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Computadores

Resonance Theory: Conceptions, Intuition, and the Computers

Muirillo H. Queiroz,@* Roberto Rivelino,>” Carla C. Mendes,© Tiago V. Alves®*

This short communication discusses a concise historical and conceptual overview of resonance theory,
coming its origins from Linus Pauling’s original work to recent advances in computational chemistry,
notably the Generalized Valence Bond, Spin-Coupled Valence Bond, Density Functional Theory methods
and Natural Resonance Theory. We discuss definitions and distinctions, including those by IUPAC, and
highlight ongoing debates over resonance and electron delocalization. Emphasizing how modern quantum
chemical methods have enabled the quantitative evaluation of resonance contributions, this work illustrates
the transition from qualitative models to computational models briefly, reaffirming the role of resonance
in contemporary chemical bonding theory.
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1. Introducao

O ano de 2025 celebra o centendrio das formulagdes fundacionais da Mecanica Quantica,
um marco paradigmatico que transformou radicalmente os alicerces da ciéncia moderna.
Embora suas origens estejam profundamente enraizadas na Fisica,'? os efeitos da teoria quintica
rapidamente ultrapassaram os limites disciplinares. J4 nos primeiros anos ap6s 1925, surgiram
as primeiras tentativas de aplicar os principios quanticos a descri¢io de sistemas moleculares
simples,® inaugurando uma nova era para a Quimica. Essa transicdo representou nio apenas
um avango metodolégico, mas também um ponto de inflexdo histérico: a Quimica deixou de
ser uma ciéncia predominantemente empirica para se tornar uma disciplina guiada por modelos
tedricos robustos e matematicamente fundamentados. No contexto do Ano Internacional da
Ciéncia e Tecnologia Quanticas, essa trajetoria ganha destaque especial, evidenciando como
0s conceitos quanticos, abstratos e contraintuitivos, se tornaram ferramentas essenciais para
compreender ligacdes quimicas, estruturas moleculares e propriedades dos materiais com
precisdo sem precedentes.

Nesse cendrio comemorativo do centenario da Mecanica Quantica, destaca-se a emergéncia
precoce da nogdo de ressonincia como um dos conceitos-chave que atravessam fronteiras
disciplinares. Ja em 1926, Werner Heisenberg* emprega o termo “ressonincia” ao modelar os
estados singleto e tripleto do 4tomo de hélio, introduzindo uma ideia que viria a se tornar central
na descri¢do das interacoes eletrOnicas em dtomos e moléculas. Heitler e London® realizaram
uma aplicacdo pioneira da teoria quantica a molécula de H,, construindo fungdes de onda como
combinagdes lineares de fungdes atdmicas. Essa constru¢do matemadtica estabeleceu a base da
Teoria da Ligagdo de Valéncia (VB). No contexto da Teoria de Representacdo de Grupos, as
funcdes de onda VB consideram a simetria de permutago, o que permite generalizagcdes na
constru¢do de fungdes de onda moleculares.’ Essa abordagem néo apenas inaugurou a quimica
quantica como campo autdnomo, mas também estabeleceu as bases para a compreensao moderna
das ligacdes quimicas. No contexto do Ano Internacional da Ciéncia e Tecnologia Quanticas,
essas contribui¢des ganham novo destaque, evidenciando como os fundamentos langados hd um
século continuam a sustentar avangos contemporaneos em modelagem molecular, simulagdes
computacionais e design de materiais.

A consolidagdo do conceito de ressondncia na Quimica ganhou destaque a partir de 1931,
quando Linus Pauling®’ reinterpretou, sob uma nova perspectiva, os avancos da Mecénica
Quantica aplicados & estrutura molecular. Inspirado pelos trabalhos pioneiros de Heisenberg,*
Heitler e London,? Pauling prop6s uma leitura quimica desses fendmenos, fundamentada na
alternancia entre diferentes configuracgdes eletronicas. Essa alternancia, que ja sugeria uma ideia
de deslocalizacao eletronica, foi formalizada por Pauling como um principio estrutural essencial
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para compreender a estabilidade e o comportamento de
moléculas como o benzeno. Essa contribuicdo representa
um elo histérico entre os fundamentos da teoria quantica
e sua aplicagdo transformadora na Quimica Moderna,
evidenciando como os conceitos abstratos da Fisica
passaram a moldar a linguagem e os modelos da quimica
estrutural e computacional.

