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요 약. N-methyl formamide, JV-dimethyl formamide, N-methyl acetamide, 및 Nf N-dimethyl 
acetamide 의 여러 형태에 대한 상대에너지를 MNDO 법으로 구하여 C-N 결합 및 메틸기 회전에 대 

한 회전장벽에 미치는 1-전자 및 입체 반발에너지의 영향을 논의하였다. 그 결과 formam 거e 의 형 

태 안정화는 주로 1-전자에 너 지항에 의 하여 결정되 고, acetamide 의 형 태안정화는 주로 입체인자항에 

의 하여 결정 됨 을 알았다. C-N 결 합에 대 한 회 전장벽 을 구한 결과 N-methyl formamide 와 N-methyl 
acetamide 에 서 입 체 장애 효과는 바닥상태 에 서 보다 전이 상태 에 서 크게 작용하지 만 N, N-dimethyl 
formamide 와 N, 2V-dimethyl acetamide 에 서 입 체 장애 효과는 전이 상태 에 서 보다 바닥상태 에 서 더 

크게 작용함을 알았다.

ABSTRACT. The MNDO calculations were performed on the various rotamers of N-methyl 
formamide, N, N-dimethyl formamide, N-methyl acetamide, and N, N—dimethylacetamide in order 
to investigate the contribution of the one-electron and the steric effect on their rotational barriers 
about the C-N bond. Results show that while the conformational stabilities of formamides depend 
mai시y on the one-electron factor, those of acetamides depend mai시y on the steric factor. Acco­
rding to results obtained by calculations on the rotational barriers about C-N bond, for N-monos- 
ubstituted amides the steric effect is larger in the rotational ground state than in the transition 
state and for N, JV-disubstituted amides the steric effect is larger in the rotational transition state.

서 론

Amide：분자는 polypeptide 의 특성 을 나타내 는 

가장 간단한 분자로서 am너。분자의 구조 및 입 

체화학에 대해서는 실험적】〜4으로나 이론적으 

로5~8 많이 연구되어 왔다. 분광학적 연구결과에 

의하면 amide 분자의 골격 구조는 거의 평 면이 며 2 
40kJ/moI 이상의 상당히 높은 회전장벽을 가지 

는 것으로 알려져 있다9. 또한 amide 분자에서 

N-H 결 합이 carbonyl 기 에 대 해 서 antiperiplanar 
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(anti) 한 cis 형 이 ”切5형 보다 안정 하며 cis 형 중 

에서는 질소원자에 치환된 메틸기의 수소가 C2- 
N3 결 합에 대 해 staggered 로 존재 하는 형 (Cs) 이 

eclipsed 로 존재하는 형 (Ce) 보다 안정하다고 알 

려 져 있다2. Bailey 등은" alkyl formate 및 acet- 
ate 등에 관한 분광학적 인 연 구로 부터 amide 에 

서 와 마찬가지 로 cis 형 이 trans 형 보다 더 안정 하 

다는 결과를 얻었으며 이의 안정성에 대해서 주 

로 ?r 비 결 합상호작용"S-ngbonded interaction) 
에 의한 기여로 보고되어 왔다.

/ J!

4 /
Cs Ce

X = N, 0 '

이 결과는 amide 분자의 형태 안정화도 주로 

비결합상호작용에 의한 효과에 하해서 결정될 것 

임 을 예 상케 하여 주는데 실제로 I. Lee 둥의 

N-methyl acetamide 에 대 한 분자궤 도함수론 

(M0)적인 연구에서 확인되었다£ 따라서 본 연 

구에서는 amide 분자의 C2-N3 결합 및 결 

합에 대한 회 전장벽을 M0 론적으로 고찰하여 형 

태안정화 및 형태체 간의 회전장벽에 미치는 비 

결합 상호작용 및 입체효과의 영 향을 규명하고 

자 한다.

