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유 약. 사염화탄소 용액중에서 thiopropionamide(TPA)와 N, N-dimethylalkylamides(DMFt 
DMA, DMP)간의 수소결합에 관한 열역학적 상수를 구하기 위하여 TPA의 근적외선 영역의 흡수띠 중 

에서 %+amide II 조합띠를 사용하여 5~55°C 범위에서 실험하였다. TPA 단위체와 수소결합을 하고 

있는 TPA의 혼합 흡수띠를 Lorentzian-Gaussian product function을 사용하여 개개의 띠로 분리하였 

다. 컴퓨터로 분해하여 얻은 개개의 흡수띠의 면적을 사용하여 단위체 및 1: 1 복합체의 농도를 계산하였 

고 이로부터 평형상수를 구하였다. 열역학적 상수들은 온도의존 흡수띠를 분석하여 구하였다. TPA와 

DMF, DMA 및 DMP간의 1: 1 복합체의 는 각각 一12.5, -13.5, -14. IkJ/mol 이었고 △S"는
각각 一 15.2, —17.9, — 22.3 J/mol・ deg 이었다.

ABSTRACT. The va + amide II combination band of thiopropionamide has been recorded for investiga
tion of Hydrogen bonding between thiopropionamide (TPA) and N,N-dimethylalkylamide (DMF, DMA 
and DMP) in carbon tetrachloride over the range of 5 °C to 55 °C. The combination band of monomeric 
TPA and hydrogen-bonded TPA can be resolved by Lorentzian-Gaussian product function into mono
meric TPA and hydrogen-bonded TPA with amides. The association constants (K) for the hydrogen- 
bonded TPA were calculated by the concentrations of the monomeric TPA and the hydrogen-bonded TPA 
obtained from the computer resolved absoption bands. Thermodynamic parameters for the Hydrogen bon
ding have been evaluated by the analysis of the temperature dependent spectra. The AH of 
hydrogen-bonded TPA with DMF, DMA and DMP have been found to be -12_5尸13.5 and-14.1 kj/mol, 
respectively. The corresponding4for the above system were-15.2, -17.9and -22.3 J/mol-deg, respec
tively.

서 론

수소결합이 단백질의 2차 및 3차 구조와 DNA 
의 구조를 유지하는데 가장 중요한 역활을 하고 있 

다는 것이 알려지고부터 아미드기의 수소결합에 

관한 많은 연구가 이루어져 왔다*. 특히 유기용매 

중에서의 아미드의 화합(association)은 단백질의 

내부상태와 매우 유사하여 이에 대한 모델 화합물 

로 사용하여 단백질의 구조에 대한 많은 정보를 얻 

을 수 있었다七 또한 의약품의 경우도 생체내의 의 
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약품 수용체 (drug receptor) 인 단백 질과 수소결 

합에 의해 약효를 나타내므로 유기용매 중에서의 

아미드와의 수소결합에 관한 연구는- 신의약품 개 

발에서도 매우 중요한 역할을 하고 있다七

사 염 화 탄 소 중 에 서 thioacetamide (TA) 와 

DMF, DMA 및 DMP간의 수소결합에 관한 결 

과는 이 미 발표되 었으며본 연구는 사염 화탄 

소 용 매 중 에 서 thioacetamide 대 신 thio
propionamide + 사용하여 DMF, DMA 및 

DMP간의 수소결합에 관한 열역학적 파라미터를 

구하여 비교하고자 한다.

