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摘要
:
用 D el p hi 结构化语言实现 了 电池设计的数据库系统

。

知识库采用 了 Pa ar d ox 数据库
,

链接 了 T Ta bl
e
和

T Que yr 组件
,

为数据库提供了添加
、

修改和查询等强大功能
。

推理机采用精确计算与选择相结合的方法来确定符

合条件的半反应电对
。

利用 了面向对象的 W ind
o

ws 编程方式
,

窗 口界面友好直观和易于使用
。

而且系统安装后
,

可脱离 D el p hi 独立运行
。
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1 引言

我们 已经报道了计算机辅助催化剂分子设

计的开创性研究结果 〔 ’ 一 9 ]
,

本文将首先报道我

们在计算机辅助化学电源设计方面的初步研究

结果
。

化学电源是将物质化学反应产生的能量

直接转化为电能的一种装置
。

其具有能量变换

效率高
、

使用方便
、

安全可靠等特点
。

如果能够

实现对现有电极电位数据和半反应的快速检索

及配对
,

将能显著加快新型电池的研究进度
,

而

通过使用计算机数据库管理系统将能够达到以
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数据库管理 系统是基于信息的管理系统
,

作为新一代面 向对象的可视化 开发工具
,

D el
-

p hi 将面向对象 的语言功能与方便 的可视化编

程环境结合起来
。

它能够在极短的时间内建立

快速
、

直观
、

强大的应用程序
,

是 目前开发客户 /

服务 器 数 据 库 应 用 程 序 的 强 有 力 工 具 t ’ 0]
。

D el p hi 拥有强大的数据库访 问能力
,

它提供 了

一个利用 B or lna d 数据库驱动引擎 ( B D E )来进

行数据库编程 的数据构件库 ;它支持分布式 的

数据集
,

能够将客户应用程序直接与数据库相
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.
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连
,

并将所有的数据库类型都看作客户 / 服务器

模式
,

在客户端进行数据备份
,

然后将修改结果

直接送到服务器 中
。

通过 B D E 可 以访 问本地

数据库和支持结构化查询语言 ( SQL) 的远程数

据库如 o ar e le
、

I n t e r B a s e
等

,

也可以连接 O D B C

所支持 的各种类型的数据库
,

并可方便地编写

网络数据库
。

它比可视化开发工具 V B 具有更

大的优越性 〔川
。

现代结构化查询语言 ( SQL ) 己经发展成为

一种强大的行业标准数据库查询语言
。

本数据

库的 p a ar d o x 即采用 SQL 作为其 I n te r B a s e 引擎

的标准编程语言
,

所使用 的 SQL 是 A N SI 标准

的一种变形
,

这与绝大多数其它的解决方案一

样
。

数据的查询分为两组
,

这两组分别是用数

据定义语言 ( D DL) 和数据处理语言 ( DM L )来

创建的
。

D D L 查询是定义或改变该数据库 的

结构
,

而 D M L 查询则是直接对包含在该数据库

中的数据进行操作
。

这两类查询都有一些共同

的组成元素
,

例如
:
命令

、

子句
、

操作符和集合函

数等
。

在 数据库 中
,

D D L 型 的查询有 c er at e 、

D or p 和 A h er 等命令
,

而 DM L 型 的查询则包括

s e l e c t
、
I n s e rt

、

U p d a t e 和 D e l e t e 等命令
。

根据其

结构和用途
,

查询可更 进一步地 分为 oJ ni
、

U
-

n io n 和
`

p a r a m e t e r

等几种类 型
。

本数据库 的一

个查询 由参数说明
、

控制语句和选项说明等基

本结构组成 [” 〕 。

2 D el p hi 在电池设计数据库中的应用

本文所涉及的电池设计数据库是一个综合

的信息管理系统
。

具有数据采集
、

数据分析
、

数

据处理
、

输茁分析报告和生成查询结果等功能
。

利用 D el p h 7i 所提供的可视化集成环境和数据

库访问功能完成该项 目的设计
,

实现了系统中

所需要的数据查询中大量的数据处理和化学计

算
。

主要从以下几个方面对系统进行分析和设

计
。

2
.

1 数据库的选择

为满足本系统 中所涉及数据的多样性及对

数据的完整性和约束性的要求
,

通过对几种类

型数据库的比较
,

特采用 D e
场hi 所提供的 P ar a -

d ox
,

它支持多种字段类型
,

并规定 了数据的安

全性检查及数据的有效性
,

可满足系统的要求
。

2
.

2 数据库的建立

数据库采用 D el p hi 的数据库建立工具 D a -

t a b a s e D e s k to p 建立 [” ]
。

其中为了科学计算和

有效数 字显示 的需要
,

特别将 电极 电位使用 #

B C D 类型存储
。

数据使用 湖南科 学技术 出版

社的《电化学数据手册 ))[ 川
。

2
.

