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摘 要： Ｔｉｌｅ自组装模型作为一种重要的ＤＮＡ计算模型，在解决ＮＰ问题时展现出了巨大优势．文中针对现有最
大匹配问题ＤＮＡ计算算法实验操作复杂，错误率高的缺点，提出了一种基于Ｔｉｌｅ自组装模型的最大匹配问题新算法．
算法所需的Ｔｉｌｅ分子种类为 Ｏ（ｍｎ），所需生物操作数为 Ｏ（１），计算时间为 Ｏ（ｍ），计算空间复杂度为 Ｏ（ｍｎ）（其中 ｍ
为边数，ｎ为顶点数，且 Ｏ（ｍ）＝Ｏ（ｎ２））．与现有的最大匹配问题ＤＮＡ计算算法相比，本算法不仅可靠性更好，而且更
具可操作性．
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１ 引言

基于生物材料的计算模型和算法研究被称为生物

计算．和以序优化为代表的一类启发式模型的类似［１］，
生物计算模型大多通过空间换计算，能有效求解计算困

难问题［２～５］．１９９４年，Ａｄｌｅｍａｎ提出了一种新的生物计算
模型ＤＮＡ计算［３］．ＤＮＡ计算作为一个新兴的研究领域，
它通过ＤＮＡ分子的生物化学性质实现各种计算［３］．尽
管ＤＮＡ计算机具有巨大的发展潜力，但其在可靠性、可
操作性及灵活性等方面存在的问题已经成为其进一步

走向实际应用的巨大障碍［４］．
Ｗｉｎｆｒｅｅ提出了二维自组装模型又称为 Ｔｉｌｅ自组装

模型［６］．Ｔｉｌｅ自组装模型以其高度的并行性，可编程性，
自治性及纳米特性等优势推动 ＤＮＡ计算机进一步发
展［４～７］．现今 Ｔｉｌｅ自组装模型已经被广泛应用于解决众
多计算困难问题［５，８～１２］．李菲等人提出了一种新型 ＤＮＡ
自组装磁珠光电检测系统［５］；Ｂｕｒｎ提出了基于 Ｔｉｌｅ自组
装的３ＳＡＴ算法［８］；吴帆等人提出了一种求解 Ｎ皇后问
题ＤＮＡ自组装算法［９］；李肯立等人提出了一种基于自
组装模型的最大团问题ＤＮＡ计算算法［１０］．
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最大匹配问题［１３］作为一个著名的ＮＰ完全问
题，其ＤＮＡ计算算法已有相当研究［１１，１２］．然而文
献［１１］中提出的算法基于表面模型、文献［１２］中
提出算法基于粘贴模型，此两种模型均很难克服

实验操作难度较大，需要大量的人工干预的缺点．
此外，从公开发表的刊物看，关于最大匹配问题

Ｔｉｌｅ自组装模型的研究还比较少．为此，在文献
［１１，１２］工作的基础上，本文首先基于 Ｔｉｌｅ自组装
模型的特性，提出了一种最大匹配问题 Ｔｉｌｅ自组
装模型；随后基于所提出模型给出了求解最大匹

配问题的算法步骤并进行性能分析；最后通过

ｘｇｒｏｗ软件［９，１３］对算法进行实例模拟，进一步验证
模型及算法的正确性和有效性．

２ Ｔｉｌｅ自组装模型

本文使用文献［６］中提出的 Ｔｉｌｅ自组装模
型，以下将介绍其中的分子结构，相关生物操作

及抽象描述．
２１ Ｔｉｌｅ分子的结构

Ｔｉｌｅ自组装模型中的 Ｔｉｌｅ分子可以抽象为一个带
有标签的矩阵块，每个标签识别一个特定的粘性末

端［６，８］．如图１，Ｎｏｒｔｈ，Ｓｏｕｔｈ，Ｗｅｓｔ，Ｅａｓｔ可用于标记该 Ｔｉｌｅ
分子的四个粘性末端，Ｖａｌｕｅ为Ｔｉｌｅ分子的标识，通常定
义Ｔｉｌｅ分子时可以省略．不同Ｔｉｌｅ分子之间的组装通过
四个粘性末端的碱基互补配对来实现．
２２ 相关生物操作

