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ｍ阶Ｂ树的构造步骤，最后实现了其查找、插入和删除等操作。提出了ＤＮＡ分子计算的３Ｄ结构和分治策略，具
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　引言

自１９９４年Ａｄｌｅｍａｎ［１］博士首次用 ＤＮＡ分子解决了一个
有向图哈密尔顿问题以来，ＤＮＡ计算得到了迅速发展［２，３］。

ＤＮＡ计算是以ＤＮＡ分子作为数据存储载体，以生物酶分子和
生物化学反应作为信息处理工具的一种新的计算模式。ＤＮＡ
分子由两条脱氧核糖核酸链组成，携带大量生物遗传信息。正

是由于ＤＮＡ的巨大并行性、自我复制性及 ＷａｔｓｏｎＣｒｉｃｋ的互
补结构，使得这种新的计算模式具有很大优越性，即极大的存

储密度和高度的计算并行性。众所周知，电子计算机是依靠电

流接通或断开产生“二态”，其中一种状态用“０”来表示，另一
种状态用“１”来表示，由此产生０１序列来进行信息处理；而
ＤＮＡ计算则是对ＤＮＡ序列通过可控的生化反应来进行信息
处理。电子计算机中所有的信息都是用二进制来存储的，数据

与数据之间呈现出各种关系，这个关系及其表示称为数据结

构。数据结构在计算机中占有重要的地位；在 ＤＮＡ计算中同
样需要合理的数据结构来组织数据———ＤＮＡ分子。许进等
人［４］详细描述了分子生物计算中的数据结构与特性；李汪根

等人［５］研究了 ＤＮＡ计算机中队列的数据结构实现，给出了

ＤＮＡ计算机中的广义表设计与实现［６］；朱雅莉等人［７］描述了

ＤＮＡ计算机中堆栈及二叉树的数据结构设计。本文探讨了基
于ＤＮＡ并行计算的数据结构设计，构建用于文件系统及查找
的Ｂ树数据。
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树的定义

Ｂ树是一种广泛用于文件系统平衡的多路查找树。一棵
ｍ阶的Ｂ树，或为空树，或为每个节点至多有ｍ棵子树的ｍ叉
树［８］，并且除根之外的所有非终端节点至少有「ｍ／２?棵子树。
其非终端节点中包含下列信息数据（ｎ，Ａ０，Ｋ１，Ａ１，Ｋ２，Ａ２，…，
ＫＮ，ＡＮ），如表１所示。

表１　Ｂ树非终端节点的结构

ｎ Ａ０ Ｋ１ Ａ１ Ｋ２ Ａ２ … Ｋｉ Ａｉ … ＫＮ ＡＮ
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树的节点的
AT=

编码

如前定义所描述，Ｂ树的非终端节点包含一个以上的关键
字及指示其左右的指针。因此，本文使用 ｋａｒｍｓ（ｋ＝３）ＤＮＡ
分子和双链ＤＮＡ分子来表示Ｂ树的节点和关键字及其连接。
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Ｊｏｎｏｓｋａ等人［９］于 １９９９年提出使用顶点连接的 ｋａｒｍｓ分支
ＤＮＡ分子来形成图并描述和解决图的可满足性与图顶点着色
问题。ＫａｒｍｓＤＮＡ分子是双链ＤＮＡ分子的一种变异性结合。
自然界中已经存在类似于ｋａｒｍｓＤＮＡ分子结构的ＤＮＡ分子，
如Ｈｏｌｌｉｄａｙ分子。Ｋａｒｍｓ具有一定的稳定性，ｋ取值可为２、３
或４，其结构模拟如图１所示［９］。

本文使用３ａｒｍｓＤＮＡ分子和双链 ＤＮＡ分子两种结构类
型来表示Ｂ树的节点［６］，如图２所示。

１）ｔａｇ　节点关键字个数的标志，即节点的大小，ｔａｇ等于
ｎ。由长度为含有１２的ｎ倍碱基对的双链ＤＮＡ分子表示。
２）ｅｌｅｍｅｎｔ　节点的关键字元素。由长度为１２的不同的

碱基序列的双链ＤＮＡ分子表示。
３）Ｅ（ｉ）　一种限制性内切酶的识别点。作为节点的识别

点，在遍历和查找时起到标志性作用。限制性内切酶是生物体

内能识别并切割特异的双链ＤＮＡ序列的一种内切核酸酶。它
是可以将外来的 ＤＮＡ切断的一种蛋白质，即能够限制异源
ＤＮＡ的侵入并使之失去活力，但对自己的 ＤＮＡ却无损害作
用，这样可以保护细胞原有的遗传信息。由于这种切割作用是