형태변화에 따르는 Hartree-Fock SCF 에너지 

변화 /Ehf 는 식 ⑴과 같이

4%扑=久2彪,•)+/(*“一卩“) (1)

1-전 자항 如(&; 궤 도함수에 너 지 ) 와 입 체 인 자항 

』(卩而一卩«)로 분리되므로 각 형태에 있어서 비 

결합상호작용(1-전자효과)과 입체효과(입체인자 

항)를 논의하기 위해서 에너지변화를 이들 두 항 

으로 분리하여 고찰하였다.

계 산

본 연 구에 서 는 N-methyl formamide, N, N- 

dimethyl formamide, N-methyl acetamide 및 N, 

N-dimethyl acetamide 분자에 대해서 반경험적 

인 MNDO 계산을 수행하였다. 여러 분광학적 

인 연구결과에 따라서2 amide 분자의 골격구조 

를 평면으로 간주하고 MNDO법에 의하여 분자 

의 기하 파라미터를 최적화함으로써 Hartree- 
Fock 에너지를 계산하였다. 모든 화합물에 있어 

서 C2-N3결합에 대한 회전이성질체 (c，s 및 trans} 

와 N3-C4 결 합에 대 한 회 전 이 성 질 체 (staggered 및 

eclipsed)를 고려하였다. 이때의 구조는 수소 원 

자에 대한 것을 제외하고 부분적으로 최적화하 

였다. 또한 본 논문에서 여러 형태체의 기하구 

조를 표시하는 방법으로서 메틸기의 pseudo-k- 
orbital 성 질 을 이 용하여 Lee 등이 제 안한 ^-iso- 
conjugate 구조를7 이 용하였다. 가장 안정 한 con­
former 의 구조는 다음과 같다.

결과 및 고찰

N-methyl formamide 에 는 각각 4 가지 가능 

한 형태체가 존재하는데 이들에 대한 MNDO계 

산결과를 Table 1에 요약하였다. 각 형태에 대 

한 기호는 질소원자에 치환된 메틸기가 c2-n3 
결 합에 대 해 staggered 인 가 eclipsed 인 가를 나타 

내 기 위 하여 "E 오卜 trans 를 나타내 는 문자 C 와 

T 에 하첨 자로 각각 s 및 e 를 표기 하였다. 계 산 

결과를 보면 형태의 안정성 순서는』Ke,•의 순서 

로 주어 지 며 7r-isoconjugate 모형 으로 계 를 이 

루는 G형 이 가장 안정한데 이것은 실험 사실 

과 일치한다.

Table 2에 각 형태 간의 에너지차이 를 요약하 

였다. 4E(CJC，)〉4E(TJT，) 및 4E0시TB 

〉，E(CJT,)인 결과는 G형이 m 비결합상호 

작용에 의하여 안정화되 어 있음을 의미한다. 또 
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한 NE(C/「s)〉(CJG)인 결과는 똑같어 5勿계 

를 이루는 二형이 G형보다 불안정함을 의미한 

다. Table 1을 보면 切做s 형의 입체 반발에너 

지가 c，s형보다 훨씬 작은 반면에 T, 형의 1-전 

자에너지가 C, 형보다 훨씬 크게 주어진다. 이 

결과는 T, 형에 서 W계의 안정화 비결합상호작 

용이 감소함을 의 미 한다. 이 것은 Table 3에서 

ZC2N3C4 값이 C, 형에서 보다 T, 형에서 더 크 

다는 사실과 일치한다. 즉 C형에서 ZC2N3C4 
값이 커지므로 인해서 입체적 반발이 작아지는 

반면에 안정화 비결합상호작용이 감소함에 따른 

1_전자 에너지의 증가를 수반하게 된다는 것으로 

설명할 수 있다.

