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摘 要：采用量子化学中的犇犉犜／犅３犔犢犘和犕犘２方法研究了１，１，１三甲胺基甲酰亚胺犎犆（ 犗）犖－犖＋（犆犎３）３的

分子结构，在计算得到的平衡几何构型基础上进行了分子轨道（犕犗）和自然键轨道（犖犅犗）计算。通过几何构型全

优化，发现该分子存在犣型（顺式）和犈型（反式）２种异构体，２种异构体中都存在一个对称平面，胺基酰亚胺官能

团犆（ 犗）犖－犖＋位于这个对称平面上。分子的几何结构参数及犕犗和犖犅犗分析都表明在这２种异构体中，犖－的

狆轨道孤对电子都与羰基π键存在很强的共轭效应，犣型异构体中存在２个强度较弱的分子内氢键犗…犎—犆。由

分子总能量、离域π键的强度和犎键可以表明犣型异构体比犈型异构体更稳定。
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引 言

胺基酰亚胺（犪犿犻狀犻犿犻犱犲或犪犿犻狀犲犿犻犱犲）是分子中

含有犆（ 犗）犖－犖＋官能团的化合物
［１２］，为两性离

子结构。分子通式可表示为
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该化合物首先报道于１９５９年，随后的２０年里国外

曾对其进行大量研究［３］，后因合成原料不足等原

因，研究报道逐渐减少。由于制备该化合物的原料

之一多为液体推进剂偏二甲肼（犝犇犕犎），其合成和

使用是回收报废犝犇犕犎的一条重要途径，随着近

年来火箭发动机转型，大量的液体推进剂急需处理，

所以关于将胺基酰亚胺用于药物设计［４］、固化

剂［５６］、表面活性剂［７］等领域的研究在国外重新得

到关注。

目前关于胺基酰亚胺化合物的研究大多集中在

应用领域，对其结构的研究很少，文献［８９］分别采

用半经验量子化学方法中的犘犕３和犃犕１方法计算

了一些胺基酰亚胺化合物的部分键长和原子电荷，

但未对该类化合物的分子结构作全面研究。为从分

子水平上认识该类化合物的结构，以期为应用研究

提供参考，并促进国内关于废弃犝犇犕犎再利用的

深入研究，本文采用量子化学计算方法研究了１，１，

１三甲胺基甲酰亚胺犎犆 （ 犗）犖－犖＋（犆犎３）３的分

子结构和基本性质。

１ 计算模型及方法

全部计算都采用犌犪狌狊狊犻犪狀０３
［１０］程序包进行，在

犇犉犜（犱犲狀狊犻狋狔犳狌狀犮狋犻狅狀犪犾狋犺犲狅狉狔）和犕犘２（二阶犕犾犾犲狉

犘犾犲狊狊犲狋）两个理论水平上对标题化合物进行了几何

构型全优化，在优化后的平衡几何构型基础上计算

分子性质。其中，进行 犖犅犗分析的程序版本为

犖犅犗３０。全部计算均采用６－３１１＋＋犌（犱，狆）基

组，未指明方法时均为犅３犔犢犘，其他参数均取程序

默认值。频率计算表明所有优化构型均无虚频。全

部计算均在方正犘犲狀狋犻狌犿Ⅳ微机上进行。

２ 结果与讨论

２１ 键参数

犇犉犜／犅３犔犢犘和犕犘２方法的计算结果都表明

１，１，１三甲胺基甲酰亚胺分子存在两种平衡几何构

型，即构象异构体（犮狅狀犳狅狉犿犪狋犻狅狀犪犾犻狊狅犿犲狉），分别记为

犣型（顺式）和犈型（反式）异构体，见图１。计算所

得的主要几何结构参数分别见表１～３。

已知一般的酰胺分子中，存在犖原子与羰基之

间的共轭效应［１１１２］，在键长上表现为犆—犖
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图１ １，１，１三甲胺基甲酰亚胺的几何结构

