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图的最大团与最大独立集粘贴犇犖犃计算模型
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摘　要　粘贴模型（ｓｔｉｃｋｅｒｍｏｄｅｌ）是ＤＮＡ计算中一个很重要的模型．其主要原理就是采用单双链混合型ＤＮＡ分
子进行编码，其优点在于在生物操作过程中不需要ＤＮＡ链的延伸，不需要生物酶的作用以及ＤＮＡ链可重复使用
等，因此引起了来自不同学科的学者们的广泛关注与兴趣．文中提出了一种求解图的最大团问题的ＤＮＡ计算模
型，该模型采用了两种基本并行计算处理思想，一种是将图分解成小的子图来处理的并行思想；另一种是进行并行
生物操作．
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１　引　言
最早提出分子计算思想的是诺贝尔奖获得者

Ｆｅｙｎｍａｎ［１］，他构建了亚微观尺度计算机；１９７３年，
Ｂｅｎｎｅｔｔ［２］设想构建一种用酶来催化的图灵机，它以
极低的能量代价在遗传物质如ＤＮＡ上执行计算过
程．但由于当时技术水平较低，这些天才的设想没有
引起人们足够的重视．直到１９９４年，美国加利福尼

亚大学的Ａｄｌｅｍａｎ［３］博士利用现代分子生物技术，
首次提出了有向哈密顿路问题（ＤｉｒｅｃｔｅｄＨａｍｉｌｔｏ
ｎｉａｎＰａｔｈＰｒｏｂｌｅｍ，ＤＨＰＰ）的ＤＮＡ计算方法，并在
ＤＮＡ溶液中成功地进行了实验．这在国际上引起了
巨大的反响，也开创了ＤＮＡ计算的新纪元．１９９５
年，Ｌｉｐｔｏｎ［４］在Ａｄｌｅｍａｎ思想的启发下，通过构造
一个接触网络图犌，将可满足问题（ＳＡＴ）的解空间
映射为通过接触网络图犌的始点犪１和终点犪狀的所
有哈密顿路．他首先利用ＤＮＡ链表示问题的所有



可能解，然后利用生化反应删除非解．Ｒｏｗｅｉｓ等［５７］

构造了一种新的ＤＮＡ计算模型粘贴模型，并用此
模型解决了最小集合覆盖问题和数据加密问题．此
模型有一个可随机访问的存储空间，操作时不需要
延伸ＤＮＡ链，也无需酶的参与，并且它的材料在理
论上是可以重复使用的．他们提出了用粘贴模型来
设计生物计算机的设想，该机器是分子计算中的一
种并行机器人工作站，通过一个中心可编程电子计
算机控制其中的各种机器人、液流装置、加热器、制
冷器以及一些传统的电子设备．对于模型中的每一
步运算，可以选择特殊的物理过程来实现．他们在这
篇文章中还讨论了如何设计存储链来避免操作中
ＤＮＡ二级结构的形成，这也是ＤＮＡ计算中尚未解
决的一个难题．１９９７年，Ｏｕｙａｎｇ等［８］利用ＤＮＡ计
算解决了图与组合优化中的另一个ＮＰ完全问题
图的最大团问题．２０００年，Ｓａｋａｍａｔｏ等［９］巧妙的运
用单链ＤＮＡ分子的“发夹”结构，将逻辑运算的约
束条件编码于ＤＮＡ分子中，通过ＤＮＡ分子的自组
织过程解决了一个３可满足性问题．Ｗｉｓｃｏｎｓｉｎ大
学的Ｌｉｕ等［１０１２］介绍了一种基于表面ＤＮＡ计算的
ＳＡＴ问题的解决方法．２００１年，Ｗｕ［１３］对此方法进
行了改进，使ＤＮＡ计算机的发展向芯片化方向迈
进了一大步．同年１１月，以色列的Ｗｅｉｚｍａｎｎ研究
所的Ｂｅｎｅｎｓｏｎ［１４］研制出由ＤＮＡ分子和酶分子构
成的生物计算机，该机器是一种可编程的、可自治地
解决组合优化问题的有穷自动机，这种有穷自动机
由ＤＮＡ和操作ＤＮＡ的生物酶构成．该自动操作的
硬件由限制核酸酶和连接酶构成，软件和输出由双
螺旋ＤＮＡ分子编码，且编程相当于选择适当的软
件分子．对这些成份的混合溶液，该自动机对输入分
子进行杂交、连接和切割的循环处理，产生出可检测
的输出分子，这种输出分子对于自动操作的最终状
态进行了编码，这也就是计算的结果．Ｚｉｍｍｅｒｍａｎ
［１５１６］设计了一种粘贴模型的软件平台，并用此平台
下的ＤＮＡ粘贴算法研究了二进制线性编码．
Ｓａｋａｋｉｂａｒａ［１７］用复杂结构分子给出了一种粘贴系统
的变形．从原始的粘贴系统定义来说，这种系统可以
看成是单向粘贴系统．２００２年，Ａｄｌｅｍａｎ小组［１８］等
将粘贴模型和表面技术相结合，采用一种新的实验
方法给出了半自动化自组装ＤＮＡ计算模型，并利
用该模型解决了含有２０个变量的３可满足性问题．
Ｚｉｍｍｅｒｍａｎ［１９］利用粘贴模型给出了图的子图求解，
图的所有犽团，犽独立集，哈密顿路与圈以及Ｓｔｅｉ
ｎｅｒ树等问题的ＤＮＡ计算模型及其实现算法．他用

