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摘要：DNA计算作为一种开创性的技术，利用生物分子执行数据存储、问题求解和逻辑操作等计算任务，为突破传

统计算的瓶颈提供了新途径。随着其技术的不断发展，DNA计算在复杂性、错误率及效率等方面的挑战愈加凸显。

人工智能(AI)的发展为DNA计算带来了优化与提升的重要契机。特别是在数据分析、模型优化及错误修正领域，AI技

术的运用显著提升了DNA计算的效率、精确性和稳定性。本文综述了AI算法的分类，深入探讨了AI如何赋能DNA计

算，特别是在优化计算流程、强化逻辑门功能及改进错误修正机制方面。此外，本文还总结了AI与DNA计算在生物

信息学前沿的重要应用，包括基因组学、蛋白质结构预测、疾病诊断与精准医疗等领域。展望未来，随着AI技术与

DNA计算的持续革新，两者结合的应用范围将进一步拓宽，有望成为推动生物科学发展的重要驱动力。 
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Abstract:  DNA computing, an innovative technology that utilizes biological molecules to execute computational tasks 

such as data storage, problem-solving, and logical operations, offers novel pathways to transcend the limitations of 

conventional computing. As DNA computing continues to evolve, challenges pertaining to complexity, error rates, and 

computational efficiency have become increasingly pronounced. The advent of artificial intelligence (AI) presents 

significant opportunities to optimize and enhance DNA computing. Particularly in the realms of data analysis, model 

optimization, and error correction, the integration of AI technologies has markedly improved the efficiency, accuracy, 

and stability of DNA computing. This paper provides an in-depth review of AI algorithm classifications and examines 

how AI empowers DNA computing, with a particular emphasis on optimizing computational workflows, enhancing logic 

gate functionality, and refining error correction mechanisms. Additionally, we summarize the pivotal applications of AI 

and DNA computing at the forefront of bioinformatics, including genomics, protein structure prediction, disease 

diagnosis, and precision medicine. Looking ahead, the ongoing innovation in AI and DNA computing is anticipated to 
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further broaden their application scope, positioning them as a transformative force in the advancement of biosciences. 
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1  引言 
DNA计算作为信息科学与生物科学交叉融合的一种新型计算范式[1]，利用DNA分子执行一系列