犉犻犵．１ 犌犲狅犿犲狋狉犻犮犪犾狊狋狉狌犮狋狌狉犲狅犳１，１，１狋狉犻犿犲狋犺狔犾犪犿犻狀犲

犿犲狋犺犪狀犻犿犻犱犲

表１ １，１，１三甲胺基甲酰亚胺的主要键长计算结果

犜犪犫犾犲１ 犆犪犾犮狌犾犪狋犲犱狏犪犾狌犲狊狅犳犽犲狔犫狅狀犱犾犲狀犵狋犺狊狅犳

１，１，１狋狉犻犿犲狋犺狔犾犪犿犻狀犲犿犲狋犺犪狀犻犿犻犱犲

键型

键长／１０－１狀犿

犣异构体 犈异构体

犅３犔犢犘 犕犘２ 犅３犔犢犘 犕犘２

犆１ 犗２ １２４３０ １２４８５ １２２５８ １２３２６

犆１—犖３ １３３８１ １３４５８ １３５４８ １３５４４

犆１—犎８ １１０６０ １１０５０ １１１９８ １１１７９

犖３—犖４ １４８６１ １４６７１ １４８７５ １４６６１

犖４—犆５ １５０４８ １４９７５ １５０１６ １４９６０

犖４—犆６ １５０４８ １４９７５ １５０１６ １４９６０

犖４—犆７ １４９１９ １４８６６ １４９４５ １４８９４

表２ １，１，１三甲胺基甲酰亚胺的主要键角计算结果

犜犪犫犾犲２ 犆犪犾犮狌犾犪狋犲犱狏犪犾狌犲狊狅犳犽犲狔狅犳犫狅狀犱犪狀犵犾犲狊狅犳

１，１，１狋狉犻犿犲狋犺狔犾犪犿犻狀犲犿犲狋犺犪狀犻犿犻犱犲

键型

键角／（°）

犣异构体 犈异构体

犅３犔犢犘 犕犘２ 犅３犔犢犘 犕犘２

犗２—犆１—犖３ １３０８３２６ １３０６０５０ １２４１８９９ １２４０９４４

犗２—犆１—犎８ １２０７４５９ １２０７０６９ １１８２３７５ １１８２５５１

犆１—犖３—犖４ １１３０８２０ １１２６７３４ １１３１４６６ １１２７５０７

犖３—犖４—犆５ １１２１３８０ １１２２１５０ １１２９６９６ １１２９８１９

犖３—犖４—犆６ １１２１３９２ １１２２１４４ １１２９７０１ １１２９７４４

犖３—犖４—犆７ １０３７５２１ １０３７４９９ １０２７７７１ １０２９９５８

犆５—犖４—犆６ １１０３９１２ １１０７２９４ １１０６４３９ １１０８５４９

犆５—犖４—犆７ １０９０７５５ １０８８０４０ １０８５１０７ １０８２６８４

犆６—犖４—犆７ １０９０７５３ １０８８０４３ １０８５１０４ １０８２７１０

于犆—犖单键与 犆 犖双键之间。由表１可见，标

题化合物的２种异构体中，犆１—犖３的键长小于犖４

与３个甲基犆原子之间的键长值，且大于 犆 犖键

长（０１２７３狀犿）
［１１］。同时 犆１ 犗２的键长也大于一

般羰基的键长（０１２２狀犿）
［１２］。而犖—犖键长大于

犘犕３方法计算的脂肪族胺基酰亚胺的犖—犖键长

（０１４４２～０１４５５狀犿）
［８］，也大于犝犇犕犎中的犖—

犖键长（０１４３２狀犿）
［１３］。由这些键长数据可以推测

标题化合物中负电性的犖３向相邻的羰基转移了部

分电荷，由于电子离域而在 犗２ 犆１—犖３之间形成

了共轭，使犆１—犖３间的作用力增强而犖—犖的作

用力相应减弱。这一推测与文献中指出的胺基酰亚

胺存在两种共振结构的结果是一致的［１，１４］，即
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表３ １，１，１三甲胺基甲酰亚胺的主要二面角计算结果