小规模数据库代替通常用到的大规模数据库，然后
在解决实际问题时再反复调用小规模数据库和已有
的程序块．这些算法不仅确定了解的存在性而且产
生了所有的解，并且对于具有狀个顶点犿条边的无
向图犌，这些算法的运行时间是在狀＋犿线性时间
内．许进等［２０２１］对ＤＮＡ计算粘贴模型给予了较为
详细的讨论，诸如基本模型、在粘贴模型基础上建立
起的粘贴系统、犽进制粘贴模型理论及其应用、粘贴
模型在图与组合优化上的应用等，并建立了图的顶
点着色问题犽进制粘贴模型．Ｓａｋａｋｉｂａｒａ等［２２］研制
出一台用于基因表达分析的ＤＮＡ计算机，它由两
部分组成：分子计算组件和检测部分．前者通过生化
反应，筛选出正确的结果，后者对所得到的结果进行
分析．Ｅｎｇ［２３］提出了一种ＳＡＴ问题的活体ＤＮＡ计
算方法．Ｃｕｋｒａｓ等［２４］用ＲＮＡ代替ＤＮＡ给出了可
满足性问题的一种实验性的计算模型，并讨论国际
象棋问题的ＲＮＡ计算模型；Ｏｌｉｖｅｒ［２５］提出布尔矩
阵和正实数矩阵相乘的ＤＮＡ计算方法．Ｈｅａｄ［２６］提
出了用质粒ＤＮＡ分子解决图的最大独立集问题．

２　粘贴犇犖犃计算模型
粘贴计算模型是当前ＤＮＡ计算模型中的一类

颇受学者关注的模型．这种模型采用单双链混合编
码，这里主要对Ｒｏｗｅｉｓ等人所提出的粘贴模型进
行简要讨论，诸如粘贴计算中的编码、生物操作和生
物操作的实现以及粘贴计算的基本方法等．

（１）编码
粘贴模型有一个随机访问的存储区．粘贴模型

的存储区由存储合成物（ｍｅｍｏｒｙｃｏｍｐｌｅｘ）构成．一
个存储合成物是一个部分双链的ＤＮＡ串，可看作
是２进制数的一个编码（如图１所示，其中双链表
示１，单链表示０）．每个存储合成物由两种称为存储
链和粘贴链的单链ＤＮＡ分子形成．存储链是一个
单链的ＤＮＡ分子，由犾个碱基构成．一个存储链中
含有狀个不重叠的子链，每个子链由犿个碱基构
成．我们取犾＝犿狀．例如，ＤＮＡ序列５′ＡＡＡＡＡ
ＴＴＴＣＣＧＧＧＧＧＴＡＧＡＴＴＴＴＴＴＣＣＣＣＣ３′是
一个长度为犾＝５×６的存储链，其中犿＝５，狀＝６．粘
贴链则是由犿个碱基组成的ＤＮＡ序列，如３′
ＴＴＴＴＴ５′，３′ＡＡＡＧＧ５′和３′ＣＣＣＣＣ５′，其中
犿＝５．在一个存储链中，每个粘贴链恰好与狀个子
链中的一个是互补的．

