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Resumo

Foi utilizada a formulac¢do dielétrica na aproximagdao MELF-GOS para o célculo de largura
de tracos produzidos por prétons e particulas o em alvos de dgua liquida. Os alcances dos
elétrons secunddrios obtidos a partir dos seus espectros serviram para estimar a largura dos
tracos. Este resultado foi comparado com os modelos de Katz, Geiss, Scholz e Tabata, mostrando
concordancia com eles. Adicionalmente, foi calculada a eficiéncia de ionizacao para os diferentes
estados de carga dos dois tipos de feixes, considerando que os elétrons sdo todos produzidos na
direcdo perpendicular ao feixe idnico e que eles se propagam instantaneamente. Para as duas
particulas, foi identificada uma regido de maxima produc¢ao de ioniza¢gdes a uma distancia de
aproximadamente 3A do feixe. Também foi obtido um pico para energias de ~ 0,1 MeV e ~ 0,2

MeV, para prétons e particulas «, respectivamente.

Palavras-chave: Formulagao dielétrica; Elétrons secundarios; Modelos de traco; Eficiéncia de

ionizacao.



Abstract

The dielectric formulation in the MELF-GOS approximation was used to calculate the width
of tracks produced by protons and a-particles in liquid water targets. The ranges of secondary
electrons obtained from their spectra were used to estimate the width of the tracks. This result
was compared with the models of Katz, Geiss, Scholz and Tabata, showing agreement with them.
Additionally, the ionization efficiency was calculated for the different states of charge of the two
types of beams, considering that the electrons are all produced perpendicularly to the ion beam
and that they propagate instantaneously. For both particles, a region of maximum ionization
production was identified at approximately 3A from the beam. A peak was also obtained for
energies of ~ 0.1 MeV and ~ 0.2 MeV, for protons and a-particles, respectively.

Keywords: Dielectric formalism; Secondary electrons; Track structure; Ionization efficiency.
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1 Introducao

Ao ser absorvida por um material bioldgico, a radiagao pode causar excitagao ou ionizagao.
A excitagdo ocorre quando a energia absorvida € tal que um elétron em um 4tomo ou molécula
transita para um nivel de energia maior sem que seja ejetado. Por outro lado, quando a radiacdo
tem energia maior ou igual ao necessdrio para ejetar um ou mais elétrons orbitais de um dtomo
ou molécula, o processo &, entdo, chamado de ionizacdo e a radiacao € dita ionizante (HALL,
2012). Usualmente, a radiacdo ionizante pode ser classificada como eletromagnética, como € o
caso dos raios-x e gama, ou corpuscular, como elétrons, prétons, néutrons, particulas « e outras

particulas pesadas carregadas.

A radiacao pode ser classificada como direta ou indiretamente ionizante. As particulas
carregadas sdo consideradas diretamente ionizantes, pois t€ém energia suficiente para quebrar
a estrutura atdmica de moléculas importantes, como o DNA. J4 a radiacdo eletromagnética é
considerada indiretamente ionizante, pois, ela propria, ndo € capaz de causar tais alteracoes,
mas ao ser absorvida pela matéria biol6gica, sua energia quebra moléculas de 4gua do meio,
produzindo particulas carregadas com movimento (chamados radicais livres) que sdo capazes de
produzir danos (HALL, 2012).

O DNA, como ja conhecido, € uma molécula grande que possui uma estrutura helicoidal
que consiste em duas fitas de bases nitrogenadas ligadas por pontes de hidrogénio. A radiacao
induz um grande nimero de lesdes no DNA, sendo que a maioria € possivel de ser reparada pela
célula. Tais lesdes podem ser classificadas como quebras simples (SSB — Single Strand Break)
ou como quebras duplas (DSB — Double Strand Break) (HALL, 2012).

