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Вычислительная сложность широко известного алгоритма Флойда для вычисления матрицы расстояний графа оценивается как O(n3), где n – число вершин графа. Этот алгоритм находит широкое применение в компьютерной химии, в частности, для расчета таких популярных топологических индексов, как индекс Винера. Учет симметрии матрицы смежности молекулярного графа позволяет уменьшить вычислительную сложность данного алгоритма более чем вдвое. Рассмотрены меры, позволяющие обеспечить эффективную реализацию алгоритма. Особое внимание уделяется также многопоточной реализации на многоядерных процессорах Intel, которая была представлена нами в одном из туров международного конкурса Intel Threading Challenge 2007-2008. 