Em um dos artigos da série The Nature of the Chemical
Bond ?° Pauling redefiniu a natureza da ligacao covalente
com base na teoria quantica, estabelecendo o modelo de
estruturas de ressonancia como constituintes de uma funcio
de onda hibrida. Para o benzeno,® em particular, ele propds
cinco estruturas contribuintes que, combinadas, descrevem
o verdadeiro estado quantico fundamental da molécula,
integrando diferentes configuragdes eletrdnicas em um
dnico modelo coerente e real, o hibrido de ressonancia.
Esse tipo de tratamento consolidou a ressonancia como uma
ferramenta tedrica relevante para a compreensao da estrutura
molecular, transformando definitivamente o modo como a
ligag¢do quimica passou a ser compreendida e racionalizada
na Quimica moderna. Esse e outros avancos levaram Pauling
a ser laureado com o Prémio Nobel de Quimica de 1954.

Neste trabalho, exploramos as contribuigdes
fundamentais de Linus Pauling para a formulagdo da
teoria da ressonancia em Quimica, destacando seus
desdobramentos conceituais e os debates que essa
abordagem suscitou ao longo das décadas. A partir de uma
releitura dos modelos propostos por Pauling, evidenciamos
como a nog¢do de ressonancia inicialmente concebida como
uma ferramenta qualitativa para explicar a estabilidade
molecular evoluiu para se tornar um conceito central na
Quimica Teérica. Em consonancia com as celebragdes do
centendrio da Mecanica Quantica, apresentamos também
uma perspectiva contemporanea sobre o tema, baseada em
métodos computacionais avangados que permitem descrever
e quantificar com precisdo o cardter de ressondncia em
sistemas moleculares. Essa abordagem moderna reafirma
a relevancia duradoura do conceito de ressonincia como
ponte entre os fundamentos quanticos e a pratica quimica,
evidenciando seu papel estratégico na modelagem tedrica
de estruturas e propriedades moleculares.

1.1. As ideias de Pauling

Antes de 1925, a quimica estrutural se apoiava quase
exclusivamente em estruturas de Lewis!? para racionalizar a
ligag¢@o quimica e as propriedades das moléculas. Contudo,
alguns compostos ndo poderiam ter suas propriedades
fisico-quimicas adequadamente explicadas por uma dnica
férmula estrutural. O clédssico exemplo do fon carboxilato
evidencia essa limitacdo, cujas possiveis estruturas estdo
ilustradas na Figura 1.

Nesse contexto, as propriedades do fon carboxilato
nao poderiam ser racionalizadas nem por uma estrutura
isolada (1), nem por outra alternativa (2), mas sim por uma
espécie intermedidria entre elas, um hibrido estrutural, como
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Figura 1. Possiveis estruturas de Lewis para o fon carboxilato genérico

o apresentado na Figura 2. Essa ideia foi fundamental para o
desenvolvimento da teoria da ressonancia, que propde que a
verdadeira estrutura de certas moléculas € uma combinacao
ponderada de mdltiplas estruturas contributivas.
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Figura 2. Possivel hibrido de ressonancia para o fon carboxilato
genérico

Do ponto de vista da mecéanica quantica independente
do tempo, a funcdo de onda, entidade matemdtica que
contém toda a informacdo do sistema molecular real,
pode ser expressa, no contexto da ressonincia, como uma
combinacdo linear das fungdes de onda correspondentes
aos seus diversos contribuintes estruturais. Assim, a teoria
da ressonancia, que envolve a superposi¢cdo (combinacio
linear) dos estados desses multiplos contribuintes,
foi formalmente desenvolvida a partir de 1931, com
contribui¢des fundamentais de Slater,'' Hiickel'>!* e,
principalmente, Linus Pauling.'* Além dos aspectos
algébricos, Pauling considerava a ressonancia como um
“intercAmbio” dindmico'> na posicdo dos elétrons na
molécula, reconhecendo, contudo, que tal fendmeno nao
poderia ser observado experimentalmente.'® Por isso, a
notacao simboélica comumente usada em livros de Quimica,
que utiliza setas para conectar estruturas ressonantes, reflete
precisamente a concepcdo de Pauling sobre a ressonancia.