Em termos de morte celular, as SSBs sdo de baixa consequéncia bioldgica, pois sao
facilmente reparadas utilizando a fita oposta como modelo (Figura 1B). Caso o reparo tenha
sido incorreto, pode resultar em uma mutacdo. Se as duas fitas do DNA sdo quebradas, mas as
lesdes sdo bem separadas, o reparo ocorre da mesma forma, pois sdo consideradas duas SSBs
separadas (Figura 1C). Por outro lado, se duas quebras ocorrem em fitas opostas e separadas por
poucos pares de base, isso, entdo, configura uma DSB, resultando na separacdo da cromatina
em duas partes (Figura 1D). As DSBs s@o consideradas as lesdes mais importantes produzidas
pela radiacdo nos cromossomos, podendo resultar em morte celular, carcinogénese ou mutagdes.
Tanto os radicais livres quanto as ionizac¢des diretas podem causar a formacao de DSBs (HALL,
2012).
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Figura 1 — Diagramas de quebras simples e duplas do DNA causadas pela radiacao.
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A: Representagdo bidimensional de uma hélice normal de DNA. B: Uma quebra em uma tnica
fita é de baixa significancia, pois pode ser reparada utilizando a fita oposta como modelo. C:
Quebras em ambas as fitas, quando bem separadas, sdao reparadas como quebras independentes.
D: Se as quebras ocorrem em ambas as fitas e sdo diretamente opostas ou separadas por poucos
pares de base, pode causar uma DSB em que o cromossomo se divide em duas partes.
Fonte: (HALL, 2012)

Os fotons, comumente utilizados na Radioterapia Convencional, depositam a dose in-
diretamente por meio de elétrons secundarios que sao produzidos pela ionizacao do meio. A
distribui¢do de dose dos fétons em funcdo da profundidade mostram um méaximo préximo a
entrada e, entdo, um decrescimento exponencial de deposicao de energia conforme o aumento da
profundidade no tecido, sem um alcance finito. J4 as particulas carregadas, como os elétrons,
prétons e outros ions pesados, possuem um alcance finito quando interagem com um material.
Os elétrons apresentam espalhamento significante e resultam em uma distribuicao de dose difusa.
Por outro lado, os prétons sofrem espalhamento de pequeno angulo e depositam a energia maxima

por comprimento percorrido préximo ao final de seu alcance, gerando o chamado pico de Bragg

(PAGANETTI, 2017).



Capitulo 1. Introdugdo 13

Figura 2 — Distribui¢ao de dose por profundidade de um feixe de fétons monoenergético (azul) e

um feixe de prétons monoenergético (laranja), com ponto de entrada a esquerda.
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Photons

Depth
Fonte: (PAGANETTI, 2017)

O pico de Bragg ¢ resultado da transferéncia de energia em interagdes eletromagnéticas
ser inversamente proporcional a velocidade do projétil, ou seja, conforme os prétons desaceleram,
eles perdem mais energia por comprimento percorrido. Isso causa um aumento da energia
absorvida no tecido por unidade de comprimento, conhecida por LET (Linear Energy Transfer).
A intensidade do feixe, isto €, o nimero de prétons primdrios, diminui com a profundidade pois
eles param uma vez que depositam toda sua energia ou sofrem interacdes nucleares (PAGANETTI,
2017).

Devido a auséncia de dose de saida e a energia varidvel do feixe que determina a pro-
fundidade da posi¢do do pico de Bragg, os prétons oferecem mais opgdes para a construgao da
distribuicdo de dose quando comparados com os fétons. Um arranjo de feixes de prétons monoe-
nergéticos de energias graduadas € projetado de forma que se alcance uma dose relativamente
uniforme ao longo do volume de interesse. Essa regido de dose uniforme é chamada de SOBP,

Spread-Out Bragg Peak, como mostrado na Figura 3.
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Figura 3 — (a) Comparacao entre curvas de deposicao de dose por profundidade de fétons e
prétons. (b) Secdo de corte de dose por profundidade para SOBP e feixe de raios-x.
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Fonte: (SUIT et al., 2010)

