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有向图k顶点导出子图的DNA粘贴算法
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(郑州大学信息工程学院　郑州４５０００１)
　

摘　要　在经典的电子计算中,有向图k顶点导出子图是一个高度复杂的问题.DNA 计算是近年来发展的以 DNA
为载体求解计算问题的非经典计算技术.文中研究了使用 DNA 计算解决有向图k顶点导出子图的问题,从而提出

了一种在粘贴机上运行的子图生成算法.首先,以粘贴机的标准生化元操作作为算法调用的基本算子;其次,使用顺

序与循环等程序结构,把上述基本算子按照一定的逻辑方式组织起来;最后,读取生化反应结果,即可获得给定有向图

的所有k顶点导出子图.仿真实验结果表明,与经典算法相比,新算法在理想条件下大幅缩短了子图生成时间.
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DNAStickerAlgorithmforkＧvertexInducedSubＧgraphsofDirectedGraphs

ZHU WeiＧjun　ZHANGChunＧyan　ZHOUQingＧlei　CHENYongＧhua
(SchoolofInformationEngineering,ZhengzhouUniversity,Zhengzhou４５０００１,China)

　

Abstract　HowtoobtainallthekＧvertexinducedsubＧgraphsinadirectedgraphisacomplexcomputationalproblem．

TheDNAcomputingisanonclassicalcomputingtechniquedevelopedinrecentyears,whichcanbeemployedtosolve

somecomplexcomputationalproblemsviaDNAsandtheirbiochemicalreactions．AimingatobtainingallthekＧvertex

inducedsubＧgraphsinadirectedgraphusingtheDNAcomputing,aDNAstickeralgorithmforconstructingsubＧgraphs

wasproposed．First,theexistingstickersystemprovidesthebasicoperatorsforthenewalgorithm．Eachofthesebasic

operatorshasitsbasiccomputationalfunction,andeachofthesebasicoperatorscanbeimplementedbyaspecificstanＧ

dardbiochemicalreaction．Second,thesebasicoperationscanbeorganizedinacertainlogicalway．Asaresult,someproＧ

gramstructures,suchassequenceandloop,areformed．Atlast,allthekＧvertexinducedsubＧgraphscanbeobtainedfor

agivendirectedgraph,byreadingtheresultsofthebiochemicalreactions．Thesesimulatedresultsdemonstratethatthe

newalgorithmsignificantlyreducesthetimewhichisrequiredbygeneratingsubＧgraphsunderidealconditions,comＧ

paredwiththeclassicalalgorithms．
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１　引言

著名的理论物理学家 Kaku曾在２０１２年预言,１０年内电

子计算机的工艺制造技术将达到极限[１].而 DNA 计算被公

认为有望成为解决上述问题的一条有效途径.DNA 计算最

早由图灵奖得主 Adleman教授开创,源自１９９４年 Adleman
教授在Science上发表的一篇关于使用脱氧核糖核酸(DeoxyＧ

ribonucleicAcid,DNA)分子解决一个小规模哈密顿路径问

题[２]的文章.由于 DNA计算方法相对于经典计算拥有巨大

的并行优势,因此使用 DNA分子来求解计算机科学问题,特

别是以 NP为背景的复杂计算问题,迅速成为一个国际热点

研究领域.除了哈密顿路径之外,图着色[３Ｇ５]、图的顶点覆

盖[６Ｇ１０]、图的团[１１Ｇ１５]、图的匹配[１６Ｇ１７]、旅行商[１８Ｇ１９]等 NP问题

也相继在 DNA计算的框架内得到了解决.此外,通用 DNA
计算机的研究也取得了关键突破[２０].

图作为一种重要的数学模型和数据结构,广泛应用于众

多领域.图论问题集为图的应用提供了理论基础.迄今为

止,作为一类重要的复杂计算问题,若干常用的图论方法已经

可以采用 DNA分子来实现.然而,这只是针对无向图而言,

对于一系列有向图的问题来说,目前尚缺乏有效的 DNA 计

算手段解决.特别是有向图k顶点导出子图的问题,目前尚

缺乏可求解的 DNA计算方法.这是本工作拟研究的课题.