George Wheland foi um importante colaborador de
Pauling no desenvolvimento da teoria da ressonéncia.'”
Contudo, diferentemente de Pauling, Wheland entendia
a ressonancia como um modelo matematico aproximado
para a construcdo da fungdo de onda molecular, ndo
atribuindo existéncia fisica aos contribuintes de ressonancia,
mas considerando-os apenas como componentes dessa
aproximacdo. Por exemplo, para a molécula de butadieno,
Wheland considerou os seguintes contribuintes de
ressondncia apresentados na Figura 3.

H H
HZCQ(H;/CQCHZ HgC/C\\C/CHz
H

| [
Figura 3. Possiveis contribuintes de ressonancia para o butadieno,

segundo Wheland

Nesse caso, a funcdo de onda considerada
para a molécula real pode ser expressa como:
W huadiono = C1P1 + Cy Py Além disso, Wheland argumentou
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que, sendo a estrutura I consideravelmente mais estavel do
que II, a autofung@o ¥\, .qeno poderia ser aproximada a ‘P;.
Nesse ponto, o leitor deve notar, ainda, o papel significativo
da intuicdo quimica nessa abordagem. Wheland, com essa
abordagem ainda considerou como a energia de ressonancia
como a diferenca entre as energias do hibrido de ressonancia
e do contribuinte mais estdvel.

Considerando agora o contexto das moléculas aromadticas,
Pauling e Wheland?® calcularam, em conjunto, a energia de
ressonancia de sistemas como o benzeno e o naftaleno.
A proposta consistia em considerar, por exemplo, apenas
os quatro elétrons de valéncia mais externos e empregar
combinacdes lineares dos orbitais atdmicos 2s e 2p. Trés
dessas funcdes correspondem a orbitais hibridos do tipo sp?,
localizados no plano do anel, e estdo associadas as liga¢des
simples entre carbonos adjacentes e entre cada carbono e
um atomo de hidrogénio. O quarto orbital, de carater p,
permanece ndo hibridizado e orientado perpendicularmente
ao plano do anel. Nessa aproximacgdo, o sistema ¢ no plano
da molécula € negligenciado e o benzeno € tratado como um
sistema de seis elétrons, abordagem semelhante a adotada
por Hiickel.">!* Além das estruturas cldssicas de Kekulé
e Dewar, vale destacar que, ainda no final do século XX,
diversas outras formas de ressonincia foram identificadas,
incluindo as i6nicas, que contribuem para a construcdo da
funcdo de onda do benzeno tanto em estados eletronicos
fundamentais quanto em estados excitados singleto e
tripleto.'®

Vale a pena comentar que, ainda no fim do século
XX, uma discussdo rigorosa da construcdo da fungdo
de onda para o benzeno foi apresentada no contexto da
Spin-Coupled Valence Bond."” Nesse cendrio, embora
a funcdo de onda “de partida” seja derivada de orbitais
moleculares deslocalizados, a solugdo spin-coupled
corresponde a orbitais localizados em cada dtomo de
carbono, com os spins acoplados simetricamente ao redor
do anel. Nessa descricdo, a deslocalizacio dos elétrons ©t
nio € energeticamente favorecida e os orbitais localizados
representam mais rigorosamente o estado fundamental do
benzeno. No entanto, na primeira metade do século XX,
Pauling e Wheland consideraram cinco diferentes formas
de ressondncia para o benzeno, conforme apresentado na

Slelufcty

Figura 4. Contribuintes de ressondncia considerados por Pauling e
Wheland

Nessa abordagem, A e B correspondem as estruturas
de Kekulé, de grupo de pontos de simetria D;,, enquanto
C, D e E representam as estruturas de Dewar, de grupo
de pontos de simetria D,,. As fun¢des de onda associadas
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foram combinadas por meio de um determinante secular,
resultando na seguinte autofuncdo para o benzeno:
Y=Y, + ¥+ 04341(Y. + ¥, + Pp). A partir dessa
construgdo e dos valores de energia de ressondncia obtidos,
conclui-se que as estruturas de Kekulé sdo as que mais
contribuem para o hibrido de ressondncia. No entanto,
calculos de teoria Spin-Coupled Valence Bond* indicam que
a estabilidade estrutural do benzeno decorre principalmente
do arranjo do sistema o, enquanto a deslocalizagdo dos
elétrons it € energeticamente desfavoravel.