本文模型在基本生物操作如退火，连接，荧光标记

及凝胶电泳操作的基础上，引入了 ＡｄｌｅｍａｎＬｉｐｔｏｎ模型
中抽取，检测，读取等生物操作［１０，１２］．
２３ Ｔｉｌｅ自组装模型的抽象描述

本文对传统 Ｔｉｌｅ自组装模型进行扩展．扩展后的
Ｔｉｌｅ自组装模型定义为 ５元组 ＜ＴｉｌｅＳｅｔ，ｇ，ｔ，Ｃｏｎｆｉｇｕｒａ
ｔｉｏｎ，ＢｉｏＯｐｅｒａｔｉｏｎｓ＞，其中 ＴｉｌｅＳｅｔ，ｇ，ｔ，Ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ的定
义见文献［８］，ＢｉｏＯｐｅｒａｔｉｏｎｓ表示自组装模型中的基本生
物操作．

３ 问题描述

定义１ 最大匹配问题［１２］ 无向图 Ｇ＝（Ｖ，Ｅ）中
具有顶点集 Ｖ＝｛ｖ１，ｖ２，ｖ３，…，ｖｎ｝，边集 Ｅ＝｛ｅ１，ｅ２，ｅ３，
…，ｅｍ｝其中 ｍ为边数，ｎ为顶点数．图 Ｇ的子图ＧＳｕｂ＝
（ＶＳｕｂ，ＥＳｕｂ）满足 ＶＳｕｂ
Ｖ，ＥＳｕｂＥ．若图 ＧＳｕｂ中
任意两条边 ｅｋ，ｅｄ在 Ｇ
中没有公共的端点，则

ＥＳｕｂ为 Ｇ的一个匹配．
具有最多边的匹配称为

图 Ｇ的最大匹配．求解图的最大匹配是一个经典的 ＮＰ
完全问题．可用一个 ｍ位二进制串ｅｉ１ｅｉ２…ｅｉｍ表示图Ｇ
中的一种可能的匹配方案，ｉ标识边是否在匹配中（ｉ∈
｛０，１｝）．如图２中的最大匹配｛ｅ１，ｅ３，ｅ６｝可分别表示为
“ｅ１１ｅ０２ｅ１３ｅ０４ｅ０５ｅ１６”．

４ 基于Ｔｉｌｅ自组装模型的最大匹配问题算法

４１ 基于Ｔｉｌｅ自组装模型的最大匹配问题算法框架
基于Ｔｉｌｅ自组装模型的最大匹配问题算法框架如下：
（１）根据所求解最大匹配问题的基本信息（图 Ｇ中

边信息，顶点信息）设计基本 Ｔｉｌｅ分子．
（２）初始子系统中 Ｔｉｌｅ分子充分自组装后将生成问

题的输入即种子配置．
（３）选择子系统中将其 Ｔｉｌｅ分子充分自组装到种子

配置上后将输出解空间配置．
（４）检测子系统中输入解空间配置后，基于其用于

检测的Ｔｉｌｅ分子充分自组装后，生成最终配置．
（５）通过凝胶电泳、ＰＣＲ扩增放大及 ＤＮＡ标准序列

的测定操作读取最终结果．
４２ 最大匹配问题Ｔｉｌｅ自组装模型

最大匹配问题Ｔｉｌｅ自组装模型由初始子系统、选择
子系统和检测子系统组成．
４．２．１ 初始子系统

初始子系统将建立在 Ｌ型配置上，将下边界及右
边界编码最大匹配问题信息的输入，充分自组装后，左

边界 Ｔｉｌｅ分子携带输出信息．
定理１ 定义∑Ｓ＝｛Ｖ，Ｅ，＃，＝｝，Ｖ、Ｅ分别为图

Ｇ中顶点集合及边集合．初始子系统 ＳｙｓｔｅｍＳｅｅｄ＝
〈ＴＳｅｅｄ，ｇＳｅｅｄ，τＳｅｅｄ，ＣＳｅｅｄ，ＢｉｏＯｐｅｒａｔｉｏｎｓ〉，其中 ＴＳｅｅｄ表示
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Ｔｉｌｅ分子的集合，ｇＳｅｅｄ＝１，τＳｅｅｄ＝２，ＣＳｅｅｄ代表最大匹配
问题输入信息的种子配置，ＢｉｏＯｐｅｒａｔｉｏｎｓ表示所需的生
物操作．ＳｙｓｔｅｍＳｅｅｄ中 ＴＳｅｅｄ作为输入，输出种子配置
ＣＳｅｅｄ．
证明 基本 Ｔｉｌｅ分子集合 ＴＳｅｅｄ如图 ３，其中 ｅ^ｍ表

示图Ｇ中的第 ｍ^条，ｖ^ｎ表示图Ｇ中的第 ｎ^个顶点，（１≤
ｍ^≤ｍ，１≤ｎ^≤ｎ，ｍ，ｎ分别代表图Ｇ中的边数和顶点
数）．初始子系统中通过将 ＴＳｅｅｄ集合中的 Ｔｉｌｅ分子充分
自组装后将生成种子配置 ＣＳｅｅｄ，ＣＳｅｅｄ中存在一些位置
（ｘ，ｙ）∈Ｚ２，满足如下约束：