本文第２节介绍粘贴机的相关知识;第３节介绍有向图

k顶点导出子图;第４节给出解决该问题的 DNA 算法;第５



节通过仿真实验评估算法效率;最后总结全文.

２　粘贴机模型

粘贴机是一种非自治的 DNA计算模型,由 Roweis等[２１]

提出.大致来说,粘贴机模型提供了一些元操作,DNA 计算

方法的研究人员可调用这些标准化的元操作,将这些元操作

按照顺序、条件、循环等逻辑关系组织起来,就可获得求解某

项具体 DNA计算问题的 DNA 算法.即粘贴机模型提供了

一个通用平台,把底层的基于 DNA 分子的生物学实现与高

层的计算问题及其求解方案隔离开来,使得 DNA 算法的研

究人员无需考虑底层硬件(生物学)实现.

粘贴机的详细结构可以参考文献[２１].粘贴存储器由存

储链和粘贴链两部分构成,其中存储链含有n个互不相同且

长链都为m 的子链;每个粘贴链长为 m,且必须恰与存储链

中的一个子链互补.据此,我们可以巧妙地将存储复合物用

二进制表示.存储链的每个子链可看成１个位(bit),若该子

链与其互补粘贴子链发生退火反应,则该子链表示１,否则表

示０.例如:

５′－TTTTTT|CCCAAA|GGGGGG|CCCTTT－３′

GGGTTT GGGAAA
则该存储复合物即可表示为０１０１.

如上所述,粘贴机上运行的所有 DNA 算法可由５种元

操作构成,根据不同的需求,设计不同的逻辑结构,从而编码

出不同的 DNA算法,解决相应的问题.这５种基本元操作

分别是:合并、分离、设置、清除和清空[２２].

合并(merge):取给定试管的并集,并将最终产物倒入同

一试管.即 merge(T１,􀆺,Tn)操作最终得到试管Tn,其中包

含试管T１ 到 Tn 中的所有存储链.

分离(separate):对于试管 T 和整数i,该操作产生两个

新的试管T＋ 和T－ ,其中T＋ 包含T 中第i个子链为１的所

有存储复合物,T－ 包含T 中第i个子链为０的所有存储复合

物[２３],其中１≤i≤n.

设置(set):将试管T 中所有存储链某一位的值全部置为

１.即set(T,i)操作后,试管T 中每个存储复合物的第i个子

链值都为１,其中１≤i≤n.

清除(clear):将试管T 中所有存储链某一位的值全部置

为１.即clear(T,i)操作后,试管T 中每个存储复合物的第i
个子链值都为０,其中１≤i≤n.而此操作一般采用加热的方

法将特定位的值由１变为０.

清空(discard):该操作将清空试管T中所有的存储复合物.

对于 DNA粘贴计算模型,其输入是一个包含可行解编

码链的初始试管,即一个含有许多 DNA 链的链库,输出是生

化反应产生物,这些分子产生物包含的编码信息就是所需要

的计算结果.此处,链库的定义如下.

定义１[２４]　设n≥k,m≥０.设 n＋m,
n

k
æ

è
ç

ö

ø
÷[ ] 链库是一个

包含n＋m 位数的 DNA分子多重集试管,其中n＋m 位数的

前n个字符是n的所有k组合,后m 个字符全为０.

３　有向图k顶点导出子图问题

有向图和k顶点导出子图[２２Ｇ２３]的定义如下.

定义２　有向图G＝(V,E)是一个二元组,其中顶点集

V＝(v１,􀆺,vn),边集E＝(e１,􀆺,em).对于每一个ei＝(vi１
,

vi２
)∈E,有vi１ ∈V∧vi２ ∈V,称vi１

为边ei 的起点,vi２
为边ei

的终点,其中n为顶点数,m 为边数.

定义３　在有向图G＝(V,E)中,图G∗ ＝(V∗ ,E∗ ),若

V∗ ⊆V,E∗ ⊆E∩(V∗/２),其中(V∗/２)是V∗ 的二元子集组

成的边集合,当|V∗|＝k时,称G∗ 为G的k顶点导出子图.

图１给出了一个有向图的例子.由图１可见,每条边都

具有方向性,并有特定的起点和终点.设k的值为３,根据定

义３可知图１中所有的３Ｇ顶点导出子图,如图２所示.