N-methylformamide 의 C2-N3 결 합에 대해서 

이면각 (ZOiCzNQQ。의 변화에 따른 에너지변 

화를 Fig. 1 에 도시하였다. G형 및 C，형 모두 

이면각이 90° 부근에서 에너지의 최대값을 가지 

므로 90° 회전체를 회전 전이상태로 간주할 수 

있으며 이때 C,형 및 G형의 회전장벽은 각각 

3.41 및 3.16 kcal/mol 이 다. C, 형 의 회 전장벽 

이 G형보다 큰 것은 회전이 일어날 때 G형의 

바닥상태에서 작용하는 안정화 비결합상호작용 

이 제거되어야 하기 때문이다. 그리고 CJT, 및 

CJT<,형태간의 에너지차이보다 회전장벽의 크

Table 1. MNDO energies for conformers o£ N-meth이 

formamide (in kcal/mol)

conformers A Bp* A(2^£j) ^(Vnn-Vee)

0.00 0.00

0.34 0.15

42.5 -41.6

42.7 -41.5

Table 2. MNDO resets for cis/trans and staggered/ 

eclipsed energy differences (kcal/mol) in N-methyl 

formamide

Transformation zMEt T ransf ormation AAEt

CJG 0- 49 Ct/Tt 0.88

0.28 Ce/Te 0- 67

Table 3. Changes 

thyl formamide

01 戶

in geometric parameters of N-me

Cg = 90°rotamer(I) 亍으 Ts
Ce = 90°rotamer(II)^Te

Conformers OiCa(A) C2N3 匕事京心(。)

(II)

1.224 1.398 127.6

1.기 3 1.406 115.7

1. 226 1.401 125.1

1.225 1.399 128.6

1.214 1.407 115.9

1.226 1.402 125.6

(I

을
''1
8
-

占V

Fig. 1. Rotational energy for cis/trans interconver- 

sion of N-methyl formamide.

기가 훨씬 큰 것은 평면형 amide분자의 바닥상 

태에서 작용하는 厂큰쥬게이션에 의한안정화효 

과가 회 전이 일어 남에 따라서 제 거되 어야 하기 

때 문이 다.

Table 3에 평면 형태체 및 90°회전체에 대한 

몇가지 최적화된 기하파라미 터 값을 보였다. 90° 
회전체에서 결합길이。"«2는 짧아지고 C2-N3 
는 길어지는데 이 결과는 90°회전체에서 z-콘쥬 

게이션 효과가 제거되었음을 의미한다. 특히 

ZC2N3C4 크기가 바닥상태에서 보다 90°회전체

Vol. 32. Na 3. 1988
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Fig. 2. Formal charges and bond orders (in parentheses).

에서 훨씬 작은 값을 갖는데 이것은 질소원자의 

혼성효과가 S 성격을 크게하는 쪽으로 진행된다 

는 것을 의미한다. 즉 전이상태에서 질소원자는 

다소 피라미드화되어 평면형에서 벗어나게 된 

다.

Fig. 2 은 N-methyl formamide 의 각 형 태 체 

와 90°회전체에 대한 형식하전과 결합차수를 보 

인 것이 다. 90°회전체(I)과 (II)에서 모두 카르 

보닐 산소의 형식하전은 평면형태체의 경우보다 

큰 값을 보이고 있다. 또 이들 구조에서 카르보 

닐기의 결합차수는 증가하고 C2-N3결합차수는 

감소하는 결과를 보이고 있다. 이것은 평면형태 

체가 90°회전체를 이룰 때 O--C=N+형의 7T-큰 

쥬게 이 션 효과가 제거된 다는 사실 을 뒷받침 하여 

준다. 다음은 G 및 G형태체를 강체회전자로 

가정하고 G 및 C*형태의 최적화된 기하파라미 

터를 사용하여 90°회전체에 대한 에너지를 계산 

한 결과 각각 6.61 및 6.45kcal/mol의 회전장벽 

에너지를 얻었다. 이것은 최적화된 90°회전체에 

대한 회전장벽보다 훨씬 큰 값으로서 amide의 

질 소원자는 전 이 상태 에 서 피 라미 드화됨 으로써 다 

소 안정 화된다는 것 을 의 미 한다. 즉 C-N 결 합에 

대한 회전은 평면형 amide분자에서 작용하는 안 

정화 큰쥬게이션 효과를 제거하는데 필요한 여 

분의 에너지는 혼성의 변화로서 다소 보상 받는 

다고 할 수 있다.