（１）ＣＳｅｅｄ（０，０）＝＜｜，ｎｕｌｌ，＃，ｎｕｌｌ＞．
（２）Ｆｏｒａｌｌ１≤ｙ≤ｎ－１，
ＣＳｅｅｄ（０，ｙ）＝ ＜｜，｜，ｅ^ｍ，ｎｕｌｌ＞．
（３）ＣＳｅｅｄ（０，ｎ）＝＜ｎｕｌｌ，｜，＃，ｎｕｌｌ＞．
（４）Ｆｏｒａｌｌ－ｎ＋１≤ｘ≤２，ＣＳｅｅｄ（ｘ，０）＝＜ｖ^ｎ，ｎｕｌｌ，

＃，＃＞．
（５）ＣＳｅｅｄ（ｎ，０）＝＜｜，ｎｕｌｌ，ｎｕｌｌ，＃＞．
（６）ＣＳｅｅｄ（－１，０）＝＜Ｃｈｏｏｓｅ，ｎｕｌｌ，＃，＃＞．
（７）对于其他的位置（ｘ，ｙ）∈Ｚ２，（ｘ，ｙ）ＣＳｅｅｄ．
如图３，初始子系统中共需Ｔｉｌｅ分子类型为 ｍ＋ｎ＋３．

４．２．２ 选择子系统

选择子系统负责生成最大匹配问题的解空间即所

有的匹配方案．该系统中通过将种子配置及相关Ｔｉｌｅ分
子充分自组装生成解空间配置．

定理２ 定义∑Ｃ＝｛Ｃｈｏｏｓｅ，≈，＃，ｅ１ｍ＾，ｅｍ＾｝，选择子
系统ＳｙｓｔｅｍＣｈｏｏｓｅ＝〈ＴＣｈｏｏｓｅ，ｇＣｈｏｏｓｅ，τＣｈｏｏｓｅ，ＣＲｅｓｕｌｔ，ＢｉｏＯｐ
ｅｒａｔｉｏｎｓ〉，其中 ＴＣｈｏｏｓｅ表示基本选择子系统Ｔｉｌｅ分子的集
合，ｇＣｈｏｏｓｅ＝１，τＣｈｏｏｓｅ＝２，ＣＲｅｓｕｌｔ表示解空间配置，ＢｉｏＯｐｅｒ
ａｔｉｏｎｓ表示所需的生物操作．ＳｙｓｔｅｍＣｈｏｏｓｅ将生成最大匹
配问题的解空间配置 ＣＲｅｓｕｌｔ，而在某一解空间配置基础
上能够产生唯一的最终配置．

证明 基本 Ｔｉｌｅ分子集合 ＴＣｈｏｏｓｅ如图４，其中 ｅ^ｍ表
示图Ｇ中的第ｍ^条边（１≤ｍ^≤ｍ），ｅ１^ｍ表示边 ｅ^ｍ在当前
匹配方案中，≈表示边 ｅ^ｍ不在当前匹配方案中．Ｓｙｓｔｅｍ
Ｃｈｏｏｓｅ中通过将 ＴＣｈｏｏｓｅ中的选择分子自组装到种子配置
ＣＳｅｅｄ上生成解空间配置 ＣＲｅｓｕｌｔ．ＣＲｅｓｕｌｔ中存在一些位置
（ｘ，ｙ）∈Ｚ２，满足如下约束：

（１）Ｆｏｒａｌｌ１≤ｙ≤ｎ－１，ＣＲｅｓｕｌｔ（０，ｙ）＝〈Ｃｈｏｏｓｅ，
Ｃｈｏｏｓｅ，≈，ｅ^ｍ〉或〈Ｃｈｏｏｓｅ，Ｃｈｏｏｓｅ，ｅ１^ｍ，ｅ^ｍ〉．

（２）ＣＲｅｓｕｌｔ（０，ｎ）＝＜ｎｕｌｌ，Ｃｈｏｏｓｅ，＃，＃＞．
（３）对于其他的位置（ｘ，ｙ）∈Ｚ２，（ｘ，ｙ）ＣＲｅｓｕｌｔ．
如图４，初始子系统中共需Ｔｉｌｅ分子类型为２ｍ＋１．