连续的生化反应来模拟复杂的计算流程。这一概念最早由Adleman于1994年提出，他基于碱基配对的

热力学平衡机制，成功解决了数学领域中的经典问题——非确定性多项式(NP)完全问题中的哈密顿

路径问题[2]。随后，在2004年，Okamoto等人将数字逻辑与DNA分子结合，构建了DNA逻辑门，为

DNA计算的应用与发展奠定了基础[3]。2009年，IBM宣布了一项利用DNA和纳米技术开发下一代微

处理芯片的计划，开启了DNA计算的新时代。自此之后，DNA计算技术取得了显著的进展，并被认

为是一种能够突破传统电子计算机局限的全新方法。与传统计算机不同，DNA计算通过模拟生物分

子之间的相互作用和反应来进行信息的存储和处理，具有极高的并行计算能力[4]。这使得DNA计算

在解决组合优化问题、大规模数据存储和传统计算机无法高效处理的复杂问题时展现出了巨大的潜

力。 

虽然DNA计算在理论上具有许多优势，但其在实际应用中仍然面临诸多挑战，尤其是复杂性和

固有错误问题[5]。具体而言，DNA计算依赖于生物分子之间的化学反应，但由于环境条件的多变性，

这些反应可能会产生不确定性，导致计算结果出现误差。此外，DNA分子在实验中可能会受到污染

甚至是降解，进一步增加了计算过程中的数据丢失或错误的风险。因次，如何提高DNA计算的稳定

性、减少错误率并优化计算效率，成为推动该领域发展的关键所在。 

人工智能(AI)的迅猛发展为DNA计算的优化和提升带来了新的契机[6]。AI凭借其强大的数据分

析、预测以及优化能力，革新了DNA计算领域[7–9]。AI技术不仅能够高效处理DNA计算中的大规模

数据集，还能识别潜在问题并快速反馈优化结果[10,11]。此外，AI算法的介入，可以优化DNA序列设

计、预测DNA结构，从而提升计算效率和准确性，同时降低实验成本[12–14]。更为重要的是，AI在DNA

计算中发挥着错误检测与修正的关键作用，能够有效应对复杂生物反应和环境变化导致的计算误差，

从而能够增强DNA计算的稳定性和准确性[15]。 

AI与DNA计算的结合能够使研究人员更精准地操控计算流程并预测实验结果，显著提高了DNA

计算的效率与应用潜力，进而为生物信息学开辟了新的研究视角。AI在数据分析、模式识别等方面

的优势，与DNA计算利用生物分子解决复杂计算问题的能力相得益彰，共同推动了生物信息学的数

据处理、分析与应用向高效、精准的方向发展。随着科技发展，AI将持续推动DNA计算的创新与发

展，并进一步拓展其应用。本文重点综述了AI算法的分类及其在DNA计算中的赋能作用，特别是在

优化计算过程、增强逻辑门功能以及改进错误修正机制方面的应用。此外，我们还总结了AI与DNA

计算在生物信息前沿领域的重要应用，包括基因组学、蛋白质结构预测、疾病诊断与精准治疗等领

域。 

 
2  AI算法分类及其在DNA计算中的应用 
2.1  AI算法的分类 

AI算法主要可以分为监督学习、无监督学习、强化学习和深度学习四类(图1 A)，这些算法在DNA

计算中展现出独特优势，能够有效提升计算效率、优化实验设计，并解决生化反应中的不确定性和

误差问题。监督学习是最普遍的机器学习方法，其依赖于已标记的数据集进行模型训练，使模型能

够基于历史数据学习并进行预测。常用的监督学习算法包括线性判别分析(LDA) [16]、支持向量机

(SVM) [17]和随机森林(RF) [18]。在DNA计算中，监督学习被广泛用于DNA序列的设计与优化，以及

计算路径的高效规划。与监督学习不同，无监督学习无需依赖于标注的数据集，其重点在于自动分
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析数据中的内在结构和模式来进行学习。常见的无监督学习算法包括主成分分析(PCA) [19]、聚类分

析(CA) [20,21]和t分布随机邻居嵌入(t-SNE) [22]。在DNA计算领域，无监督学习被广泛应用于模式识别、

异常检测和数据降维等任务。此外，无监督学习还可以应用于DNA计算中的多任务处理，帮助模型

从大量未标记的数据中找到潜在的计算规律。而强化学习是一种基于奖励机制的学习方法，机器通

过与环境的交互获得反馈并调整行为策略。在DNA计算中，强化学习可以用于优化计算过程，通过

实时反馈来调整DNA序列和实验设计。深度学习是机器学习的一个重要分支，通过多层神经网络进

行特征提取和决策支持。常用的深度学习算法包括人工神经网络(ANN) [23]、深度神经网络(DNN) [24]、

卷积神经网络(CNN) [25]、循环神经网络(RNN) [26]、长短时记忆网络(LSTM) [27,28]以及生成对抗网络

(GAN) [29,30]等。在DNA计算中，深度学习被广泛应用于处理复杂的DNA计算任务，尤其是那些涉及

大量数据和高维特征的计算问题。 

 

 