图１　有向图G１

Fig．１　DirectedgraphG１

图２　有向图G１ 的３Ｇ顶点导出子图

Fig．２　３ＧvertexinducedsubＧgraphsofdirectedgraphG１

４　算法

４．１　算法描述

根据粘贴机模型,本文设计了可求解有向图k顶点导出

子图的 DNA粘贴算法,如算法１所示.

算法１　有向图k顶点导出子图的 DNA粘贴算法

Input:T＝(n＋nm＋m,Ck
n)

Output:所有k顶点导出子图的二进制表达形式

Begin

１．fori←１tomdo

２．　　separate(T,T＋ ,T－ ,i１);/∗i１ 是第i条边的起点∗/

３．　　separate(T＋ ,T＋＋ ,T＋－ ,i２);/∗i２ 是第i条边的终点∗/

４．　　set(T＋＋ ,n＋(i－１)×m＋i１);/∗第i条边对应的第１个顶点

位置设为１∗/

５．　　set(T＋＋ ,n＋(i－１)×m＋i２);/∗第i条边对应的第２个顶点

位置设为１∗/

６．　　merge(T－ ,T＋－ ,T＋＋ ,T)

７．endfor

８．returnT

End

下面通过例１来解释算法的原理与运行过程.

０１３ 计 算 机 科 学 　２０１９年



例１　求图１的所有４个３Ｇ顶点导出子图.
设计粘贴机数据结构T＝(n＋nm＋m,Ck

n)＝(４＋４×４＋
４,C３

４)(见表１).从４个顶点中选出３个,有C３
４ ＝４种选法.

表１中的每一行分别表示一种选法(也就是一个子图),以及

其对应的 DNA分子编码.每一行的前４位(分子编码的前４
位)表示对应选出的顶点子集,分别是v１,v２,v３;v１,v２,v４;

v１,v３,v４;v２,v３,v４.所有分子编码的后４位表示对应４条边

的方向.如果一条边ei 的方向是从小数字序号顶点指向大

数字序号顶点,那么对应的p(ei)被设置为１;如果一条边ei

的方向是从大数字序号顶点指向小数字序号顶点,那么对应

的p(ei)被设置为０.换句话说,每行前４位与后４位的初始

化取值在整个算法运行过程中保持不变.每行中间的４×４
位编码在算法运行前被初始化为０,在算法运行过程中,这部

分编码的取值动态改变,算法结束时它们的值就表示从子图

选出的边,以及这些边的两个顶点.

表１　图２中各子图中的顶点集/边集与二进制的对应关系

(算法运行之前的试管状态)

Table１　Relationshipbetweenvertexset/edgesetandbinarystrings

ineachsubＧgraphofFig．２(stateoftesttubebeforealgorithmruns)

v１,v２,

v３,v４

e１(v１,

v２,v３,v４)
e２(v１,

v２,v３,v４)
e３(v１,

v２,v３,v４)
e４(v１,

v２,v３,v４)
p(e１),p(e２),

p(e３),p(e４)

１１１０ ００００ ００００ ００００ ００００ １０１１
１１０１ ００００ ００００ ００００ ００００ １０１１
１０１１ ００００ ００００ ００００ ００００ １０１１
０１１１ ００００ ００００ ００００ ００００ １０１１

算法的每次循环对一条边进行处理.以第１条边为例,

处理过程如下:首先,算法执行两个separate语句,把第１条

边对应的两个顶点(即v１,v３)均出现的两个子图,也就是第１
个和第３个子图(对应于表１中的第１行和第３行)的 DNA
分子置入试管T＋＋ ;然后,算法执行两个set语句,把T＋＋ 中

的所有分子(上述两个子图)的e１(v１,v２,v３,v４)部分做如下

修改,第１条边所对应的两个顶点(v１,v３)在第１行和第３行

的相应位置被置为１,即e１(v１,v２,v３,v４)的第１行被设置为

１０１０,第３行被设置为１０１０.因为其他两行不在T＋＋ 中,所

以set语句不对它们进行修改.因此e１(v１,v２,v３,v４)的第２
行和第４行的取值不发生改变,仍为００００.这样,算法的第１
次循环结束,对第１条边处理完毕,e１(v１,v２,v３,v４)的所有４
行取值被最终确定,并不再被算法的后续执行过程修改.