４．２．３ 检测子系统

检测子系统用于筛选出最大匹配问题的所有合法

解，主要通过用于检测的Ｔｉｌｅ分子充分自组装后得到最
终配置，若最终配置中含有特定标识的 Ｔｉｌｅ分子，则其
上携带的输出信息为最大匹配问题的合法解．

定理３ 定义∑Ｄ＝｛ｖ
１
ｎ^，ｖ^ｎ，ｅ

１
ｍ^，≈，｜，＃｝，检测子

系统 ＳｙｓｔｅｍＤｅｔｅｃｔ＝〈ＴＤｅｔｅｃｔ，ｇＤｅｔｅｃｔ，τＤｅｔｅｃｔ，ＣＦｉｎａｌ，ＢｉｏＯｐｅｒａ
ｔｉｏｎｓ〉，其中 ＴＤｅｔｅｃｔ表示检测子系统中基本 Ｔｉｌｅ分子集
合，ｇＤｅｔｅｃｔ＝１，τＤｅｔｅｃｔ＝２．解空间配置 ＣＲｅｓｕｌｔ与 ＴＤｅｔｅｃｔ中的
检测分子充分自组装后得到最终配置 ＣＦｉｎａｌ．含有 ＳＵＣ
标识 Ｔｉｌｅ分子的 ＣＦｉｎａｌ为合法最终配置，其上携带的输
出信息为最大匹配问题的合法解．

证明 如图 ５，检测子系统 ＳｙｓｔｅｍＤｅｔｅｃｔ中检测分
子集合 ＴＤｅｔｅｃｔ，其中 ｅ^ｍ表示图Ｇ中的第 ｍ^条边，ｖ^ｎ表示

图Ｇ中的第 ｎ^个顶点，ｅ
１
ｍ^表示边 ｅ^ｍ在当前匹配方案

中，≈表示边 ｅ^ｍ不在当前匹配方案中，ｖ
１
ｎ^表示顶点 ｖ^ｎ

被当前匹配中的边覆盖（１≤ｍ^≤ｍ，１≤ｎ^≤ｎ）．基于解
空间配置 ＣＲｅｓｕｌｔ，ＳｙｓｔｅｍＤｅｔｅｃｔ中通过将检测 Ｔｉｌｅ分子自
组装到种子配置 ＣＲｅｓｕｌｔ上生成最终配置 ＣＦｉｎａｌ．ＣＦｉｎａｌ中存
在一些位置（ｘ，ｙ）∈Ｚ２，满足如下约束：

（１）Ｆｏｒａｌｌ－ｍ－１≤ｘ≤－２，１≤ｙ≤ｍ，ＣＦｉｎａｌ（ｘ，ｙ）

＝〈ｖ１ｎ^，ｖ^ｎ，ｅ１^ｍ，ｅ１^ｍ〉、〈ｖ^ｎ，ｖ^ｎ，ｅ
１
ｍ^，ｅ

１
ｍ^〉、〈ｖ

１
ｎ^，ｖ

１
ｎ^，ｅ

１
ｍ^，ｅ

１
ｍ^〉、

〈ｖ^ｎ，ｖ^ｎ，≈，≈〉或〈ｖ
１
ｎ^，ｖ

１
ｎ^，≈，≈〉．

（２）Ｆｏｒａｌｌ－２≤ｘ≤－ｍ－１，ＣＦｉｎａｌ（ｘ，ｙ＝ｍ＋１）＝

〈ｎｕｌｌ，ｖ１ｎ^，＃，＃〉或〈ｎｕｌｌ，ｖ^ｎ，＃，＃〉．
（３）Ｆｏｒａｌｌ１≤ｙ≤ｍ－１，ＣＦｉｎａｌ（－ｍ－２，ｙ）＝〈｜，｜，

ｎｕｌｌ，ｅ１ｍ^〉或〈｜，｜，ｎｕｌｌ，≈〉．
（４）ＣＦｉｎａｌ（－ｍ－２，０）＝〈｜，ｎｕｌｌ，ｎｕｌｌ，＃〉．
（５）ＣＦｉｎａｌ（－ｍ－２，ｍ＋１）＝〈ｎｕｌｌ，｜，ｎｕｌｌ，＃〉．
（６）其他的位置（ｘ，ｙ）∈Ｚ２，ＣＦｉｎａｌ（ｘ，ｙ）＝ｅｍｐｔｙ．
从以上定义可以发现ｔ∈ＴＤｅｔｅｃｔ，（ｂｄＳｏｕｔｈ（ｔ），ｂｄＷｅｓｔ