犜犪犫犾犲３ 犆犪犾犮狌犾犪狋犲犱狏犪犾狌犲狊狅犳犽犲狔犱犻犺犲犱狉犪犾犪狀犵犾犲狊狅犳

１，１，１狋狉犻犿犲狋犺狔犾犪犿犻狀犲犿犲狋犺犪狀犻犿犻犱犲

键型

二面角／（°）

犣异构体 犈异构体

犅３犔犢犘 犕犘２ 犅３犔犢犘 犕犘２

犗２—犆１—犖３—犖４ ０００７１ ０００３８ １７９９９９７ １７９９９４１

犎８—犆１—犖３—犖４ １８０００５７ １８０００１８ －００００１ ０００４０

犆１—犖３—犖４—犆５ ６２４３０４ ６２７０６９ ６３２７８４ ６３４１５１

犆１—犖３—犖４—犆６－６２４３２９ －６２７２７６ －６３２７３５ －６３３４４１

犆１—犖３—犖４—犆７ １７９９９８６ １７９９８９６ １７９９９７５ １７９９８７３

由表３还可看出，由于犖３与羰基间的共轭效

应，使２种异构体中组成官能团的４个原子犗２、犆１、

犖３和犖４都位于同一个平面上，且２种异构体都关

于该平面对称。

由表１可知，犣型异构体中的犆１—犖３键长略

小于犈型异构体，同时 犆１ 犗２键长略大于犈型异

构体，这表明犣型异构体中酰亚胺基团的共轭效应

比犈型异构体更强。

２２ 前沿分子轨道（犕犗）分析

分子轨道理论认为，最高占据轨道（犎犗犕犗）、

最低空轨道（犔犝犕犗）及其附近的分子轨道对分子的

活性影响最大。１，１，１三甲胺基甲酰亚胺２种异构

体的总能量及前沿分子轨道能量见表４，犣型异构

体前沿轨道中主要成分的百分比值见表５。

由表４可知，犣型异构体的分子总能量和前沿

·８２· 北京化工大学学报（自然科学版） ２００９
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占据轨道能量均低于犈型异构体，而犣型异构体的

