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DNA计算方法 
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摘 要 DNA计算是应用分子生物技术进行计算的新方法。本文主要介绍 了DNA计算的基本思想及在解决 NP完 

全 问题 中的应用 。 
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Abstract DNA algorithm is a new method for computation using the technology in molecular biology．This article 

first introduces the basic idea of DNA computation，then presents DNA computing method for solving NP—complete 

problems． 
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1 引言 

在计算复杂性理论中，把可以通过确定的算法在多项式 

时间内解决的问题称为 P类。只能通过不确定的算法在多项 

式时间内解决的问题称为NP类。NP问题随着问题维数的增 

多，算法的计算量也大大增加，以至于超过常规电子计算机的 

计算能力，所以NP问题被认为是难以解决的。2O世纪7O年代 

初斯蒂芬·库克和列奥尼德·列文在P与NP问题的研究中取 

得了重大的进展，他们发现NP类问题中的某些问题的复杂 

性与整个类的复杂性相关，这些问题中的任何一个问题如果 

存在多项式时间算法，那么所有NP问题都是多项式时间可 

解的，这些问题被称为 NP完全 的问题[1]。NP完全 问题是国 

内外算法研究领域的热点和难点，该类问题的解决不仅具有 

重要的理论意义，而且在国民经济各行各业中有非常重要的 

应用前景。P与NP的问题已被公认为数学和理论计算机科 

学至今尚未解决的重要问题之一。多少年来，P一?NP问题的 

研究受到科学家们的高度重视，但对于这个问题至今没有得 

到明确的解答。因此，突破传统的计算方法，开辟模拟生物智 

能的新路已成为人们研究NP问题的新方向。 

2 DNA分子计算方法的产生 

在智能化领域的探索过程中，人们意识到研究智能的最 

好方式是模仿生物特性向人类 自身学习。心理学家 w． 

McCulloh和数理逻辑学家W．Pitts于1 943年首先提出了M— 

P神经 网络模型L2]。1985年，美国加州工学院物理 学家 

Hopfield采用Hopfiled神经网络模型，对 TSP旅行商最优路 

径问题进行了研究。美国 Michigan大学的John Holland教 

授，以达尔文的生物进化论和孟德尔的遗传变异理论为基础， 

于1975提出了遗传算法，在思路上突破了原有最优化方法的 

框架 ]。这对 NP问题的研究起到了极大的促进作用，很多学 

者纷纷采用这种模拟生物系统的方法解决NP问题，但对于 

NP完全问题仍然没有有效的通用解决的办法。 

1994年，美国加利福尼亚大学的Aldeman a叟授第一次利 

用现代分子生物技术，提出了哈密尔顿有向路径(Hamilton 

Path)问题的DNA分子生物计算方法，并成功地在DNA溶 

液的试管中进行了实验，在国际上引起了巨大的反响[．]。在 

Aldeman实验成功后不久，Lipton提出了用于求解SAT问题 

的DNA分子计算模型[5]。根据 NP完全理论，解决SAT问题 

的有效算法，自然地也是解决任意 NP类问题的有效算法。随 

后，研究人员相继提出一些不同的DNA计算模型。这些模型 

有的是对Adleman的方案进行改进，使之操作更简便、通用、 

计算速度快、能容错等[6 ；有的是基于表面化学的DNA计 

算模型，与 Adleman在液相体系内完成 DNA计算的模型不 

同，如Q．Liu等人在金属表面实现了DNA计算[1 “。 

5 DNA分子的计算机理 

科学家从DNA分子的特性与计算的本质中发现了它们 

的共性：(1)由DNA序列表示的原始信息，能够在酶的作用 

下执行简单的操作(复制、切割、粘接等)，生物体表现出的千 

变万化、异常复杂的结构就是这些操作的结果；(2)可计算函 

数厂( )的结果，可以通过在 w上执行一系列基本的简单函 

数而获得。DNA计算本质上就是利用大量不同的核酸分子杂 

交，运用分子生物技术产生类似某种数学过程的运算结果。一 

个DNA单链可以看作是由四个不同的元素 以、丁、C、G连成 

的一个串。这四个元素能天然地形成数学上的一种良好的代 
-、 

数结构一域[1“。四元集厶 一(A，T，C，G}，按照图1中所指定 

的两种代数运算“+”和乘法“*”，构成了一个四元域。如图1 

所示。可以使用四个字母的集合 厶 一{以，丁，C，G}，按照 

DNA的双螺旋结构对问题进行编码。如果给组成DNA分子 
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的四个字母分配如下一个二进制或者四进制编码：T----00---- 