（ｔ））是唯一的，因此检测子系统 ＳｙｓｔｅｍＤｅｔｅｃｔ中针对某
一解空间配置 ＣＲｅｓｕｌｔ将生成唯一的最终配置 ＣＦｉｎａｌ．

如图５，检测子系统中共需 Ｔｉｌｅ分子类型为３ｍｎ＋
４ｎ＋ｍ＋２．
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４４ 基于Ｔｉｌｅ自组装模型的最大匹配问题算法
基于４．３节中的最大匹配问题Ｔｉｌｅ自组装模型，提

出了基于Ｔｉｌｅ自组装模型的最大匹配问题算法如下：

算法１ Ｍａｘｉｍｕｍ－Ｍａｔｃｈｉｎｇ－ａｌｇｏｒｉｔｈｍ（Ｇ，Ｔｔｉｌｅｓｅｅｄ，Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ，Ｔｔｉｌｅｄｅｔｅｃｔ）．
Ｉｎｐｕｔ 图 Ｇ＝｛Ｖ，Ｅ｝及试管 Ｔｔｉｌｅｓｅｅｄ，Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ，Ｔｔｉｌｅｄｅｔｅｃｔ；
Ｏｕｔｐｕｔ 最大匹配问题的解．
（１）生成初始子系统，选择子系统及检测子系统所需的基本Ｔｉｌｅ分子，
并存储于试管 Ｔｔｉｌｅｓｅｅｄ，Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ，Ｔｔｉｌｅｄｅｔｅｃｔ；
（２）Ａｍｐｌｉｆｙ（Ｔｔｉｌｅｓｅｅｄ），Ａｍｐｌｉｆｙ（Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ）ａｎｄＡｍｐｌｉｆｙ（Ｔｔｉｌｅｄｅｔｅｃｔ）；
（３）Ａｎｎｅａｌ（Ｔｔｉｌｅｓｅｅｄ）；
（４）Ｌｉｇａｔｅ（Ｔｔｉｌｅｓｅｅｄ）；
（５）Ｍｅｒｇｅ（Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ，Ｔｔｉｌｅｓｅｅｄ，Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ）；
（６）Ａｎｎｅａｌ（Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ）；
（７）Ｌｉｇａｔｅ（Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ）；
（８）Ｍｅｒｇｅ（Ｔｔｉｌｅｄｅｔｅｃｔ，Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ，Ｔｔｉｌｅｄｅｔｅｃｔ）；
（９）Ａｎｎｅａｌ（Ｔｔｉｌｅｄｅｔｅｃｔ）；
（１０）Ｌｉｇａｔｅ（Ｔｔｉｌｅｄｅｔｅｃｔ）；
（１１）ＴＭａｔｃｈ＝Ｅｘｔｒａｃｔ－ｓｔｒａｎｄ（Ｔｔｉｌｅｄｅｔｅｃｔ，ｔｉｌｅＳｕｃｃ）；
（１２）Ｇｅｌｅｌｅｃｔｒｏｐｈｏｒｅｓｉｓ（ＴＭａｔｃｈ）；
（１３）ＴｍａｘＭａｔｃｈ＝Ｅｘｔｒａｃｔ－ｍａｘＬｅｎｇｔｈ（ＴＭａｔｃｈ）；
（１４）ＩＦ（Ｄｅｔｅｃｔ（ＴｍａｘＭａｔｃｈ）＝＝“ｙｅｓ”）Ｔｈｅｎ
（１５） Ｒｅａｄ（ＴｍａｘＭａｔｃｈ）
（１６）ＥｎｄＩＦ

定理４ 算法１可并行求解最大匹配问题．
证明 算法 １中，首先步骤（１）并行生成基本 Ｔｉｌｅ

分子，并分别存储于试管 Ｔｔｉｌｅｓｅｅｄ，Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ和 Ｔｔｉｌｅｄｅｔｅｃｔ中；步
骤（２）中通过Ａｍｐｌｉｆｙ（）操作，生成试管 Ｔｔｉｌｅｓｅｅｄ，Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ和
Ｔｔｉｌｅｄｅｔｅｃｔ中 Ｔｉｌｅ分子的大量拷贝；步骤（３）、（４）通过 Ａｎ
ｎｅａｌ（）和Ｌｉｇａｔｅ（）操作，试管 Ｔｔｉｌｅｓｅｅｄ中的 Ｔｉｌｅ分子充分的
自组装后将生成种子配置 ＣＳｅｅｄ；步骤（５）中通过 Ｍｅｒｇｅ
（）操作，将试管 Ｔｔｉｌｅｓｅｅｄ和 Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ中Ｔｉｌｅ分子合并到试管
Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ中；步骤（６）、（７）通过 Ａｎｎｅａｌ（）和 Ｌｉｇａｔｅ（）操作，
试管 Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ中的Ｔｉｌｅ分子充分的自组装后将生成解空
间配置 ＣＲｅｓｕｌｔ；步骤（８）中通过 Ｍｅｒｇｅ（）操作，将试管
Ｔｔｉｌｅｄｅｔｅｃｔ中的检测 Ｔｉｌｅ分子加入到试管 Ｔｔｉｌｅｃｈｏｏｓｅ中；步骤
（９）、（１０）通过 Ａｎｎｅａｌ（）和 Ｌｉｇａｔｅ（）操作，试管 Ｔｔｉｌｅｄｅｔｅｃｔ中
的检测Ｔｉｌｅ分子充分的组装到种子配置后将生成最终
配置 ＣＦｉｎａｌ；步骤（１１）中通过操作，抽取出含有 ｔｉｌｅＳｕｃｃ＝
＜ｎｕｌｌ，｜，ｎｕｌｌ，＃＞的 Ｔｉｌｅ组装体，并存放于试管中

