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DNA计算机中队列数据结构的设计及实现
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摘要提出了DNA计算机中队列数据结构的设计方法，该方法利用两种不同的限制性内切酶完成队列的人队

和出队操作，并给出了队列的DNA编码和仿真实例．首先给出了DNA计算机中队列存储结构的形式描述；然后详

细给出了DNA计算机中队列初始化、入队和出队等操作的生物实现方法；最后给出了一个具体算法的实例，仿真

了DNA计算机上该算法的运行机制．仿真结果表明文中提出的队列的设计方法在DNA计算机上切实可行．这种

方法可推广到DNA计算机上其他类型的数据结构，帮助DNA计算机合理、有效地组织需要处理的信息，从而使

DNA计算机走向实际应用．
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Abstract This paper proposes the method of designing a queue in DNA computer，which utmzes

two different kinds of restriction enzymes to complete entering and leaving of the queue；And the

nucleotide encodings of the queue and an instance of simulation are giVen out． Firstly，the storage

structure of the queue in DNA computer is formaUy described．Then，the bio—operations of ini—

tialization，entering and 1eaving on the queue are described in detail． Furthermore，to prove the

feasib订ity of this method， an actual queue with detailed nucleotide encodings is given out． The

process of an algorithm implemented on this queue is demonstrated． Based on this method，more

other data structures in I)NA computer can be developed，which can help to organize the informa—

tion processed by DNA computer correctly and efficiently，and make DNA computer for practical

applications．
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DNA计算是分子计算的一种，DNA计算中被

处理的数据存储在DNA分子中，数据的处理通过

诸如合成、杂交、剪切等基因工程的方法来实现．

DNA计算的最大优点是具有极大的存储密度和计算

的高度并行性．科学家在DNA计算领域已经取得了
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许多研究成果口屯]：1994年，Adleman首次成功地在

