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可满足问题的分子信标计算模型
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摘　要　分子信标（ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ）是一种发夹状的荧光探针，它可以特异地和那些与分子信标的环（Ｌｏｏｐ）互

补的核酸靶序列杂交，具有单个碱基错配的检测能力．肽核酸（ＰｅｐｔｉｄｅＮｕｃｌｅｉｃＡｃｉｄ）是人工合成的核酸（ＤＮＡ）的

类似物．ＰＮＡ骨架为酰胺键，与ＤＮＡ补链杂交更稳定，可以阻止聚合酶延伸反应．文中将可满足问题的约束变量

编码于分子信标的环部识别区，通过分子信标与使得给定范式为真的变量的ＰＮＡ补链杂交，再利用ＰＮＡ链可以

阻止聚合酶延伸反应的性质，用限制性内切酶ＥｃｏＲＩ降解对应于非解的分子信标，最后通过加热表面使分子信标

构形发生变化，产生荧光读解．提出的可满足问题的分子信标计算模型具有可靠性高、无需观察和记录计算的中间

结果、读解简单等优点．
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ｃｅｎｃｅ，ａｎｄｎｅｅｄｎ’ｔｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｃｅｌａｂｅｌＤＮＡｍｏｌｅ

ｃｕｌｅ，ｗｈｉｃｈｃａｎｅａｓｉｌｙｄｅｔｅｃｔｔｈｅｆｉｎａｌｒｅｓｕｌｔｓ．Ａｔ
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ｉｎｔｏｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｐａｒａｄｉｇｍ，ａｎｄｔｈｅｎｅｅｄｆｏｒｃｏｍ

ｐｕｔｉｎｇｔｈｅｂｏｎｄｅｎｅｒｇｙａｆｔｅｒ ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｓ

ｈｙｂｒｉｄｉｚａｔｉｏｎ，ｔｏｅｎｓｕｒｅｔｈａｔｔｈｅｈｙｂｒｉｄｉｚａｔｉｏｎｗｉｌｌ

ｂｅａｂｌｅｔｏｏｐｅｎｔｈｅＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｓ，ｉｎｄｕｃｅｆｌｕ

ｏｒｅｓｃｅｎｃｅ．Ｉｎａｄｄｉｔｉｏｎ，ｉｎｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓ，
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ｓｕｌｔｓｔｉｍｅａｆｔｅｒｔｉｍｅ．Ｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ，ｗｅｕｓｅＰｅｐｔｉｄｅ

ＮｕｃｌｅｉｃＡｃｉｄ（ＰＮＡ）ｍｏｌｅｃｕｌｅａｎｄＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａ

ｃｏｎｔｏａｈｉｇｈｄｅｇｒｅｅｏｆｓｐｅｃｉｆｉｃｉｔｙｏｆｈｙｂｒｉｄｉｚａｔｉｏｎ，

ｔｈｅｎｕｓｅｔｈｅｃｈａｒａｃｔｅｒｔｈａｔＰＮＡｃｈａｉｎｃａｎｐｒｅｖｅｎｔ

ｔｈｅｐｏｌｙｍｅｒａｓｅｅｘｔｅｎｓｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ，ａｎｄｕｓｅｒｅｓｔｒｉｃ

ｔｉｏｎｅｎｚｙｍｅｔｏｄｅｇｒａｄｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
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ｉｎｇ ｍａｋｅｓ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｂｅａｃｏｎ’ｓ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ

ｃｈａｎｇｅ，ｔｈｅｎｐｒｏｄｕｃｅｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｃｅｆｏｒｓｏｌｕｔｉｏｎｄｅ

ｔｅｃｔｉｏｎ．Ｔｈｅｐｒｏｐｏｓｅｄ ｍｏｄｅｌｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒｈａｓ

ｍａｎｙａｄｖａｎｔａｇｅｓ，ｓｕｃｈａｓｈｉｇｈｒｅｌｉａｂｉｌｉｔｙ，ｎｏｔｎｅｅ

ｄｉｎｇｔｏｏｂｓｅｒｖｅｔｈｅｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｒｅｓｕｌｔｉｎｔｈｅｃａｌｃｕ
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ｓｅｑｕｅｎｃｅｏｆｔｈｅｌｏｏｐｉｓｔｈｅｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆＭｏｌｅｃｕ

ｌａｒＢｅａｃｏｎ（ｔｈｅｔａｒｇｅｔｇｅｎｅｓｅｑｕｅｎｃｅ），ａｎｄｉｔｃａｎ

ｓｐｏｎｔａｎｅｏｕｓｌｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｌｙｈｙｂｒｉｄｉｚｅｗｉｔｈｔａｒｇｅｔ
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１０２２１２期 殷志祥等：可满足问题的分子信标计算模型
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ｈｅａｔｉｎｇ．Ｔｈｅｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔａｒｙｂａｓｅｏｆｔｈｅｓｔｅｍｉｓ
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ｏｆｔｈｅｈｙｂｒｉｄｉｚａｔｉｏｎ，ｂｕｔａｌｓｏｂｅｃａｕｓｅｉｔｓｓｋｅｌｅｔｏｎ
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ｓｏｌｕｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅ１５ｍｅｒＤＮＡ／ＤＮＡ

ｄｏｕｂｌｅｓｔｒａｎｄｉｓａｂｏｕｔ７０℃，ｗｈｉｌｅｓｏｌｕｔｉｏｎｔｅｍ

ｐｅｒａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇＰＮＡ／ＤＮＡｄｏｕｂｌｅ

ｓｔｒａｎｄｅｄｉｓｏｎｌｙ５５℃．ＰＮＡａｎｄｔｈｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆ

ｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔａｒｙＤＮＡａｌｓｏｓｈｏｗｈｉｇｈｓｐｅｃｉｆｉｃｉｔｙ，１５

ｍｅｒＰＮＡ／ＤＮＡ’ｓｍｉｓｍａｔｃｈｉｓｍｏｒｅｖｏｌａｔｉｌｅｔｈａｎ

ｔｈｅＤＮＡ／ＤＮＡ．Ａｓｉｎｇｌｅｂａｓｅｍｉｓｍａｔｃｈｏｆ１５ｍｅｒ

ＰＮＡ／ＤＮＡ ｍａｙｍａｋｅｓｏｌｕｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｒｏｐ

８℃ｔｏ２０℃ （ｔｈｅａｖｅｒａｇｅｉｓ１５℃），ｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄ

ｉｎｇＤＮＡ／ＤＮＡｄｏｕｂｌｅｓｔｒａｎｄｓｉｎａｓｉｎｇｌｅｂａｓｅｍｉｓ

ｍａｔｃｈｍａｙｍａｋｅｓｏｌｕｔｉｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｒｏｐ４℃ｔｏ

１６℃ （ｔｈｅａｖｅｒａｇｅｏｆ１１℃）．Ｉｎａｄｄｉｔｉｏｎ，ｂｅｃａｕｓｅ

ＰｅｐｔｉｄｅＮｕｃｌｅｉｃＡｃｉｄｉｓ ｍａｎｍａｄｅ，ｗｉｔｈｏｕｔｔｈｅ

ｄｅｇｒａｄａｔｉｏｎｏｆＮｕｃｌｅｉｃＡｃｉｄＥｎｚｙｍａｔｉｃ，ａｎｄｐｏｌｙ

ｍｅｒａｓｅ’ｓｅｆｆｅｃｔ，ｙｏｕｃａｎｂｌｏｃｋｐｏｌｙｍｅｒａｓｅｅｘｔｅｎ

ｓｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ．Ａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｉｓｆｅａｔｕｒｅ，ｗｅｃａｎ

ｄｅｌｅｔｅＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｓｗｈｉｃｈｄｏｅｓｎ’ｔｍｅｅｔｔｈｅ

ｐａｒａｄｉｇｍｆｒｏｍｔｈｅｓｕｒｆａｃｅ，ａｆｔｅｒｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆ

ｔｈｉｓｐａｒａｄｉｇｍ’ｓｉｔｅｍｓ，ｔｈｅｒｅｍａｉｎｉｎｇ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

Ｂｅａｃｏｎｓｉｓｔｈｅｒｅｓｕｌｔｍｅｔｔｏｔｈｅｐａｒａｄｉｇｍ．

３　犛犪狋犻狊犳犻犪犫犻犾犻狋狔犘狉狅犫犾犲犿

ＳａｔｉｓｆｉａｂｉｌｉｔｙＰｒｏｂｌｅｍ（ＳＡＴＰｒｏｂｌｅｍ）：Ｓｕｐ

ｐｏｓｅ犃＝｛狓１，狓２，…，狓狀｝ｉｓＢｏｏｌｅａｎｖａｒｉａｂｌｅｓ’ｃｏｌ

ｌｅｃｔｉｏｎ，

犆犻＝犫１∨犫２∨…∨犫犽（犻＝１，２，…，犿）

ｉｓｄｉｓｊｕｎｃｔｉｖｅｎｏｒｍａｌｆｏｒｍｃｏｍｐｏｓｅｄｂｙｔｈｅＢｏｏｌｅ

ａｎｄｉｓｊｕｎｃｔｉｏｎ（∨），ｉｎｉｔ，犫狉＝狓犼ｏｒ犫狉＝狓
－
犼（狉＝１，

２，…，犽；犼＝１，２，…，狀）；犳＝犆１∧犆２∧…∧犆犿ｉｓ

ｃｏｎｊｕｎｃｔｉｖｅｎｏｒｍａｌｆｏｒｍｃｏｍｐｏｓｅｄｂｙｔｈｅＢｏｏｌｅａｎ

ｄｉｓｊｕｎｃｔｉｏｎ，ｉｎｉｔ，犆犻（犻＝１，２，…，犿）ｉｓｄｉｓｊｕｎｃｔｉｖｅ

ｎｏｒｍａｌｆｏｒｍ．Ｓｕｐｐｏｓｅαｉｓａｓｓｉｇｎｍｅｎｔｆｏｒａｇｒｏｕｐ

ｏｆｖａｒｉａｂｌｅｓ’ｖａｌｕｅ狓１，狓２，…，狓狀，ｗｈｅｒｅｅａｃｈｖａｒｉａ

ｂｌｅｖａｌｕｅｉｓ０ｏｒ１，ｉｆαｍａｋｅｓ犳（α）＝１，ｔｈｅｐｒｏｂ

ｌｅｍｃａｎｂｅｃａｌｌｅｄｂｅｉｎｇｓａｔｉｓｆｉｅｄ，ｏｔｈｅｒｗｉｓｅ，ｃａｌｌｅｄ

ｎｏｔｂｅｉｎｇｓａｔｉｓｆｉｅｄ，ａｎｄｔｈｉｓｐｒｏｂｌｅｍｉｓｃａｌｌｅｄａｓ

ＳａｔｉｓｆｉａｂｉｌｉｔｙＰｒｏｂｌｅｍ（ＳＡＴＰｒｏｂｌｅｍ）．Ｗｈｅｎｅａｃｈ

ｉｔｅｍｉｎｔｈｅｄｉｓｊｕｎｃｔｉｖｅｎｏｒｍａｌｆｏｒｍｈａｓｎｏｔｍｏｒｅ

ｔｈａｎ犽ｖａｒｉａｂｌｅｓ，ｗｅｃａｌｌｉｔ犽ＳａｔｉｓｆｉａｂｉｌｉｔｙＰｒｏｂｌｅｍ
（犽ＳＡＴＰｒｏｂｌｅｍ）．Ｓｐｅｃｉａｌｅｘａｍｐｌｅｉｓｗｈｅｎ犽＝３，