ＴＭａｔｃｈ，由此将得到即图 Ｇ中的所有匹配方案．步骤
（１２）、（１３）中通过凝胶电泳技术分离出不同长度的 Ｔｉｌｅ
输出链，通过抽取操作提取最长的 Ｔｉｌｅ输出链；步骤
（１４）首先通过Ｄｅｔｅｃｔ（）操作检测试管中是否包含Ｔｉｌｅ组
装体，如果返回“ｙｅｓ”则通过 Ｒｅａｄ（）操作得到最大匹配
问题的解．
４５ 性能分析

引理１ 本文提出的最大匹配问题 Ｔｉｌｅ自组装高
效模型中，需要的 Ｔｉｌｅ分子种类为 Ｏ（ｍｎ）、需要的计算
时间为 Ｏ（ｍ）、计算空间为 Ｏ（ｍｎ）及所需生物操作数
为 Ｏ（１）．

证明 本文模型主要由初始子系统、选择子系统

及检测系统３个部分组成，所需Ｔｉｌｅ分子种类分别为 ｍ
＋ｎ＋３、２ｍ＋１和３ｍｎ＋４ｎ＋ｍ＋２．综上分析可知本
模型中所需 Ｔｉｌｅ分子共为３ｍｎ＋５ｎ＋４ｍ＋６，因而 Ｔｉｌｅ
分子种类数为 Ｏ（ｍｎ）．

本文模型中Ｔｉｌｅ自组装体的深度为 ｍ＋２，因而计
算时间复杂度为 Ｏ（ｍ）．

本文模型中Ｔｉｌｅ自组装体的最大面积为（ｍ＋２）（ｎ＋
２）＝ｍｎ＋２ｍ＋２ｎ＋４，因而计算空间复杂度为 Ｏ（ｍｎ）．

从最大匹配问题 Ｔｉｌｅ自组装模型的算法步骤分析
发现，算法共需１６次生物操作．可见本文算法所需生物
操作数为 Ｏ（１）．
４６ 算法模拟

如图２，图 Ｇ中顶点集合Ｖ＝｛ｖ１，ｖ２，ｖ３，ｖ４，ｖ５，ｖ６｝
边集合 Ｅ＝｛ｅ１，ｅ２，ｅ３，ｅ４，ｅ５，ｅ６｝．以下将以求解图 Ｇ的
最大匹配问题为例，对文中提出的算法进行模拟．
４．６．１ Ｔｉｌｅ分子编码

本文最大匹配问题 Ｔｉｌｅ自组装模型算法中首先根
据所求最大匹配问题信息生成所需的Ｔｉｌｅ分子．

（１）初始子系统中基本Ｔｉｌｅ分子有：〈ｖ^ｎ，ｎｕｌｌ，＃，＃〉，
〈｜，｜，ｅ^ｍ，ｎｕｌｌ〉、〈Ｃｈｏｏｓｅ，ｎｕｌｌ，＃，＃〉、〈｜，ｎｕｌｌ，ｎｕｌｌ，＃〉、〈｜，
ｎｕｌｌ，＃，ｎｕｌｌ〉和〈ｎｕｌｌ，｜，＃，ｎｕｌｌ〉其中 ｖ^ｎ∈Ｖ，ｅ^ｍ∈Ｅ．

（２）选择子系统中基本 Ｔｉｌｅ分子有：〈Ｃｈｏｏｓｅ，

Ｃｈｏｏｓｅ，ｅ１ｍ^，ｅ^ｍ〉、〈Ｃｈｏｏｓｅ，Ｃｈｏｏｓｅ，≈，ｅ^ｍ〉和〈ｎｕｌｌ，Ｃｈｏｏｓｅ，
＃，＃〉其中 ｅ^ｍ∈Ｅ．
（３）检测子系统中基本 Ｔｉｌｅ分子如下：