A dgua liquida tem sido utilizada como um material substituto para descrever diferentes
tecidos bioldgicos, porque a maioria apresenta caracteristicas gerais semelhantes em seu espectro
de excita¢do. Contudo, os espectros de excitacdo dos principais constituintes celulares mostram
pequenas diferencas (SUN et al., 1995). Este fato impacta sobre a forma como a energia ¢
depositada pelo projétil e a consequente geragdo de elétrons secundarios (9-elétrons). Além disso,
o tamanho e a geometria dos compartimentos subcelulares também influenciard a forma como
eles absorvem a energia depositada pelo projétil, ja que os elétrons secundérios podem transportar

energia para diferentes partes da célula.

Existem vdrios trabalhos relacionados com estudos da interacao de feixes de fons energéti-
cos (principalmente prétons) com dgua em energias intermedidrias. Esses estudos sdo importantes
para a compreensao radiobioldgica da interacdo de feixes idnicos com a matéria viva, porque
mais de 80% das células de tecidos moles sdo compostas de dgua (DINGFELDER et al., 2000;
EMFIETZOGLOU et al., 2003; GARCIA-MOLINA et al., 2009).

Para isso, aplicamos o formalismo dielétrico (ABRIL et al., 1998) para a perda de energia
de projéteis rapidos na matéria. O espectro de excitacio dos elétrons do alvo foi incluido através
de uma combinagdo de func¢des de perda de energia segundo o formalismo de Mermin para
descrever as excitacdes de elétrons de camadas externas e das fun¢des de for¢a do oscilador
generalizadas para as excitagdes atbmicas de elétrons de camadas internas (MERMIN, 1970). A
confiabilidade deste chamado método de cdlculo da fun¢do de perda de energia pelo modelo de
Mermin combinado com o célculo das fungdes de forca do oscilador generalizadas (MELF-GOS
— Mermin Energy Loss Function — Generalized Oscillator Strength Method) ja foi verificada
por outros autores na descricao de colisdes atdmicas com sdlidos, para alvos elementares ou
compostos e para feixes de fons leves com energias cobrindo um amplo espectro (ABRIL et al.,
1998; HEREDIA-AVALOS et al., 2005; DE VERA et al., 2013).
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2 Objetivos

Utilizar a formulacao dielétrica na aproximacdao MELF-GOS para o cdlculo de largura
de tracos produzidos por prétons e particulas av em alvos de dgua liquida, através do calculo do
alcance de elétrons secundarios, a fim de comparacao com as parametrizacdes de Katz, Geiss,
Scholz e Tabata. Bem como, calcular a eficiéncia de ionizacao para os diferentes estados de carga

dos dois tipos de feixes para identificar a regido de mdxima producdo de ionizagdes.
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3 Fundamentacao teorica

Foi utilizada a formulacdo dielétrica na aproximagdao MELF-GOS para o cédlculo da

largura de tracos de prétons e particulas ov em dgua liquida.

3.1 Formalismo dielétrico

O formalismo dielétrico (LINDHARD, 1954), fornece expressoes para calcular os trés
momentos estatisticos da distribuicao de perda de energia de uma particula energética que interage

com um meio material:

9 [ (k;)]Z k 1 )\_1 ,n—= O
oo Pq v . B B B
hmﬂ/o dk - /0 (hw) Im[ 5(k:,w)1 dw = 5’2 ,n—; (3.1)
7n =

em que v € a velocidade do projétil, Aiw e hk sdo, respectivamente, a energia € 0 momento

transferidos em uma colisdo ineldstica, p, (k) € a transformada de Fourier da densidade eletrdnica

1
e(k,w)

(Energy Loss Function), e £(k,w) é a funcao dielétrica.

de um estado de carga q do projétil, Im [— } ¢ a funcdo de perda de energia do alvo, ELF