3 数据的安全性

系统采用用户名与密码授权的方式保证系

统的安全性
,

使用 D el p hi 提供的密码和 口令设

置控件
,

限制非法用户访问数据库
,

以 防止数据

泄露
,

使数据库有基本的安全保证
。

2
.

4 数据处理

本系统的主要功能之一是将数据存入数据

库后进行查询
。

研究 中所采用 的是一种简单
、

直观的交互操作界面
。

它不仅能提高数据处理

的效率
,

同时还具备使用 方便
,

易于上手 等特

点
。

系统使用 TD at as ou cr e
控件挂接系统数据

库
,

通过 T Que yr 控件实现添加
、

删除
、

查询等各

种数据处理操作
,

其结果通过 竹ba el 表达
。

同

时由于采用 D el p hi 的文本编辑框
、

按钮和菜单

技术
、

滚动文本框等元件
,

使得程序的用户交互

操作界面十分友好
,

用户 只需根据屏幕 的提示

就可完成对数据的输人
、

修改
、

检索和结果 分

析
。

图 1
、

图 2 分别为系统 的添加 / 删除数据和

数据查询操作界面
。

2
.

4
.

1 数据集

本系统使用 了 TQue yr 和 T T ba el 数 据集
,

以动态访问数据库的方式取得所需的数据
。

2
.

4
.

2 数据模块

采用数据模块的方式实现了数据的可重用

性
,

提高 了程序运行 的效率
。

通过数据模块对

D a ta s e t 和 D a ta s o u cr e 的封装
, ,

可 以将它们 的属

性
,

事件和代码集中在同一个单元内
〔 ” 〕 。

使得

不同的程序模块使用不同数据库时
,

每个程序

模块 皆可使用数据库访问元件和数据控制元

件
,

以及它们的各种属性
、

事件和方法
,

从 而增

加程序模块的可重用性和代码的可读性
,

使整
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个应用程序具有 良好 的伸缩性
、

共享性和可移

植性
。

2
.

4
.

3数据输入

数据输人部分采用 S a vT e
OD B进程

,

通过调

用标准 SQL 语句 in s e rt 实现在数据库中动态插

入数据的功能
,

同时基于数据的完整性考虑
,

对

输人的数据完整性进行了检查
。

2
.

4
.

4 数据删除

程序通过唯一的数据索引号和反应式 的存

储路径
,

删除指定的数据记录
。

如果删除失败
,

则给出失败提示
。

2
.

4
.

4 数据查询

根据用户对分析 的要求
,

为得到用户希望

输出的结果
,

在程序中采用 D el p hi 访问数据库

提供的 TQue yr 访问格式
。

它是一种 动态数据

查询方式
,

在程序运行 中由用户任意指定查询

条件
。

采用 SQL 语句快速查询数据库
,

从 中选

取满足条件 的数据提交给用户
,

并返回一个结

果集
,

或进行别 的操作
。

下面提供程序中的一

部分
,

分别对应于 向程序中添加数据和进行不

同复杂度的查询
,

源程序简略如下
:

图 l 数据库的添加 /删除界面

F ig
.

1 A d d
一

er m o v e i n t e
arf

e e

P r o e e
du r e

S a v e

介 D B ( ID : s川 n g ; C o d e : er al ; F i l e P hat
: s州 n g ; D N u m : I n te罗

r

) ;

P or e e du er

ID A n dR a n g e Q u e巧 ( C ID
: s t ri n g ; M i n ,

M xa : er a l ) ;

P r o e e du r e T F o

mr l
.

S va Te
o D B ;

刀加半反应数据添加人数据库

v ar Qu e yr : TQ u e叮 : D B ID
: i n et g e r ;

b e g i n

图 2 数据库的查询界 面

F ig
.

2 D aat q u e yr i n g i n t e arf
e e

Qu e yr
: = T Qu e巧

.

C o a et ( n i l ) ;

Qu e yr
.

C l o s e ;

Q u e yr
.

sQ L
.

A d d (
`
S e l e e t

M xa ( D B C od e ) DZf 功 “
C h e o i, It’y

.

d b
” ’

) ;

/ /取出库中最后一条记录号

Qu e叮
.

o p e n ;

i f Q u e yr
.

E o f th e n

D B ID : = l

e l s e

D B ID
: = Q u e

叮
.

F ie ld s i [ o ]
.

A s
l n et 郎

r + 1 ;

/ /将新数据添加的位置定在库的最尾

A d dQu e叮
.

e l o
s e ;

/ / 以下是添加人库的数据

A d dQ u e叮
.

p a r am B yNma
e (

`
ID

’

)
.

A s s t ri n g : = ID ;

/ /元素名

A d d Qu e
叮

.

p ar
a m B yN a m e (

`
C o d

e ’

)
.

A
s
F lo a t : 二 C od e ; / / 库中记

录编号

A d dQu e巧
.

