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Background
● The modeling community has been asking for 
some time to have meaningful error bars put on 
atomic data.

● We would categorize the problem into 2 groups

● Baseline uncertainty data to give an indication 
of the parameter space.

● Method sensitivity uncertainty data with 
tighter and more realistic error bars.

● The approach is valid for both astrophysical
and tokamak plasma regimes.



   



   

He­like line ratio diagnostics

● For O6+

– The ratio of 
the 
(X+Y+Z)/W 
is Te 
dependent 
for Ne < 
1x107 cm­3.

– The ratio of 
the Z/(X+Y) 
is density 
dependent.



   

Baseline uncertainties

● The aim for the baseline uncertainty data is to 
generate a range of values that should 
encompass most of the currently available 
data in the databases.

● So we are looking for generous error bars.
● We also want uncertainties that have the 

correct  temperature and n­shell behavior.



   

Uncertainties on electron impact 
excitation data ­ O6+

● There are two 
previous R­matrix 
calculations.
● Plus one DW 
calculation, we 
also did our own 
DW calculation.
●They all agree 
very well for the 
background cross 
section.



   

Effective collision strengths ­
forbidden transition

● Our baseline 
uncertainty data 
for excitation is 
the difference 
between the RM 
and DW 
upsilons.
● Shown is our 
baseline 
uncertainty data 
for the 1­2 
transition in O6+



   

● Note that the 
errors are very 
small for the 
resonance line.
●The difference 
at the highest 
temperatures is 
due to different 
last energy 
points in the RM 
and DW 
calculations.
●

Effective collision strengths ­
allowed transition



   

Uncertainties on 
ionization cross sections

●Shown is the 
ground state 
ionization of O6+.
●We took the 
difference between 
a Post and Prior 
scattering potential 
calculations.
●We calculated 
level­resolved data 
for the first 4 n­
shells.



   

Uncertainties in recombination
● The uncertainty in the RR data is the difference 

between a Gaunt factor calculation of ADAS 
and a DW calculation from 
AUTOSTRUCTURE.

– ~2% error in RR.

● The uncertainty in the DR is the difference 
between two DW AUTOSTRUCTURE 
calculations.  One with and one without shifts 
to NIST core excited energies.

– ~8% error at low Te which decreases to close to 
zero for the highest temperatures.



   

Method Sensitivity (variation within a chosen method )

● With the advent of supercomputers we can adopt a Monte 
Carlo approach to R­matrix calculations, and and build up 
meaningful statistics from hundreds of calculations. This has 
been implemented within an elaborate perl script.

● This requires a rigorous and well defined output to manage 
perhaps a thousand calculations  

● In the case of excitation, we have Maxwellian averaged 
collision strengths for every transition for a range of 
temperatures  and now the associated error filnow the associated error file.e.



   

helike_cb12#o6.dat



   

Propagation of uncertainties
● So we have a recommended dataset, plus an uncertainty 

dataset.

● We initially used a Gaussian distribution about the 
recommended data, with the uncertainty providing the 
standard deviation for the Gaussian.

● We then do a Monte­Carlo set of collisional­radiative 
calculations (typically about 1,000,000) and produce excited 
populations and emissivities.

– These are post­processed to give line ratios, with error 
bars


