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A theoretical study on the proton transfer in 3-halogeno pyrazole
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Abstract:  Molecular structures of 3-halogeno pyrazole were investigated at the B3LYP/6-311G** level in the gaseous phases with full geometry optimization. 
Keywords：3-halogeno pyrazole; DFT; transition states; tautomerism; proton transfer
随着人们对高辛烷值汽油需求的持续增长和对环境保护的日益重视，异构烷烃正成为越来越重要的汽油高辛烷值组份…（文章正文，5号宋体）

1 正文1极标题（4号黑体）

1．1 正文2极标题（5号黑体）

1．1．1 正文3极标题（小5号黑体）：自从1973年Levy和Boudart[3]报道了碳化钨具有类似贵金属的电子结构和催化特性以来 …

图1 金属环丁烷裂解机理



Fig.1 The mechanism of metallacyclobutane cracking
表1  优化的各物种部分结构参数（键长：nm；键角：（°））

Table 1 Optimized structural parameters of species (bond lengths in nm and angles in degree)

（中文图题、表题均为小5号黑体）
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