Pauling também estendeu a aplicagdo da teoria da
ressondncia ao contexto dos metais. Com base em dados
cristalograficos, drea na qual era especialista e tema de
sua tese de doutorado, e em propriedades magnéticas dos
metais, ele postulou que cada dtomo metdlico deveria
possuir aproximadamente 0,72 de um “orbital metdlico”
vazio, disponivel para receber um par de elétrons.”! No
contexto da ressondncia entre ligagdes, uma ligagdo
poderia ser transferida de um atomo para outro de forma
independente,?** um exemplo dessa ideia € a molécula de
Li, (Figura 5).

Il_i Il_i Li—Li
Li Li Li—Li

Figura 5. Ligacdes na molécula de Li,. Adaptado da referéncia 24

Além disso, Pauling considerou que, caso o atomo
permanecesse eletricamente neutro, a estabilizacao
obtida seria pequena, similar a observada na molécula
de benzeno. Por outro lado, abordagens mais modernas,
utilizando métodos de Generalized Valence Bond,*>°
mostram que a ligagdo em aglomerados de litio envolve
orbitais localizados, embora compartilhados entre dois ou
mais nucleos, sendo este compartilhamento responsavel
pela condutividade elétrica observadas nesses sistemas. A
abordagem €, seguramente mais refinada que a de Pauling,
que considerou que uma estabilizacdo adicional poderia ser
alcancada ao se considerar a ressonancia ndo sincronizada,
como representado nas estruturas apresentadas na Figura 6.

Li—Li Li—Li
Li—Li L Lt
Figura 6. Formas candnicas da molécula de Li, considerando
ressondncia ndo sincronizada. Adaptado da referéncia 20

Pauling também sugeriu que a condutividade elétrica
dos metais poderia ser explicada pela ressonancia nio-
sincronizada. No caso de um cristal ctbico de litio, por
exemplo, a presenga de um campo eletromagnético induziria
a migragdo de elétrons entre d&tomos vizinhos de forma ndo
simultanea (Figura 7).

O modelo de Pauling®**?* ofereceu uma interpretagao
da ligagdo metdlica como uma extensdo da ligacado
covalente, mediada pela ressonincia, embora os métodos
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Li i L b
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L Li—Li Li—Li Lis

Figura 7. Ilustracio do deslocamento eletronico em um cristal de litio
via ressonancia nao-sincronizada sob campo externo. Adaptado da
referéncia 24

mais modernos ja apontem diferencas nessa visao.>2¢ Isso
destaca o papel da ressondncia em materiais modernos,
como baterias de litio, e conecta-se a premiagdes recentes do
Nobel* e ao Ano Internacional das Tecnologias Quanticas.
Os elétrons, nesse caso, mover-se-iam preferencialmente em
direcdo ao anodo, por meio de uma sucessdo de mudangas
nas ligagdes. Considerando as concepgdes de Pauling, pode-
se afirmar que, entre a simplicidade das estruturas de Lewis
e a complexidade das fungdes de onda, surge a ressonancia
como uma linguagem intermedidria.

2. Teoria da Ressonancia e a Quimica
Computacional Moderna

No contexto da quimica quantica moderna, a Teoria
do Funcional da Densidade (DFT)*?° introduz novos
conceitos para quantificar e “visualizar” fendmenos
anteriormente descritos apenas de forma qualitativa, como
a ressonancia quimica proposta por Linus Pauling. Por
meio de propriedades derivadas da densidade eletronica,
como a energia de correlagdo, os indices de deslocalizacio
ou os mapas de densidade eletronica de ligacdo, € possivel
identificar regides de compartilhamento eletronico.®
Esses indicadores corroboram a ideia de Pauling de que
a melhor descri¢do da estrutura de uma molécula € dada
por uma superposicdo quantica de varias configuragdes
eletrOnicas, e ndo por uma unica forma estatica.’! Assim, a
DFT nao somente pode validar conceitualmente a teoria da
ressonancia, como também expandi-la,” permitindo anélises
quantitativas da contribuicéo relativa de cada estrutura
ressonante em sistemas complexos, uma abordagem que
reflete o avango da quimica teérica no século 21 e alinha-se
as celebragdes do Ano Internacional da Ciéncia e Tecnologia
Quanticas.

Vol. 17, No. 6, 2025

Como exemplo, ao utilizar o Gaussian 09** para o
benzeno, observamos que os comprimentos de ligagdo C—C
calculados no nivel DFT/B3LYP-D3(BJ)/def2-TZVPP3***’
sdo todos iguais, com valor médio de 1,39 A, o que reflete
uma caracteristica estrutural tipica de moléculas aromaticas.
Essa equivaléncia nos comprimentos de ligacdo indica
um estado fundamental hibrido, em concordancia com o
modelo de hibrido de ressonancia originalmente proposto
por Pauling.

