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Resumo

Foi utilizada a formulação dielétrica na aproximação MELF-GOS para o cálculo de largura
de traços produzidos por prótons e partículas α em alvos de água líquida. Os alcances dos
elétrons secundários obtidos a partir dos seus espectros serviram para estimar a largura dos
traços. Este resultado foi comparado com os modelos de Katz, Geiss, Scholz e Tabata, mostrando
concordância com eles. Adicionalmente, foi calculada a eficiência de ionização para os diferentes
estados de carga dos dois tipos de feixes, considerando que os elétrons são todos produzidos na
direção perpendicular ao feixe iônico e que eles se propagam instantaneamente. Para as duas
partículas, foi identificada uma região de máxima produção de ionizações a uma distância de
aproximadamente 3Å do feixe. Também foi obtido um pico para energias de ∼ 0,1 MeV e ∼ 0,2
MeV, para prótons e partículas α, respectivamente.

Palavras-chave: Formulação dielétrica; Elétrons secundários; Modelos de traço; Eficiência de
ionização.



Abstract

The dielectric formulation in the MELF-GOS approximation was used to calculate the width
of tracks produced by protons and α-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 3Å from the beam. A peak was also obtained for
energies of ∼ 0.1 MeV and ∼ 0.2 MeV, for protons and α-particles, respectively.

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

Ao ser absorvida por ummaterial biológico, a radiação pode causar excitação ou ionização.
A excitação ocorre quando a energia absorvida é tal que um elétron em um átomo ou molécula
transita para um nível de energia maior sem que seja ejetado. Por outro lado, quando a radiação
tem energia maior ou igual ao necessário para ejetar um ou mais elétrons orbitais de um átomo
ou molécula, o processo é, então, chamado de ionização e a radiação é dita ionizante (HALL,
2012). Usualmente, a radiação ionizante pode ser classificada como eletromagnética, como é o
caso dos raios-x e gama, ou corpuscular, como elétrons, prótons, nêutrons, partículas α e outras
partículas pesadas carregadas.

A radiação pode ser classificada como direta ou indiretamente ionizante. As partículas
carregadas são consideradas diretamente ionizantes, pois têm energia suficiente para quebrar
a estrutura atômica de moléculas importantes, como o DNA. Já a radiação eletromagnética é
considerada indiretamente ionizante, pois, ela própria, não é capaz de causar tais alterações,
mas ao ser absorvida pela matéria biológica, sua energia quebra moléculas de água do meio,
produzindo partículas carregadas com movimento (chamados radicais livres) que são capazes de
produzir danos (HALL, 2012).

O DNA, como já conhecido, é uma molécula grande que possui uma estrutura helicoidal
que consiste em duas fitas de bases nitrogenadas ligadas por pontes de hidrogênio. A radiação
induz um grande número de lesões no DNA, sendo que a maioria é possível de ser reparada pela
célula. Tais lesões 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 são de baixa consequência biológica, pois são
facilmente reparadas utilizando a fita oposta como modelo (Figura 1B). Caso o reparo tenha
sido incorreto, pode resultar em uma mutação. Se as duas fitas do DNA são quebradas, mas as
lesões são bem separadas, o reparo ocorre da mesma forma, pois são consideradas duas SSBs
separadas (Figura 1C). Por outro lado, se duas quebras ocorrem em fitas opostas e separadas por
poucos pares de base, isso, então, configura uma DSB, resultando na separação da cromatina
em duas partes (Figura 1D). As DSBs são consideradas as lesões mais importantes produzidas
pela radiação nos cromossomos, podendo resultar em morte celular, carcinogênese ou mutações.
Tanto os radicais livres quanto as ionizações diretas podem causar a formação de DSBs (HALL,
2012).
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Figura 1 – Diagramas de quebras simples e duplas do DNA causadas pela radiação.