①若边 ｅ^ｍ被选中．当边 ｅ^ｍ中一个顶点为 ｖ^ｎ且 ｖ^ｎ
未被其它边覆盖，设计了Ｔｉｌｅ分子
〈ｖ１１，ｖ１，ｅ１１，ｅ１１〉，〈ｖ１２，ｖ２，ｅ１１，ｅ１１〉，〈ｖ１１，ｖ１，ｅ１２，ｅ１２〉，
〈ｖ１４，ｖ４，ｅ１２，ｅ１２〉，〈ｖ１３，ｖ３，ｅ１３，ｅ１３〉，〈ｖ１４，ｖ４，ｅ１３，ｅ１３〉，
〈ｖ１２，ｖ２，ｅ１４，ｅ１４〉，〈ｖ１３１，ｖ３，ｅ１４，ｅ１４〉，〈ｖ１４，ｖ４，ｅ１５，ｅ１５〉，
〈ｖ１５，ｖ５，ｅ１５，ｅ１５〉，〈ｖ１５，ｖ５，ｅ１６，ｅ１６１〉，〈ｖ１６，ｖ６，ｅ１６，ｅ１６〉；

当边 ｅ^ｍ与顶点为 ｖ^ｎ无关且 ｖ^ｎ未被其它边覆盖，设计
Ｔｉｌｅ分子
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〈ｖ３，ｖ３，ｅ１１，ｅ１１〉，〈ｖ４，ｖ４，ｅ１１，ｅ１１〉，〈ｖ５，ｖ５，ｅ１１，ｅ１１〉，
〈ｖ６，ｖ６，ｅ１１，ｅ１１〉，〈ｖ２，ｖ２，ｅ１２，ｅ１２〉，〈ｖ３，ｖ３，ｅ１２，ｅ１２〉，
〈ｖ５，ｖ５，ｅ１２，ｅ１２〉，〈ｖ６，ｖ６，ｅ１２，ｅ１２〉，〈ｖ１，ｖ１，ｅ１３，ｅ１３〉，
〈ｖ２，ｖ２，ｅ１３，ｅ１３〉，〈ｖ５，ｖ５，ｅ１３，ｅ１３〉，〈ｖ６，ｖ６，ｅ１３，ｅ１３〉，
〈ｖ１，ｖ１，ｅ１４，ｅ１４〉，〈ｖ４，ｖ４，ｅ１４，ｅ１４〉，〈ｖ５，ｖ５，ｅ１４，ｅ１４〉，
〈ｖ６，ｖ６，ｅ１４，ｅ１４〉，〈ｖ１，ｖ１，ｅ１５，ｅ１５〉，〈ｖ２，ｖ２，ｅ１５，ｅ１５〉，
〈ｖ３，ｖ３，ｅ１５，ｅ１５〉，〈ｖ６，ｖ６，ｅ１５，ｅ１５〉，〈ｖ１，ｖ１，ｅ１６，ｅ１６〉，
〈ｖ２，ｖ２，ｅ１６，ｅ１６〉，〈ｖ３，ｖ３，ｅ１６，ｅ１６〉，〈ｖ４，ｖ４，ｅ１６，ｅ１６〉；

当边 ｅ^ｍ与顶点 ｖ^ｎ无关且 ｖ^ｎ已被覆盖，设计Ｔｉｌｅ分子
〈ｖ１３，ｖ１３，ｅ１１，ｅ１１〉，〈ｖ１４，ｖ１４，ｅ１１，ｅ１１〉，〈ｖ１５，ｖ１５，ｅ１１，ｅ１１〉，
〈ｖ１６，ｖ１６，ｅ１１，ｅ１１〉，〈ｖ１２，ｖ１２，ｅ１２，ｅ１２〉，〈ｖ１３，ｖ１３，ｅ１２，ｅ１２〉，
〈ｖ１５，ｖ１５，ｅ１２，ｅ１２〉，〈ｖ１６，ｖ１６，ｅ１２，ｅ１２〉，〈ｖ１１，ｖ１１，ｅ１３，ｅ１３〉，
〈ｖ１２，ｖ１２，ｅ１３，ｅ１３〉，〈ｖ１５，ｖ１５，ｅ１３，ｅ１３〉，〈ｖ１６，ｖ１６，ｅ１３，ｅ１３〉，
〈ｖ１１，ｖ１１，ｅ１４，ｅ１４〉，〈ｖ１４，ｖ１４，ｅ１４，ｅ１４〉，〈ｖ１５，ｖ１５，ｅ１４，ｅ１４〉，
〈ｖ１６，ｖ１６，ｅ１４，ｅ１４＞，〈ｖ１１，ｖ１１，ｅ１５，ｅ１５〉，〈ｖ１２，ｖ１２，ｅ１５，ｅ１５〉，
〈ｖ１３，ｖ１３，ｅ１５，ｅ１５〉，〈ｖ１６，ｖ１６，ｅ１５，ｅ１５〉，〈ｖ１１，ｖ１１，ｅ１６，ｅ１６〉，
〈ｖ１２，ｖ１２，ｅ１６，ｅ１６〉，〈ｖ１３，ｖ１３，ｅ１６，ｅ１６〉，〈ｖ１４，ｖ１４，ｅ１６，ｅ１６〉；