图1  (A) AI算法的分类；(B) 常见逻辑门的的示意图和真值表 

 
2.2  AI算法在DNA计算中的应用 

DNA计算的核心在于利用DNA分子执行逻辑运算和数据处理任务，但在模型设计与优化上仍面

临挑战。传统的DNA计算模型通常依赖于实验设置和简单生物学反应(如DNA杂交、酶催化等)的精

确控制。尽管沃森-克里克碱基配对和单链置换反应(SDR)为输入和输出的调节提供了理论基础[31,32]，

但这些传统方法在面对大规模数据处理和复杂计算任务时，受限于实验条件，难以同时实现高效与

精准。特别是在实验路径选择和反应条件设定上，通常依赖于实验人员的手动调整。这种方式不仅

效率低下，还可能因实验误差导致结果偏差。而AI算法的引入为解决这些问题提供了全新思路。AI

通过优化DNA计算模型，能够显著提升计算速度与精确度。其中，强化学习和深度学习技术，凭借

其自动学习数据模式与规律的能力，为DNA计算过程的优化提供了强大支持。例如，深度神经网络

能有效预测DNA序列的反应效率，从而优化实验设计。通过实验结果的反馈学习，AI还能精准调整

DNA计算模型的参数，进一步提高计算的精确性和效率[33,34]。此外，AI在识别DNA计算模型中潜在

瓶颈方面发挥着重要作用，特别是在多步骤DNA计算任务中，某些反应步骤可能会导致计算延迟或

错误[13,35]，AI算法能够模拟这些步骤，深入分析反应效率，并据此自动优化实验条件，从而确保计

算过程的流畅性。 

分子逻辑门是一种模拟电子晶体管的生物化学器件，具有原位分子识别、逻辑计算和信号输出

的功能。而DNA逻辑门则是基于DNA分子构建的逻辑运算装置，它利用DNA链的互补配对原则及链

置换反应等生物机制，将生物分子或其他外界信息作为输入，通过DNA结构变化引发的各种表征结

果作为输出，从而实现逻辑运算。这些逻辑功能包括AND、OR、NOT等基本运算，以及更复杂的
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NAND、NOR、XOR运算(图1 B) [36–38]。尽管DNA逻辑门的运算原理与传统计算机中的逻辑门类似，