A: Representação bidimensional de uma hélice normal de DNA. B: Uma quebra em uma única
fita é de baixa significância, pois pode ser reparada utilizando a fita oposta como modelo. C:

Quebras em ambas as fitas, quando bem separadas, são reparadas como quebras independentes.
D: Se as quebras ocorrem em ambas as fitas e são 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 fótons, comumente utilizados na Radioterapia Convencional, depositam a dose in-
diretamente por meio de elétrons secundários que são produzidos pela ionização do meio. A
distribuição de dose dos fótons em função da profundidade mostram um máximo próximo à
entrada e, então, um decrescimento exponencial de deposição de energia conforme o aumento da
profundidade no tecido, sem um alcance finito. Já as partículas carregadas, como os elétrons,
prótons e outros íons pesados, possuem um alcance finito quando interagem com um material.
Os elétrons apresentam espalhamento significante e resultam em uma distribuição de dose difusa.
Por outro lado, os prótons sofrem espalhamento de pequeno ângulo e depositam a energia máxima
por comprimento percorrido próximo ao final de seu alcance, gerando o chamado pico de Bragg
(PAGANETTI, 2017).
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Figura 2 – Distribuição de dose por profundidade de um feixe de fótons monoenergético (azul) e
um feixe de prótons monoenergético (laranja), com ponto de entrada à esquerda.

Fonte: (PAGANETTI, 2017)

O pico de Bragg é resultado da transferência de energia em interações eletromagnéticas
ser inversamente proporcional à velocidade do projétil, ou seja, conforme os prótons 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 é, o número de prótons primários, diminui com a profundidade pois
eles param uma vez que depositam toda sua energia ou sofrem interações nucleares (PAGANETTI,
2017).

Devido à ausência de dose de saída e à energia variável do feixe que determina a pro-
fundidade da posição do pico de Bragg, os prótons oferecem mais opções para a construção da
distribuição de dose quando comparados com os fótons. Um arranjo de feixes de prótons monoe-
nergéticos de energias graduadas é projetado de forma que se alcance uma dose relativamente
uniforme ao longo do volume de interesse. Essa região de dose uniforme é chamada de SOBP,
Spread-Out Bragg Peak, como mostrado na Figura 3.
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Figura 3 – (a) Comparação entre curvas de deposição de dose por profundidade de fótons e
prótons. (b) Seção de corte de dose por profundidade para SOBP e feixe de raios-x.

Fonte: (SUIT et al., 2010)

A água líquida tem sido utilizada como um material substituto para descrever diferentes
tecidos biológicos, porque a maioria apresenta características gerais semelhantes em seu espectro
de excitação. Contudo, os espectros de excitação dos principais constituintes celulares mostram
pequenas diferenças (SUN et al., 1995). Este fato impacta sobre a forma como a energia é
depositada pelo projétil e a consequente geração de elétrons secundários (δ-elétrons). Além disso,
o tamanho e a geometria dos compartimentos subcelulares também influenciará a forma como
eles absorvem a energia depositada pelo projétil, já que os elétrons secundários podem transportar
energia para diferentes partes da célula.

Existem vários trabalhos relacionados com estudos da interação de feixes de íons energéti-
cos (principalmente prótons) com água em energias intermediárias. Esses estudos são importantes
para a compreensão radiobiológica da interação de feixes iônicos com a matéria viva, porque
mais de 80% das células de tecidos moles são compostas de água (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 rápidos na matéria. O espectro de excitação dos elétrons do alvo foi incluído através
de uma combinação de funções de perda de energia segundo o formalismo de Mermin para
descrever as excitações de elétrons de camadas externas e das funções de força do oscilador
generalizadas para as excitações atômicas de elétrons de camadas internas (MERMIN, 1970). A
confiabilidade deste chamado método de cálculo da função de perda de energia pelo modelo de
Mermin combinado com o cálculo das funções de força do oscilador generalizadas (MELF-GOS
– Mermin Energy Loss Function – Generalized Oscillator Strength Method) já foi verificada
por outros autores na descrição de colisões atômicas com sólidos, para alvos elementares ou
compostos e para feixes de íons 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 formulação dielétrica na aproximação MELF-GOS para o cálculo de largura
de traços produzidos por prótons e partículas α em alvos de água líquida, através do cálculo do
alcance de elétrons secundários, a fim de comparação com as parametrizações de Katz, Geiss,
Scholz e Tabata. Bem como, calcular a eficiência de ionização para os diferentes estados de carga
dos dois tipos de feixes para identificar a região de máxima produção de ionizações.
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3 Fundamentação teórica

Foi utilizada a formulação dielétrica na aproximação MELF-GOS para o cálculo da
largura de traços de prótons e partículas α em água líquida.