N, N-dimethyl formamide 의 가능한 4 가지 

형태에 대한 MND0 계산결과를 Table 4에 요 

약하였다. 각 형태에 대한 기호는 두 메틸기의 

수소가 C2-N3 결 합에 대 해 staggered 로 존재 하 

는가 eclipsed 로 존재 하는가에 따라서 이 중 약호 

로 나타내었다. JV-methyl formamide 경우에서 

와 마찬가지로 전체에너지의 순서는 1-전자에너 

지의 순서와 일치한다. 이때 형태 ss, se 및 ee 
형은 모두 6厅와 5尤계를 이루며 es 형은 3개의 

偸계 를 이 룬다. 그러 나 앞의 경 우와는 달리 각 

형 태간의 에 너지차이 는 입 체 에너지항의 순서와 

도 일치 하며 1-전자에너 지항과 상호 보강적 으로 

전체에 너지에 기여한다. Table 5 로 부터 각 형 

태간의 에너지차이는 』E(ss/es)〉4E(ee/es)〉 

4E(s이ee)의 순서로 주어짐을 알 수가 있다. ss 

형에서 es 형 으로의 변화는 카르보닐기의 산소원 

자와 메틸기의 수소원자간의 안정화 6?r 비결합 

상호작용이 제 거되 는 변화이 고 ee 형 에서 es 형 으 

로의 변화는 두메덜기 의 수소간의 안정 화 &TC 비 

결 합상호작용이 제거되는변화이 며, se 형 에서 ee 
형으로의 변화는 카르보닐기의 산소원자와 수소 

원자간의 비 결합상호작용이 두 메틸기간의 6r 상 

호작용으로 바뀌는 과정 이 다. 따라서 6z 상호작 

용은 두 메틸기의 수소원자들 사이에서 보다 카 

르보닐 산소와 메 틸기의 수소원자들 사이 에서 더 

크다는 것을 알 수 있다.

ss, se 및 ee 형 에서 작용하는 비 결합상호작용 

의 기여도를 살펴보기 위하여 각 형태에 대한 최 

적화된 기하파라미터 및 6Q계의 비결합원자에 

대 한 打 결 합차수를 Table 5에 보였 다. C2N3C4 
는 ee 와 es 형 에 서 보다 ss 와 se 형 에 서 작고 C4 
N3C5 는 纽형에서 특히 작은데 이 것은 상기 결과
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Tabe 4. MNDO energies for conformer읍 of 】V, N- 

dimethyl formamide (in kcal/mol) 4.87
4.62
4.17

장벽 은 각각 4.17, 4.44kcal/mol 로 주어 진다. 그

Table 5. MNDO optimized geometric parameters and 

z-bond orders

Conformers C2N3C4 C4N3C5 iO…4CH2 4CH2…5CH2

ss 122.1 119.6 0. 00366

se 122.3 119.3 0.00370

ee 123.6 118.7 0. 00118

es 123.3 119.2

를 뒷받침하여 주는 증거이다. 또한 ” 결합차수 

는 QfCH2 가 (瓦…匚玦보다 크므로 비결합 

상호작용은 CH2-CH2 시•이에서 보다 O-CH2 
사이에서 더 크다는 것을 뒷받침하여 준다.

한편 6” 비결합상호작용이 제거되는 ss형에서 

es형으로의 변환시 에너지차이 (1.41kcal/mol) 
는 JV-methyl formamide 의 G 형 에 서 G형 으로 

의 변환에 너 지 (0.49kcal/mol)보다 크다. 이 것은 

N, N-dimethyIformamide 에 서 질 소원 자에 치 환 

된 두 메틸기 사이의 입체효과에 의해 ZC2N3C4 
가 작아져 비결합상호작용 효과가 크게 나타난 

것으로 설명할 수 있다.