Na equagdo (3.1) , o momento zero (n = 0) corresponde ao inverso do livre caminho
médio ineldstico, A\™!, sendo o livre caminho médio ineldstico de um elétron, a distincia média
percorrida entre duas colisoes ineldsticas sucessivas de um elétron se movendo com certa energia
em um dado material (DA et al., 2014). J4 o primeiro momento (n = 1), é a perda média de
energia por unidade de distancia percorrida, que coincide com o poder de freamento, stopping
power, S, da particula (ABRIL et al., 1998). As flutua¢des estocdsticas na perda de energia pelo
projétil sao consideradas pelo segundo momento (n = 2), que define a dispersdao na perda de

energia, o straggling, Q*, relacionado a variancia da perda de energia por unidade de percurso.

O estado de carga q de um projétil, com o niimero atdmico Z,, e que se movimenta através
de um meio condensado, pode variar devido a processos de captura e perda de elétrons. Desta
forma, para energias de projéteis baixas e intermedidrias, esses processos de troca dinamica de
carga acontecem de forma continua ao longo do caminho do projétil através do alvo, afetando a

forma como perde de energia.

Quando o equilibrio de carga € atingido, geralmente ~ 10-13 s apds o projétil comecar a
penetrar o alvo, as magnitudes associadas com a perda de energia podem ser obtidas a partir de

uma soma ponderada pelo correspondente estado de carga q:
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Ay(E) = 2%@) A (E)
SP(E) = %g%(E) : Sq(E> ) 3.2)

0(E) = 5_1;0%@) ()

em que ¢, (F) é a probabilidade de encontrar o projétil com uma determinada carga q na energia
E. As somas nas equagdes anteriores estendem-se sobre todos os possiveis estados de carga q do
projétil. No equilibrio, assumimos as fracoes de estado de carga como dependentes da natureza

do alvo, do tipo de projétil e da sua energia.

O célculo da ELF € baseado no uso de fung¢des dielétricas de Mermin (MERMIN, 1970)
para a descricdo das excitagdes de elétrons de camadas externas, combinadas com forcas de
oscilador generalizadas obtidas a partir de funcdes de onda hidrogenoides (FRIEDLAND et
al., 2003; INOKUTI, 1971) para a descrigcdo das excitagdes dos elétrons de camadas internas.
Devido a diferente resposta que a perturbacdo induzida pelo projétil provoca nos elétrons mais
fracamente ligados de camadas exteriores e nos elétrons de camadas internas, a descri¢do de
ambas as contribui¢cdes para a ELF pode ser estabelecida de forma independente. Portanto, a

ELF pode ser dividida em duas componentes:

S =) Al =} IR =) G
e R = IR o ]

Para a densidade de carga do projétil no espaco de momentos, adotamos o modelo

estatistico proposto por Brandt e Kitagawa (BK) (BRANDT, 1982). J4 as fra¢des de carga foram
calculadas, empregando a formulacao de Schiwietz-Grande (SCHIWIETZ; GRANDE, 2001),
implementada no cédigo CasP (SCHIWIETZ; GRANDE, 2012).

Na interag¢do da radiacdo ionizante de alta energia (raios-x ou v, elétrons acelerados
ou particulas carregadas mais pesadas) na matéria, elétrons de baixa energia (denominados
coletivamente “‘elétrons secunddrios’) desempenham um papel crucial, em parte porque esses
elétrons sao componentes frequentes de tais radiagdes e em também porque sua faixa de penetragado

serve para definir a geometria do tragco de radiacao.