3.1 Formalismo dielétrico

O formalismo dielétrico (LINDHARD, 1954), fornece expressões para calcular os três
momentos estatísticos da distribuição de perda de energia de uma partícula energética que interage
com um meio material:

2
~πν2

∫ ∞
0
dk

[ρq(k)]2

k

∫ kν

0
(~ω)nIm

[
− 1
ε(k, ω)

]
dω =


λ−1 , n = 0
S , n = 1
Ω2 , n = 2

(3.1)

em que ν é a velocidade do projétil, ~ω e ~k são, respectivamente, a energia e o momento
transferidos em uma colisão inelástica, ρq (k) é a transformada de Fourier da densidade eletrônica
de um estado de carga q do projétil, Im

[
− 1
ε(k,ω)

]
é a função de perda de energia do alvo, ELF

(Energy Loss Function), e ε(k, ω) é a função dielétrica.

Na equação (3.1) , o momento zero (n = 0) corresponde ao inverso do livre caminho
médio inelástico, λ−1, sendo o livre caminho médio inelástico de um elétron, a distância média
percorrida entre duas colisões inelásticas sucessivas de um elétron se movendo com certa energia
em um dado material (DA et al., 2014). Já o primeiro momento (n = 1), é a perda média de
energia por unidade de distância percorrida, que coincide com o poder de freamento, stopping
power, S, da partícula (ABRIL et al., 1998). As flutuações estocásticas na perda de energia pelo
projétil são consideradas pelo segundo momento (n = 2), que define a dispersão na perda de
energia, o straggling, Ω2, relacionado à variância da perda de energia por unidade de percurso.

O estado de carga q de um projétil, com o número atômico Z1, 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 intermediárias, esses processos de troca dinâmica de
carga acontecem de forma contínua ao longo do caminho do projétil através do alvo, afetando a
forma como perde de energia.

Quando o equilíbrio de carga é atingido, geralmente ∼ 10-13 s após o projétil começar 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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Λp(E) =
Z1∑
q=0

ϕq(E) · λ−1
q (E)

Sp(E) =
Z1∑
q=0

ϕq(E) · Sq(E)

Ω2(E) =
Z1∑
q=0

ϕq(E) · Ω2
q(E)

, (3.2)

em que ϕq (E) é a probabilidade de encontrar o projétil com uma determinada carga q na energia
E. As somas nas equações anteriores estendem-se sobre todos os possíveis estados de carga q do
projétil. No equilíbrio, assumimos as frações de estado de carga como dependentes da natureza
do alvo, do tipo de projétil e da sua energia.

O cálculo da ELF é baseado no uso de funções dielétricas de Mermin (MERMIN, 1970)
para a descrição das excitações de elétrons de camadas externas, combinadas com forças de
oscilador generalizadas obtidas a partir de funções de onda hidrogenoides (FRIEDLAND et
al., 2003; INOKUTI, 1971) para a descrição das excitações dos elétrons de camadas internas.
Devido a diferente resposta que a perturbação induzida pelo projétil provoca nos elétrons mais
fracamente ligados de camadas exteriores e nos elétrons de camadas internas, a descrição de
ambas as contribuições para a ELF pode ser estabelecida de forma independente. Portanto, a
ELF pode ser dividida em duas componentes:

Im

[
− 1
ε(k, ω)

]
= Im

[
− 1
ε(k, ω)

]
int

+ Im

[
− 1
ε(k, ω)

]
ext

, (3.3)

Para a densidade de carga do projétil no espaço de momentos, adotamos o modelo
estatístico proposto por Brandt e Kitagawa (BK) (BRANDT, 1982). Já as frações de carga foram
calculadas, empregando a formulação de Schiwietz-Grande (SCHIWIETZ; GRANDE, 2001),
implementada no código CasP (SCHIWIETZ; GRANDE, 2012).