实验室应用DNA分子解决了7节点的Hamilton

路径问题，证明了运用DNA分子进行计算的可行

性[33；1995年，Lipton提出了运用DNA实验解决可

满足性问题的方法[4]；1997年，Ouyang等人通过对

全体可能的连通子图构建相应的DNA分子计算

池，从而解决了6节点的最大连通子图问题[5j．1996

年，Guarnieri等首次给出了DNA计算机运算系统

中正有理数的进位加法运算哺3；1999年，Yurke等

提出了一种对输入串与运算串的DNA分子编码是

分离的DNA计算机系统中的加法运算模型[7]．

2001年，shapiro等提出了一种以DNA分子为载体

的有限状态自动机模型[8]，该模型的硬件由生物操

纵酶实现，软件和输入数据是预先编码的DNA分

子，通过在试管中自动完成一系列剪切、连接循环最

后可以得到编码了最终状态的输出分子；2004年，

Shapiro等又提出了一种用于控制基因表达的分子

自动计算机并应用于疾病诊断治疗[9]．

DNA计算机要走向实际应用，必须像电子计算

机一样，需要解决DNA计算机中信息的组织问题，

这就需要合理的数据结构来有效地组织DNA计算

机需要处理的信息．数据结构在计算机中占有重要

地位，它有多种类型，如：队列、堆栈、链表、树、图

等[1 0|．本文以计算机中典型的数据结构——队列为

例，讨论了DNA计算机上队列数据结构的设计及

其编码实现，详细描述了DNA计算机上队列基本

操作的实现，并给出了其应用的算法实例．

2 DNA计算机中队列的设计及其编

码实现

2．1 队列的基本概念

队列结构是一种特殊的线性表，这种结构只允

许在表的一端进行插入操作(称之为队尾)，而在另

一端进行删除操作(称之为队头)．由于最先出队列

的元素也是最先进入队列的元素，因此这种结构也

称为先进先出表．队头和队尾分别由队头指针和队

尾指针指示．当队列中不含任何数据元素时，称为空

队列．

队列在内存中有两种存储结构：顺序存储结构

和链式存储结构．顺序存储结构的队列，其元素按照

逻辑顺序存储在连续有序的存储空间．链式存储结

构的队列，其元素按照逻辑顺序存储，但存储空间不

要求连续有序，一般用链表来存储所有元素．

2．2 DNA计算机中队列的存储结构

用DNA计算机来求解问题，首要步骤是将问

题映射到DNA域，即DNA编码．本文采用DNA

域中A，G，C，丁的不同组合来表示队列不同组件的

编码方式．

在实现队列的基本操作中，需要用到合成、杂交、

连接、剪切等生化反应，这些生化反应在分子生物学

上已经有很成熟的应用[11|，本文不作详细讨论．

这里，我们用双链DNA分子来表示DNA计算

机中的队列，队列元素的编码按顺序存放在DNA

双链中．因此，DNA计算机中队列的存储结构更

像顺序表．由于DNA分子的海量存储容量，这里

我们考虑队列的长度，也不考虑队列操作中会发

生溢出．

表示队列的DNA双链由7个部分组成．作为

一个示例，图1给出了DNA计算机中的队列示

意图。

(1)队列元素：图1中，含有三个队列元素A，B

和C，其中，C是队尾元素，A是队头元素．

(2)E72zy优已j：某种限制性内切酶的识别位点．

在该酶的活性条件下，编码队列的DNA链将在队

尾的位置被剪切．在连接酶的作用下，待入队的队列

元素将与被这种内切酶剪下的片段进行杂交和连接

反应，从而完成该元素的入队操作．

(3)E，z2ymPjf：也是某种限制性内切酶的识别

位点．在该酶的活性条件下，队列将在队头的位置被

剪切．为了正确完成下次队头元素的出队操作，一个

预先设计好的称作detector的新片段会在连接酶的

作用下与被这种内切酶剪下的片段进行杂交和连接

反应，因此这部分用来完成出队操作．同时，从参加

连接反应的detector分子可以知道当前出队的队列

元素的值．

由于入队和出队操作在队列的不同位置完成，

因此分别实现这两种操作的限制性内切酶不能为同

一种酶，否则在这种酶的活性条件下，完成这两种操

作中的任一种都会影响到另一种操作．

(4)SPgmP眦一L和SPgmPm—R：这两个部分包

含合适长度的碱基对，这些碱基对确保队列入队和

出队操作时，编码队列的DNA双链在合适的位置

被内切酶剪切成两个片段．

(5)Prim盯一L和Prim盯一R：这两个部分是设

计好的PCR反应的左右引物．反应物的浓度直接影

响生化反应的效率．为了保证操作的可靠性，分子生

物学中采用PCR来扩增目标DNA链的数量．
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图1 DNA计算机中含有A，B和C三个元素的队列

2．3 DNA计算机中队列的基本操作

这一节讨论如何用上述生物操作来实现DNA

计算机中队列的基本操作，这些操作包括初始化一

个队列、元素人队和出队等．这里，我们用符号Q表

示DNA计算机中的一个队列．

(1)Bio一工以izia￡P(Q)

一个不含任何元素的空队列如图2所示．Bio—

k级拉把(Q)表示初始化一个空队列，其在DNA计

算机中的实现过程可用图3来表示．首先按照队列

的DNA编码合成两条单链：顺义链Q1和它的反义

链A1．然后在合适的温度条件下，对这两条互补链

进行退火反应从而生成代表空队列的DNA双链．

图2不含任何元素的空队列

图3 Bio—h概n抬(Q)过程示意图

(2)Bio—E咒￡8r(Q，X)

Bio—E咒据r(Q，X)表示将元素X插入队列队

尾，这个过程可用图4表示．为实现元素X的入队

操作，需要在E，zzymPj酶的活性条件下，在编码队

列的双链DNA分子其队尾元素所在位置处剪切该

双链．这将产生两种片段：左半部分和右半部分，每

部分含有一个粘性末端。由于元素X的编码含有与

从Q中剪切下来的右半部分互补的粘性末端，所以

在连接酶的作用下它们之间会通过杂交和连接反

应，形成完整的DNA双链，从而将元素X放到队列

图4 BiD—En￡er(Q，X)过程示意图
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的尾部．进一步，由于元素X的编码中含有内切酶