Chamaremos aqui de “alcance” o comprimento do vetor R F— ]%—, do ponto de partida
(ﬁi) para a posi¢ao final (é ) do elétron apds termalizagdo. Ele difere do “intervalo” (também
geralmente chamado de “pathlength”), que € usualmente definido como o comprimento do
caminho tortuoso do elétron para a degradagdo completa da energia em energia térmica. Do ponto
de vista da “quimica da radiacdo”, a avaliacdo das faixas de penetracao de elétrons secunddrios

€ necessdria, por exemplo, para determinar taxa de produgdo de radicais livres em liquidos
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dielétricos irradiados, o tamanho do “traco” quimico de radiacdo inicial para a modelagem da
radidlise de liquidos, e a extensdo em que os elétrons de baixa energia, colocados em movimento

ao redor dos rastros de radia¢ao, induzem danos diretos ao DNA de uma célula viva.

Para avaliar os possiveis danos induzidos em materiais biolgicos devido a irradiacdo com
particulas energéticas, outra magnitude a ser considerada € a média de energia transferida por um
projétil de energia E para o alvo em que produz excitagdes e ioniza¢des eletrdnicas, W,,.q (E).

Esta magnitude € definida por:

Z oo(E) - 5,(E)

= , (3.4)
> ulE)- X, (E)

em que ¢, (F) é a probabilidade de encontrar o projétil com uma determinada carga q na energia

E, S (E) é o poder de freamento e A (F) € o inverso do caminho livre médio de colisdo ineldstica.

Adicionalmente, e baseado na teoria de perturbacdo de primeira ordem (aproximacgao
de onda plana de Born, PWBA), o formalismo dielétrico fornece a seguinte expressio para a
probabilidade P, (E,w) de que a particula com carga q e energia E transfira uma energia hw,
por unidade de comprimento do caminho percorrido, através de um processo ineldstico (isto €,
excitagdes de elétrons individuais e coletivos, bem como ionizagdes) para qualquer valor possivel
de transferéncia de momento Ak (DE VERA et al., 2013):

d Mg > dk

O I [— 1 ] 35)

P,(E
k e(k,w)

o(Byw) = G ME W) =50 |

min

em que k,,;, = w/\/2E /M e q. é o valor absoluto da carga do elétron.

Baseados no poder de freamento, S, do elétron, implementado na formulagdo dielétrica:

_ mle >~ dk mf\/QE/—me 1

pode ser calculado o alcance dos elétrons:

R(E) = /O : Sﬁ)' 3.7)
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3.2 Modelo de Tracos

A teoria de estrutura de tracos foi desenvolvida por Robert Katz e colaboradores hé cerca
de 50 anos (KATZ et al., 1971) e € um modelo paramétrico fenomenoldgico capaz de descrever
quantitativamente e prever a resposta de detectores fisicos e bioldgicos apds irradiacdo de fons
(KORCYL, 2012). Katz foi o primeiro a mostrar a importancia da estrutura de tragos na andlise
da resposta de sistemas bioldgicos apds irradiagcdo com fons energéticos — radiacdo de alto LET
(KATZ et al., 1971).

Modelos de tracos sdo baseados na suposicdo de que o efeito da radiacdo de um fon
energético pesado se deve a d-elétrons em torno da trajetéria do fon e que a deposicdo de energia
ao redor da trajetoria da particula pode ser descrita por um perfil de dose radial média continuo
(HERRMANN, 2012).

Por ser uma teoria baseada em parametrizagdes, existem diversos modelos para derivagado
de férmulas para dose radial e alcance de elétrons, cada um com suas particularidades (KATZ et
al., 1971; TABATA et al., 1972; ZHANG et al., 1975; WALIGORSKI et al., 1986; CUCINOTTA
et al., 1997).

3.3 Eficiéncia de ionizacao

Para a dgua liquida, o valor IV, descreve a energia média necessaria para produzir uma
ionizacdo (PIMBLOTTI; MOZUMDER, 1991) e pode ser obtido através da equagao:
E-W

We = m; (38)

em que W, € o valor limite para elétrons de alta energia, definido como 20,8 eV e U € igual ao
potencial de ionizacdo da dgua liquida, U = 8,3 eV. Essa equacao foi originalmente derivada por

Inokuti para descrever o valor WV, para gases sob irradiacao por elétrons. INOKUTI, 1975)

A partir da energia média de ionizacao, a eficiéncia de ionizacao €, entao, dada pela
equacio:
_100-(1-U/E)

G
e We ?