ｔｈａｔｉｓ，ｅａｃｈｉｔｅｍｉｎｔｈｅｄｉｓｊｕｎｃｔｉｖｅｎｏｒｍａｌｆｏｒｍ

ｈａｓｎｏｔｍｏｒｅｔｈａｎ３ｖａｒｉａｂｌｅｓ，ｗｅｃａｌｌｉｔ３Ｓａｔｉｓｆｉ

ａｂｉｌｉｔｙＰｒｏｂｌｅｍ （３ＳＡＴ Ｐｒｏｂｌｅｍ）．Ｉｔｈａｓｂｅｅｎ

ｐｒｏｖｅｄｔｈａｔｗｈｅｎ犽＝３，ｔｈｉｓＳａｔｉｓｆｉａｂｉｌｉｔｙＰｒｏｂｌｅｍ

ｉｓＮＰＣｏｍｐｌｅｔｅｐｒｏｂｌｅｍ．

ＷｅｕｓｅｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｍｅｔｈｏｄｔｏｓｏｌｖｅｔｈｅＳａｔｉ

ｓｆｉａｂｉｌｉｔｙＰｒｏｂｌｅｍ（ＳＡＴＰｒｏｂｌｅｍ）：

Ｓｔｅｐ１．ｇｅｎｅｒａｔｅａｌｌｐｏｓｓｉｂｌｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｈｅ

ｐｒｏｂｌｅｍｇｅｎｅｒａｔｅｄ．

Ｓｔｅｐ２．ｕｓｅｅｖｅｒｙｐｏｓｓｉｂｌｅｒｅｓｕｌｔ，ｉｆａｐｏｓｓｉｂｌｅ

ｒｅｓｕｌｔｍａｙｍａｋｅｅａｃｈｉｔｅｍｏｆｔｈｅｃｏｎｊｕｎｃｔｉｖｅｎｏｒ

ｍａｌｆｏｒｍｆａｌｓｅ，ｄｅｌｅｔｅｔｈｉｓｒｅｓｕｌｔ．

Ｓｔｅｐ３．ｇｅｎｅｒａｔｅｔｈｅｒｅｍａｉｎｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓ．

Ｓｔｅｐ４．Ｒｅｐｅａｔｆｏｒｔｗｏａｎｄｔｈｒｅｅｓｔｅｐｓ，ｗｅ

ｃａｎｄｅｌｅｔｅａｌｌｎｏｎｓｏｌｕｔｉｏｎ，ｔｈｕｓｗｅｈａｖｅｅｓｔｉｍａｔｅｄ

ｔｈｅＳＡＴＰｒｏｂｌｅｍ．

４　犕狅犱犲犾犛狔狊狋犲犿狅犳犛犃犜犘狉狅犫犾犲犿

ＦｏｒＳＡＴＰｒｏｂｌｅｍｗｈｉｃｈｈａｓ狀ｖａｒｉａｂｌｅｓｃａｌｌｅｄ

狓１，狓２，…，狓狀ａｎｄ犿ｃｏｎｊｕｎｃｔｉｖｅｎｏｒｍａｌｆｏｒｍｓ，
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ｆｉｒｓｔｓｙｎｔｈｅｓｉｚｅ２狀ｋｉｎｄｓｏｆｓｈｏｒｔｏｌｉｇｏｎｕｃｌｅｏｔｉｄｅｓ

ｆｒａｇｍｅｎｔｓ，ａｎｄｐｕｔｔｈｅｍｉｎｔｏｔｗｏｇｒｏｕｐｓ，ｗｉｔｈ狀

ｋｉｎｄｓｏｆｏｌｉｇｏｎｕｃｌｅｏｔｉｄｅｓｉｎｔｈｅｆｉｒｓｔｇｒｏｕｐｂｅｉｎｇ

ｓｅｐａｒａｔｅｌｙｅｎｃｏｄｅｄａｓｖａｒｉａｂｌｅｓ狓１，狓２，…，狓狀，ａｎｄ

狀ｋｉｎｄｓｏｆｏｌｉｇｏｎｕｃｌｅｏｔｉｄｅｓｉｎｔｈｅｓｅｃｏｎｄｇｒｏｕｐａｓ

ｖａｒｉａｂｌｅｓ狓′１，狓′２，…，狓′狀（ｆｏｒ狓犻，ｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ

ｏｌｉｇｏｎｕｃｌｅｏｔｉｄｅｉｓ狓犻＝１，ｆｏｒ狓′犻，ｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ

ｏｌｉｇｏｎｕｃｌｅｏｔｉｄｅｉｓ狓犻＝０）．Ｕｓｅｔｈｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆ

２狀ｋｉｎｄｓｏｆｏｌｉｇｏｎｕｃｌｅｏｔｉｄｅｓｉｎｔｈｅｓｅｔｗｏｇｒｏｕｐｓａｓ

ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｚｏｎｅ（ｔｈｅｔｏｔａｌｂｅ

ｉｎｇ２
狀），ｅａｃｈｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｉｎｃｌｕｄｉｎｇ狀ｏｌｉｇｏｎｕｃｌｅ

ｏｔｉｄｅｓｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｅｄ ｔｏｂｙ ｖａｒｉａｂｌｅｓ． Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

Ｂｅａｃｏｎ’ｓｓｔｅｍｉｓｐｕｂｌｉｃｓｅｑｕｅｎｃｅｗｉｔｈ６ｂａｓｅｓ，

５′－ＧＴＡＴＡＴ－３′

３′－ＣＡＴＡＴＡ－５｛ ｝′ ，ｃｈｏｏｓｅｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｔ ｇｒｅｅｎ

（ＦｌｕｏｒｅｓｃｅｎｔＧｒｅｅｎＡＢＩ）ａｓＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ’ｓ

ｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｔｇｒｏｕｐ（Ｒｅｐｏｒｔｅｒ），ＤＡＢＣＹＬｉｓＭｏｌｅｃ

ｕｌａｒＢｅａｃｏｎ’ｓｑｕｅｎｃｈｉｎｇｇｒｏｕｐ（Ｑｕｅｎｃｈｅｒ）．Ａｆｔｅｒ

ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｈａｓｂｅｅｎｆｉｎｉｓｈｅｄ，ｕｓｅ５′Ｔｈｉｏｌ

Ｍｏｄｉｆｉｅｒ’ｓｃａｒｂｏｎａｔｏｍｓａｓｔｈｅｃｏｎｎｅｃｔｉｏｎａｒｍ
（５′－ＨＳ－Ｃ６－Ｔ１０－ＧＡＡＴＴＣ－，…－３′），ｍａｋｅ

ａｌｌＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｆｉｘｉｎｓｕｒｆａｃｅｏｆｃａｒｒｉｅｒｓ，ｏｆ

ｗｈｉｃｈＴ１０ｉｓ１０ｂａｓｅｓ’Ｓｐａｃｅｒｓｅｑｕｅｎｃｅ，ｓｅｑｕｅｎｃｅ
｛５′－ＧＡＡＴＴＣ－３′｝ｉｓＥｃｏＲＩ’ｓｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｓｉｔｅ．

ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｗｉｌｌｂｅｏｎｔｈｅｏｒｄｅｒｏｆｌａｂｅｌｉｎｇ

ｒｉｇｈｔｔｏｌｅｆｔ，ｔｈｅｙｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｔｏｖａｒｉａｂｌｅｃｏｍｂｉｎａ

ｔｉｏｎｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ’ｓａｎｎｕｌａｒｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎ

ｚｏｎｅ．Ｆｉｎａｌｌｙ，ｃｏｍｂｉｎｅｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔａｒｙｓｔｒａｎｄｏｆ

２狀ｋｉｎｄｓｏｆｏｌｉｇｏｎｕｃｌｅｏｔｉｄｅｆｒａｇｍｅｎｔｓｉｎｔｈｅｆｉｒｓｔ

ａｎｄｓｅｃｏｎｄｇｒｏｕｐ，ｔｈｅｙａｒｅｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙｅｘｐｒｅｓｓｅｄ

ａｓ狓
－
１，狓

－
２，…，狓

－
狀ａｎｄ狓

－
′１，狓

－
′２，…，狓

－
′狀．

Ｓｔｅｐ２ｏｆｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇａｌｇｏｒｉｔｈｍ：Ｏｎｅｉｔｅｍ

ｏｆｇｉｖｅｎｃｏｎｊｕｎｃｔｉｖｅｎｏｒｍａｌｆｏｒｍ，ｈｙｂｒｉｄｉｚｅｓｗｉｔｈ

ＰＮＡｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔａｒｙｓｔｒａｎｄ（狓
－
犻ｏｒ狓

－
′犻）ｗｈｉｃｈｃｏｒ

ｒｅｓｐｏｎｄｓｔｏｖａｒｉａｂｌｅｍａｄｅｔｈｉｓｉｔｅｍｔｒｕｅ．Ｉｔｅｎａｂｌｅｓ

ｉｔｓｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｚｏｎｅｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｔｏｈａｖｅ

ＰＮＡｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔａｒｙｓｔｒａｎｄ（狓
－
犻ｏｒ狓

－
′犻），ａｎｄｅｎａ

ｂｌｅｓｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｚｏｎｅｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｔｈａｔ

