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DNA計算與生物數學

● 孟大志　陸薇

二十一世紀是生物學的世紀，以「人類基因組計劃」拉開序幕。這項計劃將

在2003年前完成人類脫氧核糖核酸（DNA）全部序列的精確圖，從此生物科學將

進入破解這部天書的「後基因組時代」。破解這部天書，就是要讀懂DNA序列上

怎樣編碼產生生命的全部資訊，而從數學角度說，就是理解生命是如何通過

DNA序列的資訊而被「計算」出來的。從這個角度來看，DNA計算是非常值得關

注的新學科。DNA計算誕生於1994年11月，作為新學科，它的意義在於DNA可

以作為計算的介質而用於解決數學問題，這是真正意義上的生物數學——生物是

計算工具，而人類的數學問題是計算的目的。這完全不同於以往科學文獻中那種

以數學為工具、以生物學問題為目的的「生物數學」或「數學生物學」概念。DNA計

算之所以受到科學界關注，是因為它預示¨嶄新的經濟可能：創造本質上並行的

DNA電腦，其運算速度、能耗效率及存貯密度都具有極為可觀的優越性。

一　新的計算概念：阿德勒曼的構想與實驗

1994年11月，阿德勒曼（Leonard M. Adleman）在《科學》（Science）雜誌上發

表論文1，第一次提出人類用生物材料作計算物質以解決數學問題的思路，即所

謂「哈密爾頓路徑問題」（Hamiltonian Path Problem，簡稱HPP）。其要義是：在由

有限個頂點與連接頂點之間、一個有方向的路徑所組成的網路圖中，是否存在

一條可以走遍全部頂點、且每點只經過一次的路徑？郵遞員的最佳投遞路徑，

或者飛機航線的確定等都可以歸結為哈密爾頓路徑問題。

以飛機航線的選擇可以形象地說明哈密爾頓路徑問題。圖中每一個頂點

代表一個機場，箭頭表示飛機從一個機場到另一個機場的方向。要求飛

機從起點（設定弗雷斯諾機場）到終點（設定波士頓機場），必須經過圖中

的每一個機場一次而且僅僅一次，確定符合這個要求的航線，用圖論的

語言來說，就是確定「哈密爾頓路徑」。如果機場（頂點）的數量很少，可

用窮盡搜索所有可能航線的方法求解。但頂點的數量如果增多，需要搜

索的路徑會以指數級別增加，構成一個數學難題。

（資料來源：http://www.ams.org/new-in-math/cover/dna-abc2.html）
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阿德勒曼實驗是為了解決哈密爾頓路徑問題，這是一個數學難題，屬於NP