(3.9)
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4.1 Mathcad
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As equagdes do formalismo dielétrico e de eficiéncia de ionizag¢do foram implementadas

no software de manipulacao algébrica, Mathcad PTC 14.0.

4.2 Libamtrack

O projeto Libamtrack (GREILICH et al., 2010) consiste de uma biblioteca de c6digos

com a intenc¢ao de facilitar a aplicagdo e comparagcao numérica de diferentes modelos de traco.

Neste trabalho utilizamos o submodelo de alcance de elétrons, que determina o comprimento do

traco de uma particula. Os dados foram adquiridos através da se¢do “Track Structure” e subsecao

“Delta-electron range vs. lon energy” para as parametrizacdes de Katz, Geiss, Tabata e Scholz.

4.2.1

4.2.2

4.2.3

em que b; sdo constantes dependentes do material onde o alcance estd sendo calculado.

4.2.4

As expressoes para alcance de elétrons implementadas no Libamtrack foram:

Katz

i 6 EN* E
rmax/(g - cm™?) = 10 w/keV,w/keV:2-me~(> +2<)

Ey E,
Geiss
rmax(cm) = 4 - 10—5(E/Mev)1-5m
Pwater
Tabata
aqw mc2
rmax = an |1z In (14 ageo/me) — 200,

a; = blA/Zb2,a2 - ng, a3 = b4 - b5Z7 ay, = b6 - b7Z, s = bs/Zbg

Scholz

rmax (i m) = 0.05 - 10—5(E/Mev)1-7m
Pwater

4.1)

4.2)

(4.3)

(4.4)
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5 Resultados e Discussao

O inverso do livre caminho médio, A,(F), e o poder de freamento, S, obtidos pelo
formalismo dielétrico através das equagdes (3.1) e (3.2) foram calculados para prétons e particulas

a, em func¢do de E/A, e sdo apresentados nas Figuras 4 e 5, respectivamente.

Figura 4 — Inverso do livre caminho médio como fun¢do da energia da particula incidente.

HzO
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P
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= p
C107 ‘ .
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10' 10° 10°
E/A [keV ]

Fonte: a autora

Normalmente, o A, (E) é requerido como dado bdsico de entrada em simulagdes Monte
Carlo, para contabilizar as interacdes eletronicas e avaliar os danos em tecido bioldgico pela
irradiacdo com particulas carregadas energéticas. Neste caso, foi utilizado para o cédlculo da
energia média transferida por um projétil de energia E para o alvo em que produz excitagdes e

ionizacgdes eletronicas.

Os valores maximos de S, mostrados na Figura 5, estdao em torno de 100 keV/nucleon
para feixes de prétons e 120 keV/nucleon para feixes de particulas . Essas energias também
correspondem a probabilidade médxima de excitar elétrons no alvo. Em baixas energias do projétil
(ao redor e abaixo do maximo do poder de freamento) os processos de captura e perda de elétron

pelo projétil tornam-se importantes.
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Figura 5 — Poder de freamento como funcdo da energia da particula incidente.
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Fonte: a autora

Na Figura 6 apresentamos a energia média transferida aos elétrons W,,,.,(E) em funcéo
da energia E/A, calculada a partir do inverso do livre caminho médio, A,(F), e do poder de

freamento, S, conforme a equacdo (3.4).

Figura 6 — Energia média transferida como funcao da energia da particula incidente.
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Como pode ser observado, a energia média transferida para elétrons secundérios € pra-
ticamente a mesma para as duas particulas (de fato, € um pouco superior para particulas o na
maior parte do intervalo de E/A). Também, como esperado, IV,,., aumenta com o incremento de

E/A, variando de pouco menos de 10 eV até aproximadamente 60 eV.