Thiopropionamide (TPA)와 N, N-dimeth- 
ylalkylamide(DMAA) 사이의 수소결합은 아래 

와 같이 두단계 평형반응으로 진행된다,

S 戸(叫),
c2hs-!-Z . 아广:애山==七十七广…어、
2 5 、H 、R* 有 七
(monomeric) 11：I complex)

f 尸一。"‘叫 >2 , g -H
==C H -C-N^ 

、…-。七用애山 25
、R

(1:2 complex)

여기에서 TPA는 수소주개 (proton donor)로 작 

용하고 DMAA는 아미드의 질소원자에 두개의 메 

칠기 가 치환되어 수소받개 (proton acceptor)로만 

작용한다. 아미드 사이의 수소결합은 선형 또는 

원형 이합체를 형성“할 수 있어, TPA의 농 

도를 묽게하고 DMAA의 농도를 진하게 하여 

TPA의 자체회합의 가능성을 줄였다. 수소결합에 

대한 열역학적인 상수를 얻기위해 적외선 영역에 

서 실험할 경우는 N-H 신축진동이 N-H 굽힘진 

동의 배진동에 의해 Fermi resonance"가 일어나 

매우 복잡한 스펙트럼을 나타내며, C-H와 0-H 
신축진동에 의해 방해받기 쉽고 또한 흡광도가 크 

기 때문에 짧은 용기 길이를 사용해야 하며, 또한 

KBr cell과 같이 다루기 힘든 용기를 사용해야 하 

므로 정량성이 떨어진다.

본 실험에서는 TA에서와 같이 수소결합을 이룰 

때 방해띠가 적고 정량성이 좋은 2.0〃 근처에서 

나타나는 조합띠를 사용하고자 한다.

실 험

시 약. 실험에 사용한 시약으로서 thio- 
propionamide(TPA) 는 T. C. I. EP grade 를 

benzene 에 서 재결정하여 mp 41.2°C인 것을 사용 

하였다. DMF와 DMA는 T. C. I. GR grade를 

350°C 에서 5시간 건조시킨 3 A molecular sieve 
를 첨가하여 24시간 방치 탈수하여 사용하였으며, 

DMP는 T. C. I. EP grade를 3 A molecular 
sieve로 24시간 방치 탈수한 후 감압증류하여 사용 

하였다. 사염화탄소는 Merck GR grade에 3 A 
molecular sieve를 가하여 24시간 방치 탈수하여 

사용하였다. 시료용액은 TPA와 DMAA를 1: 9 
몰 비율로 섞어 TPA-DMAA 용액 (stock sol- 
ution)을 만든 후에 용매와 중량비로 섞어 만들 

었다. 시료용액의 부피는 온도에 따라 변화되므로 

각 용액은 50m/ 비중병을 사용하여 각 온도에서 

의 비중을 측정하여 TPA와 DMAA의 농도를 계 

산하였다. Table 1에 사염화탄소 중에서의 시료농 

도를 실었다. 흡수띠의 세기를 측정할 때 대조액 

으로는 TPA-DMAA 용액 대신에 DMAA를 용 

매에 동량 첨가시켜 사용하였다.

기 기. Near-IR spectrophotometer 는 

Cary model 17DX(Varian)를 사용하였고 측정 

기기는 5cm와 10cm 길이의 원통형 특수 수정용 

기 (NIR용)을 사용하였다. 온도조절장치로 Poly- 
science 사의 Poly temp (정확도 =±0.1°C) 항온 

순환조를 사용하였다.

결과 및 고찰

근적외선 스펙트럼의 띠 선택과 분해. 아미드 

의 수소결합을 연구하기 위한 근적외선 홉수띠로 

는 1400 nm와 1550 nm 사이에서 나타나는 over
tone band와 1950 nm와 2150 nm 사이에서 나타 

나는 조합띠를 사용할 수 있다. 그러나 Fig. 1에 

서 보는 바와 같이 overtone band는 여러 다른 

흡수띠와 겹침이 심하여 수소결합 연구에 사용하

Table 1. Initial concentration of thiopropionamide and 

DMAA in carbon tetrachloride at 25°C (Unit: mA/)

Stock soln.
DMF DMA DMP

(V/V %)
TPA DMF TPA DMA TPA DMP

0.2 2.82 23.9 2.54 22.1 1.97 17.4

0.4 5.59 47.3 4.93 42.9 3.91 34.5

0.6 7.95 67.2 6.88 59.9 5.82 51.4

0.8 11.30 95.5 8.92 77.6 8.06 71.1

1.0 11.16 119.7 11.23 97.7 9.76 86.2
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F*. 1 . Near-IR spectrum of 3 mM thiopropionamide in carbon tetrachloride at 25 °C. (A) Overtone band zone, 

(B) Combination band zone.