但其依赖生物分子而非电子信号，因而其面临着关键DNA序列设计的复杂性以及其在运行过程中的

稳定性的重大挑战。每个DNA逻辑门的设计都需要根据其功能要求精确地设计特定的DNA序列及特

定的二级结构，而传统的序列设计需要借助实验数据的反馈来进行，常受到计算复杂性、数据不完

全以及人工的限制。随着AI的发展，机器学习已经成为核酸序列设计与结构预测的一个有力助手[39]。

具体来说，深度神经网络和卷积神经网络已经被成功应用于RNA二级结构的预测。基于深度学习的

网络(如InceptionNet和DeepFold)通过直接学习核酸序列和二级结构之间的映射关系，能够提供比传

统热力学方法更高的预测精度[40,41]。目前，许多基于机器学习的工具已被开发用于核酸结构预测，

如NUPACK，其结合热力学模型和动态规划算法，可实现RNA和DNA序列的二级结构预测、设计与

分析[42,43]。此外，Rtfold等基于深度学习的RNA二级结构预测工具，通过引入层次递归和自注意力机

制，提升了模型的表达能力，在多项结构预测评估指标上表现优异[44]。 

由于DNA分子在不同环境条件下可能会发生变化，导致计算过程中出现不确定性甚至是错误运

行。AI算法可通过模拟DNA逻辑门在不同条件下的反应，预测其稳定性。这些预测结果可以帮助优

化DNA序列，避免因环境变化引发的不稳定性问题[45]。此外，AI还能够帮助检测DNA序列中可能存

在的设计缺陷，并在计算之前进行调整，确保计算过程的稳定性和可靠性[46]。 

DNA计算的显著特点之一是其反应过程具有高度并行性，这也使得错误可能在多个步骤中同时

出现。所以AI的一个重要应用是实时检测这些错误并在不依赖人工干预的情况下，能够通过算法自

动优化设计出有效的错误修正机制。例如，通过学习历史数据，AI能够在出现误差时自动识别出错

误的来源，并迅速进行调整[11,13]。 

另外，深度神经网络(DNN)能够分析大规模DNA计算数据，学习其中的误差模式，并自动开发

修正算法。这种深度学习模型不仅能够识别常见的错误，还能够敏锐地发现一些微小错误，甚至能

够预测错误发生的概率，以便提前采取预防措施[47]。凭借其卓越的自适应能力，DNN能够在不同实

验条件下灵活调整DNA计算过程，从而最大限度地降低误差，提高计算精度。 

 
3  AI与DNA计算的结合：前沿研究 

AI与DNA计算的结合为生物信息学领域开辟了全新的研究方向。DNA计算通过利用DNA分子的

独特计算特性，致力于解决复杂的计算难题，而AI则在数据分析、模式识别及优化算法等方面提供

了强大的技术支撑。AI与DNA计算深度融合，能够推动生物信息学在数据处理、分析及应用领域迈

向更高效、更精准的全新阶段，特别是在基因组学研究、蛋白质结构预测以及疾病诊断等关键领域。 

3.1  基因组学 

基因组学是生物信息学中极具挑战性的领域之一，包含了海量的基因序列数据。基因组测序是

解码生物体完整DNA序列的过程，是基因研究的基石。AI在基因组测序中的应用主要包括识别基因

调控机制、定位疾病相关基因，以及解析疾病状态下的基因表达模式[14]。例如，人工智能技术已被

应用于绘制与癌症、糖尿病及心血管疾病相关的基因变异图谱，为疾病诊断、药物开发和基因编辑

提供了重要依据。Yang等人采用聚类分析技术，聚焦于结肠腺癌(COAD)中的差异表达基因、调控网

络、相关性及基因变异，成功界定了COAD中的分子亚型，有望为COAD的风险管理和个性化治疗策

略提供新的见解与方向[48]。Zheng等人提出了一种基于迁移学习的增强方法(Tlsub)，能够精准检测广

谱亚克隆比例的突变。此方法通过分析信号数据来解构测序信号与克隆比例之间关系的方法，并运

用此构建了一个新的复制希尔伯特空间，能够过滤假阳性信号，实现了精准检测(图2 A) [49]。此外，Liu

等人聚焦于肾透明细胞癌(KIRC)中表皮生长调节基因的变异与数量变化，并运用基于差异表达的表

皮生长调节因子的聚类分析，深入探究了其临床与免疫特征，从而阐述了表皮生长在肾透明细胞癌

中的功能角色，进而构建了预测个体患者预后的列线图风险评估模型，展现了AI在临床精准医学中

的应用潜力[50]。 
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图2  (A) 亚克隆变异和检测信号示意图，基于CC BY协议引自T Zheng, 2022 [49]； 

(B) Nucleotide Transforme训练概述图及通过微调应用于下游基因组预测任务示意图， 

基于CC BY-NC-ND 4.0协议引自H Dalla-Torre等, 2024 [51] 

 
最近一种基于自监督学习的AI模型(Nucleotide Transformer)被开发出来，其能够通过大规模基因

组数据的训练，提取核苷酸序列的上下文特征，并用于准确预测分子表型(图2 B) [51]。该模型在基因

组数据的处理上进行了创新，训练过程使用了128个显示芯片(GPU)和16个计算节点，模型规模可达

25亿参数。与传统模型通常针对特定任务的限制不同，其具有通用性，能够应用于多种基因组学任

务，例如基因表达预测、功能元件预测以及序列设计等，从而解决了基因组学中关于如何从基因型

预测表型的关键问题，突破了传统基因组学模型的局限。 

尽管AI在基因组学中展示了广泛的应用前景，但仍面临细胞类型特异性信息不足及跨任务迁移

能力有限的问题。未来研究应通过多模态数据(如分子数据的多层次整合)提升模型性能，同时开发

全面的评估标准。DNA计算的并行计算能力与天然优势与AI技术结合，必将为基因组数据分析的智

能化与精准化带来革命性突破。 

3.2  蛋白质组学 

蛋白质组学研究长期面临的核心挑战是揭示氨基酸序列与其复杂三维结构之间的转化关系[52]，

突破这个瓶颈的关键在于揭示特定结构如何允许蛋白质执行特殊功能，从而推动合成生物学和个性

化医学等新兴领域的快速发展。 
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蛋白质在几乎所有生物过程中都发挥着重要作用，其功能与三维结构密切相关。因此，准确预