完全問題（NP-Complete Problem）。所謂NP問題是指在非多項式計算時間內能計

算完成的問題，也稱複雜性問題。而NP完全問題是這類問題中具有典型意義的

一種。在理論上，NP完全問題可以用「窮盡式搜索」（exhaustive search）來解決，

而且已經開發了各種求解的演算法。但對一般的有向圖（oriented graph）來說，

窮盡式搜索具有指數級的複雜性，在圖靈機計算系統中不可能找到一個有效的

演算法（即運行多項式時間的演算法）。阿德勒曼在實驗中，用DNA串的大規模

並行克服了搜索的非確定性困難，從而以DNA計算進行窮盡式搜索，解決了哈

密爾頓路徑問題2。

阿德勒曼的實驗基於如下簡單事實：1、生物體異常複雜的結構是對由DNA

序列表示的初始資訊執行一系列簡單操作的結果；2、可計算函數可以通過一系

列基本的簡單函數的計算而得到。洞察兩者之間的相似性，正是DNA計算誕生

的基礎。

DNA計算是通過對DNA分子的操作來實現的。所謂「操作」，一方面是來自

DNA在「遺傳」過程中存在的「自然」操作，它是DNA自身進行計算的工具；而

另一方面也來自「遺傳工程」，因為操作DNA分子的能力是遺傳工程的關鍵。自

70年代以來，遺傳工程的發展使人類已經積累了豐富的處理（操作）DNA分子的

方法，這些方法加入到DNA自身使用的「自然操作」集合中，形成了在DNA計算

中操作DNA的基本工具庫。目前，對DNA分子的操作，既有物理的，也有化學

的。物理操作實質上是調控生化反應的外部條件，例如溫度、酸鹼度等等。此

外是來自各種生化試驗手段，尤其是通過各種�的操作，是DNA計算的主要工

具。通過物理和生化條件控制，可以實現對DNA的分離、結合、延長、縮短、

剪切、長度測量和序列解讀等等「操作」3。

阿德勒曼不僅洞察到生物過程和數學計算過程之間的高度相似性，而且發

現了將生化技術用於對DNA的操作去類比數學計算的可能：用DNA表示數學問

題的初始資訊，�用於類比簡單的計算，從而展現了以生物工具求解數學問題

的可能。這項工作也是第一次用DNA計算解決一個數學難題。

二　DNA計算的完備性、通用性與自裝配模型

阿德勒曼的開創性工作還啟發人們思考以下兩個基本問題：DNA計算可以

解決哪些數學問題？在理論上是否存在可編程的DNA電腦4？

實際上，自1994年以後，用DNA計算可以解決的數學問題的清單迅速增

長。例如利普頓（Richard J. Lipton）描述了解決另一個NP完全問題：可滿足性問

題5。此外符號決定性問題、道路染色問題、矩陣乘法、加法以及超標量電腦代

數問題等等。特別是文獻給出一個「分子計算程式」6，它可以破解美國政府的資

料加密標準（DES）。在這種發展形勢下，人們自然要問：DNA計算可以解決任

何問題嗎？這就是DNA計算的完備性問題。同時，從製造電腦的角度，自然會



DNA計算與生物數學 107

提出：至少從理論上是否存在通用的DNA計算系統，是否能夠實現可編程的

DNA計算？這就是DNA計算的通用性問題。從DNA計算誕生的第一年起，人們

就關注這些基本問題。

與電子電腦不同，DNA計算程式是以含初始資訊的DNA鏈的試管作為輸

入，輸出是另一些含結果資訊的DNA鏈的試管，計算過程是由含DNA鏈的試管

的序列組成。這種計算操作導致了DNA計算獨特的編程。完備性和通用性問題

的討論也是基於這種計算模式。由於電子電腦的堅實理論基礎，多數研究者都

將DNA計算模型與現代通用計算模型——圖靈機進行比較。

由於丘奇—圖靈（Church-

Turing）論斷被廣泛接受，人們確

信任何實際的電腦的能力都不會

超過圖靈機，因此將DNA計算與

圖靈機作比較，意義就更加明

確。通過專門處理符號系統的形

式語言，人們已經證明：1、

DNA計算模型可以計算所有圖靈

機計算的函數，也就是說，DNA

計算能夠完成目前電腦可以完成

的所有工作，這就是其完備性證

明7。值得注意的是，相反的結

論未必成立，也就是說DNA的計

算能力並不一定受到丘奇—圖靈

論斷的限制，因為關於它的能力

的討論並不一定要在圖靈機的理

論框架中討論；2、從計算理論

上證明了可編程的DNA電腦是存

在的。這一結論首先是用剪接系統為例證明的8。事實上，各種生物操作的組合

可以建立各種DNA計算模型，讀者可看比較詳細的專著9。

但是與圖靈機的比較並不是必須的，一些作者認為DNA計算具有自己獨特

的電腦制，尤其是它的極度並行的計算特性，因此不應該把DNA的計算模型納

入傳統的電子電腦的框架中，而應該理解新的計算定義bk。然而即使在圖靈機的