存储链的每个子链被视为一个位元的位置．如
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果一个粘贴链被退火于存储链的匹配子链上，则这
个特殊的子链是“开”；否则为“关”．因此，存储合成
物可用来表示一个二进制数，其中一个子链为“开”
表示该位元的数是１，而子链为“关”表示该位的数
是０．这里是４个存储合成物的例子，如图１所示．

图１　表示４个２进制数的存储合成物

这４个例子中编码的均为５个位元，它们所表
示的２进制数分别是：０００００、１０１００、１１０１１、１１１１１．
一个（犓，犔）库是一个集合，它包含有许多长度为
犓的串，这个犓值由长度为犔的所有可能出现的位
串的集合以及其余的犓－犔个零值取代而生成的．
显然，这样在集合共有２犔个长度为犓的串．例如，
（５，３）库是集合｛０００００，００１００，０１０００，０１１００，１００００，
１０１００，１１０００，１１１００｝．

（２）生物操作
上面主要给出了粘贴模型的编码方法，现在，我

们将主要讨论粘贴模型的生物操作．有时我们也称
为生物运算．我们在此引入试管的概念．一个试管
（ｔｅｓｔｔｕｂｅ）是含有ＤＮＡ分子的集合，其中ＤＮＡ分
子有些是单链的，有些是双链的．ＤＮＡ链出现在试
管里具有多样性，即同样串的几种复制都可能含在
此试管中．这里所言的试管实际上是所谓的存储合
成物．粘贴模型中的操作有４种：合并、分离、设置与
清除．

合并（ｍｅｒｇｅ）．将来自于两个试管犜１，犜２中的
存储合成物组合在一个试管里，所得到的试管可看
作是由输入试管的并构成的多重集；

分离（ｓｅｐａｒａｔｉｏｎ）．对试管中的存储链，由某位
元上值的状态将其分离到两个试管中，其中一个试
管中的存储链在该位上的值为“１”，而另一个试管中
存储链在该位置上的值为“０”，通过设计探针来实
现．更详细地讲，即对于试管犜和整数犻（１犻狀），
产生两个新试管，记为试管＋（犜，犻）和试管－（犜，
犻），其中试管＋（犜，犻）是由所有的第犻个子链在试管
犜中均为双链的存储链构成，而试管－（犜，犻）是由
所有的第犻个子链在试管犜中均为单链的存储链

构成；
设置（ｓｅｔ）．将试管中所有的存储链某位元的值

全部变成“１”，即通过杂交将原来的序列段由单链变
为双链．更详细地讲，对于试管犜和整数犻（１犻
狀），操作设置产生一个新的试管ｓｅｔ（犜，犻），使得试
管犜中每个存储合成物的第犻个子链转入“开”．对
此，如果它的第犻个子链是“关”的话，则需一个适当
的粘贴链被退火于一个存储链；如果第犻个子链总
是“开”的话，则留下来的存储合成物不变；

清除（ｃｌｅａｒ）．将试管中所有的存储链中某位的
值全部变为“０”，即通过加热将该序列由双链变为单
链．更详细地讲，对于试管犜和整数犻（１犻狀），操
作清除产生一个新的试管ｃｌｅａｒ（犜，犻），使得该试管
犜中的每个存储合成物的第犻个子链转入“关”，对
此，最终的退火粘贴链被删除．

（３）生物操作的物理实现
上述每一个操作的物理实现讨论简述如下：
合并操作．通过将两个试管的溶液全部注入一

个试管之中来实现．
分离操作．需要杂交所设计的分离探针与第犻

个子链互补，且附属于这个试管的壁上，第犻个子链
是“关”的存储合成物可能退火到这个探针上，而第
犻个子链是“开”的存储合成物将不退火．由此，完成
了存储合成物对第犻个子链的分离．

设置操作．通过杂交实现，对应于第犻位的足量
的粘贴链被添加到试管里．退火以后，多余的粘贴链
通过分离出所有的存储合成物的方法被删除．通过
对每个存储链增加一个通用的区域使得无粘贴链退
火于此区域，可完成上述操作．