以此类推,算法的第i次循环处理第i条边,并最终确定

ei(v１,v２,v３,v４)的所有４行取值.这样,当算法结束时,所有

的ei(v１,v２,v３,v４)的４行取值均被最终确定,如表２所列,这

就是整个 DNA计算得到的结果.

表２　图２各子图中的顶点集/边集与二进制的对应关系

(算法运行之后的试管状态)

Table２　Relationshipbetweenvertexset/edgesetandbinarystrings

ineachsubＧgraphofFig．２(stateoftesttubeafteralgorithmruns)

v１,v２,

v３,v４

e１(v１,

v２,v３,v４)
e２(v１,

v２,v３,v４)
e３(v１,

v２,v３,v４)
e４(v１,

v２,v３,v４)
p(e１),p(e２),

p(e３),p(e４)

１１１０ １０１０ １１００ ００００ ００００ １０１１
１１０１ ００００ １１００ ００００ １００１ １０１１
１０１１ １０１０ ００００ ００１１ １００１ １０１１
０１１１ ００００ ００００ ００１１ ００００ １０１１

　　根据表２结果即可画出４个子图,以第１个子图为例.

参见表２第１行,前４位是１１１０,因此v１,v２,v３ 这３个顶点

被选中;e１(v１,v２,v３,v４)是１０１０,因此在v１,v３ 之间画一条

边,标记为e１;e２(v１,v２,v３,v４)是１１００,因此在v１,v２ 之间画

一条边,标记为e２;e３(v１,v２,v３,v４)是００００,因此不在该子图

中增加e３;同理,不增加e４.可见,该子图有两条边,分别是e１

和e２.接下来为这两条边确定方向.参见表２第１行的最后

４位,由于p(e１)＝１,因此e１ 的方向是由小序号顶点到大序

号顶点,即从v１ 到v３;因为p(e２)＝０,所以e２ 的方向是由大

序号顶点到小序号顶点,即从v２ 到v１.这样,就画出了第１
个子图.

重复上述过程即可画出所有子图,如图２的４个子图所

示.表２的每一行对应一个子图的所有信息,由于这些信息

不仅指出了子图选中的边,而且给出了这些边分别对应的顶

点,甚至边的方向.因此,表２信息完备,不需要表格之外的任

何其他信息,特别是不需要对照原图,即可画出所有子图.

例１结束.

４．２　复杂度分析

对新算法进行复杂度分析,算法中的所有生化元操作和

电子元操作的执行时间均被统一定义为标准 CPU 时间,即

O(１),可证明如下命题成立.

命题１　新算法的最坏时间复杂度为 O(m).

证明:算法的每次循环执行了２次separate生化元操作、

２次set生化元操作、１次 merge生化元操作,以及４×２次电

子元操作(加减乘除),因此１次循环所需时间为 O(１３).由于

循环被执行了m 次,因此需要的时间复杂度为 O(１３×m)＝

O(m).

命题得证.

５　仿真实验

５．１　实验目的、实验平台与实验方法

我们从生物可实现和时间效率两个角度考量新算法.

粘贴机提供的元操作集是鲁棒的,使用该集合写出的算

法程序可确保其完整实现计算功能[２２],免于不确定的生物因

素影响.因此,新算法的生物有效性可由粘贴机模型的生物

有效性[２２,２５]来保证.

为了对基于 DNA粘贴机的有向图k顶点导出子图算法

与基于电子计算的有向图k顶点导出子图算法的时间效率进

行比较,使用如下平台进行仿真实验:CPU 为Intel(R)Core
(TM)i７,内存８GB,windows７,MATLABR２０１４a.为了使

两种方法具有可比性,两个算法中所有的生化元操作与电子

元操作均被定义为标准 CPU 时间.使用 MATLAB仿真算

法的主要功能即可评估算法运行所需时间.