框架中，DNA計算模型的計算能力對比現代電子電腦，無論在速度、能源利用

率及存貯資訊的經濟性方面均有十分誘人的潛力。例如在阿德勒曼模型中，每

秒可執行1.2×1018次操作，比當前最快的超級電腦要高出120萬倍；現有的超級

電腦利用每焦耳能量可執行109次操作，而DNA電腦將可執行2×1019次，即DNA

電腦的能源效率要高出1010倍；DNA分子中資訊存貯密度可達1bit／立方納米，

是現有存貯介質的存貯密度的1012倍，等等。

DNA計算的特殊性還在於其自裝配模型。自然界存在¨許多自裝配過程，

如原子反應生成分子、分子反應生成超分子或晶體等的過程都是自裝配。自裝

英國邏輯數學家圖靈（Alan Turing）1936年提出了著名

的「圖靈機模型」，包括三個核心部分：一條帶子、一個

讀寫頭、一個控制裝置。帶子分成許多小格，每小格儲

存一位數碼，以每次一格左右移動，讀寫頭受制於控制

裝置，可以讀小格內的數碼符號，或者在帶子上寫符

號。圖靈機可以把程式和資料都以數碼的形式存儲在帶

子上，即「存儲程式」型，程式能把高階語言程式譯成機

器語言程式，這就是「通用圖靈機」原理。圖靈機模型並

不是製造具體機器的方案圖紙，而是提出了理想電腦原

理的邏輯構造，後來成為通用數位電腦的數學模型。

（資料來源：http://www.qubit.org/intros/compSteane/qcintro.html）
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配是指相對簡單的分子在一定條件下，自動組裝生成較複雜分子的過程。實際

上，自裝配就是自然界的電腦制。阿德勒曼利用這種電腦制解決了數學中的具

體問題。DNA的計算模型是DNA分子的自裝配模型，它是指：在一定的溫度、

濃度、酸鹼度以及特定的�作用的反應條件下，一些帶有輸入資訊的DNA分子

根據Watson-Crick互補配對原則，自組織生成新的、帶有輸出資訊的DNA分子的

過程。如果用外部操作來有目的的控制反應條件，將分子的集合與操作組合相

結合，就可以對應不同的計算模型，例如剪接系統、插入—刪除系統、黏接

系統、試管模型、記憶體模型、PAM模型等等bl。就可以解決實際問題，實現

DNA分子計算。

三　DNA電腦的可行性與技術困難

自1994年阿德勒曼的開創性文章發表以來，DNA計算研究的主要目標顯然

就是為了製造真正的DNA電腦。儘管甚麼是DNA電腦這一概念還沒有統一，甚

至甚麼是DNA計算都沒有明確定義，但是作為計算裝置的研究，既然對於某些可

實現的計算模型與圖靈機比較有了相對的完備性與通用性，人們自然地以現代電

子電腦的運作模式來構想DNA電腦可能採取的模式。在這些模式下，從當前的理

論與實驗到實用的DNA電腦還有許多未解決的問題，可以歸納為以下三個方面：

1、生化技術對DNA計算操作的有效性和可靠性的影響。

2、怎樣解決大規模問題的誤差和DNA資源消耗？

3、甚麼樣的問題至少在理論上更適合於DNA計算？

在目前計算模型的研究中，多數通過生化實驗的實現，經過對實驗的分

析，幾乎每項實驗操作都存在潛在的困難有待實驗科學家去改進。例如，生化

反應條件控制不當會發生不完全匹配的雜交以及DNA鏈的自融合現象。而後一

現象將在DNA鏈的線性結構上產生髮卡式結構，這種異形結構在電泳過程中影

響DNA的行走速度。此外，在生物操作中，注射與震盪會使DNA鏈斷裂；操作

試管可以使DNA鏈黏在試管壁、抽筒和吸管上，使計算結果丟失等等。

另一類是生物操作精度與數學解題精度之間的配匹問題。例如抽取操作

是所有求解過程中必需的，無論甚麼抽取結果鏈的方法均有一定誤差，而操作

引起的誤差，按當前的技術，能達99%的成功概率已經很好，如果計算過程需

600個提取，則最終提取出真實結果的概率只有0.002。最後要提出的問題是有關

規模與反應的濃度問題bm。分析了阿德勒曼的實驗，結果表明，對於稀疏的有向

圖，溶液中結果鏈的濃度會指數級地下降。似乎可以通過聚合�鏈式反應（PCR）

放大中間產物的濃度，但事實上這樣會導致另一個問題：消耗大量的DNA分

子，以至完全不可實現。

要解決上述問題，以及許多其他通往實用的DNA電腦的障礙，看上去應當

從三方去研究。首先是在生化技術與設備方面，比如威斯康辛大學麥迪遜校區

已經實現在固體表面的DNA計算方式bn，然而必須面對的是工作表面的反應大
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大減少了DNA運算中的存貯優勢；又好比利用微型機器人來操作生化實驗，通