A visualizacdo dos orbitais moleculares ¢ (Figura 8)
evidencia uma distribuicdo simétrica e deslocalizada dos
elétrons ao longo do anel, reforcando a interpretacdo da
ressonancia como uma superposicao de multiplas estruturas
contribuintes equivalentes.

Ay

B,

g u

Figura 8. Orbitais moleculares ¢ do benzeno em nivel DFT/B3LYP-
D3(BJ)/def2-TZVPP

Nesse ponto, vale destacar que a deslocalizagido
observada nos orbitais de Kohn—Sham calculados com o
funcional B3LYP ndo deve ser interpretada como ressonancia
no sentido quantico da palavra, sendo essa andlise puramente
qualitativa e voltada a intui¢cdo quimica. Por exemplo,
mais recentemente, no contexto da DFT, foi proposta uma
abordagem que, considerando as dificuldades metodoldgicas
e as limitagdes de aplicabilidade, permite tratar de forma
eficiente diferentes estruturas de Lewis.’> Além disso,
estudos no contexto da DFT também demonstram que,
apesar da simetria 7t dos orbitais, a deslocalizagdo eletronica
no benzeno ocorre predominantemente por meio do
sistema o, enquanto hd uma tendéncia dos elétrons m a
se localizarem.*® Esses resultados evidenciam que, apesar
das limitagdes, a DFT pode ser utilizada para visualizar e
analisar qualitativamente os efeitos de ressonancia.

Os indices de Wiberg,* que correspondem ao nimero
médio de pares eletrdnicos compartilhados entre atomos,
fornecem uma métrica quantitativa da intensidade das
ligagdes quimicas. No presente trabalho, calculamos esses
indices para as ligacdes C-C na molécula de benzeno
utilizando o programa Multiwfn,* obtendo um valor médio
em torno de 1,4. Esse valor, intermedidrio entre ligagdes
simples e duplas, sem que isso implique necessariamente
em deslocalizagiao T como fator estabilizante predominante.
Assim, métodos modernos de DFT e suas analises associadas
possibilitam n@o apenas uma descri¢do qualitativa, mas
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também uma quantificagdo da ressonancia, integrando
a intuicdo quimica cldssica a precisdo computacional
contemporanea.

Considerando agora as discussdes contemporaneas
acerca da ressonancia na Quimica, bem como os debates
recentes sobre sua formulagdo tedrica, de acordo com a
recomendacio da IUPAC,* ressonincia € “a representacio
da estrutura eletronica de uma entidade molecular em
termos de estruturas contribuintes. A ressonancia entre essas
estruturas significa que a fun¢do de onda € representada
pela ‘combinacgdo’ das fungdes de onda das estruturas
contribuintes. O conceito fundamenta os métodos quanticos
de ligacdo de valéncia e a estabilizacdo resultante estd ligada
a nogdo quantica de ‘energia de ressonancia’. O termo
ressonancia também € usado para se referir ao proprio
fendomeno de deslocalizacdo eletrdnica.”

Essa defini¢@o enfatiza a ressonancia como um modelo
para representar a estrutura eletronica, e destaca que a
funcdo de onda molecular pode ser expressa como uma
combinagdo linear das funcdes de onda associadas as
estruturas contribuintes, assim como as ideias originais de
Pauling.®™% Ao mesmo tempo, a [IUPAC reconhece que o
termo “ressondncia” pode referir-se também ao fendmeno
fisico da deslocalizagdo eletronica, o que torna a definicio
mais ampla do que a proposta originalmente por Pauling.
Assim, a IUPAC nio restringe o uso do termo a visdo
classica das estruturas ressonantes, mas reconhece suas
diferentes interpretacdes e aplicagdes na quimica moderna.

Por outro lado, ja no inicio do século XXI, o debate sobre
os termos “ressonancia” e “deslocaliza¢do” permaneceu
ativo na literatura. Truhlar,** por exemplo, argumenta que
“ressonancia” deve ser reservada para a representacio de
moléculas por estruturas alternativas de liga¢do de valéncia
como as férmulas de Kekulé para o benzeno enquanto
“deslocalizacdo” se refere ao “espalhamento” real da
densidade eletronica por orbitais moleculares. Embora
historicamente relacionados, esses conceitos nao sao
equivalentes: a deslocalizagdo deve ser entendida como
um recurso interpretativo, cuja andlise pode diferir entre
abordagens de Ligacdo de Valéncia e orbitais moleculares
na Quimica Computacional Moderna.