清除操作．此操作是最麻烦的一种，当所有存储
合成物的所有的粘贴链衰减时，变性过程将会停止．
此时，不存在满足清除操作实现的条件．操作清除可
通过在工作台（即存储链）中设置一个特殊的位元来
实现．

（４）粘贴计算
粘贴模型中的粘贴计算是由合并、分离、设置与

清除的有限序列构成．粘贴计算的输入是试管，称为
初始试管．当ＤＮＡ计算的程序模式在试管上穷举
组合搜索后，初始的试管可产生大量的原问题的解．
如一个具有狀个顶点的图的所有Ｈａｍｉｌｔｏｎ路可能
有狀！个顶点集的排列，因而在求解时，需从这狀！个
顶点集的排列中选取．

粘贴计算中的输出也是试管的一个序列，称为
最终试管．最终输出试管在下列意义下进行阅读：它
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的每一个粘贴计算的基本方法和步骤可简要地表达
如下：（１）对待解问题分析，将其转换成粘贴计算模
型．其具体的方法步骤是首先对待解问题进行编码；
（２）执行４种操作运算；（３）对经过操作运算后的解
进行检测，并转化成问题的实用解．

３　改进的粘贴模型全信息化的粘贴
犇犖犃计算模型

　　我们知道，由Ｒｏｗｅｉｓ等人提出来的粘性模型
采用的是一种单链与双链相混合的ＤＮＡ序列来进
行编码的，这种编码称为存储合成物．若用单链表示
０，双链表示１，由此可用于表达０，１序列，即一个存
储合成物唯一地对应一个２进制数．Ｒｏｗｅｉｓ等人在
它们的工作中重点指出：存储合成物是由两种类型
的单链组成：（１）所谓的存储链，即一个建立了平台
的模板链；（２）所谓的粘贴链，它与存储链中的位段
互补．这两种链是一种上下结构，如图２所示．显然，
Ｒｏｗｅｉｓ所定义的存储合成物没有考虑左右结构．在
这一小节里，文献［２１］在Ｒｏｗｅｉｓ所定义的存储合
成物概念的基础上，做了进一步的完善，提出了所谓
的全信息化粘贴ＤＮＡ计算模型．

图２　Ｒｏｗｅｉｓ等关于粘贴模型中存储合成物的基本结构

其完善的内容是将存储链分为３个基本链区：
主链区、辅链区和决策链区，通常相应等价地称为主
链、辅链和决策链．其中主链的主要功能是建立待解
问题的数据库，或称为数据池；辅链的主要功能是一
个“存储库”，它把待解问题的全部可能的信息存储
在辅链上，根据问题的不同，辅链可能设计为多个．
如我们在研究图的同构问题时，有两个图，每个图的
信息设计一个辅链，则共可设计两个辅助链，如图３
所示，给出了两个辅链．决策链的主要功能是对表示
在主链上每个数据池中的数据给出是否为问题解的
一个评判，即检测问题所需要的解．所以，对决策链
如何设计是一个关键的问题．

图３　全信息粘贴ＤＮＡ计算模型的存储链

在解决实际问题时，主链是必须的，但决策链或
辅链有时根据问题也可能没有．如我们在用此模型

研究图的最大团与最大独立集时就没有决策链，而
是把决策链与辅链综合在一起．而在研究图的同构
和图的平面测试问题时这三链均被用到．

４　基于粘贴模型的图的最大团问题的
计算模型

　　设犌＝（犞，犈）是一个给定的图．用粘贴模型建
立的图的最大团问题的方法与步骤如下：

（１）存储链（主链）设计
主链由图的顶点序列犞＝｛狏１，狏２，…，狏狀｝构成；

辅链由图的相邻关系狏犻（狏犼）（犻，犼＝１，２，…，犽且犻≠
犼）构成，这些相邻关系完全反映了该图的全部信息，
即唯一地确定了这个图，如图４中所示．构成的辅链
共有６个位段构成，它们是：狏１（狏２），狏１（狏３），狏１（狏４），
狏２（狏３），狏２（狏４），狏３（狏４），如图５所示．