過微型化及規範化可以在相當程度上解決問題；新近在「基因開關」與「基因種」

的研究成果帶動DNA計算領域使反應提高可控性，還有像普林斯頓的利普頓提

倡以RNA代替DNA用於計算bo，等等。第二個方面是立足於計算模型與演算法

的設計，前面介紹的自裝配模型，對於不同的DNA分子結構作為計算資源不僅

對應於不同的形式語言，而且這些結構在反應中對穩定性、靈敏與誤差影響方

面均有很明顯的影響。因此通過研究自裝配模型的構造，模型的複雜度與施於

模型上的操作程式（演算法），可能是解決這一問題十分有效而經濟的方法。第

三個方面是界定DNA電腦所適宜解決的問題類。雖然從理論上講，DNA電腦是

完備的，但是一個本質並行的計算與一個本質上串列的計算應當是各有利弊

的。已知人腦的並行處理機制在識別一個人的面孔時比現代最快的電腦還快，

但是計算一個10位數的50次方就遠遠不如電子電腦。是否未來的世界是DNA電

腦與電子電腦或其他類型的電腦分區專利的呢？如果是這樣，界定DNA計算的

領域將使實用化研究的進程大大加快。

雖然DNA電腦目前還只是理論設想，現階段的實驗還遠未給出其計算裝置

的可行圖景。但許多專家認為，DNA電腦研究的水平猶如電子電腦在30、40年代

的情形，在這一領域投入精力將會使科學界甚至經濟領域產生十分誘人的前景。

當然，在新型電腦的開發中還有其他一些設想和模式，比較突出的有三種：光學

電腦，利用光子流攜帶資料和鐳射光束的彼此穿透來製造微處理器，已經製造了

樣機模型；分子電腦，以單個分子和電子代替矽電晶體，起到類似邏輯門和電子

開關的作用，但目前只停留在理論階段；還有就是量子電腦，以鐳射或無線電電

波穿越原子核列陣，改變原子核的自旋方向，通過其自旋方向的變更進行複雜運

算。它們都有各自的優勢和困難，與DNA電腦形成互相競爭的局面。

四　DNA數學的潛在意義

此外，科學家的大腦中還存在另一個十分誘人的精靈，它在生物學世紀中

將滲透於科學界，這就是DNA數學。當人們十分驚奇地面對生物世界包羅萬象

的多樣性，生物體為適應環境而發育出準確有效的應對環境的群體特徵，以及

生物遺傳的嚴格規律性之時，自然會問：在這一切神秘現象的背後，有甚麼力

量在支配¨？自從人們發現DNA自己不僅可以計算出整個生命世界，而且還可

以被人類用於計算人類數學之後，有理由相信，這一切取決於更深層次的電腦

制——生物的數學理論，即生物自身的數學。換句話說，生物本身是十分複雜

的計算的產物，而這種計算本身又是DNA自身包含的計算規則——DNA數學決

定的。這種數學與人類數學大相徑庭，不僅由於它完全不理睬我們賴以計算的

「加」「減」，而用「剪」「接」進行運算，而且本質上平行計算的邏輯也完全不顧串

列邏輯的因果真理性。因此，一些學者認為，1994年11月是世紀的一門新學科

誕生的時間——現代生物數學的誕生bp。也許有一天數學家不得不在DNA計算
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面前放下自己繁複和艱澀的理論的自豪感，而向「DNA們」學習「剪接數學」。因

此DNA計算的意義將不只是產生有巨大效益的DNA電腦，而且還開闢了一個新

的科學領域。

DNA全序列的資訊破譯與DNA計算有兩個共同的特徵：都以DNA為物質基

礎，又都以計算（數學）為基本的理論工具。這顯然不是巧合，因為它們都揭示¨

同一個新的自然觀：生物是計算的產物，計算是生物的本能。也許有一天人們認

識到薛定諤（Erwin Schrodinger）對人類最偉大的貢獻並非量子力學；這位給出波

動方程的、精通數學的物理學家，在What Is Life一書中（沃森 [James Watson]和

克里克 [Francis Crick]都由於這本小書的啟發而去發現DNA的雙螺旋結構的）啟發

人類去發現DNA結構和導致DNA數學的發現，才是「永恆」造福於人類的貢獻。
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