测蛋白质结构对于理解生命机制、设计新的治疗药物、酶类及生物材料至关重要。而传统确定蛋白

质结构的方法主要依赖于实验技术，如X光散射技术、核磁共振(NMR)光谱和冷冻电子显微镜(cryo-

EM)等。尽管这些方法提供了有价值的研究数据，但它们通常耗时昂贵，并且受到复杂蛋白质结构

的限制，因此阻碍了它们的广泛应用。而AI技术的应用标志着这一领域的重大突破。自从机器学习

引入这个领域，已经有各种各样的模型来协助完成这项任务。 

在众多计算方法中，深度学习技术的引入为蛋白质结构预测带来了革命性的变化，使得预测精

度达到了前所未有的水平[53]。谷歌DeepMind团队开发的AlphaFold便是这一领域的里程碑式成果。其

创新的深度学习算法能够以原子级别的精度预测蛋白质结构，并且与传统实验方法的精确度相媲

美[54]。这一突破为科学探索和实际应用提供了全新的可能。随后，AlphaFold2的大规模架构优化进

一步推动了基于AI的结构建模发展，并显著提高了模型的准确性[55]。在此基础上，DeepMind还推出

了多项更新，包括AlphaFold Multimer，支持多链蛋白复合物的预测[56]。最新版本AlphaFold2.3进一

步扩展训练数据，纳入更多的新型和大型蛋白质结构[57]。受此启发，Baek等人开发了RoseTTAFold10

模型，通过结合蛋白质一维序列、二维氨基酸相互作用和三维结构信息，进一步提升了结构预测能

力[58]。最近，RoseTTAFold All-Atom问世，成为下一代蛋白质、核酸、小分子、金属和化学修饰组

件预测和设计工具，能够处理包括蛋白质-小分子、蛋白质-金属复合物等多种生物组装的结构预

测 [59]。同时，DeepMind与同构实验室合作推出的AlphaFold3 (AF3)不仅突破了蛋白质组学分析的局

限，还支持DNA、RNA及小分子配体等生物分子的结构建模，为药物开发提供了强大支持(图3 A，

B) [60]。然而，AlphaFold2模型由于缺乏必要的代码和数据，限制了新应用的开发。因此，OpenFold

联盟应运而生，旨在开发开放源代码的AI蛋白质建模工具。近期发布的OpenFold模型在准确性和鲁

棒性方面与AlphaFold2相当，已成为蛋白质建模领域的重要资源。这些工具突显了人工智能在精确

预测蛋白质结构方面的巨大潜力，能够通过生成新的蛋白质序列和结构预测基因组变异对功能的影

响，加速新药物和治疗方法的开发，并更高效地识别和验证新的药物靶点，尤其是那些缺乏实质性

结构数据的靶点。 

蛋白质的功能由其一级序列决定，遵循序列-结构-功能的黄金法则。因此，蛋白质的功能是由其

氨基酸序列所决定的。深入理解序列与功能之间的关系，对于快速识别新蛋白质功能，并通过序列

修饰进行从头设计具有重要意义。近年来，低成本高效的测序技术促使蛋白质序列数据量急剧增

加[61,62]，因此，如何确立序列与功能之间的关系，成为蛋白质设计中的关键问题。随着AI技术的发

展，许多算法已被应用于蛋白质功能预测领域。例如，ProLanGO2方法借鉴自然语言翻译的设计原

理，利用基于序列的递归神经网络进行蛋白质功能预测，其性能与其他序列方法及基于网络的

NetGO2.0相当[63]。Gligorijević等人提出的DeepFRI模型利用图形卷积网络和深度学习方法，结合更

多序列信息，显著提升了预测准确性[64]。同年，Yong等提出的DeepGraphGO方法，基于图神经网络，

结合序列与高阶网络信息，超越众多先进技术(图3 C) [65]。此外，张阳实验室整合多项技术，推出I-

TASSER-MTD平台，实现从蛋白质序列到多结构域蛋白质结构和功能的全自动预测，涵盖序列结构

域描述、空间几何约束预测、单域结构建模、多域组装及功能注释[66]。另外，Oliveira等人提出了一

种名为TEMPROT的创新方法[67]，该方法通过对蛋白质序列进行预训练的可用架构中嵌入层进行微

调和提取来实现。随后，他们又进一步优化出TEMPROT+来提升预测性能，这是前一种方法与分析

序列相似性的局部比对工具(BLASTp)的集成，负责基于局部序列相似性进行同源性搜索。 

除了基于序列的智能预测，基于蛋白质结构域[68]、同源蛋白质功能转移[69]及蛋白质网络依赖[70]

