
зывается минимальным. Из сопоставле-
ния ИУ пар веществ 1-4, 2-5, 3-6 следует, 
что вклад метильных радикалов, находя-
щихся в положениях 5 или 6, в удержива-
ние веществ 4-6 несущественно возрас-
тает (примерно на 40-50 ед. индекса на 
два метильных радикала, или, предпола-
гая аддитивность вкладов, на 20-25 ед. 
индекса на одну метильную группу), в то 
время как появление метила в положении 
2 в веществах 8-9 приводит к резкому 
увеличению значений ИУ. Удовлетвори-
тельного объяснения минимальному зна-
чению ИУ вещества 7 аналогичного стро-
ения мы не нашли, однако, из литературы 

известно, что в целом наиболее значи-
тельные отклонения в удерживании по-
добных соединений связаны как раз с 
наличием метильной группы, находя-
щейся в положении 2 гетероцикла (α-по-
ложение по отношению к гетероатому). 
Особый статус такой группы отмечен 
еще в работах профессора Р.В. Головни с 
сотрудниками при исследовании хрома-
тографического удерживания кислород-, 
серу- и азотсодержащих гетероциклов в 
условиях газовой хроматографии [10, 16, 
17]. Таким образом, в целом можно резю-
мировать, что существенные различия в 
значениях вклада метильных и метилено-
вых групп в удерживание обусловлены, 
прежде всего, положением этих радика-
лов, особенно относительно гетероатома 
в структуре молекулы,  

Перечисленными выше обстоятель-
ствами можно, вероятно, объяснить от-
сутствие строгой корреляции между 
удерживанием и физико-химическими 
параметрами, а также молярной массой и 
числом атомов углерода для всех иссле-
дованных производных бензимидазола, 
что иллюстрируют приведенные в каче-
стве примера на рис. 1 графики. Из ри-
сунка следует, что при общей симбатно-
сти в изменении этих параметров на гра-
фике можно условно выделить две корре-
ляционные серии, соответствующие го-
мологам 1-3 с удлинением углеродной 

 
Рис. 1. Зависимость значений логарифмических индексов удерживани 

 от поляризуемости производных бензимидазола 
Fig. 1. Dependence of the values of logarithmic retention indices on the polarizability 

of benzimidazole derivatives 
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цепи в алкоксигруппе, соединенной с ато-
мом азота в положении 1, и  веществам 4-
6 с таким же изменением длины углерод-
ной цепи в алкоксигруппе, но дополни-
тельно содержащим два метильных ради-
кала в положениях 5 и 6. Практическое 
отсутствие пропорциональности между 
ИУ и поляризуемостью гомологов с ме-
тильным радикалом в положении 2 (ве-
щества 7-9) обусловлено, вероятно, опи-
санными выше эффектами. К сожалению, 
отсутствие данных не позволило сделать 
выводы о соответствующих корреляциях 
для других гомологов.  

В целом же параметры удерживания 
исследованных соединений пропорцио-
нальны изменению свободной энергии, 
связанному с процессом хроматографи-
ческого распределения, следовательно, 
соотношения между структурой разделя-
емых веществ и их хроматографическими 
параметрами можно рассматривать как 
пример линейного соотношения свобод-
ной энергии (ЛССЭ) [18]. Применимость 
ЛССЭ для характеристики удерживания 
производных бензимидазола иллюстри-
рует график зависимости индексов Ко-
вача (I) от изменения дифференциальной 
энергии Гиббса (∆G), приведенный на 
рис. 2. 

Заключение 
Таким образом, можно заключить, что 

несмотря на определяющий вклад бензи-
мидазольного фрагмента в удерживание 

исследованных соединений на неполяр-
ной фазе, весьма существенное влияние 
на сорбционные характеристики этих со-
единений оказывает различное положе-
ние алкильных радикалов в этом фраг-
менте. Отсутствие пропорциональности в 
изменении ИУ с изменением физико-хи-
мических параметров молекул, а также 
аномалия вклада метильных радикалов и 
метиленовых звеньев в удерживание яв-
ляются результатом различных внутри-
молекулярных электронных эффектов, 
что согласуется с литературными дан-
ными. Можно предположить также, что 
определенную роль в появлении подоб-
ных аномалий играет присутствие допол-
нительного гетероатома в структуре ал-
кильных заместителей в молекулах гете-
роциклов, для оценки влияния которого, 
однако, необходимы дополнительные ис-
следования. Установление подобных за-
кономерностей удерживания может ока-
заться весьма полезным при прогнозиро-
вании величин удерживания новых син-
тезируемых веществ аналогичной хими-
ческой природы. 

Конфликт интересов  
Авторы заявляют, что у них нет из-

вестных финансовых конфликтов интере-
сов или личных отношений, которые 
могли бы повлиять на работу, представ-
ленную в этой статье. 

 
Рис. 2. Корреляция между значениями логарифмических ИУ и величиной энергии Гиббса 

Fig. 2. Correlation between logarithmic RI and the Gibbs energy 
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