图４　具有４个顶点的一个简单图

图５　图犌的存储链示意图
（２）粘贴链设计
我们在本章中不同于过去的粘贴模型的一个区

别是在辅链上直接将图的相邻关系粘贴上去：若图
的顶点狏犻与狏犼相邻，则在辅链上对应的位段狏犻（狏犼）
直接设置成双链；否则，若图的顶点狏犻与狏犼不相
邻，则将辅链上对应的位段狏犻（狏犼）设置为单链．我们
给出了图４中图犌辅链的粘贴设计，如图６所示．
我们把这个链构成的试管记为犜０．

图６　初始试管中的初始链的设计图示

（３）寻找具有犽个顶点的团
从图犌的顶点集犞＝｛狏１，狏２，…，狏狀｝中随机地

选取犽２个顶点子集，不失一般性，不妨假设为
狏犻１，狏犻２，…，狏犻犽；复制一个与犜０相同的试管，并从中
删除辅链中位段狏犻（狏犼），其中犻｛犻１，犻２，…，犻犽｝，或

８０３ 计　　算　　机　　学　　报 ２０１０年



者犼｛犻１，犻２，…，犻犽｝，或者犻，犼｛犻１，犻２，…，犻犽｝．并
将操作后的试管仍记做犜０．如对图４中所示的图犌
中，若我们选择犽＝３，且３个顶点为狏１，狏２，狏４，则应
从图６中删除位段狏１（狏３），狏２（狏３），狏３（狏４）．删除后
所得的存储合成物如图７（ａ）所示；若我们选择犽＝
３，且３个顶点为狏１，狏２，狏３，则应从图６中删除位段
狏１（狏４），狏２（狏４），狏３（狏４）．删除后所得的存储合成物如
图７（ｂ）所示．

图７　由两组３个顶点所导出的初始存储合成物

（４）在主链上并行地对这犽个顶点狏犻１，狏犻２，…，
狏犻犽所对应的位段上实施设置操作：犛犲狋（犜０，狏犻１），
犛犲狋（犜０，狏犻２），…，犛犲狋（犜０，狏犻犽），为了体现并行性，我
们将上述的逐个操作用犛犲狋（犜０，狏１，狏２，…，狏犽）来表
示．于是，对于顶点子集｛狏１，狏２，狏４｝和顶点子集（狏１，
狏２，狏３）所实施的设置操作如图８（ａ）、（ｂ）所示，其操
作后的试管仍然记做犜０．

图８　主链实施设置操作后的两种结果示意图
（５）并行地检测试管犜０辅链的单、双性：就是

说对所获的试管犜０中的存储合成物中的辅链并行
地施行操作＋（犜０，狏犻（狏犼）），－（犜０，狏犻（狏犼）），其中犻，
犼＝１，２，…，犽且犻≠犼；若试管犜０中的辅链全为双
链，则由顶点子集｛狏犻１，狏犻２，…，狏犻犽｝是图犌的一个
团，否则，只要由一个是单链，则｛狏犻１，狏犻２，…，狏犻犽｝不
是图犌的团；

（６）对犽（２犽狀）从大到小逐一进行操作，当第
一个非空的情况出现时，这个顶点子集｛狏犻１，狏犻２，…，
狏犻犽｝就是犌的一个最大团．

５　总　结
本文提出了一种求解图的最大团问题的ＤＮＡ

计算模型，该模型采用了两种基本并行计算处理思
想．一种是将图分解成小的子图来处理的并行思想；
另一种是进行并行生物操作．

求解经典Ｒａｍｓｅｙ数问题中的一个关键的算法
是计算图的最大团与最大独立集问题．而此问题又
是一个困难的ＮＰ完全问题，因此，如何给出求解大
规模图的最大团与最大独立集问题是困扰计算科学
家的一个困难问题．

应该说，此模型是一种理论模型，其实验操作具
有一定的难度，这也是ＤＮＡ计算机领域的专家正
有兴趣的一个方向，该方向与生物技术的进展息息
相关．

本文设计的搜索最大团ＤＮＡ计算模型，为建
立求解Ｒａｍｓｅｙ数ＤＮＡ计算模型作了必要的铺垫
工作．
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