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Нами предлагаются  новые понятия: «среднеэлектронная функция Гиббса», физический смысл которого состоит в определении химической связи как коллективного эффекта электронно-ядерного взаимодействия, «среднеэлектронная энтропия», «среднеэлектронная теплоемкость», характеризующие электронную плотность энергии Гиббса, энтропии и теплоемкости, являющиеся интенсивными переменными. «Среднеэлектронная функция Гиббса», характеризующая электронную плотность энергии образования, интерпретиривана нами как химический потенциал вещества. Через химический потенциал рассчитывается сродство реакции, тесно связанное с термодинамической необратимостью. Среднеэлектронная плотность энергии является функцией только температуры и рассчитывается температура процесса как отношение изменения химического потенциала к среднеэлектронной плотности теплоемкости.
Т.де Донде и И.Пригожин представляют изменение энтропии в виде двух слагаемых: dS = deS + diS (deS – изменение энтропии, обусловленное обменом веществом и энергией с внешней средой, diS – производство энтропии, т.е. изменение энтропии, обусловленное «некомпенсированным преобразованием» (по Клаузиусу), т.е. эта энтропия произведена необратимыми процессами внутри системы). Основной проблемой, стоящей перед термодинамикой необратимых явлений, является точное вычисление возрастания энтропии. Представляя изменение энтропии при необратимых процессах как произведение термодинамических потоков и термодинамических сил предложена методика расчета deS, diS. 
Производство энтропии является функцией скорости реакции на «линейном режиме», в соответствии с которым предложены методы расчета константы скорости по Аррениусу и на основе теории переходного состояния.

На конкретных примерах показаны возможности использования приведенных понятий для определения химического потенциала, температуры процесса, энтропии необратимого процесса, энергии активации, константы скорости реакции. 