기 어려우나 조합띠의 경우는 thioacetamide의 

연구에서와 같이"，pa+amide II 조합띠가 뚜렷 

이 분리되고 흡광계수도 커서 본 연구에 매우 적합 

한 흡수띠임을 알 수 있다. 따라서 본 연구에서는 

%+amide II band를 사용하였다.

Fig. 2는 0.1 몰 분율 TPA-DMA 용액을 사염 

화탄소로 희석하면서 얻은 %+amide II 조합 

띠의 스펙트럼이다. %+amide II 조합띠는 수소 

결합을 할 때 장파장쪽으로 이동한다. 이는 %는 

수소결합에 의해 장파장쪽으로 이동하고 amide II 
는 단파장으로 이동하나 이동의 크기가 %쪽이 크 

므로 결과적으로 장파장쪽으로 이동하는 것이다. 

TPA-DMA 용액의 농도가 증가할수록 1 ： 1 복합 

체 농도와 1： 2 복합체의 농도가 증가할 것이며 

복합체의 흡수띠는 TPA 단위체 띠보다 장파장쪽 

에서 나타날 것을 예상할 수 있다. Fig. 2에서 보 

는 바와 같이 농도가 증가할수록 1966 nm의 단위 

체 흡수띠는 감소하고 1972 nm의 1: 1 복합체 흡 

수띠가 증가하며 12.8% TPA-DMA 용액에서는 

1993nm 위치에서 1 ： 2 복합체 흡수띠가 나타남을 

볼 수 있다.

TPA 단위체와 TPA-DMA 1: 1 복합체의 흡 

수띠는 서로 겹쳐서 나타나며, 따라서 TPA 단위 

체와 TPA-DMA 1: 1 복합체의 양을 단순히 각 

파장에서의 흡광도만을 측정하여 구할 수 없다. 

이의 정확한 계산을 위해서는 복합된 흡수띠를 두 

개의 곡선으로 분해하여야 한다. 일반적으로 이러 

한 흡수띠를 분해하는 방법은 크게 두가지로 나눌 

수 있다. 첫째는 흡수띠의 형태함수(band shape 
function)를 이용하는 방법이고1J”, 둘째는 여러

193。 USO 1970 1990 2010

Wavelength (nm)

Fig. 2. Variation of va + amide II combination band of 

thiopropionamide with concentration of 0.1 mole fraction 

of thiopropionamide in DMA solution in carbon tetra

chloride at 25°C. (A) 0.2% TPA-DMA solution; (B) 

0.4% TPA-DMA solution; (C) 3.2% TPA-DMA solu

tion; (D) 12.8% TPA-DMA solution.

파장 및 농도에서 얻은 자료를 중선형 회기분석 

(multiple linear regression analysis)을 이용하 

는 parameterized matrix modeling 방법槌”이 

다. 그러나 조합띠나 배진동띠의 근적외선 영역에 

서 Pitha와 Jones 등”은 여러개의 흡수띠가 서로 

심하게 겹쳐있는 스펙트럼을 Lorentzian과 Gaus- 
sian의 곱 함수를 사용하여 분해할 때 매우 좋은 

결과를 얻었고, TA-아미드계에 대해서도 같은 방 

법으로 분해하여 훌륭한 결과를 얻었다J，.
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미확인 흡수띠의 해석. Fig. 3은 25°C에서 3 
mM TPA의 사염화탄소 용액의 근적외선 홉수띠 

이다. 1967 nm에서 pa+amide II 조합떠가 나타 

나고 2008 nm에서 处+amide II 조합띠가 나타나 

는 것을 볼 수 있다. 二런데 %+amide II 조합띠 

의 우측에 미확인 흡수띠가 겹쳐져 있는 것을 볼 

수 있다. 이 미확인 흡수띠는 TPA-DMAA의 

1: 1 복합체의 위치와 거의 일치하고 있어 이 흡수 

띠는 다음과 같이 세가지 경우로 해석할 수 있다.