E咒zy仇ej的识别位点，因此下一次入队操作能正

确完成．

(3)Bio—Ge￡o“￡(Q，X)

Bio一＆to“￡(Q，X)表示将队头元素移出队列，
并获取队头元素的值，如图5所示．为完成队头元素

的出队，需在内切酶E竹2ymP一¨的活性条件下，在

编码队列Q的DNA分子其队头位置剪切该双链，

从而产生两个具有互补粘性末端的片段：左半部分

和右半部分．预先设计好的某片段detector含有与

其左半部分互补的粘性末端，因此在连接酶的作用

下会发生杂交和连接反应，从而得到代表新队列的

DNA分子．另一方面，由于为每一个队列元素都设

计了一个唯一的detector分子，因此可以从当前被

连接上的detector分子得知当前出队的队列元素的

值．换言之，每一个出队的元素都对应唯一一个

detector，其粘性末端刚好与被剪切下来的左半部分

互补配对．另外，还有一个特定的dP抛c￡or—Emp￡y

分子，如果当前被连接的是该分子，则当前队列是一

个空队列．

图5 BiD—Ge￡o“￡(Q，X)的过程示意图

3 DNA计算机中队列的算法实例

为了验证以上DNA计算机中队列设计的可行

性，我们详细给出含有3个元素A，B，C的队列Q

各部分的DNA编码，并给出基于该队列的一个算

法实例．

3．1核苷酸编码

这里，限制性内切酶E行zyme—j采用Fo是j，其

识别位点是5’一GGATG一3 7，剪切位点是(9，13)．

内切酶E咒2y仇P一¨采用BsmFf，其识别位点是
5 7一GGGAC一3 7，剪切位点是(10，14)．在整个队列的

DNA编码序列中有且仅有这两个内切酶的一个识

别位点．

在下面的核苷酸编码中，方框中的数字代表任

意可能的碱基，但是要求这些碱基构成的DNA序

列中不包含更多的上述两种内切酶的识别位点．

空队列Q的一种DNA编码如图6(a)所示．Q

中3个元素的DNA编码如图6(b)所示．每个队列

元素的编码中包含有内切酶Fo愚J的识别位点，并

且具有相同的粘性末端，以便下一次入队操作能正

确完成．编码中紧靠粘性末端的左边4个不同的碱

基用来区分队列的不同元素．图6(c)给出了分别与

这3种队列元素对应的detector分子以及识别队列

为空队列的d甜P∞Dr—Emp￡y分子的编码．

回：：嚣囡嚣慧篙爱0圈：蓉篡固

A囤裟园黧篙嚣一 鬻i熏罱：：=
B圈慧嚣固裟滕嬲一 ⋯囡：淼回抛幻幔
c固：：舞团：j怒：篙嚣篙Ac。G GnG固：淼固d蹴幻r-E脚玲
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3．2算法实例

DNA计算机上基于上述队列的一个简单算法

如图7所示．

图8演示了该算法的运行过程．在算法运行的

第4步，由于被连接上的识别分子是d8￡Pc￡0r—A分

子，所以当前出队的队首元素是A．

4 结 论

A190rithm／／**Queue Q is empty when starting。*／／
‘

Bio—Jni￡缸抛(Q)；

BiD—En￡Pr(Q，A)；

BiD—E扎￡Pr(Q，B)；

B幻一GPto“￡(Q，X)；

Bio—Enfer(Q，C)；

)

图7基于队列Q的算法实例

5)B如—面fe“Q’c)

图8 DNA计算机中算法的运行过程

据结构具有很好的借鉴意义．

本文研究了在DNA计算机中实现队歹q数据结

构的可行性．讨论了DNA计算机中队列的存储结

构、队列元素以及队列基本操作的DNA编码方式，

并给出了一个具体队列的实例及其详细的DNA编

码实现．算法的演示结果表明本文提出的DNA计

算机中队列数据结构的实现及编码方法具有可行

性．本文工作对进一步研究DNA计算机中其它数
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