No contexto da Quimica Computacional, a teoria
da ressonancia foi reformulada por meio de abordagens
matematicamente rigorosas e do uso de computadores. Um
exemplo notavel é a Natural Resonance Theory (NRT),
desenvolvida por Glendening, Badenhoop e Weinhold
no final da década de 1990, publicada em trés artigos
no Journal of Computational Chemistry.*** A NRT
quantifica, por meio de métodos ab initio, a contribuicio
relativa dos contribuintes de ressondncia para a funcdo
de onda molecular, utilizando matrizes de densidade
expressas em termos de orbitais naturais de ligacao.
O principio variacional € aplicado para obter a melhor
aproximacgao da densidade eletronica como combinagdo
ponderada das estruturas de ressonincia, permitindo avaliar
estatisticamente os efeitos de estabilizagao associados. Por
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exemplo, em nivel HF/3-21G, para a metilamina, sdo obtidos
diferentes contribuintes de ressonancia e seus respectivos
pesos (Figura 9).44

H H
.o (C] -
‘aH __~aH __ ~aH
H-N—C H-N=C"'g H-N—C;
H H H H H H
97.88 0.80 0.26
(€] ©
PN ® o
T -
H/®N—C He H//N C H@
0.26 H 019

Figura 9. Contribuintes de ressonancia e seus respectivos pesos para a
metilamina na perspectiva NRT

Enfatiza-se que, para andlises modernas mais rigorosas, €
recomendéavel utilizar niveis de teoria e conjuntos de fungdes
de base mais elaborados. A NRT também j4 foi aplicada
com sucesso a sistemas niao-covalentemente ligados.*® Em
termos comparativos, a NRT introduz indices rigorosos,
como a ordem de ligag@o natural e a ionicidade da ligagdo,
que substituem as concepgdes intuitivas cldssicas de Pauling
e Wheland, ainda que as ideias originais permanegam
embutidas na metodologia.

Mais recentemente, em 2020, surgiram propostas
quantitativas baseadas na DFT,*” o que fomentou um intenso
debate na literatura, que reflete ndo apenas a diversidade
metodolégica, mas também divergéncias na interpretacio
do papel da ressonancia na ligagdo quimica. Um ponto em
discussdo € o conceito de aromaticidade, que ainda parece
sem consenso.”® Uma das formas de avalid-la € por meio
da energia de ressonancia, cuja determinacao nem sempre
é trivial. Esses debates evidenciam que a interpretagao da
ressondncia e da estabilidade ciclica permanece um tema
aberto e ativo na quimica teérica moderna.

3. Conclusoes

No contexto dos 100 anos comemorativos da fundagio da
Mecanica Quantica, apés nove décadas desde a formulacio
original da teoria da ressonancia de Pauling, a ideia
permanece como um dos pilares conceituais da Quimica,
articulando modelos cldssicos de ligagdo com os avangos
da mecanica quantica e da quimica computacional. Desde
os primeiros esbocos de Linus Pauling, e avangos por parte
de seus discipulos, colaboradores e entusiastas, a proposta
de estruturas contribuintes tem servido como elo entre a
intui¢do quimica e os formalismos quanticos, permitindo
que representacdes simbdlicas ganhem profundidade
tedrica. Embora o termo “ressonancia” tenha se consolidado
na linguagem quimica, sua interpretacdo continua em
evolucio, refletindo a riqueza e complexidade dos sistemas
moleculares. Com o desenvolvimento de métodos tedricos
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e o uso intensivo de computadores, abordagens como a
Generalized Valence Bond, Spin-Coupled Valence Bond
e a Teoria da Ressondncia Natural demonstram que
conceitos qualitativos podem ser quantificados com rigor,
refor¢ando a validade da “ressondncia” como conceito
fundamental. Celebrar o centenario da Mecanica Quantica
é, portanto, também reconhecer esse conceito como uma
ponte duradoura entre tradi¢do e inovagdo, essencial para
a compreensdo das ligagdes quimicas e para o avanco da
Quimica tedrica no século XXI.
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