前沿空轨道能量和前沿轨道能隙Δ犈则高于犈型异

构体，可以表明犣型异构体比犈型异构体具有更高

的热力学稳定性。

表４ １，１，１三甲胺基甲酰亚胺分子总能量和

前沿轨道能量

犜犪犫犾犲４ 犜狅狋犪犾犲狀犲狉犵狔犪狀犱犳狉狅狀狋犻犲狉犿狅犾犲犮狌犾犪狉狅狉犫犻狋犪犾犲狀犲狉犵犻犲狊

狅犳１，１，１狋狉犻犿犲狋犺狔犾犪犿犻狀犲犿犲狋犺犪狀犻犿犻犱犲

犕犗

犈／犎犪狉狋狉犲犲

犣异构体 犈异构体

犅３犔犢犘 犕犘２ 犅３犔犢犘 犕犘２

犈狋狅狋犪犾 －３４３２１３２１－３４１０５５８４－３４３１８０６８－３４１０３３５９

犈犎犗犕犗－１ －０２２７４２ －０３８４６５ －０２１６２１ －０３７０３７

犈犎犗犕犗 －０２２７６９ －０３４９５４ －０２１６１９ －０３３６９０

犈犔犝犕犗 －００２３０６ ００２９９１ －００３２３５ ００２０８２

犈犔犝犕犗＋１ ０００５４２ ００４９９０ －０００３１８ ００４１７５

Δ犈 ０２０４６３ ０３７９４５ ０１８３８４ ０３５７７２

Δ犈＝犈犔犝犕犗－犈犎犗犕犗

表５ 犣型异构体前沿分子轨道主要成分所占的分数

犜犪犫犾犲５ 犘犲狉犮犲狀狋犪犵犲犮狅犿狆狅狊犻狋犻狅狀狊狅犳犳狉狅狀狋犻犲狉犿狅犾犲犮狌犾犪狉狅狉犫犻狋犪犾狊

狅犳狋犺犲犣犻狊狅犿犲狉

原子
φ／％

犎犗犕犗－１ 犎犗犕犗 犔犝犕犗 犔犝犕犗＋１

犆１ ４３ １０７ ２５ １６５

犗２ ２２３ ２９７ ３５ １０３

犖３ ２７２ １９２ ２０ ９５

犖４ ３３ ３８ ９４ ６９

犆５ １２３ ７４ １５８ １５８

犆６ １２３ ７４ １５８ １５８

犆７ ２１ ３８ １６２ ３１

由表５可知，１，１，１三甲胺基甲酰亚胺犣型异

构体的犎犗犕犗－１和犎犗犕犗主要都位于酰亚胺基

犗２ 犆１—犖３上，这３个原子的占据数之和分别占

了这两个占据轨道占据数的５３８％和５９６％，是该

分子中主要的电子供体部分。

犣型异构体的 犔犝犕犗主要被三甲胺基—犖

（犆犎３）３占据。犔犝犕犗＋１的占据情况则在该分子

的骨架结构中较平均，羰基 犆１ 犗２和与羰基同侧

的２个甲基所占的比例相对更大一些。但是三甲胺

基—犖（犆犎３）３仍是犔犝犕犗和犔犝犕犗＋１的主要成

分，犖４、犆５、犆６、犆７这４个原子的总占据数分别占了

这２个前沿空轨道占据数的５６２％和４１６％，是该

分子中主要的电子受体部分。

２３ 自然键轨道（犖犅犗）分析

２３１ 自然原子电荷

１，１，１三甲胺基甲酰亚胺部分原子的自然原子

电荷数见表６。从表中可以看到，２种方法的计算结

果基本一致，除了羰基犆１原子带正电荷之外，犗２、２

个犖原子和３个甲基犆原子均带负电荷，尤其是

犗２和犖３带的负电荷最多，是分子中主要的供电子

部分。其中犆１尽管带有较多的正电荷，但由于受

到犗２和犖３上孤对电子（犾狅狀犲狆犪犻狉，犔犘）离域的影

响，它在犎犗犕犗中仍占了较大比例。犖犅犗分析表

明犖３原子上有２对孤对电子，而犖４不含犔犘，犖４

上的负电荷主要是由于受到与它相连的３个甲基的

斥电子作用。

表６ 自然原子电荷计算结果

犜犪犫犾犲６ 犆犪犾犮狌犾犪狋犲犱狏犪犾狌犲狊狅犳狀犪狋狌狉犪犾犪狋狅犿犻犮犮犺犪狉犵犲狊

原子

电荷

犣型 犈型

犅３犔犢犘 犕犘２ 犅３犔犢犘 犕犘２

犆１ ０４５４６１ ０６３１４７ ０４５５１４ ０６３１５９

犗２ －０７２８３３ －０８３０６１ －０６３７７６ －０７４５１０

犖３ －０５３６４２ －０６１１４６ －０５３３７４ －０６１２８１

犖４ －０２０５８２ －０２５２２８ －０２１０２７ －０２５４９７

犆５ －０３６０４０ －０２７３０２ －０３５３７８ －０２６３２３

犆６ －０３６０３９ －０２７３０１ －０３５３７８ －０２６３２２

犆７ －０３３０６６ －０２４１９６ －０３３０２４ －０２４１１１

２３２ 自然键轨道占据数

计算得到的１，１，１三甲胺基甲酰亚胺２种异构

体的主要犖犅犗占据数见表７。其中 犆１ 犗２为双

键，其占据数包括σ键和π键之和。犖４—犆５、犖４—

犆６和犖４—犆７的犖犅犗占据数基本相同，且这３个

犖犅犗的占据数略大于 犖３—犖４的占据数而小于

犆１—犖３的占据数，表明在这５个键中犆１—犖３键的

强度较强，与２１节中所得该键的键长略短相符合。

犆１—犖３键长和犖３—犖４键长与一般犆—犖、犖—犖

的区别，是由于犖３向羰基转移了部分电荷，这样也

从另一个侧面表明 犗２ 犆１—犖３间存在共轭。

由表７可知，犗２和犖３原子上各有２对孤对电

子，但这２对犔犘并不等价。由它们的轨道组成（见

表８）可以看出，２个原子的犔犘（１）含有较多的狊成

分，所以能量较低，受到核的束缚较强。而２个犔犘

（２）都位于狆轨道，且犔犘（２）犗２与犔犘（２）犖３轨道正

·９２·第２期 李正莉等：１，１，１
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三甲胺基甲酰亚胺分子结构的量化计算
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交取向。由这２个犔犘（２）的犖犅犗占据数较小可以

