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Overview 
● Capabilities of the R­matrix collision group 
 at Queen's Belfast

● Calculations of varying degrees of complexity
  (Serial Code ­­­> Highly parallel codes)

● Evaluation of produced data, error uncertainty
 

●Integration of results within ADAS (open­adas)
database and modelling suite

●  Test cases :  Mo I (excitation and ionisation)
                    :  W I   (excitation)



   

R­matrix/R­matrix with Pseudostates (RMPS) review

                 
                



   

Capabilities 
● Most first order electron­impact driven processes
      
     Electron­impact excitation
     Electron­impact ionisation 
     Electron­impact recombination (DR/radiative)

● The codes should cover most of the periodic
  table, and there are LS coupling (non­relativistic), 
  Breit­Pauli (semi­relativistic) and Dirac R­matrix 
  suites of codes

● Photoionisation is also possible within 
the codebase, and is currently being used to 
update stellar opacities(CLOUDY,XSTAR)        
 

●

●  Test cases :  Mo I (excitation and ionisation)
                    :  W I   (excitation)



   

High performance computing + scripting = comprehensive data sets 

i.e. total photoionisation of every Fe XVII level 



   

Accurate Atomic Structure

+

Electron­impact excitation 

+

Ground & metastable 

Ionisation 

= spectral diagnostics
   + impurity influx 
      predictions



   

 

 

 

The atomic data has been 
integrated into many astrophysical
databases such as CLOUDY, 
XSTAR and AtomDB.

Conversion codes exist to convert 
ADAS formats into the required
files needed for above astrophysical
modelling codes 
 



   

 

 

 

Our goal is to produce, high quality atomic data in a timely fashion, so that it may 
be employed in current, ongoing experimental campaigns.

For example , level resolved Argon Breit­Pauli R­matrix data was used at DIIID 



   

Ideally, in some situations the highest accuracy is required, and months of effort 
are given to the atomic structure and scattering calculation 

but in other cases, comprehensive coverage along iso­electronic sequences is 
more important, and hence a R­matrix script (in perl) was created for this 
purpose and also for the novice user. 

This script is employed to produce data in a format immediately accepted 
by ADAS (adf04). This well­prescribed format can (and has) been converted 
to other database formats such as CLOUDY. 

 



   

ADAS adf04 : helike_cb12#o6.dat



   

Excitation generation : ICFT script

This is a perl script, that runs the R­matrix suite of codes from 
the atomic structure through to a Maxwellian averaged collision 
strengths (adf04) file without further user input.

 (Dr Whiteford, Dr Witthoeft, Dr Loch and myself)  

It does allow for various optimisations both in terms of the atomic 
structrure and the collisional calculation, but minimally only 
requires the user to provide a list of configurations.

This allows for the efficient calculation along iso­electronic 
sequences, and been carried out for Fl­like, Neon­like , B­like 
sequences by Dr Liang and others.

 The script is also the foundation of our Monte Carlo error 
 sensitivity, which I will discuss later.   
   



   

 ICFT script: Acquisition and 
installation 

Acquire  Install 



   

 ICFT script: Use (example) 



   

 R­matrix/RMPS : ionisation  

We have the capability to calculate electron­impact ionisation (ground & metstable)
for light to mid­Z elements. With the availability of Prof  Badnell's DRMPS (Dirac 
R­matrix with Pseudo­States) code, the heavier elements are now feasible.

Neutral Hydrogen  Neutral Lithium Effective Ionisation

It is the accuracy of the excited states that can prove problematic 



   

Ultimately, the electron­impact excitation and ionisation are both required if we 
to produce Generalised Collisional Radiative (GCR) coefficients that are both 
temperature and density dependent.



   

The light fusion related GCR coefficients have been available for several years 



   

 Uncertainty in Theoretical 
Calculations  

ICFT script



   

Current work for Molybdenum and Tungsten

Collaborators : Curtis Johnston, Stuart Loch, David Ennis
                         (Auburn)
                       : Steve Alan
                         (DIIID)
                         
      (i) Mo I/Mo II excitation and ionisation

      (ii) W I excitation 



   

Motivation

• Molybdenum/Tungsten 
employed in several 
fusion devices such as 
NSTX-U, DIII-D and 
EAST and CTH

• They have favourable 
physical properties 
such as high thermal 
conductivity

CTH (Auburn University)



   

● Magnetic Field B < 2.2 T

● Major radius R 1.67 m

● Minor radius a 0.67 m

● Plasma Current < 3 MA 

● Pulse duration < 7 s 

● Majority ions Deuterium

● Temperatures and densities depend on chosen operating mode

● During metal tiles campaign 

● Heating power < 26 MW for these experiments

Overview of DIIID   parameters 



   

 



   

We do have the experimental A­values 
From Whaling et al , and for such a 
complicated systems we have reasonable 
agreement between experiment and 
theory.

The lines below are categorized as 
strong diagnostic lines 



   

 



   

RMPS : Mo I/Mo II ionization 
1) Required multiple levels of parallelisation (by partial wave, also by Hamiltonian) 

2) At 11,216 terms in the close­coupling expansion, probably the largest electron­impact
    carried out.

Mo I Mo II



   

Tungsten 



   

Currently, two WI adf04 files 

Cowan code, 3 configs in 
the scattering plane­wave 
Born calculation

GRASP + pDARC suite of R­matrix 
Codes (24 configurations) 



   

●  W I 265.65 nm observed  to be on the 

order of the widely used 400.89 line:

●  Atomic calculations using ADAS 

confirm that W I 265.65 nm is 

strong for divertor temperatures 

and densities ~1E19 m3 ~ 10eV

● Multiple W I lines in the region around 

265.65 region:

● High density of lines in this region 

motivates higher resolution 

spectrometer/instrument 

Overview of CTH measurements for Tungsten 



   

Ongoing and future Goals

   Development and use of R­matrix suite of codes for electron­impact excitation,
   ionisation and photoionisation.
 
  Focus on the near neutral systems but with the use of the ICFT script for comprehensive 
  coverage

 Use of the Monte­Carlo perl script to provide and error file for each process 

 Integration of data within magnetically­confined plasma databases such as ADAS,
with conversion codes to facilitate integration into other formats.

 Integrate  phD (3) and post­doc(1) students into the group to continue the 
 passing of knowledge.
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