的自动化功能预测方法以及基于多种数据的综合蛋白质功能预测方法也取得了显著进展。然而，对

于一些新测序或研究较少的蛋白质，缺乏关键的实验数据仍然是一个挑战。未来蛋白质功能预测的

发展应集中在以下三方面：一是精确表征蛋白质结构与功能之间的关系，以提升预测的准确性；二
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是通过功能间相关性精确定位多功能蛋白；三是整合蛋白质的结构特征、序列特征(包括全局和局部

特征)以及基因组上下文特征，进一步提高预测的准确性。 

 

 

图3  AF3预测的生物分子复合物实例结构图(A)和用于推理的AF3架构示意图(B)，基于CC BY 4.0协议引自J 

Abramson等, 2024 [60]；(C) DeepGraphGO的程序示意图，基于CC BY 4.0协议引自R You等, 2021 [65] 

 
尽管目前尚未有DNA计算直接应用于蛋白质组学，但凭借其高精度、大规模并行处理能力以及

长期稳定性等优势，结合AI技术，DNA计算在蛋白质组学中的应用前景广阔。通过这种结合，可以

高效提供蛋白质序列与结构的精确数据，快速处理海量信息，同时保证数据的长期保存与传输，从

而深化我们对蛋白质功能与相互作用的理解，推动这一领域的进一步发展。 

3.3  疾病诊断与精准医疗 

精准医疗的核心在于整合庞大的临床与生物标志物数据集，以实现患者的精确分类，从而为患

者提供量身定制的预防和治疗方案[71]。在此过程中，构建大规模数据库、采用高效的特征描述方法

及运用尖端计算技术处理海量数据，为精准医疗的实施提供了重要支持。然而，数据异质性成为一

大挑战，妨碍了数据的深入分析、有效整合、直观呈现和精确理解。 

为了克服这一挑战，精准医疗迫切需要一种能够精准捕捉临床特征，并针对疾病特异性分子进

行分类的创新方法[72,73]。在此背景下，科研人员正全力投入生物信息学算法与机器学习模型的研发，

这些前沿技术能够深度挖掘复杂数据背后的潜在规律，精准识别出与特定疾病密切相关的分子标记

物，为精准医疗的深入实践奠定坚实基础。随着AI分类器的发展以及基于DNA反应的DNA计算的实
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现，AI与DNA计算结合为精准医疗提供了一种强大且潜力巨大的通用分子分类方法[74,75]。 

Seelig及其团队设计了一种基于AI的分类器模型，该模型能够将参数和数学函数转化为一类

DNA探针报告基因，用于实现早期癌症和呼吸道感染的多基因分类(图4 A，B，C) [76]。此外，Han等

人展示了一种分子分类器，可以通过分析肺癌血清样本中不同microRNA (miRNAs)进而进行癌症诊

断，其诊断准确率为86.4% [77]。在一个目标(DNA/RNA)与多个单链DNA报告基因之间的结合事件被

统一地转化为一个权重分配的AI分析。然而，由于这些结合过程的异质性，将这种方法扩展到蛋白

质或代谢小分子领域仍面临困难。因此，基于DNA的多维分子分类器面临的挑战之一是开发一种能

够以可编程方式将异构的多维分子信息转化为统一输出信号的信号报告器。 

 

 