0 ，C----01----I ，GE10--2 ，A--11----3 。它们能将一个DNA单 

链转换为熟悉的二进制编码或者四进制编码。 

加法运算 

+ 丁 A C G 

丁 丁 A C G 

A A 丁 G C 

C C G 丁 A 

G G C A 丁 

乘法运算 

丁 A C G 

丁 丁 丁 丁 丁 

A 丁 A C G 

C 丁 C G A 

G 丁 G A C 

图1 DNA四元域 

完整的DNA计算过程包括数据输入、运算以及结果的 

输出。首先，将问题空间的对象映射成 DNA分子链，在试管 

中构建出所有可能答案的原始数据。第二步，利用DNA分子 

链的高度并行运算的特点，用可控的生化操作完成正确答案 

的筛选工作。第三步，结果的输出。这一步通过测定来判断是 

否有解。如果有，将DNA链进行译码，就是所求问题的解。以 

上过程需要用到的分子生物技术有：聚合酶链式反应PCR 

(Polymerize chain reaction)、凝胶电泳(使 DNA链按长度分 

离)、亲和层析(过滤析取)、加热／退火(合成 DNA双链及其 

逆过程解链)、克隆、磁珠分离、标记、合并、连接、切割、检测 

等。在生物试验中，可以利用酶对DNA分子序列进行操作， 

不同的酶相当于 DNA串上的不同算子。如限制内切酶 

(restriction endonucleases)可作为分离算子，它识别链中特定 

的短序列，并在这个位上进行“切割”；连接酶(1igase)可作为 

连接算子，它把刚切过的DNA的黏端与其它链连接在一起； 

聚合酶(polymerases)可作为复制算子，进行 DNA链的复制； 

外切核酸酶(exonuclease)可作为删除算子；还有转移酶 

(terminal transferase)、修饰酶(modifying enzymes)等，根据 

不同的过程可以采用不同的酶。 

4 最大团问题(Max clique) 

一 个图G的团 (clique)是图G的一个顶点子集V，使得 

V中任意两顶点之问都有边相连，若对G的任意其它团V，都 

有 lVI≥ lV l，则称V是G的最大团口 。最大团问题是一个 

NP完全问题 。 

分子计算步骤如下 

(1)初始化试管。对于具有 n个顶点的图G进行编码。将 

每个可能的团表示为n位二进制数字串 (按顶点顺序进行编 

号)。若二进制串的位为1，则对应的顶点在团里，若为0，则对 

应的顶点不在团里。例如图2(a)的团 (1，2，4)，可用二进制串 

01101O来表示。依照二进制位与 DNA分子的映射关系．将图 

中所有表示团的n位二进制串分别映射为相应的DNA分子 

链，这样就形成了初始试管中的数据。 

(2)寻找图G的补图 

(3)从初始数据中删除在补图中具有相邻顶点的DNA 

分子链。例如图2(b)。相继重复使用相应的DNA生物操作方 

法(亲和层析技术)，从试管中去除表示二进制串的形式为 

lxlxxxlxxxxlx，xlxxxxlxxlxlxx的DNA分子链。 

(4)对试管中剩余的数据进行检测，检测是否有DNA链 

存在。如果有，从中选择出包含顶点数最多的DNA分子链， 

通过译码就可得到图G的最大团。 

(a) (b) 

图2 一个6阶图与它所对应的补图 

结论 DNA计算的出现已经打开了人们畅想未来计算 

方式的视窗，推动了计算科学的发展。从遗传进化、人工神经 

网络和DNA分子生物技术对智能的模拟过程看，它们分别 

对应生物群体、生物神经元和生物分子三个截然不同的层次。 

由此可以看到，基于对DNA分子的模拟和研究不仅是解决 

复杂类问题的突破口，而且有可能更深刻地揭示智能形成的 

本质。 
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