1. ue+amide II와 관련없는 미확인 흡수띠

2. TPA의 자체회합에 의한 흡수띠

3. TPA와 용매와의 상호작용에 의한 흡수띠 

만일 TPA의 자체회합에 의한 흡수띠라고 가정한 

다면 온도상승에 따라 이 미확인 흡中띠의 면적이 

감소되어야 하나 无祖° 2에서 보는 바와 같이 일 

정한 감소 추세는 나타나지 않는다. 또한 

Spencer 등財과 Graham 등2*3의 N-meth- 
ylacetamide에 관한 자체회합 연구에서 보면 

N-methylacetamide의 자체회합 평형상수는 30 
미만이며, TPA의 경우 황(S)의 전기음성도가 산 

소(O)보다 적으므로 자체회합 평형상수는 이보다 

훨씬 작을 것이 예상된다. 따라서 본 실험에서의 

TPA 농도인 3mM에서는 자체회합이 거의 이루 

어지지 않을 것을 예상할 수 있다(K= 
[TPA-TPA]/[TPA]2=10일때 [TPA] = 3x10-3 
M이므로 [TPA-TPA]=9X1O-5M이고 따라서 

TPA의 자체회합 비율은 3%이나, Table 2에서의 

미확인 흡수띠는 약 25%). 이상과 같은 사실에서 

볼 때 이 미확인 흡수띠는 TPA의 자체 회합에 의 

한 것으로 볼 수 없다.

만일 이 홉수띠가 용매와의 상호작용에 의한 흡 

수띠라면 자체회합의 경우에서처럼 온도변화에 따 

라 이 미확인 흡수띠의 면적이 변화되어야 하고, 

또한 사염화탄소는 수소결합이 거의 없는 불활성 

용매로 이러한 수소결합 연구에 가장 많이 쓰이고 

있으므로 용매와의 상호작용에 의한 홉수띠로는 

볼 수 없다.

이상의 사실을 종합하여 볼 때 临+amide II 홉 

수띠에 shoulder로 나타나는 미확인 흡수띠는
+amide II 흡수띠와는 관계없는 미확인 된 홉 

수띠로 생각되어, 앞으로의 계산에서는 총 TA 농 

도에 비례하는 값으로 고려하여 1: 1 복합체의 면 

적에서 이를 빼주어 보정하였다.

1950 I960 1970 19B0 1990 2000 2010 2020

Wavelength (nm)

Fig 3. Near-IR spectrum of 3 mM thiopropionamide in 

carbon tetrachloride at 25 °C.

Table 2. Temperature dependence of spectral para

meters of the va + amide II combination and unknown 

band of 3 mM thiopropionamide in carbon tetrachloride

Temp. Absorption
Bandwidth

(nm)

Molar area

& + 
amid

Unknown sum 

ell

5 4.08 4.50 22.3 7.8 30.1

15 3.99 4.62 23.2 7.1 30.3

25 3.89 4.69 22.8 7.6 30.4

35 3.76 4.76 22.8 7.3 30.1

45 3.59 4.94 22.4 7.8 30.2

55 3.42 5.26 22.6 7.5 30.1

몰당 흡수띠의 면적(몰당 면적의 계산.