ｍａｋｅｓｉｔｅｍｆａｌｓｅｎｏｔｔｏｈａｖｅＰＮＡｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔａｒｙ

ｓｔｒａｎｄ（狓
－
犻ｏｒ狓

－
′犻）．Ｈｅａｔｉｎｇｕｎｔｉｅｄｄｏｕｂｌｅｓｔｒａｎｄｏｆ

ｓｔｅｍ，ｉｔｍａｋｅｓＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｌｉｎｅａｒ．Ａｄｄｔｈｅ

ｂｕｆｆｅｒｓｏｌｕｔｉｏｎ，ｐｏｌｙｍｅｒａｓｅａｎｄＤＮＡｐｒｉｍｅｒｉｎｔｈｅ

ｓｕｒｆａｃｅａｇａｉｎ，ａｎｄｔｈｅｐｒｉｍｅｒｉｓｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔａｒｙ

ｓｔｒａｎｄｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ’ｓｔｅｍｉｎｔｈｅ３′（｛５′－

ＡＴＡＴＡＣ－３′｝），ｔｈｅｎｒｅａｃｔｐｏｌｙｍｅｒａｓｅｅｘｔｅｎｓｉｏｎ

ｒｅａｃｔｉｏｎ．ＣｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｍｅｔ

ｔｈｉｓｎｏｒｍａｌｆｏｒｍ，ｉｔｓｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｚｏｎｅｈａｖｅｔｈｅ

ｈａｌｆｂｒｅｄＰＮＡｃｈａｉｎ，ａｎｄＰＮＡｓｋｅｌｅｔｏｎｏｆｔｈｅ

ｐｅｐｔｉｄｅｐｒｅｖｅｎｔｓｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎ，ｓｏ，ＥｃｏＲＩ’ｓｒｅｃｏｇ

ｎｉｔｉｏｎｓｉｔｅｉｓｓｔｉｌｌｓｉｎｇｌｅｃｈａｉｎａｆｔｅｒｐｏｌｙｍｅｒａｓｅｅｘ

ｔｅｎｓｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ，ａｎｄｉｔｃａｎ’ｔｂｅｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄｂｙＥｃｏ

ＲＩａｎｄｄｅｇｒａｄｅｄ．ＣｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａ

ｃｏｎｔｈａｔｄｏｅｓｎ’ｔｍｅｅｔｍｅｔｔｈｉｓｎｏｒｍａｌｆｏｒｍ，ａｆｔｅｒ

ｔｈｉｓｒｅａｃｔｉｏｎ，ｂｅｃａｕｓｅｏｆｉｔｓｌｏｏｐｎｏｔｈａｖｉｎｇＰＮＡ

ｃｈａｉｎ，ｔｈｅｐｒｉｍｅｒ（｛５′－ＡＴＡＴＡＣ－３′｝）ｉｓｅｘ

ｔｅｎｄｅｄｔｏＥｃｏＲＩ’ｓｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｓｉｔｅ（｛５′－ＧＡＡＴ

ＴＣ－３′｝），ｂｅｃｏｍｅｓｄｏｕｂｌｅｓｔｒａｎｄｗｉｔｈｐｏｌｙｍｅｒ

ａｓｅ’ｓｅｆｆｅｃｔ，ａｎｄｉｓｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄｂｙＥｃｏＲＩａｎｄｄｅｇｒａｄ

ｅｄ．ＡｄｄｔｈｅｂｕｆｆｅｒｓｏｌｕｔｉｏｎａｎｄＥｃｏＲＩ，ｔｈｅｎｃｌｅａｎ

ａｎｄｒｅｍｏｖｅ ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ ｗｈｉｃｈ ｍａｋｅｓｔｈｅ

ｉｔｅｍｆａｌｓｅ．

Ｓｔｅｐ３ｏｆｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇａｌｇｏｒｉｔｈｍ：Ｈｅａｔｉｎｇ

ｔｈｅｃｈａｉｎ，ｃｌｅａｎａｎｄｒｅｍｏｖｅｔｈｅｈｙｂｒｉｄｉｚｅｄｃｏｍｐｌｅ

ｍｅｎｔＰＮＡｓｔｒａｎｄｓ（狓
－
犻 ｏｒ狓

－
′犻）ｏｆｔｈｅｖａｒｉａｂｌｅｓ．

Ｔｈｅｎ，ａｎｎｅａｌｍａｋｅｓＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ’ｓｃｏｎｆｏｒ

ｍａｔｉｏｎｃｌｏｓｅｄｌｏｏｐｌｉｋｅａｇａｉｎ．

Ｓｔｅｐ４ ｏｆｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ：Ｒｅｐｅａｔ

ｔｗｏａｎｄｔｈｒｅｅｓｔｅｐｓ．ＡｌｌＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｓｃｏｒｒｅ

ｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｎｏｎｓｏｌｕｔｉｏｎｓｗｉｌｌｂｅｒｅｍｏｖｅｄｉｎｔｈｅ

ｓｕｒｆａｃｅ．Ｗｈｅｎａｌｌｉｔｅｍｓｈａｖｅｂｅｅｎｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ，ｉｆ

ｔｈｅｒｅａｒｅＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｓｉｎｔｈｅｓｕｒｆａｃｅ，ｔｈｅｇｉｖｅｎ

ｐｒｏｂｌｅｍｃａｎｂｅｓａｔｉｓｆｉｅｄ，ｏｔｈｅｒｗｉｓｅ，ｉｔｃａｎ’ｔｂｅ．

Ｓｔｅｐ５：Ｈｅａｔｉｎｇｔｈｅｓｕｒｆａｃｅｄｉｒｅｃｔｌｙ，ｔｈｅｓｕｒ

ｆａｃｅｄｏｕｂｌｅｓｔｒａｎｄｓｏｆｔｈｅＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｓ’ｓｔｅｍ

ｄｅｇｅｎｅｒａｔｅ，ｌｅａｄｉｎｇｔｏｔｈｅｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｃｅｇｒｏｕｐａｎｄ

ｑｕｅｎｃｈｉｎｇｇｒｏｕｐ’ｓｓｅｐａｒａｔｉｏｎ，ｔｈｕｓｉｔｉｎｄｕｃｅｓｆｌｕｏ

ｒｅｓｃｅｎｃｅ．ＵｓｅＬＳＣＭｆｏｒｓｏｌｕｔｉｏｎｄｅｔｅｃｔｉｏｎ．

Ｌｅｔ’ｓｄｉｓｃｕｓｓａｓｏｒｔｏｆＳＡＴＰｒｏｂｌｅｍａｂｏｕｔ

ｅａｓｙｃｏｎｊｕｎｃｔｉｖｅｎｏｒｍａｌｆｏｒｍ：

（狓∨狔
－）∧（狓

－
∨狕）∧（狔

－
∨狕
－）．

Ｔｈｉｓｐｒｏｂｌｅｍｃａｎｂｅｓａｔｉｓｆｉｅｄ，ｉｔｓｒｅｓｕｌｔｉｓ｛（１，０，

１），（０，０，１），（０，０，０）｝．

Ｆｉｒｓｔ，ｗｅｃｏｎｓｔｒｕｃｔｓｉｘｋｉｎｄｓｏｆｓｈｏｒｔｏｌｉｇｏｎｕ

ｃｌｅｏｔｉｄｅｓ，ａｎｄｔｈｅｙｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙｓｔａｎｄｆｏｒ狓，狔，狕