图4  (A, B, C) 用于基因表达诊断的分子分类快速成型通用框架示意图，在参考文献[75]许可下转载，Springer 

Nature 2018年版权所有；(D) 用于非小细胞肺癌(NSCLC)诊断的DNA计算平台工作流程图，在参考文献[79]许可

下转载，Springer Nature 2020年版权所有 

(A) 计算机模拟分类器对基因表达数据进行训练和验证并在分子水平上实现分类器示意图；(B) DNA 链置换级联检测特定 

RNA转录物的系统方法示意图；(C) 耦合基于DNA的电路与内源RNA转录物的分子机制的反应步骤组成示意图 

 
在最近的研究中，DNA分子算术装置已被开发为机器学习(ML)分类器，用于生物样本的疾病诊

断[78–80]。基于DNA的支持向量机(SVM)分类器通过级联加权乘法、求和和阈值来处理内源性mRNA

信息，从而有效区分病毒感染和细菌感染[81]。具体来说，此SVM分类器首先通过对包含7个宿主基

因的RNA谱进行训练，然后在一个由6名病毒感染患者和6名细菌感染患者组成的小队列中进行验

证，结果显示出良好的分类性能。除了mRNA检测外，Zhang等人还构建了一个DNA算术计算平台，

用于分析血清样本中的miRNA谱，以实现癌症诊断(图4 D) [80]。鉴于miRNA序列的短促(~22 nt)，且

在临床血液样本中的含量较低(通常低于皮摩尔水平)，首先使用指数后线性(LATE)-PCR扩增miRNA

靶点，然后将PCR产物转化为环DNA，以激活分子计算过程。随后基于AI计算的miRNA谱训练的SVM

分类器，最终被解码为DNA计算方案，包括乘法、求和、减法和信号报告。除此之外，Yang等人构

建了空间定位的DNA集成电路分类器(DNA IC-CLA)，其可以在分子水平上执行基于神经形态架构的



大 学 化 学 Univ. Chem. 2025, 40 (9), 115 

计算，用于医学诊断[82]。该分类器以二维DNA折纸为框架，内置局部处理模块作为计算核心执行基

本的算术运算，从而能够高效地线性分类miRNA复杂模式。相比传统DNA电路，DNA IC-CLA在合

成及临床样本中能够更迅速(约3小时)且更准确地诊断癌症。这些研究展示了AI算法与DNA分子计算

在廉价、非侵入性、自动诊断工作流程中的巨大潜力。AI与DNA计算的结合为疾病诊断和个性化医

疗领域带来了前所未有的机遇。DNA计算机能够高效处理大规模基因分析，而AI则能从海量数据中

提取有价值的信息，为疾病的早期诊断和治疗提供精准支持。 

 
4  挑战与未来展望 

人工智能与DNA计算的融合，为DNA计算领域和生物信息领域带来了颠覆性的变革。AI在优化

DNA计算模型、提升DNA逻辑门效能、确保计算精准度与稳定性方面，扮演了至关重要的角色。尤

其是在破解DNA计算中的复杂难题方面，AI提供了全新的解决思路，极大推动了DNA计算技术的进

步。AI与DNA计算的结合，不仅提升了大规模计算任务的处理效率，也在药物研发、疾病诊断等实

际应用领域展现出巨大的潜力。随着DNA计算技术的不断发展，它正在逐步进入更广泛的实际应用

场景，成为生命科学研究和医疗健康领域中的重要工具。 

然而，DNA计算技术的发展仍面临许多挑战，尤其是在可扩展性、错误修正技术的精进、AI模

型的可解释性和透明度等方面。当前，DNA计算在处理大规模数据时，仍然受到存储容量和计算速

度的限制，如何有效应对这些瓶颈，成为了该技术进一步发展的关键。同时，尽管AI的引入为DNA

计算提供了强大的支持，但AI模型的“黑箱”特性，仍然使得其在某些复杂应用中的可解释性和透

明度问题成为障碍，如何提升AI模型的可解释性，帮助研究人员深入理解计算过程和结果，仍是未

来研究的重要方向。 

此外，随着技术的不断演进，跨学科的合作将变得尤为重要。未来的研究应聚焦于DNA计算与

AI的深度融合，推动计算理论、生命科学与信息技术的跨界创新。在推动DNA计算技术突破的同时，

AI可以进一步优化DNA计算的效率和准确性，提升其在药物筛选、疾病早期诊断、个性化治疗等领

域的实际应用价值。结合量子计算等新兴技术，DNA计算的未来有望在大规模数据处理、智能分析

和生物学应用等多个领域实现更为广泛的突破。 
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