Table 2는 일정 농도의 TPA-CCL 이성분계의 

%+amide II 조합띠를 온도변화에 따라 그린 스 

펙트럼을 컴퓨터 분해하여 얻은 결과를 수록한 것 

이다. 온도가 상승할수록 흡광계수는 점차적으로 

감소하는 것을 볼 수 있고, 반띠나비는 점점 커지 

는 것을 볼 수 있다. 그러나 몰당 면적은 거의 변 

화가 일어나지 않는다. 이것은 실험온도 범위에서 

는 분자당 근적외선 홉수량은 변화되지 않고 온도 

상승에 따라 단순히 에너지 분포상태가 넓어져 흡 

수띠의 높이는 감소하고 띠너비는 증가하는 것으 

로 추정할 수 있다. 따라서 본 실험에서는 몰당 면 

적을 사용할 것이다.

TPA 단위체의 몰당 면적은 TPA-CCL 이성분 

계의 스펙트럼을 컴퓨터 분해에 의하여 쉽게 구할 

수 있으나 TPA-DMAA 1: 1 복합체의 몰당 면 

적은 이렇게 쉽게 구할 수 없다. 이것은 DMAA 
의 농도가 묽은 영역; 즉 1 ： 2 복힙체가 형성되지 

않는 영역에서 다음과 같은 식 (1)에 의해 구할 

수 있다

Vol. 33, No. 2, 1989



160 金秉哲•尹昌柱・宋奎錫•崔永翔

C1 = Ct°-C« = A1/£1 (1)

여기에서 財는 총 TPA 농도이고, Cm은 컴퓨터 

분해에 의해 계산한 단위 체 농도, G는 TPA- 
DMAA 1: 1 복합체 농도이고, &는 1 ： 1 복합 

체의 몰당 면적, 4는 1: 1 복합체의 면적이다.

수소결합에 따른 IR 흡수량의 변화에 대한 몇가 

지 이론적인 연구에서 보면 X-H 신축진동은 물질 

에 따라 그 정도는 다르지만 일반적으로 IR 흡수 

량이 증가하고X-H 굽힘진동은 감소한다 

고” 알려져 있다. 본 실험에서는 N-H의 신축진 

동과 N-H 굽힘진동이 주를 이루는 amide II와의 

조합띠를 사용함으로 이 조합띠의 IR 흡수량의 변 

화를 예상하기는 매우 어려운 상황이다. 그러나 

본 연구실에서 진행했던 thioacetamide겨］의 연 

구5~7에서 thioacetamide 단위체 및 복합체의 몰 

당 면적이 실험오차 범위내에서 거의 변화가 없는 

것이 밝혀졌다.

이를 좀 더 확인하기 위하여 TPA-DMP계에서 

식 ⑴을 이용하여 Cr°-G”에 대하여 &를 도시한 

결과를 Fig. 4에 나타내었다. 이 직선의 기울기는 

E「을 의미하며 그 값은 22. 7로 TPA 단위체의 값 

과 매우 잘 일치함을 알 수 있다.(T湖Ze 1). 이상 

의 결과를 종합해 보면 흡광계수는 온도변화와 수 

소결합에 따라 모두 변하지만, 몰당 면적은 변하 

지 않는다. 즉 TPA 1 분자당 근적외선 홉수량은 

온도변화 (5~55°C) 또는 수소결합의 유무에 관계 

없이 항상 일정함을 알 수 있다.

농도 및 평형상수의 계산. Fig. 5는 0.4% 
TPA-DMF 시료용액의 25°C 스펙트럼을 Loren- 
tzian-Gaussian product function을 이용하여 컴 

퓨터로 분해한 것이다. Curve A)와 B)는 각각 

TPA 단위체와 1: 1 복합체의 〃+amide II 흡수 

띠이고, curve C)는 이 두 흡수띠의 합으로 실험 

값과 매우 잘 일치하는 것을 볼 수 있다. 모든 시 

료용액의 스펙트럼을 위와같이 분해하여 TPA 단 

위체와 1: 1 복합체의 면적을 계산한 후 앞에서 

구한 몰당 면적을 사용하여 각 시료용액의 TPA 
단위처I, 1: 1 복합체의 농도를 구하였다. DMAA 
단위체 농도는 다음식을 사용하여 구하였다.