ａｎｄ狓′，狔′，狕′．Ｔｈｉｓｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆｔｈｅｓｉｘｋｉｎｄｓｏｆｏｌ

ｉｇｏｎｕｃｌｅｏｔｉｄｅｓ’ｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔａｒｙｓｔｒａｎｄｓｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅ

ｌｙｓｔａｎｄｆｏｒ狓
－，狔

－，狕
－
ａｎｄ狓

－
′，狔

－
′，狕

－
′．Ｕｓｅｔｈｅｓｅｋｉｎｄｓ

ｏｌｉｇｏｎｕｃｌｅｏｔｉｄｅｓ（狓
－，狔

－，狕
－
ａｎｄ狓

－
′，狔

－
′，狕

－
′）ｔｏｃｏｍｂｉｎｅ

ｔｏｅｉｇｈｔＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ’ｓｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｚｏｎｅｓ，

ａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｃｌｏｃｋｗｉｓｅ，ｔｈｅａｒｒａｙｉｓ狓ｏｒ狓′，狔

ｏｒ狔′，狕ｏｒ狕′（Ｆｉｇ．２）．

Ｆｉｇ．２　ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｓ’ｃｏｄｅ

３０２２１２期 殷志祥等：可满足问题的分子信标计算模型



　　ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｄｅｔａｉｌｅｄｃｏｄｅｉｓｓｈｏｗｎｉｎｔｈｅ

Ｆｉｇ．３．ＭＢ＿ＸＸＸｉｎｔｈｅｆｉｇｕｒｅｓｔａｎｄｓｆｏｒｃｏｄｉｎｇｏｆ

ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ，ａｎｄｔｈｅｕｎｄｅｒｓｃｏｒｅｓｉｓｉｄｅｎｔｉｆｉ

ｃａｔｉｏｎｚｏｎｅｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ（ｓｔａｎｄｉｎｇｆｏｒｌｏｗ

ｅｒｃａｓｅｌｅｔｔｅｒｓ），ｔｈｅｄｉｒｅｃｔｉｏｎｏｆ５′－３′ｉｓｔｈｅｃｏｄｉｎｇ

ｏｆ狓ｏｒ狓′，狔ｏｒ狔′，狕ｏｒ狕′ｉｎｔｕｒｎ；ＳｔａｌｋｏｆＭｏｌｅｃ

ｕｌａｒＢｅａｃｏｎｃｏｍｐｏｓｅｄｂｙ６ｂｐｓｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔａｒｙ

ｂａｓｅａｔｂｏｔｈｅｎｄｓ（ｅｘｐｒｅｓｓｅｄｉｎｃａｐｉｔａｌｌｅｔｔｅｒｓ）．

Ｐｒｉｍｅｒｉｓｔｈｅｐｒｉｍｅｒｓｏｆｐｏｌｙｍｅｒａｓｅｅｘｔｅｎｓｉｏｎｒｅａｃ

ｔｉｏｎ，ｉｔｉｓｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔａｒｙｓｔｒａｎｄｏｆＤＮＡ （｛５′－

ＡＴＡＴＡＣ－３′｝）ｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｉｎｔｈｅｓｔａｔｅ

ｏｆｏｐｅｎｌｏｏｐｉｎｔｈｅ３′ｅｎｄｓ．Ｃｈｏｏｓｅｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｔ

ｇｒｅｅｎ （Ｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｔ Ｇｒｅｅｎ ＡＢＩ）ａｓｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｔ

ｇｒｏｕｐｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ，ａｎｄｃｈｏｏｓｅＤＡＢＣＹＬ

ａｓｑｕｅｎｃｈｉｎｇｇｒｏｕｐｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ．Ｆｉｎａｌｌｙ，

ｕｓｅｃａｒｂｏｎａｔｏｍｗｉｔｈ５′ＴｈｉｏｌＭｏｄｉｆｉｅｒａｓｃｏｎｎｅｃ

ｔｉｏｎａｒｍ （５′－ＨＳ－Ｃ６－Ｔ１０－ＧＡＡＴＴＣ－，…

－３′），ａｎｄｍａｋｅａｌｌＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｓｏｎｔｈｅｏｒ

ｄｅｒｆｒｏｍｒｉｇｈｔｔｏｌｅｆｔｔｏｂｅｆｉｘｅｄｉｎｔｈｅｓｕｒｆａｃｅｏｆ

ｃａｒｒｉｅｒ．

Ｆｉｇ．３　Ｅｎｃｏｄｅｔａｂｌｅ

　　Ｎｏｗｌｅｔ’ｓｃａｒｒｙｏｕｔｔｈｅｓｔｅｐ２．Ｇｉｖｅｎｐａｒａ

ｄｉｇｍｆｏｒｔｈｅｆｉｒｓｔｉｔｅｍ（狓∨狔
－），ｗｅａｄｄ狓ａｎｄ狔′’ｓ

ｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔａｒｙｓｔｒａｎｄｓｏｆＰＮＡ （狓
－
ａｎｄ狔

－
′）ｉｎｔｈｅ

ｓｕｒｆａｃｅｔｏｈｙｂｒｉｄｉｚｅ．Ｔｈｅｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｚｏｎｅｏｆ

ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｍｅｔｔｈｉｓｉｔｅｍｍｕｓｔｃｏｎｔａｉｎｈａｌｆ

ｂｒｅｄＰＮＡ ｍｏｌｅｃｕｌｅ（狓
－
ａｎｄ狔

－
′），ｓｕｃｈａｓ｛（１，１，

１），（１，１，０），（１，０，１），（１，０，０），（０，０，１），（０，０，０）｝

ｉｎｔｈｅＦｉｇ．４；ＴｈｅｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｚｏｎｅｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒ

Ｂｅａｃｏｎｎｏｔｍｅｔｔｈｉｓｉｔｅｍ ｍｕｓｔｎｏｔｃｏｎｔａｉｎｈａｌｆ

ｂｒｅｄＰＮＡｍｏｌｅｃｕｌｅ，ｓｕｃｈａｓ｛（０，１，１），（０，１，０）｝

ｉｎｔｈｅＦｉｇ．４．

ＡｆｔｅｒｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔａｒｙｓｔｒａｎｄｓｏｆＰＮＡ （狓
－
ａｎｄ

狔
－
′）ｈａｖｅｈｙｂｒｉｄｉｚｅｄｗｉｔｈＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ，ｈｅａｔ