P a r a m B y N a m e (
`
p at h

’

)
.

A sS ` n g : 二 F i l e p hat ; / /存

放反应式 图片的路径

A d dQu e yr
.

P
a

mar B yN am e (
`
D B C o d e ’

)
.

A s l n te罗 r : = D B ID ; / /

电极 电位

A d dQu e理
.

入二。 B yN a m e (
` D N u m ’

) A
s
l n get

e r : = D N u m ; / /半

反应中转移 的电子数

A d dQu e yr
.

P
r e p aer

;

A d dQu e
叮

.

E
x e e SQ L : / /执行 A D DQ u e叮

,

调用 SQ L 语言

的 A d d 命令完成数据添加

A d dQu e可
.

C l o s e ;

e n d ;

P or e e
d u er

T r
o

mr l
.

ID A n d R a n g e Qu e yr ( C ID : s

rti
n g ; M i n ,

M xa : er al ) ;

/ /组合查询
,

查询含有指定元素参与的
,

电势差在指定范围内

的半反应电对

b e gi n

Qu e叮D a t a s o u cr e
.

D at as e t : = Q u e yr ID A o d R a n g e ;

Qu o yr R na 罗G ri d
.

V i sl b l e : =

urt
e ;
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ID Qu e砂G ri d
.

V i s ib l
e : 二 af l

s e ;

Qu e叮ID A n dR a n g e
.

C l
o s e :

/ / 提供查询的参数

Q u e叮 ID A n d R a n g e
.

P a ar m B y N a m e (
` ID

’

)
.

A s s t ri n g : = C ID : / /提

供指定的参与反应的元素

Q u e叮 ID A n d R a n g e
.

P a o m B yN a m e (
`
M i n ’

)
.

A s Fl
o a t : = M i。 ; / /

要求电势 差的最小值 (下 限 )

Q u e yr ID A n d R a n g e
.

P a
ar m B y N

a m e

(
`
M a x ’

)
.

A s
F l o a t : = M ax

: / /

要求电势差 的最大值 ( 上限 )

Q u e叮ID A n dR a n g e
.

o p e n ; / / 执行查询

i f Q u e
叮xn A n dR

a n名e
.

E o
f th

e n ,
h

o w m e s s a g e

(
`

没有查 找

到相应的记录 !
’

) ;

/ / 当没有查找到符合条 的数据时给出提示信息

e n d ;

3 结论

3
.

1 系统特点

技术先进
,

较为实用
:
该系统基 于 De lPh 7i

开发
,

文件较小 (大约 10 M )
,

可独立运行
,

并能

实现绿色安装 / 删除
。

非常适合高校或研究所

等不同条件的单位使用
。

操作简便
,

界面友好
: 系统采用直观友好的

W ni do ws 图形界 面
,

并且不 同功能项 目之间调

用简便易行
。

对于熟悉 W ind wo
s
操作系统者无

须或者稍作交代即可掌握
。

查询功能完善
,

实用性强
: 系统查询功能完

善
,

查询方式灵活
,

既可按照元素名称查询
,

又

可使用 电极电位数据调 出符合条件的数据
,

并

通过点击 鼠标调出相应项 目中的所有记录进行

浏览
。

另外
,

下列技术还增加了系统的实用性
:

①使用该系统
,

通过输人指定电位条件范围
,

能

对符合客户电压要求 的可能正负极物质进行初

步的遴选
。

②通过输人所需查询离子或元素的元素符号或

离子团表达式
,

还能对 已知物质所有可能存在

的电极半反应
、

电极电位等数据进行查询
。

③数据录人方便
、

快捷
:
本系统除具有查询功能

以外
,

还为以后的数据的添加
、

修改留下较大的

空间
。

所有的电化半反应数据 均
*

.

b m p 格式

保存在程序安装 目录的 PI C 子文件夹 中
。

不仅

方便于浏览
,

更为以后的完善工作 留有余地
。

授权操作
、

数据安全
: 对授权用户进人系统

按照权 限操作
,

防止非法进人系统并修改数据

库文件
。

3
.

2 应用效果

本系统开发后
,

经试用发现系统运行稳定
、

安全
、

实用
、

高效
。

通过使用该软件
,

不仅能使

电池设计者免于陷人对大量无序数据的查找过

程
,

还大大方便了 日常电池研究工作中
,

对 由杂

质造成的电池急慢性短路
、

漏液可能原 因的查

找
。

3
.

3 系统扩展

本系统的开发
,

实现了对 电池设计有关 的

大量数据的初步遴选
。

在以后 的工作里
,

只影

要将复杂条件表达式化
,

就可以实现更加复杂

条件下的电池设计工作
。

同时对本系统的数据

和部分查询条件进行相应修改之后
,

也可以胜

任包括催化剂数据库
,

无机元素数据库在 内的

多种相关化学数据库的工作
。
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