在ＤＮＡ分子内部进行的，故名限制性内切酶（简称限制酶）。
大多数酶是非常专一的，只能催化一种化学反应，并且效率极

高。自然界已经创造出多种多样的、在处理 ＤＮＡ过程中非常
有用的酶［１０］。

４）Ｅｈ　一种限制性内切酶的识别点。在一定的活性条件
下，从ｋａｒｍｓ分支点切断，并留下一粘性末端，用于连结前一
个节点。

５）Ｅｃ　一种限制性内切酶的识别点，用于识别关键字元
素的值。在Ｂ树的查找、删除及插入操作中起到关键作用。
６）Ｅｔ　一种限制性内切酶的识别点。在一定的活性条件

下，从ｋａｒｍｓ分支点切断，并留下一粘性末端，用于连结下一
个结点。

７）ｓｔｉｃｋ　粘性末端。一种特殊的单链ＤＮＡ分子。通过连
接酶的作用，在连接反应下与其他ＤＮＡ片段连接。

为了构造一棵Ｂ树，Ｅｈ和 Ｅｔ产生的粘性末端必须为互补
的单链。两条单链多核苷酸通过互补碱基之间的氢键形成双

链分子，从而完成连接。通过 ＰＣＲ技术，可以复制多份相同
ＤＮＡ分子的溶液，放在不同试管备用。连接反应和识别节点
及元素应该在不同试管进行［１０］。
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树的设计

基于以上编码，可以构造一棵ｍ阶Ｂ树，过程如下：
ａ）初始化一棵 ｍ阶 Ｂ树。首先初始化一棵 ｍ阶 Ｂ树。

用一个表示连接节点的３ａｒｍｓＤＮＡ分子作为 Ｂ树的空节点。
在一个空节点的３ａｒｍｓＤＮＡ分子的带有 Ｅｈ识别点的分支做
荧光标记ｓｉｇｎ，表示根节点Ｅ（０）。

ｂ）连接反应１。连接反应的方法有几种，如平头连接反应
和粘端连接反应［１０］。本文使用端连接。所有的空节点在一定

活性酶下，可以并行连接各自的 ｔａｇ。如图２所示，ｔａｇ是带一
个粘性末端的双链 ＤＮＡ分子。其粘性末端是与空节点的
ｓｔｉｃｋ（１）互补，但每个节点的粘性末端的编码都不相同。这可以
通过碱基对的不同排序来表示。

ｃ）连接反应２。如图２所示，同样用带有两个粘性末端的
３ａｒｍｓＤＮＡ分子连接关键字元素。Ｓｔｉｃｋ（４）与ｓｔｉｃｋ（５）为互补的
单链，每个元素的粘性末端的编码都不一样，并行连接反应。

Ｂ树的每个节点的关键字都是排序好的，每个节点可以并行地
连接排序好的多个关键字元素。

连接反应１、２可以同时在不同试管内并行处理。当以上
三个阶段完成，就可通过节点连接设计出一棵 ｍ阶 Ｂ树。其
步骤是：在限制性内切酶 Ｅｈ和 Ｅｔ的活性条件下，分别产生粘
性末端。前一个节点的 Ｅｔ粘性末端和后一个节点的 Ｅｈ粘性
末端互补，并且每个节点的编码都不同。由于每种酶的活性条

件不同，因此可以将分治策略应用到节点的连接中。首先复制

溶液，在不同的试管中并行处理，两两连接，再两两混合，直至

最终得到一个 ｍ阶 Ｂ树。图３所示为一棵 ＤＮＡ编码的４阶
Ｂ树。要注意的是，此处叶子节点均省略。叶子节点可以用一
个带粘性末端的双链ＤＮＡ分子表示。其连接反应类似。

其中： 表示关键字个数；Ｅ（３）表示节点４，包含一个关键字１１；
Ｅ（４）表示节点５，包含一个关键字２７；Ｅ（５）表示节点６，包含一个
关键字３９；Ｅ（６）表示节点７，包含一个关键字，分别是４７、５３、
６４；Ｅ（７）表示节点８，包含一个关键字９９。
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树的查找及其分析

由Ｂ树的定义可知，在 Ｂ树上进行查找的过程与二叉排
序树的查找类似。根据给定的键值Ｋ，先在根节点键值的集合
中采用顺序（当ｍ较小时）或二分（当 ｍ较大时）查找方法进
行查找。若有Ｋ＝Ｋｉ，则查找成功，根据相应的指针，即可取记
录；否则，若 Ｋ在 Ｋｉ和 Ｋｉ＋１之间，取指针 Ａｉ所指的节点，重复
这个查找过程，直到在某节点中查找成功，或在某节点处出现

Ａｉ为空，查找失败。
限制性内切酶的生物学特性使得 ＤＮＡ编码的 Ｂ树查找

变得非常简单，查找性能大大提高。同样地，包括在 Ｂ树中找
节点和在节点中找关键字［８］。如图３所示，每个节点都有不
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同的限制性内切酶的识别点Ｅ（ｉ），每个关键字元素都有不同的
限制性内切酶的识别点 Ｅｃ。结合荧光技术，利用特定酶与
ＤＮＡ分子的特性，通过检测酶切后荧光量进行计算［１１］。由于