ｉｎｇｔｈｅｓｕｒｆａｃｅｕｎｔｉｅｄｄｏｕｂｌｅｓｔｒａｎｄｅｄｏｆｓｔｅｍ．Ａｔ

ｔｈｉｓｍｏｍｅｎｔ，ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｃｏｎｖｅｒｔｓｆｒｏｍｔｈｅ

ｃｌｏｓｅｄｌｏｏｐｉｎｔｏｔｈｅｏｐｅｎｌｏｏｐａｎｄｂｅｃｏｍｅｓｌｉｎｅａｒ

ｍｏｌｅｃｕｌｅ（Ｆｉｇ．５）．

Ａｄｄｉｎｇ ｐｒｉｍｅｒ （｛５′－ＡＴＡＴＡＣ－３′｝）ａｎｄ

ｐｏｌｙｍｅｒａｓｅｉｎｔｈｅｓｕｒｆａｃｅ，ｔｈｅｐｒｉｍｅｒｉｓｈｙｂｒｉｄｉｚｅｄ

ｉｎｔｈｅ３′ｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ，ａｎｄｔｈｅｎｒｅａｃｔｐｏｌｙ

ｍｅｒａｓｅ ｅｘｔｅｎｓｉｏｎ ｒｅａｃｔｉｏｎ ｕｎｄｅｒ ｐｏｌｙｍｅｒａｓｅ’ｓ

ｅｆｆｅｃｔ．Ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏ ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ ｍｅｔ

ｔｈｉｓｎｏｒｍａｌｆｏｒｍ，ｉｔｓｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｚｏｎｅｈａｓｔｈｅ

ｈａｌｆｂｒｅｄＰＮＡｃｈａｉｎ，ａｎｄＰＮＡｓｋｅｌｅｔｏｎｏｆｔｈｅ

ｐｅｐｔｉｄｅｐｒｅｖｅｎｔｓｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎ，ｓｏ，ＥｃｏＲＩ’ｓｒｅｃｏｇ

ｎｉｔｉｏｎｓｉｔｅｉｓｓｔｉｌｌｓｉｎｇｌｅｃｈａｉｎａｆｔｅｒｐｏｌｙｍｅｒａｓｅｅｘ

ｔｅｎｓｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ．ＣｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａ

ｃｏｎ（｛（０，１，１），（０，１，０）｝）ｎｏｔｍｅｔｔｈｉｓｎｏｒｍａｌ

ｆｏｒｍ，ｂｅｃａｕｓｅｏｆｉｔｓｌｏｏｐｎｏｔｈａｖｉｎｇｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔ

ＰＮＡｓｔｒａｎｄ，ｔｈｅｐｒｉｍｅｒｉｓｅｘｔｅｎｄｅｄｔｏｓｐａｃｉｎｇｓｅ

ｑｕｅｎｃｅ，ａｎｄｍａｋｅｓＥｃｏＲＩ’ｓｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｓｉｔｅｂｅ

ｃｏｍｅｄｏｕｂｌｅｓｔｒａｎｄｕｎｄｅｒｐｏｌｙｍｅｒａｓｅ’ｓｅｆｆｅｃｔ．Ａｔ

ｔｈｉｓｔｉｍｅ，ａｄｄＥｃｏＲＩｉｎｔｈｅｓｕｒｆａｃｅ，ａｎｄｔｈｅｒｅｃｏｇ

ｎｉｔｉｏｎｓｉｔｅｉｓｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄａｎｄｄｉｇｅｓｔｅｄ，ｓｏｔｈａｔｔｈｅ

ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｓｎｏｔｍｅｔｔｈｉｓｉｔｅｍｃａｎｂｅｒｅ

ｍｏｖｅｄｉｎｔｈｅｓｕｒｆａｃｅ（Ｆｉｇ．６）．

Ａｆｔｅｒｔｈｅｓｔｅｐ，ｔｈｅｆｉｒｓｔｉｔｅｍ’ｓｔｈｅｓｏｌｕｔｉｏｎｔｏ

ｍｅｅｔｔｈｅｇｉｖｅｎｐａｒａｄｉｇｍｉｓ｛（１，１，１），（１，１，０），

（１，０，１），（１，０，０），（０，０，１），（０，０，０）｝．

Ｓｔｅｐ３：Ｈｅａｔｉｎｇｔｈｅｃｈａｉｎ，ｃｌｅａｎａｎｄｒｅｍｏｖｅ

ｔｈｅｈｙｂｒｉｄｉｚｅｄｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔＰＮＡ ｓｔｒａｎｄｓ（狓
－
犻 ｏｒ

狔
－
′）．Ｔｈｅｎ，ａｎｎｅａｌｍａｋｅｓ ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｂｅ

ｓｈａｐｅｄａｇａｉｎ（Ｆｉｇ．７）．

Ｒｅｐｅａｔｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｏｐｅｒａｔｉｏｎ，ｆｏｒｔｈｅｓｅｃｏｎｄ

ｉｔｅｍ（狓
－
∨狕）ｏｆｔｈｅｇｉｖｅｎｐａｒａｄｉｇｍ，ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａ

ｃｏｎｍｅｔｉｔｓｆｉｒｓｔａｎｄｓｅｃｏｎｄｉｔｅｍｓｉｓ｛（１，１，１），

（１，０，１），（０，０，１），（０，０，０）｝（Ｆｉｇ．８）．

Ｆｏｒｔｈｅｔｈｉｒｄｉｔｅｍ（狔
－
∨狕

－）ｏｆｔｈｅｇｉｖｅｎｐａｒａ

ｄｉｇｍ，ａｌｌＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｓｍｅｔａｌｌｉｔｅｍｓｏｆｔｈｅ

ｇｉｖｅｎｐａｒａｄｉｇｍａｒｅ：｛（１，０，１），（０，０，１），（０，０，０）｝

（Ｆｉｇ．９）．

Ｓｔｅｐ５：Ｈｅａｔｉｎｇｔｈｅｓｕｒｆａｃｅｄｉｒｅｃｔｌｙ．Ｍｏｌｅｃｕ

ｌａｒＢｅａｃｏｎｃｏｎｖｅｒｔｓｆｒｏｍｔｈｅｃｌｏｓｅｄｌｏｏｐｉｎｔｏａｎ

ｏｐｅｎｌｏｏｐａｎｄｔｈｅｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｃｅ．ＵｓｅＬＳＣＭｆｏｒｓｏ

ｌｕｔｉｏｎｄｅｔｅｃｔｉｏｎ（Ｆｉｇ．１０）．

Ｔｈｅｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｃｅｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｏｎｔｈｅｓｕｒｆａｃｅｉｌ