说明，原子核对这２个能级较高的狆轨道的束缚相

对较弱，这２个轨道上的电子发生了离域，且犔犘（２）

犖３的离域程度比犔犘（２）犗２更强。同理，犔犘（２）犖３

在犣型异构体中的离域程度比犈型异构体更强，即

犣型异构体酰亚胺基团的共轭效应比犈型更强。

表７ 自然键轨道占据数

犜犪犫犾犲７ 犗犮犮狌狆犪狀犮狔狅犳犖犅犗狊

犖犅犗
占据数

犣异构体 犈异构体

犅犇（１）犆１—犗２ １９９５８３ １９９６９７

犅犇（２）犆１—犗２ １９９４０４ １９９３２５

犅犇（１）犆１—犖３ １９８８８７ １９８７７９

犅犇（１）犆１—犎８ １９６６３４ １９８５３０

犅犇（１）犖３—犖４ １９７８４８ １９７８６１

犅犇（１）犖４—犆５ １９８６９２ １９８７６９

犅犇（１）犖４—犆６ １９８６９２ １９８７６９

犅犇（１）犖４—犆７ １９８６５９ １９８４９６

犔犘（１）犗２ １９８０６７ １９８２６３

犔犘（２）犗２ １８７０５５ １８４９３３

犔犘（１）犖３ １９４０８５ １９３５２４

犔犘（２）犖３ １５７６０５ １６０４８３

表８ 犔犘的犖犅犗组成

犜犪犫犾犲８ 犖犅犗犮狅犿狆狅狊犻狋犻狅狀狊狅犳犔犘

异构体 犖犅犗
杂化

轨道
组成

犔犘（１）犗２ 狊狆０６２ ０７８５８（２狊）－０２５１１（２狆狓）－０５６４８（２狆狔）

犣
犔犘（２）犗２ 狆 ０９２３９（２狆狓）－０３８０９（２狆狔）

犔犘（１）犖３ 狊狆１１２ ０６８６３（２狊）－０３２６９（２狆狓）＋０６４８８（２狆狔）

犔犘（２）犖３ 狆 ０９９９３（２狆狕）

犈
犔犘（１）犗２ 狊狆０６４ ０７７９８（２狊）＋０５９８８（２狆狓）－０１８０８（２狆狔）

犔犘（２）犗２ 狆 －０２８０８（２狆狓）－０９５９２（２狆狔）

犔犘（１）犖３ 狊狆１０１ ０７０５０（２狊）－００８４０（２狆狓）＋０７０３１（２狆狔）

犔犘（２）犖３ 狆 ０９９９３（２狆狕）

２３３ 犖犅犗的相互作用

由二阶微扰理论（狊犲犮狅狀犱狅狉犱犲狉狆犲狉狋狌狉犫犪狋犻狅狀狋犺犲

狅狉狔）分析结果，可表明分子中轨道的离域程度，而离

域的结果是使分子更稳定。标题化合物中相互作用

较强的部分犖犅犗及其相互作用稳定化能犈见表９。

犈越大表明供体犖犅犗与受体犖犅犗之间相互作用

越强，即供体犖犅犗向受体犖犅犗提供电子的倾向越

大，电子的离域化程度越大。

表９ 相互作用的犖犅犗及其稳定化能

犜犪犫犾犲９ 犛狋犪犫犻犾犻狕犪狋犻狅狀犲狀犲狉犵犻犲狊狅犳犱狅狀狅狉犪犮犮犲狆狋狅狉犻狀狋犲狉犪犮狋犻狅狀狊

供体犖犅犗 受体犖犅犗
犈①／犽犑·犿狅犾－１

犣异构体 犈异构体

犅犇（１）犆１—犎８ 犅犇（１）犖３—犖４ ３９６５ ３８６

犔犘（１）犗２ 犚犢（１）犆１ ４７５９ ６２５０

犔犘（２）犗２ 犅犇（１）犆１—犖３ ７３６７ ８３７１

犔犘（２）犗２ 犅犇（１）犆１—犎８ ８７２８ ９７０２

犔犘（１）犖３ 犅犇（１）犆１—犗２② ３５７０ ４６６

犔犘（２）犖３ 犅犇（２）犆１—犗２③ ４２１３０ ３５６９２

①阈值取为３５７犽犑／犿狅犾，犈型异构体中２个较小的值仅作为对

照；②犈型异构体中受体犖犅犗为犅犇（２）犆１—犗２；③犈型异构体中受

体犖犅犗为犅犇（１）犆１—犗２。

由表９可见，犗２和犖３上的犔犘都与相邻键有

较强的相互作用，其中犔犘（２）犖３与犣型异构体中

犅犇（２）犆１—犗２和犈型异构体中犅犇（１）犆１—犗２

的相互作用最强，远大于其他犖犅犗之间的相互作

用。与上文分析分子中 犗２ 犆１—犖３存在共轭及

分子存在２种共振结构的结论完全一致。犣型异构

体中，犅犇（２）犆１—犗２为π犆犗轨道，由犆１和犗的２狆狕

轨道组合而成，不含狊成分，与犔犘（２）犖３轨道匹配，

所以相互作用很强。而在犈型异构体中，犅犇（２）

犆１—犗２由犆１和犗的狊、２狆狓和２狆狔轨道组合而成

（π犆犗＝０８００２（狊狆
１８７）犆－０５９９８（狊狆