Elétrons de baixa energia na dgua participam de varios processos diferentes: espalhamento
eldstico, ionizacdo, fixacdo de elétrons, bem como, excita¢des rotacional, vibracional e eletronica.
O espalhamento indireto, no qual o elétron € temporariamente capturado em um estado idnico
transitorio, (por exemplo, ligacdo de elétrons dissociativa) também € frequente nas interacdes de

fase gasosa e condensada para elétrons de baixa energia.

Devido a natureza estocdstica das colisdes ineldsticas de particulas carregadas se movendo
através de meios condensados, sua distribuicao de perda de energia eletronica pode ser avaliada
integrando os diferentes momentos da probabilidade de excitacdo eletronica P, (E,w) sobre
a transferéncia de energia, w. Nas Figuras 7 e 8, apresentamos as probabilidades de excita¢ao
eletronica calculadas através da equagdo (3.5) para alguns valores de E/A representativos, para
prétons e particulas «, respectivamente. Esta magnitude permite definir o espectro de energia
destes elétrons para o posterior cdlculo das func¢des de distribui¢ao de alcances dos elétrons

secundarios.

Figura 7 — Probabilidade de transferéncia de energia de préton para elétrons secunddrios em

agua.
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Fonte: a autora
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Figura 8 — Probabilidade de transferéncia de energia de particulas « para elétrons secundérios

em 4gua.
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Fonte: a autora

O alcance de elétrons calculado segundo as equagdes (3.6) e (3.7) € apresentado na Figura
9. O intervalo adotado foi de até 100 eV, visto que os espectros de elétrons secunddrios calculados
nao ultrapassam esse valor. Como pode ser observado, o alcance de elétrons calculado cresce de

forma monotodnica até o valor maximo de aproximadamente 12 A.

Figura 9 — Alcance de elétrons calculado na dgua.
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Fonte: a autora
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Nas Figuras 10 e 11 sdo apresentados os valores calculados para a faixa de penetracio de
elétrons secunddrios em dgua liquida em funcao da energia inicial de elétrons de 7 eV a 100 eV,
produzidos por prétons e particulas «, respectivamente, com E/A até 1 MeV. Para cada energia
dos fons, as fungdes de distribuicao dos alcances calculados foram normalizadas no valor méximo.
O valor de probabilidade médxima de alcance estd indicado pela linha preta continua e, pelas
linhas tracejadas, os valores percentuais dos alcances, em relagdo ao valor méximo, divididos em

intervalos de 10%.

Figura 10 — Faixa de penetracdo de elétrons secunddrios produzidos por prétons. Estdo represen-

tados os resultados das parametriza¢des Katz, Geiss, Tabata e Scholz.
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Figura 11 — Faixa de penetracdo de elétrons secunddrios produzidos por particulas «. Estao
representados os resultados das parametrizacdes Katz, Geiss, Tabata e Scholz.
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Fonte: a autora

Como pode ser observado, para as duas particulas em energias E/A menores que 200 eV,
nosso resultado concorda bem com o modelo de raio de trago de Geiss (GEISS et al., 1997) e para
E/A menor que ~ 300 eV, com o modelo de Tabata (TABATA et al., 1972). Os modelos de Katz
(KATZ et al., 1996) e Scholz (SCHOLZ; KRAFT, 1994) estiao inclusos nos nossos resultados,

sendo que o primeiro estd restrito na regido abaixo do mdximo de probabilidade de alcance e, o

segundo, na regido abaixo de 10% dessa probabilidade.