ｌｕｍｉｎａｔｅｓｔｈａｔｉｔｃａｎｂｅｓａｔｉｓｆｉｅｄｆｏｒｔｈｅｇｉｖｅｎｐａｒａ

ｄｉｇｍ，ａｎｄｔｈｅｕｌｔｉｍａｔｅｓｏｌｕｔｉｏｎｉｓ狓＝１，狔＝０，狕＝

１，狓＝０，狔＝０，狕＝１ａｎｄ狓＝０，狔＝０，狕＝０．

Ｆｉｇ．４　Ｔｈｅｆｉｒｓｔｉｔｅｍｏｆｐａｒａｄｉｇｍ

４０２２ 计　　算　　机　　学　　报 ２００８年



Ｆｉｇ．５　ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｃｏｎｖｅｒｔｓｆｒｏｍｔｈｅｃｌｏｓｅｄｌｏｏｐｉｎｔｏｔｈｅｏｐｅｎｌｏｏｐ

Ｆｉｇ．６　ＥｃｏＲＩｄｅｇｒａｄｅｓＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｎｏｔｍｅｔｔｈｅｆｉｒｓｔｉｔｅｍ

Ｆｉｇ．７　ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｍｅｔｔｈｅｆｉｒｓｔｉｔｅｍｏｆｐａｒａｄｉｇｍ

Ｆｉｇ．８　ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｍｅｔｔｈｅｆｉｒｓｔａｎｄｔｈｅｓｅｃｏｎｄｉｔｅｍｓｏｆｔｈｅｐａｒａｄｉｇｍ

Ｆｉｇ．９　ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｓｍｅｔａｌｌｉｔｅｍｓｏｆｔｈｅｇｉｖｅｎｐａｒａｄｉｇｍ

Ｆｉｇ．１０　Ｔｈｅｆｉｎａｌｓｏｌｕｔｉｏｎ’ｓｄｅｔｅｃｔｉｏｎ

５　犆狅狀犮犾狌狊犻狅狀

Ｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ，ｗｅｕｓｅｄｈｙｂｒｉｄｂｅｔｗｅｅｎＭｏｌｅｃ

ｕｌａｒＢｅａｃｏｎａｎｄＰＮＡｔｏｓｏｌｖｅＳＡＴＰｒｏｂｌｅｍ．Ａｌｌ

ｐｏｓｓｉｂｌｅｓｏｌｕｔｉｏｎｓｏｆＳＡＴＰｒｏｂｌｅｍｗｅｒｅｅｎｃｏｄｅｄｉｎ

ｔｈｅｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｚｏｎｅｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ．Ｗｉｔｈ

ｈｙｂｒｉｄｉｚａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎａｎｄＰＮＡ

ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ，ｔｈｅ ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｓａｔｉｓｆｙｉｎｇｔｈｅ

ｇｉｖｅｎｐａｒａｄｉｇｍ，“ｐｒｏｔｅｃｔｅｄ”ｂｙｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔＰＮＡ

ｓｔｒａｎｄｓｏｆｒｅｓｔｒｉｃｔｉｏｎｖａｒｉａｂｌｅ，ｃａｎ’ｔｂｅｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄ

ａｎｄｄｅｇｒａｄｅｄｂｙＥｃｏＲＩｆｏｌｌｏｗｉｎｇｐｏｌｙｍｅｒａｓｅｅｘ

ｔｅｎｓｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ，ｗｈｉｌｅｔｈｅＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｎｏｔ

ｓａｔｉｓｆｙｉｎｇｔｈｅｇｉｖｅｎｐａｒａｄｉｇｍ，ｎｏｔ“ｐｒｏｔｅｃｔｅｄ”ｂｙ

ｃｏｍｐｌｅｍｅｎｔＰＮＡ ｓｔｒａｎｄｓ，ｃａｎｂｅｄｅｇｒａｄｅｄｂｙ

ＥｃｏＲＩａｎｄｒｅｍｏｖｅｄｆｒｏｍｔｈｅｓｕｒｆａｃｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｐｏｌ

ｙｍｅｒａｓｅｅｘｔｅｎｓｉｏｎｒｅａｃｔｉｏｎ．Ｗｈｅｎａｌｌｔｈｅｉｔｅｍｓｏｆ

ｔｈｅｐａｒａｄｉｇｍ ｈａｖｅ ｂｅｅｎ ｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ， Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

Ｂｅａｃｏｎｌｅｆｔｏｎｔｈｅｏｕｒｆａｃｅｉｓｔｈｅｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆｔｈｅ

ｇｉｖｅｎｐｒｏｂｌｅｍ，ａｎｄｔｈｅｎｕｓｅｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｃｅｆｏｒｍｅｄ

ｂｙｔｈｅｃｈａｎｇｅｏｆＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ’ｓｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ

ｔｏｒｅａｄｓｏｌｕｔｉｏｎｄｉｒｅｃｔｌｙ，ａｎｄｄｏｎｏｔｈａｖｅｔｏｏｂ

ｓｅｒｖｅａｎｄｒｅｃｏｒｄｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｈｅｃａｌｃｕｌａ

ｔｉｏｎ．Ｔｈｉｓｒｅａｄｉｎｇｍｅｔｈｏｄｉｓｓｉｍｐｌｅ，ｒｅｌｉａｂｌｅａｎｄ

ｅｎｒｉｃｈｅｄｔｅｓｔｉｎｇｍｅｔｈｏｄｓｏｆｆｉｎａｌｒｅｓｕｌｔｓｏｆＤＮＡ

５０２２１２期 殷志祥等：可满足问题的分子信标计算模型



ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ．ＴｈｉｓｐａｐｅｒｈａｓｔｒｉｅｄｔｏｕｓｅＭｏｌｅｃｕｌａｒ

Ｂｅａｃｏｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｈｙｂｒｉｄｗｉｔｈｔａｒｇｅｔｓｅｑｕｅｎｃｅ，

ａｎｄｔｈｅＰＮＡ ｍｏｌｅｃｕｌｅ’ｓｕｎｉｑｕｅｎａｔｕｒｅｔｏｓｏｌｖｅ

ｐｒｏｂｌｅｍｓｉｎｔｈｅｆｉｅｌｄｏｆＤＮＡｃｏｍｐｕｔｉｎｇ，ｓｕｃｈａｓ

ｂｉｏｃｈｅｍｉｃａｌｒｅａｃｔｉｏｎｓ’ｅａｓｙｆｌｕｆｆ，ｔｈｅｅｎｄｒｅｓｕｌｔ

ｄｉｆｆｉｃｕｌｔｔｏｄｅｔｅｃｔ，ａｎｄｓｏｏｎ．ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｉｓ

ｈｉｇｈｌｙｓｅｎｓｉｔｉｖｅ，ｓｐｅｃｉｆｉｃａｎｄｓｐｅｃｉｆｉｃｈｙｂｒｉｄｂｅ

ｔｗｅｅｎ ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎａｎｄＰＮＡ，ｗｉｔｈｏｕｔｔｈｅ

ｄｅｇｒａｄａｔｉｏｎｏｆＤＮＡ，ａｎｄｐｒｅｖｅｎｔｓｐｏｌｙｍｅｒａｓｅ’ｓ

ｅｆｆｅｃｔ．Ｔｈｅｓｅｒｏｌｅｓｈａｖｅｂｅｅｎｎｏｗｗｉｄｅｌｙｕｓｅｄｉｎ

ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｂｉｏｌｏｇｙ，ａｎｄｔｏｅｘｐｌｏｒｅｔｈｅａｐ

ｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｉｎｔｈｅｆｉｅｌｄｏｆＤＮＡｃｏｍｐｕｔｉｎｇｗｉｌｌｃｅｒ