C；=G.+ G + G (2)
(富=G>+G + 2G (3)

여기서 G는 1: 2 복합체의 농도로서 (2)식에서

(IV
)  x

-
d
E

。。1

二
°

B
E
V

0 B 1.0 1.8 1.0 (bM)
CT-Cm

Fig. 4. vs. A】 plot of TPA-DMP in carbon

tetrachloride system. CT° : Total TPA concentration, 

Cm: Calculated monomer TPA concentration, Alt Area 

of 1:1 complex.
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Fig. 5. Computer resolution of a spectrum of a 0.4% 

TPA-DMF solution in carbon tetrachloride at 25°C.: 

Observed absorbance, (A)： Monomeric band, (B): 1:1 

complex band, (C): Sum of band (A) and (B).

구할 수 있다. CJ 는 DMAA의 총 농도이고, G 
는 TPA와 결합하지 않는 DMAA의 단위체 농도 

이다. (2)식에서 구한 G를 (3)식에 대입하여 

G>=G>°-2G로부터 DMAA의 단위체 농도를 구 

할 수 있다. DMAA의 단위체 농도는 이렇게 역 

으로 계산하여야 하므로 실험오차를 줄이기 위해 

서는 TPA에 비하여 DMAA의 양을 증가시키는 

것이 좋다. 그러나 이때 TPA의 상대적인 양이 감 

소하여 평형상수를 구하는데 가장 좋은 범위 
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(TPA 단위체와 1: 1 복합체의 양이 거의 동일하 

게 존재할 때)에 있는 반면에 흡광도가 줄어들어 

스펙트럼의 측정오차가 커지게 된다. 본 실험에서 

TPA : DMAA의 비율을 1: 9 정도로 한 것은 이 

때가 DMAA 단위체 농도 계산 오차도 적으며 동 

시에 스펙트럼 측정 오차도 별로 크지 않기 때문이 

다.

평형상수를 구하기 위하여 아래의 식을 사용하 

였다.

CJC-=K\・C» (4)
본 실험에서 총 TPA 및 DMAA의 농도는 온 

도별 CC1,의 비중을 감안하여 보정하였다. (4)식 

의 농도표현은 활동도로 표시하여야 하나 측정한 

농도범위가 매우 묽기 때문에 활동도 계수를 1 
로 보아 그대로 몰 농도를 사용하였다. (4)식을 

이용하여 G에 대하여 CJG을 도시하면 이때의 

기울기가 평형상수가 되므로, 이로부터 평형상수 

를 구했다. 각 온도별 G에 대한 G/G의 도시를 

Fig. 6에 TPA-DMF계에 대하여 대표적으로 나 

타내었고, 이 기울기로부터 각 온도별 평형상수를 

구하였다.

열역학적 상수계산. 수소결합으로 1 ： 1의 복합 

체를 형성할 때 온도에 따른 흡수띠로부터 아래와 

같이 van，t Hoff식을 사용하여 열역학적 상수들을 

구할 수 있다.

dlnK 心

d(l/T) ~~ *

AG°=-RT]nK=AH°- TAS。

RlnK=- 스昇 + TASQ

⑸

(6)

⑺

즉, RlnK값을 온도(1/T)에 대해 도시하면 그 

기울기로부터 값을 얻을 수 있다. Fig. 7은 

TPA-DMAA-CC1,계에서 온도에 따른 K값을 

5P에서 55°C까지의 온도에 대해 도시한 것으로 

그림에서 보는 바와 같이 거의 직선이다. 이것은 

본 실험의 온도범위에서는 가 거의 변화되지

않는다는 것을 의미하며 따라서 이 직선의 기울기 

로부터 4H°를 구할 수 있고, 는 이 직선의 

세로 좌표 절편에서 구할 수 있다. 이 직선은 최소 

자승법으로 구하였으며 오차범위는 95% 신뢰도하 

에서 구하여 Table 3에 나타내었다. 표에서 보는 

바와 같이 AS。는 오차범위가 매우 크며 따라서 경 

향성은 알 수 있으나 정량성은 별로 없다.