限制性内切酶的活性条件不同，因此，同时查找两个或者以上

节点或者关键字元素时，可以复制溶液在不同的试管中并行

进行。
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树的插入和删除

１）Ｂ树插入的生物操作　查找不成功之后，需进行插入。
显然，关键字插入的位置必定在最下层的非叶节点，有下列几

种情况：

ａ）插入后，该节点的关键字个数ｎ＜ｍ，不修改指针；
ｂ）插入后，该节点的关键字个数ｎ＝ｍ，则需进行“节点分

裂”，令 ｓ＝（ｍ／２（，在原节点中保留（Ａ０，Ｋ１，Ａ１，Ｋ２，Ａ２，…，
Ｋｓ－１，Ａｓ－１），建新节点（Ａｓ，Ｋｓ＋１，… ，Ｋｎ，Ａｎ），并将（Ｋｓ，ｐ）插入
双亲节点；

ｃ）若双亲为空，则建新的根节点。
插入操作是查找插入点后使用限制性外切酶进行切割，形

成粘性末端［１０］，设计新的节点的粘性末端与之互补，通过连接

反应将节点或者关键字顺利插入。以图３的ＤＮＡ编码的４阶
Ｂ树为例，假设需依次插入关键字３０、６０。首先从根节点查找
起，如果小于根节点，则插入左子树节点；如果大于根节点，则

插入右子树节点。显然３０是插入Ｅ（４）节点。直接酶切该节点
的右叶子节点，在其中插入关键字元素３０。同样地，该元素由
一个３ａｒｍｓＤＮＡ分子连接一段双链ＤＮＡ分子组成，其中双链
ＤＮＡ分子代表键值，并修改 ｔａｇ值，如图４所示。最后生成两
个叶子节点。通过查找，关键字６０插入节点 Ｅ（６），插入后，ｔａｇ
大于４，产生节点分裂。原节点生成两个新的子节点（４７）、
（６０，６４），关键字 ５３及其指针插入双亲节点 Ｅ（２），分别修改
ｔａｇ。如图４所示，若双亲节点的ｔａｇ大于４，则建新根节点。

２）Ｂ树删除的生物操作　在深度为（ｈ＋１）的 ｍ阶 Ｂ树
中删除一个键值Ｋ，首先要查到键值Ｋ所在的节点及在节点中
的位置。若Ｋ在非终端节点中，则把该节点的右边（或左边）
指针所指子树中的最小（或最大）键值与 Ｋ对调，使 Ｋ移到终
端节点。因此，非终端节点中关键字元素的删除只需要通过切

割和连接实现相应的代表关键字元素的 ＤＮＡ双链分子的对
调，然后再对终端节点的关键字进行处理。

在终端节点中删除一个键值后，使得该节点的值个数ｎ减
１，此时应分以下三种情况进行处理：

ａ）若删除后节点中键值数目 ｎ≥「ｍ／２?－１，在该节点中
删去键值Ｋ连同右边的指针。

ｂ）若删除后节点中键值数目 ｎ＜「ｍ／２?－１，且左（或右）
兄弟节点的关键字数目大于「ｍ／２?－１，则把左（或右）兄弟节
点中最大（或最小）键值移到父节点中，再把父节点大于（或小

于）上移键值的键值下移到被删关键字所在节点中。

ｃ）若删除后节点中键值数目ｎ＜「ｍ／２?－１，及其左、右兄

弟节点的键值数目都等于「ｍ／２?－１，则就必须进行节点的“合
并”，即把应删的键值删去后，将该节点中的剩余键值和指针

连同父节点中指向该节点指针的左边（或右边）一个键值 Ｋｉ
一起合并到左兄弟（或右兄弟）节点中，将 Ｋｉ从父节点中删
去。如果因此使父节点中关键字数目小于「ｍ／２?－１，则对此
父节点作同样处理，以致于可能直到对根节点作这样的处理而

使整个树减少一层。

以图３中所表示的４阶Ｂ树为例。假设需依次删除关键
字６４、７８。首先通过查找得到关键字６４所在节点为Ｅ（６），删除
后节点中键值数目大于１，因此直接删除。通过查找关键字７８
在非终端节点，因此首先通过切割和连接反应将其与左子树最

大关键字元素 ５３对调。这样形成新的 Ｅ（２）（４３，５３）和 Ｅ（６）
（４７，７８），再删除７８，因为删除后节点中键值数目等于１，因此，
同样直接删除。最后结果如图５所示。

-

　结束语

本文采用一种３Ｄ结构的ＤＮＡ分子，构建了用于文件系统
及查找的 Ｂ树数据库系统。基于 ＤＮＡ计算的 Ｂ树的查找和
插入等操作具有可扩展性及高度并行性等优势，计算过程中需

要借助的生物实验技术成熟，具有一定可行性，但操作过程中

存在精确性不高的缺点。此外，ＤＮＡ分子三维结构稳定性较
差，影响ＤＮＡ分子生物实验结果的精确性，这些问题有待解
决，也是ＤＮＡ计算的未来研究热点之一。本文提出的基于
ＤＮＡ分子３Ｄ结构的计算模型和分治策略，具有一定的可扩展
性和并行性，可用于ＤＮＡ计算的其他模型。
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