②若某边未被选中设计了 Ｔｉｌｅ分子〈ｖ^ｎ，ｖ^ｎ，≈，

≈〉，〈ｖ１^ｎ，ｖ１^ｎ，≈，≈〉，其中 ｖ^ｎ∈Ｖ．

③边界Ｔｉｌｅ分子主要有〈｜，｜，ｎｕｌｌ，ｅ１^ｍ〉，〈｜，｜，ｎｕｌｌ，≈〉、
〈ｎｕｌｌ，ｖ^ｎ，＃，＃〉、〈ｎｕｌｌ，｜，ｎｕｌｌ，＃〉，其中 ｅ^ｍ∈Ｅ，ｖ^ｎ∈Ｖ．

④设计了含有ＳＵＣ标识的Ｔｉｌｅ分子〈ｎｕｌｌ，｜，ｎｕｌｌ，＃〉．
４．６．２ 算法的模拟实验

本文在 Ｌｉｎｕｘ环境下，采用通用的仿真软件
ｘｇｒｏｗ［９，１３］对文中提出算法进行模拟实现．

采用了４．６．１节的Ｔｉｌｅ编码方案．通过Ａｍｐｌｉｆｙ（）操
作产生各类 Ｔｉｌｅ分子的大量拷贝．求解过程中首先初始
子系统中通过Ａｎｎｅａｌ（）和Ｌｉｇａｔｅ（）操作即加入连接酶并
通过退火操作生成种子配置．ｘｇｒｏｗ模拟生成的种子配
置见图６（ａ），其符号表示见图６（ｂ）．

其次，选择子系统中以种子配置为输入，通过 Ａｎ
ｎｅａｌ（）和 Ｌｉｇａｔｅ（）操作，Ｔｉｌｅ分子充分自组装后，生成解
空间配置即所有的匹配方案．图７（ａ）、７（ｂ）为 ｘｇｒｏｗ模
拟软件生成的子图｛ｅ１，ｅ２，ｅ６｝及｛ｅ１，ｅ３，ｅ６｝对应的解空
间配置，其相关符号表示见图７（ｃ）、７（ｄ）．

随后，检测子系统中检测Ｔｉｌｅ分子通过 Ａｎｎｅａｌ（）和
Ｌｉｇａｔｅ（）操作充分自组装后得到最终配置．ｘｇｒｏｗ模拟软
件生成匹配｛ｅ１，ｅ３，ｅ６｝及｛ｅ１，ｅ２，ｅ６｝对应的最终配置如
图８（ａ）、８（ｂ），其符号表示见图 ８（ｃ）、８（ｄ）．其中包
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含检测Ｔｉｌｅ分子〈ｎｕｌｌ，｜，ｎｕｌｌ，＃〉的最终配置为一完整
的Ｔｉｌｅ自组装体，表示合法的匹配方案；

最后，抽取出包含检测Ｔｉｌｅ分子〈ｎｕｌｌ，｜，ｎｕｌｌ，＃〉的

Ｔｉｌｅ自组装体，获得图 Ｇ最大匹配问题的可满足解．并
通过凝胶电泳技术抽获取最大匹配问题的最终解．

５ 结论

随着生物技术的进步，Ｔｉｌｅ自组装模型凭借其自组
装、可编程等特性而得到广泛关注．为此，本文将Ｔｉｌｅ自
组装模型引入最大匹配问题 ＤＮＡ计算算法的设计中．
首先提出了一种最大匹配问题的 Ｔｉｌｅ自组装模型；其
次，基于提出的模型，设计了基于 Ｔｉｌｅ自组装的最大匹
配问题算法．与已有最大匹配问题ＤＮＡ计算算法相比，
该算法仅需常数级生物操作，更加可靠，且更具可操作

性．
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