N, N-dimethyl formamide 의 C2-N3 결 합에 대 

한 회 전장벽 을 Fig. 3에 도시 하였다. ss, se 및 

ee 형 모두 90°회전체에서 에너지 최 대치 를 가지 

며 ss, se형의 90°회전체는 Q・“4CH2 비결합상 

리고 ee 형의 90°회전체는 CH2-CH2 비결합상호 

작용이 제거된 것으로 회전장벽은 3.84kcal/mol 
루 주어진다. 이 결과는 N-methyl formamide 
에서 n 비결합상호작용 효과가 제거되는 G형에 

서 T, 형 으로의 변화에 대한 회 전장벽 (3.41kcal 
/mol) 보다 큰 값이다. 다시 말해서 질소원자에 

메틸기를 치 환함에 따라서 바닥상태에서 z 큰쥬 

게이션 효과를 증가시키고, 메틸기의 입체효과 

가 바닥상태에서 보다는 질소원자가 다소 피 라 

미 드화된 회 전전이상태 에 서 더 크게 작용하기 때 

문에 회 전장벽 이 증가한다고할 수 있다. 그러 나

비 결합상호 작용이 없는 es 형 에서 se형 으로 

의 전환시 회전장벽 은 3.46kcal/mol 로서 N-me 

thyl formamide 의 G 형 이 로 전환시 회 전 장 

벽 (3.16kcal/mol) 보다도 큰 값을 보이 지 만, Cs 

형이 T,형으로 변할때의 회전장벽 (3.41kcal/ 
mol)과 비등한 결과를 보이는 것은 앞에서 언급 

한 두 효과중에서 입체효과가 더 우세함을 의미 

한다.

N-methyl acetamide 에 는 모두 8 개 의 형 태 체 

가 가능한데 이 중 관심있는 4 가지 만을 고려 하 

여 Lee 에 의 한 CNDO/2 결 과와& 함께 Table 6 
에 보였다. 계산결과를 보면 각 형태의 상대적 

안정도의 순서는 입체에너지항의 순서와 일치하 
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Table 6. MNDO energies for conformers of N-methyl 

acetamide （in kcal/mol）

T
MNDO CNDO/2

Aet* M2F A（vnn-vee）强 从2虬）

Conformers

고 있다. Lee 는 Umethyl acetamide 의 8 가지 

형태에 대하여 CND0/2 계산을 수행한 결과 안 

정화 비결합상호작용의 순서는 比袂형에서 T“ 

〉T"〉T“〉T“, 그리고 형에서 C„>C„> 
C“〉C“ 로 주어지며 이들의 순서 는 I-전 자에 너 

지의 순서와 일치한다고 보고하였다.

본 MNDO 결 과도 cis 와 trans 형 에 서 각각 안 

정 화 비 결 합상호작용의 순서 는 1-전 자에 너 지 의 

순서와 일치하고 있다. 따라서 N-methyl aceta- 
mide 에서 도 1-전자효과는 주로 비결합상호작용 

임을 알 수 있다. 또한 Table 6을 보면 1-전자 

에너지와 반발에너지는 상호 상쇄적이다. 즉“ 

형 은 trans 형 에 비 해 서 1-전 자에 너 지 가 불안정 

한 반면에 반발에너지가 안정하다. 전체적으로 

는 반발에너지항의 크기에 따라서 각 형태의 상 

대적 에너지 순서가결정된다. 각형태간의 에너 

지차이를 살펴보면 JE(C„/C„) ==0.46kcal/mol 
로서 이 와 유사한 Mmethyl formamide 의 AE 

(CJG)의 값과 거의 비슷하다. 이것은 카르보 

닐기의 산소원자와 메틸기의 수소원자간의 6”/5 
비 결 합상호작용이 RCON (CH3) 2 구조에 서 치 환 

기 R 이 수소인가 알킬기인가에 관계없이 거의 

일 정 함을 의 미 한다. 또한 N-methyl formamide 
의 G에서 二형으로의 변화에 대한 에너지차이

Fig. 4. Rotational energy for cis/trans interconver 

sion of N-methyl acetamide.