Fig. 6. C*Cm us. DMF concentration plot in carbon te

trachloride. (A) 5°C, (B) 15°C, (C) 25°C, (D) 35°C, (E) 

45 °C, (F) 55 °C.

Fig. 7. 7?lnK vs. 1/Tplot in carbon tetrachloride system.

Table 3. Thermodynamic parameters for the hydrogen 

bonding of TPA and DMAA in carbon tetrachloride 

(95% confidential interval) _____

DMF DMA DMP

kj/mol
-12.5 1.1 -13.5 1.3 -14.1 0.6

5。

J/moLdeg
-15.2 3.7 -17.9 4.3 -22.3 1.9

Table 3에서 AH。와 AS。를 비교해 보면 DMF 
에서 DMA, DMP로 알킬기가 길어질수록 

가 음수쪽으로 더 커지는 것을 볼 수 있다. 이것은 
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알킬기가 길어질수록 전자방출 효과가 커져 카르 

보닐기의 산소원자에 전자밀도가 커져서 수소결합 

을 강하게 한다는 것을 의미한다. 또한 AS°도 음 

수쪽으로 더 커지는 경향성이 나타난다. 이는 알 

킬기가 길어질수록 수소결합시 회 전운동에 더 많은 

제한을 받기 때문이다.

결 론

수소결합 연구에 있어서, 근적외선을 이용할 경 

우 열량계를 이용하는 방법보다 정학한 결과를 얻 

을 수 있다. 왜냐하면 +amide II 홉수띠는 대 

부분 N-H 진동만을 직접 즉정하여 순수한 수소결 

합의 영향만을 보기 때문이다. 또한 払+am记e II 
band는 1400 nm 부근에서 나타나는 배진동보다 

다른 흡수띠의 겹침현상이 적고 흡광계수가 커서 

실험의 정밀도가 높다. 적외선 흡수 스펙트럼에서 

는 측정시 KBr Cell과 같이 다루기 어려운 측정 

용기를 사용해야 하고 다른 홉수띠의 겹침현상이 

많아 측정오차가 커지나, 근적외선 영역에서는 특 

수 수정 Cell을 사용하여 매우 정밀한 결과를 얻을 

수 있다.

근적외선 영역에서 나타나는 TPA 단위체 및 

1: 1 복합체의 的+amide II 흡수띠는 Lorent- 
zian이나 Gaussian의 단일 함수로 보는 것보다 

두 함수의 곱으로 보는 것이 더 정확한 결과를 얻 

는다.

Table 4에 thioacetam 记 e와 thiopropion- 
amide간의 수소결합의 세기인 △矿를 비교해 놓 

았다. DMAA의 알킬기가 길어질수록 수소결합형 

성 엔탈피 변화가 커지는 것을 알 수 있다. 이는 

알킬기가 길어질수록 전자방출 효과가 커져 카르 

보닐기의 산소원자에 음전하가 증가하여 강한 수 

소결합을 하기 때문인 것으로 해석된다. 그리고 

hiopropionamide쪽이 전체적으로 thioacetamide 
에 비해 적은 수소결합 엔탈피 변화를 나타내는 데 

이는 전자효과보다는 용매화 효과2，~32로 설명할 

수 있다. 단위체로 존재하는 thiopropionamide 
와 thioacetamide는 1: 1 복합체가 형성될 때 용 

매화 되어 있는 용매와 해리를 해야 하므로 강하게 

용매화 되어있는 thiopropionamide 쪽이 적은 수 

소결합형성 엔탈피 변화를 나타내게 된다.

본 연구는 문교부의 기초과학 연구비 지원으로

수행되었음에 이에 감사하는 바이다.
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