１５４）犗），它与犔犘

（２）犖３轨道不匹配。由犆１和犗的２狆狕轨道组合而

成的π犆犗轨道为犅犇
（１）犆１—犗２，因此该反键轨道

与犔犘（２）犖３轨道存在很强的相互作用。总之，离域

的犔犘（２）犖３与羰基的π键共轭，形成了３中心４电

子的离域π键。

２４ 分子内犎键

在理想的犔犲狑犻狊结构中反键轨道是空的，如果

σ键和π等轨道被占据，则表明有“离域效应”，代

表偏离理想犔犲狑犻狊结构。标题化合物中占据数＞

００１的犖犅犗反键轨道见表１０。

表１０中前５个反键轨道的占据数与表９中的

轨道间相互作用稳定化能的数据完全符合。犣型异

构体中的犅犇（２）犆１—犗２和犈型异构体中的犅犇

（１）犆１—犗２轨道的占据数较大，可以表明由于犔犘

（２）犖３与这２个轨道共轭而使这２个轨道得到了较

多的电子。这也与表９中犣型异构体犔犘（２）犖３与

羰基的相互作用强度比犈型更大的结论一致。３个

·０３· 北京化工大学学报（自然科学版） ２００９
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犅犇（１）犖—犆轨道的占据数主要是由于σ犖犖和３个

σ犖犆的电子离域引起了电子转移，只是离域强度不

大。

表１０ 占据数＞００１的反键轨道

犜犪犫犾犲１０ 犃狀狋犻犫狅狀犱犻狀犵狅狉犫犻狋犪犾狊狑犻狋犺狅犮犮狌狆犪狀犮狔＞００１

犖犅犗
占据数

犣异构体 犈异构体

犅犇（１）犆１—犗２ ００１９３６ ０３４４２９

犅犇（２）犆１—犗２ ０３８４２８ ０００９９２①

犅犇（１）犆１—犖３ ００５０７４ ００５０９８

犅犇（１）犆１—犎８ ００６５８７ ００９３７２

犅犇（１）犖３—犖４ ００５５２５ ００４５０９

犅犇（１）犖４—犆５ ００３４４１ ００３８５０

犅犇（１）犖４—犆６ ００３４４１ ００３８５０

犅犇（１）犖４—犆７ ００１７９７ ００１７３２

犅犇（１）犆５—犎１１ ００１０７０ ０００６８１①

犅犇（１）犆６—犎１３ ００１０６９ ０００６８１①

①仅作为对照。

由表１０可以看出，在犣型异构体３个甲基的９

个σ犆犎反键轨道中，只有犅犇
（１）犆５—犎１１和犅犇

（１）犆６—犎１３的占据数＞００１，而其他７个轨道和犈

型异构体的９个σ犆犎轨道的占据数均＜０００８。犣型

异构体中，犗２与犎１１和犎１３间距离为２２４狆犿，犗２

与犆５和犆６间距离为２８７狆犿，犗２…犎１１—犆５和犗２

…犎１３—犆６的键角为１１９１°，犗２—犆１—犖３—犖４—

犆５（犆６）—犎１１（犎１３）分别构成２个六元环（见图１

（犪）），这些都符合一般弱氢键的结构特点
［１５］。另

外，犖犅犗分析结果中明确指出犔犘（２）犗２与犅犇（１）

犆５—犎１１和犅犇（１）犆６—犎１３之间存在远程相互作

用（狉犲犿狅狋犲犻狀狋犲狉犪犮狋犻狅狀），犔犘（２）犗２与这２个反键轨道

的相互作用稳定化能都为４５８犽犑／犿狅犾。这些结果

都可以表明，标题化合物犣型异构体中存在分子内

氢键犗２…犎１１—犆５和犗２…犎１３—犆６，只是这２个

氢键的强度很弱。而犈型异构体中不存在分子内

氢键。

由于犣型异构体存在分子内氢键，而且酰亚胺

基团的共轭效应在犣型异构体中更强，以及２２节

的犕犗能量分析结果，可以表明犣型异构体比犈型

异构体更稳定。

３ 结论

（１）１，１，１三甲胺基甲酰亚胺分子存在犣型

（顺式）和犈型（反式）２种异构体。２种异构体中，

犖３的狆轨道犔犘都与羰基π键存在很强的共轭效

应，一方面导致该分子出现２种共振结构，另一方面

使分子中存在一个对称平面，胺基酰亚胺官能团犆

（ 犗）犖－犖＋位于这个对称平面上。

（２）犣型异构体中存在２个强度较弱的分子内

氢键犗２…犎１１—犆５和犗２…犎１３—犆６。

（３）犣型异构体比犈型异构体具有更高的稳定

性。
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