A partir da equacdo (3.9), uma estimativa baseada em experimentos da dependéncia

energética da eficiéncia de ionizacdo estd apresentada na Figura 12.
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Figura 12 — Eficiéncia de ioniza¢do em funcdo da energia dos elétrons.
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Fonte: a autora

Multiplicando a eficiéncia de ionizagdo, dada pela equacdo (3.9), pela probabilidade de
transferéncia de energia pelo préton e a particula « para elétrons secunddrios, equacao (3.5), é
possivel obter um mapa da probabilidade de formagao de radicais livres com fun¢ao da distancia
radial a partir do fon. Adicionalmente, podemos considerar a contribuicdao de cada estado de

carga do fon para a formacdo de radicais livres.

Nas Figuras 13 e 14 apresentamos os resultados obtidos para protons e particulas «
incidindo em 4gua liquida. Os estados de carga de cada particula, bem como o efeito total, estdo
identificados nas figuras. As distincias radiais foram estimadas a partir dos alcances dos elétrons

secunddrios calculadas com base nos seus espectros de energia com a equacao (3.5).
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Figura 13 — Eficiéncia de ionizacdo em funcdo da energia do préton e da distancia radial.
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Figura 14 — Eficiéncia de ionizacdo em funcao da energia da particula « e da distancia radial.
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O desenvolvimento de um trago apds a deposi¢ao de energia, com a ionizagao e excitagao,
e a correspondente formacao de radicais livres, acontece no transito do sistema para os equilibrios
quimico e térmico convencionais, € € um processo numa escala de tempo de femtossegundos
a picossegundos. Os resultados apresentados nas Figuras 13 e 14 representam um caso limite,
que considera somente a emissado e de elétrons secundérios na dire¢do perpendicular ao feixe
idnico, bem como a propagacdo instantanea deles. Nesse sentido, um cdlculo pelo Método de
Monte Carlo que considere as possiveis direcoes de emissdo dos elétrons secunddrios, bem como
a evolucao temporal dos processos de difusdao dos elétrons secunddrios, seria necessario para

confirmar os resultados. De qualquer forma, é possivel considerar que:

* No intervalo de energia estudado, e para as duas particulas, existe uma regido a uma

distancia entre 2 e 3 A do fon onde a probabilidade de produzir radicais livres ¢ mdxima.

* Presenca de um pico na eficiéncia de produgdo de radicais livres para E/A ~ 0,1 MeV para

protons e ~ 0,2 MeV para particulas a.

* A contribui¢do dos estados de carga efetiva diferente de O € mais relevante para os dois
fons. No caso do préton, a efici€éncia de producao de ioniza¢des na posicao do maximo
(E, = 0,06MeV,r, = 3, 18A), tem uma contribui¢io de 78,5% do estado H* e de
21,5% do estado H°. Para a particula «, as contribui¢des na posi¢do do maximo (£, =
0,06MeV,r, = 3, 18A), dos estados Het ", He™ e He® sdo, respectivamente, de 60%,
40% e 0.

* O impacto na producao de ionizagdes da carga efetiva O ficou restrito a energias muito

baixas: E/A < 0,1 MeV para prétons e E/A < 0,2 MeV para particulas «.



31

6 Conclusao

Foi utilizada de forma bem-sucedida a formulagado dielétrica na aproximagao MELF-GOS
para o cdlculo de largura de tracos produzidos por prétons e particulas o em alvos de dgua liquida,
baseado nos alcances dos elétrons secunddrios obtidos a partir de seus espectros. Os resultados

apresentaram boa compatibilidade com outros semelhantes ja existentes para este fim.

Adicionalmente, foi calculada a eficiéncia de ionizacao, considerando os diferentes estados
de carga dos dois tipos de feixes, para a situagao limite de que os elétrons sejam todos emitidos
na direcdo perpendicular ao feixe idnico e que eles se propagam instantaneamente. Para as duas
particulas, foi identificada uma regiao de mdxima producgdo de ioniza¢des a uma distancia de
aproximadamente 3 A do feixe. Também foi obtido um pico para energias de ~ 0,1 MeV e ~ 0,2

MeV para prétons e particulas o, respectivamente.
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