는 0.88kcal/mol 인데 N-methyl acetamide 의 경 

우 c“에서 형으로의 변화에 대해서는 1.43 
kcal/mol 로 주어진다. 이 결과는 형 에서 

입체 반발에너지가 매우 커지기 때문이다.

한편 4E(T“/T“)값은 0.30kcal/mol 로 주어 

지 는데 T” 형 이 형 보다 1-전 자에 너 지 가 안 

정하고 입체 반발에너지가 불안정하다는 사실로 

미루어 볼 때 비결합상호작용에 의한 안정화보 

다는 입체적 반발에 의한 불안정화가 형의

구조를 결정하는 주요인임을 알 수 있다. 따라 

서 카르보9 탄소에 치환된 메틸기는 질소원자 

에 치환된 메틸기의 형태에 영향을 미치지 않지 

만 c，s 형 및 "wraj 형 의 입 체 반발에 너 지 차이 에 

큰 영 향을 미친다.

Fig. 4 는 N-methyl acetamide 의 C-N 결 합 

에 대한 회전장벽을 보인 것이다. 및 C“형 

에 대한 회전전이상태는 모두 이면각(9가 90° 
부근에서 주어지며 각각 3.99 및 3.72kcal/mol 
의 회 전 장벽 을 가진다. 이 값은 N-methyl form- 
amide의 Cs 및 G 형에 대한 회전장벽 (3.41 및 

3.16kcal/mol) 보다 크다. 즉 카르보닐 탄소에 메 

틸기가 치환될 때 바닥상태에 미치는 메틸기의 

입체효과와 회전전이상태 (90°회전체)에 미치는 

입 체 효과의 차이 가 N-methyl formamide 경 우에 

서 큰 것을 의미한다.

Table 7 에 는 N, N-dimethylacetamide 의 가 

능한 8개의 형태체중에서 acyl 기의 메틸기가 

카르보닐기에 대해 eclipsed 형으로 존재하는 4
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* Values relative to -116B.FJ533 eV.

Table 7. MNDO energies for conformers of N, N- 

dimethyl acetamide (kcal/ mol)

Conformers
M

A&r ^Vun-Vee)

ASS &

% 戶-
C2------ fJ3

Sts *
0. C-
片、 /'

o.oo 0.00 0.29

恁 /

ess \
% /g

0.A6 -0.34 0.8(?

Zc ―

ees \

% 戶

C.53 -4.35 4.88

只 尸

1.19 -21.6 22.6

Table 8. MNDO optimized values of some angle par 

-ameters(deg.)

Conformers OQ2N3 N3C2C6 C4N3C5 C2N3C4

sss 121-3 122.2 119.8 121.4

ses 121.3 121.8 119.2 121.8

ess 121.0 122.1 119.5 122.0

ees 120.9 121.7 118.9 122.3

TS(sss) 120.5 120.4 116.2 115.8

TS (ses) 120-3 120.4 116.4 115.7

(T

을
''뎌

와

7

Fig. 5. Rotational energy for cisjtrans interconversion 

of N, N-dimethyl acetamide.

가지 형태에 대한 MNDO 결과를 요약하였다.

이 분자에 대해서도 각 형태의 전체에너지 순 

서는 입체 반발에너지항의 순서와 일치한다. 특 

히 ees 형은 2개의 6力/5계와 1개의 5义4계로 

이루어진 안정화 비결합상호작용이 매우 큰 형대 

임에도 불구하고 미우 큰 입체 반발에너지로 인 

하여 전 체 에 너 지 가 가장 불안정 하게 주어 진 다. 