５．２　实验结果与分析

仿真实验结果如图３所示.图３中斜面表示新算法的运

行时间,曲面则表示经典算法的运行时间.随着图３中节点

数n的增加,经典算法所需时间急剧增加,而新算法所需时间

仅仅随着图中边数 m 的增加而线性增加.造成这一现象的

原因在于:DNA算法使用了大量的分子参与并行计算,而经

典算法的电子硬件结构限制了算法的并行性.由此可见,
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DNA计算用于求解有向图k顶点导出子图问题具有显著的

优势.

(a)k＝３ (b)k＝５

(c)k＝８ (d)k＝１０

图３　新算法与经典算法运行时间的比较

Fig．３　Comparisonofrunningtimebetweennewalgorithmand

classicalalgorithm

６　相关工作比较

作为古老的计算问题,有向图解方案目前仍在继续发展,

一些研究工作对有向图论展开了研究.例如,在给定时空限

制下计算强连通成份[２６]、寻找稠子图[２７]等,而本文工作使用

了 DNA计算技术来求解有向图问题.

除了研究将粘贴机模型用于求解计算问题之外,近年来

也有一些工作致力于研究模型本身,主要表现在扩展模型和

自身理论的发展.关于前者,双面粘贴系统[２８]、带复杂结构

的变体粘贴模型[２９]、概率粘贴系统[３０]、权重粘贴系统[３１]被相

继提出,以满足解决不同计算问题的需要.关于后者,展开了

粘贴机的表达能力[３２]以及与 WC自动机关系[３３]的研究,以

便探索它的可用范围.与这些工作不同,本文工作借助了粘

贴机模型来求解具体的图论计算问题.

文献[２４]分别给出了求解k边导出子图问题和k 顶点导

出子图问题的 DNA算法,这两种算法均可处理无向图,但不

能处理有向图.本文提出的新算法可同时对无向图与有向图

的k顶点导出子图问题进行求解.文献[２４]中两种算法运行

获得的生化反应结果不包含顶点与边的位置关系,因此,读取

生化反应结果之后,还需要人工对比原图才能画出相应的无

向子图.而本文针对处理k顶点导出子图,给出的新算法运

行获得的生化反应结果,不仅包含顶点与边的所有位置关系

信息,而且包含边的方向信息,因而无需人工参考原图就能直

接由生化反应结果画出有向子图.

文献[２３]给出求解k边导出子图问题的一种 DNA 算

法.该算法与本文提出的新算法的不同点在于:前者处理k
边导出子图,而后者处理k顶点导出子图.二者的相同点在

于均可处理有向图.相比而言,新算法具有如下优势:由文献

[２３]中所提算法运行后得到的生化反应结果可直接得出所需

子图中的顶点与边的位置关系;而新算法运行后的生化反应

结果不仅可以直接得出上述位置关系,而且直接蕴含了边的

方向,即使用新算法获得子图的过程中人工参与度更低.

结束语　本文提出了一种使用 DNA 分子求解有向图k
顶点导出子图的方法.从已有文献来看,未见可求解该问题

的 DNA算法的报道.新方法在 DNA 计算的框架内初步解

决了有向图k顶点导出子图问题,这是本文工作的主要成果

与贡献.

作为一种 DNA计算方法,新算法在实际使用中需要非

常谨慎地处理 DNA分子.粘贴机可以被认为是一个机器人

工作站,它由一些机器人(手臂、泵装置、加热器、冷却器)、控

制机器人的微处理器和若干试管组成,其中,微处理器控制机

器人和试管,使得粘贴算法的操作按顺序执行[２４].在粘贴机

上实现合并元操作时,如果 DNA处理不慎,可能会被剪切力

切成碎片,而且,DNA分子可能会残留在试管壁上,最终导致

它们丢失[２４].然而,这个瑕疵并非新算法特有,而是粘贴机

算法的共性不足.此外,文献[２４]指出,粘贴机算法的最大共

性问题在于清除元操作———粘贴链一旦失活,解链将无法正

常进行.然而即便如此,该生化元操作仍可在不影响计算完

备性的前提下实现清除,何况新算法并未使用清除这一粘贴

机中问题最大[２４]的生化元操作,由此可见,新算法固然与其

他 DNA算法一样对生化实验操作水平提出要求,但这并不

影响其在生物学上的可实现性.由粘贴机模型带来的粘贴算

法的不足,是我们下一步需要研究的问题.
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