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Die genaue Simulation der Elektronenkonfiguration von Molekülen in der Quantenchemie erfordert 
rechenintensive Tensorkontraktionen von großen mehrdimensionalen Arrays.  Wir entwickeln einen 
Compiler, die Tensor Contraction Engine (TCE), der eine high-level Spezifikation solcher 
Berechnungen in ein effizientes, paralleles Programm übersetzt, das auf die Eigenschaften der Ziel-
Architektur hin optimiert ist. In diesem Vortrag geben wir einen Überblick über die Architektur der 
TCE und beschreiben die Optimierungen, die in der TCE und ihren Laufzeitbibliotheken durchgeführt 
werden. 
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