Table 8에 수록된 몇가지 형태의 최적화된 각 

도를 살펴 보면 전 반적 으로 /C4N3C5 의 크기 는 

ZC2N3C4 보다 작으므로 두 메 틸기 수소간의 상 

호작용은 카르보닐 산소와 메틸기 수소간의 비 

결 합상호작용보다 크지 만, 반면에 두 메틸기간 

의 입 체 반발이 현저 하게 증가되 기 때 문에 ees 형 

은 불안정화된다. 그리 고 SSS 형 에 서는 ZC4N3C5 
값이 비 교적 크므로 불안정 화 4?r 비 결 합상호 작 

용이 감소할 것으로 생각된다.

C-N결합에 대한 회전시 전체에너지 변화를 

Fig. 5 에 도시 하였다. sss 형 및 ses 형 의 회 전 

장벽 은 각각 3.88 및 3.75kcal/mol 로 주어 지 는 

데 이 값은 N, N-dimethyl formamide 의 ss 형 

및 se 형의 회전장벽보다 작다. 이러한 결과는 

N, N-dimethyl formamide 분자내 의 카르보닐 탄 

소에 수소원자 대신 메틸기가 치환됨에 따라 더 

해지는 입체효과의 기여가 회전전이상태에서 보 

다 바닥 상태에서 더 크기 때문인 것으로 생각 

된다.

한편 바닥 상태와 회전전이상태에서의 최적화 

된 각도를 살펴 보면 전반적으로 ZO1C2N3 및 Z 
N3C2C6의 각도 변화는 회전에 거의 관계없이 일 

정하지만 ZC2N3C4 및 ZC4N3C5 의 각도 변화는 

큰 편이 다. 즉 N, N-dimethyl acetamide 의 C-N 
결합에 대한 회전시 카르보닐 탄소원자의 혼성 

변화는 거의 없지 만 질소원자는 피 라미 드화됨으 

로써 회전전이상태의 입체적 반발을 작게하여 

C-N결합에 대한 회전장벽을 낮게한다.

결론적 으로 N, N-dimethyl formamide 의 형 태 

안정화에 대한 1-전자에 너지와 입 체 반발에너 지 

는 상호 보강적 °] 지 만 N, N-dimethyl acetamide 
의 경우에서는 상호 상쇄적이며 이때 입체인자 

에 의 하여 더 많은 영 향을 받는■다. C-N 결 합에 

대한 회전시 입체효과는 회전전이상태보다 바닥 
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상태에서 더 크기 때문에 입체효과가 증가할수 

록 회전장벽이 감소함을 알았다.

결 론

본 연구에서 여 러 amide 분자의 형 태체들에 대 

한 MNDO 계산결과 입체효과가 적은 formami- 
des 에서 형 태의 안정화는 주로 비 결 합상호작용 

에 의 하여 결 정 되 며 acetamides 의 형태 안정 화는 

주로 입체인자에 의존함을 알았다. 즉 N-methyl 
formamide 에 서 메 틸 기 가 질 소원 자에 치 환되 는 

경우보다 카르보닐 탄소원자에 치환되는 경우에 

입체장애 효과가 더욱 커진다.

amide 분자에 서 C-N 결 합에 대 한 회 전 이 일 어 

날 때 질 소원자의 혼성변화가 일어 나며 회 전전 

이상태에서 질소원자가 피라미드화됨으로써 회 

전장벽은 강체회전자로 가정할 때 보다 낮아진 

다.

JV-methyl formamide 오｝ N-methyl acetamide 
의 C-N 결합에 대한 회 전이 일어 날때 입체장애 

효과는 회 전전이 상태 에 서 크게 작용하지 만 n,n 
-dimethyl formamide 와 N, N-dimethyl aceta- 
mide 의 경우에는 회전바닥상태에서 입체효과가 

더 크게 작용함을 알았다.
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