ｔａｉｎｌｙｐｒｏｍｏｔｅｔｈｅｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｏｆｔｈｅｆｉｅｌｄ．

犚犲犳犲狉犲狀犮犲

［１］ ＦｒｅｕｎｄＲ，ＰａｕｎＧ，ＲｏｚｅｎｂｅｒｇＧｅｔａｌ．ＷａｔｓｏｎＣｒｉｃｋｆｉｎｉｔｅ

ａｕｔｏｍａｔａ／／ＲｕｂｉｎＨ，ＷｏｏｄＤＨｅｄｓ．ＤＮＡｂａｓｅｄＣｏｍｐｕｔｅｒ

ｓＩＩＩ，４８．Ｐｈｉｌａｄｅｌｐｈｉａ：ＡｍｅｒｉｃａｎＭａｔｈｅｍａｔｉｃａｌＳｏｃｉｅｔｙ，１９９９：

３０５３１７

［２］ ＡｄｌｅｍａｎＬＭ．Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎｏｆｓｏｌｕｔｉｏｎｓｔｏｃｏｍｂｉ

ｎａｔｏｒｉａｌｐｒｏｂｌｅｍｓ．Ｓｃｉｅｎｃｅ，１９９４，２６６：１０２１１０２３

［３］ ＬｉｕＱＨ，ＷａｎｇＬＭ，ＦｒｕｔｏＡＧｅｔａｌ．ＤＮＡｃｏｍｐｕｔｉｎｇｏｎ

ｓｕｒｆａｃｅｓ．Ｎａｔｕｒｅ，２０００，４０３：１７５１７９

［４］ ＷｕＨＹ．Ａｎｉｍｐｒｏｖｅｄｓｕｒｆａｃｅ２ｂａｓｅｄｍｅｔｈｏｄｆｏｒＤＮＡｃｏｍ

ｐｕｔａｔｉｏｎ．Ｂｉｏｓｙｓｔｅｍｓ，２００１，５９：１５

［５］ ＷａｎｇＬｉｍａｎｅｔａｌ．ＭｕｌｔｉｐｌｅｗｏｒｄＤＮＡｃｏｍｐｕｔｉｎｇｏｎｓｕｒ

ｆａｃｅｓ．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＡｍｅｒｉｃａｎＣｈｅｍｉｃａｌＳｏｃｉｅｔｙ，２０００，１２２（３１）：

７４３５７４４０

［６］ ＹｉｎＺｈｉＸｉａｎｇ，ＺｈａｎｇＦｅｎＹｕｅ，ＸｕＪｉｎ．ＤＮＡ ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ

ｂａｓｅｄｏｎＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎ．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＢｉｏｍａｔｈｅｍａｔｉｃｓ，２００３，

１８（４）：４９７５０１（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

（殷志祥，张风月，许进，基于分子信标的ＤＮＡ计算．生物数学

学报，２００３，１８（４）：４９７５０１）

［７］ ＴｙａｇｉＳ，ＫｒａｍｅｒＦＲ．ＭｏｌｅｃｕｌａｒＢｅａｃｏｎｓ：Ｐｒｏｂｅｓｔｈａｔｆｌｕｏ

ｒｅｓｃｅｕｐｏｎｈｙｂｒｉｄｉｚａｔｉｏｎ．ＮａｔｕｒｅＢｉｏｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，１９９６，１４

（２）：３０３３０８

［８］ ＮｉｅｌｓｅｎＰＥ，Ｅｇｈｏｌｍ Ｍ，ＢｅｒｇＲＨ，ＢｕｃｈａｒｄｔＯ．Ｓｅｑｕｅｎｃｅ

ｓｅｌｅｃｔｉｖｅｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｏｆＤＮＡｂｙｓｔｒａｎｄｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｗｉｔｈａ

ｔｈｙｍｉｎｅｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅｄｐｏｌｙａｍｉｄｅ．Ｓｃｉｅｎｃｅ，１９９１，２５４：１４７９

１５００

犢犐犖犣犺犻犡犻犪狀犵，ｂｏｒｎｉｎ１９６６，Ｐｈ．Ｄ．，

ｐｒｏｆｅｓｓｏｒ．Ｈｉｓｃｕｒｒｅｎｔｒｅｓｅａｒｃｈｉｎｔｅｒｅｓｔｓ

ｉｎｃｌｕｄｅｃｏｍｂｉｎａｔｏｒｉａｌａｎｄｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ，

ＤＮＡｃｏｍｐｕｔｉｎｇａｎｄｐｒｏｔｅｉｎｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ．

犆犝犐犑犻犪狀犣犺狅狀犵，ｂｏｒｎｉｎ１９７３，Ｍ．Ｓ．．Ｈｉｓｃｕｒｒｅｎｔｒｅ

ｓｅａｒｃｈｉｎｔｅｒｅｓｔｓｉｎｃｌｕｄｅ ｃｏｍｂｉｎａｔｏｒｉａｌａｎｄ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ，

ＤＮＡｃｏｍｐｕｔｉｎｇ．

犣犎犐犔犻狀犵犢犻狀犵，ｂｏｒｎｉｎ１９８６，Ｍ．Ｓ．ｃａｎｄｉｄａｔｅ．Ｈｅｒ

ｃｕｒｒｅｎｔｒｅｓｅａｒｃｈｉｎｔｅｒｅｓｔｓｉｎｃｌｕｄｅｃｏｍｂｉｎａｔｏｒｉａｌａｎｄｏｐｔｉｍｉｚａ

ｔｉｏｎ，ＤＮＡｃｏｍｐｕｔｉｎｇ．

犛犝犖犡犻犪，ｂｏｒｎｉｎ１９８１，Ｍ．Ｓ．．Ｈｅｒｃｕｒｒｅｎｔｒｅｓｅａｒｃｈ

ｉｎｔｅｒｅｓｔｓｉｎｃｌｕｄｅｃｏｍｂｉｎａｔｏｒｉａｌａｎｄｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ，ＤＮＡｃｏｍ

ｐｕｔｉｎｇ．

犎犝犃犖犌犡犻犪狅犎狌犻，ｂｏｒｎｉｎ１９８６，Ｍ．Ｓ．ｃａｎｄｉｄａｔｅ．Ｈｅｒ

ｃｕｒｒｅｎｔｒｅｓｅａｒｃｈｉｎｔｅｒｅｓｔｓｉｎｃｌｕｄｅｃｏｍｂｉｎａｔｏｒｉａｌａｎｄｏｐｔｉｍｉｚａ

ｔｉｏｎ，ＤＮＡｃｏｍｐｕｔｉｎｇ．
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