Na interação da radiação ionizante de alta energia (raios-x ou γ, elétrons acelerados
ou partículas carregadas mais pesadas) na matéria, elétrons de baixa energia (denominados
coletivamente “elétrons secundários”) desempenham um papel crucial, em parte porque esses
elétrons são componentes frequentes de tais radiações e em também porque sua faixa de penetração
serve para definir a geometria do traço de radiação.

Chamaremos aqui de “alcance” o comprimento do vetor ~Rf − ~Ri, do ponto de partida
(~Ri) para a posição final (~Rf ) do elétron após termalização. Ele difere do “intervalo” (também
geralmente chamado de “pathlength”), que é usualmente definido como o comprimento do
caminho tortuoso do elétron para a degradação completa da energia em energia térmica. Do ponto
de vista da “química da radiação”, a avaliação das faixas de penetração de elétrons secundários
é necessária, por exemplo, para determinar taxa de produção de radicais livres em líquidos
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dielétricos irradiados, o tamanho do “traço” químico de radiação inicial para a modelagem da
radiólise de líquidos, e a extensão em que os elétrons de baixa energia, colocados em movimento
ao redor dos rastros de radiação, induzem danos diretos ao DNA de uma célula viva.

Para avaliar os possíveis danos induzidos em materiais biológicos devido à irradiação com
partículas energéticas, outra magnitude a ser considerada é a média de energia transferida por um
projétil de energia E para o alvo em que produz excitações e ionizações eletrônicas,Wmed (E).
Esta magnitude é definida por:

Wmed(E) = S(E)
Λ(E) =

Z1∑
q=0

ϕq(E) · Sq(E)

Z1∑
q=0

ϕq(E) · λ−1
q (E)

, (3.4)

em que ϕq (E) é a probabilidade de encontrar o projétil com uma determinada carga q na energia
E, S (E) é o poder de freamento e Λ (E) é o inverso do caminho livre médio de colisão inelástica.

Adicionalmente, e baseado na teoria de perturbação de primeira ordem (aproximação
de onda plana de Born, PWBA), o formalismo dielétrico fornece a seguinte expressão para a
probabilidade Pq (E,ω) de que a partícula com carga q e energia E transfira uma energia ~ω,
por unidade de comprimento do caminho percorrido, através de um processo inelástico (isto é,
excitações de elétrons individuais e coletivos, bem como ionizações) para qualquer valor possível
de transferência de momento ~k (DE VERA et al., 2013):

Pq(E,ω) = d

dωdk
Λ(E,ω) = Mq2

e

~πE

∫ ∞
kmin

dk

k
[ρq(k)]2Im

[
− 1
ε(k, ω)

]
, (3.5)

em que kmin = ω/
√

2E/M e qe é o valor absoluto da carga do elétron.

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

S(E) = meq
2
e

πE

∫ ∞
0

dk

k

∫ ~k
√

2E/me

0
(~ω)Im

[
− 1
ε(k, ω)

]
dω, (3.6)

pode ser calculado o alcance dos elétrons:

R(E) =
∫ E

0

dE

S(E) . (3.7)
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3.2 Modelo de Traços

A teoria de estrutura de traços foi desenvolvida por Robert Katz e colaboradores há cerca
de 50 anos (KATZ et al., 1971) e é um modelo paramétrico fenomenológico capaz de descrever
quantitativamente e prever a resposta de detectores físicos e biológicos após irradiação de íons
(KORCYL, 2012). Katz foi o primeiro a mostrar a importância da estrutura de traços na análise
da resposta de sistemas biológicos após irradiação com íons energéticos – radiação de alto LET
(KATZ et al., 1971).

Modelos de traços são baseados na suposição de que o efeito da radiação de um íon
energético pesado se deve a δ-elétrons em torno da trajetória do íon e que a deposição de energia
ao redor da trajetória da partícula pode ser descrita por um perfil de dose radial média contínuo
(HERRMANN, 2012).

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

3.3 Eficiência de ionização

Para a água líquida, o valorWe descreve a energia média necessária para produzir uma
ionização (PIMBLOTTI; MOZUMDER, 1991) e pode ser obtido através da equação:

We = E ·W∞
(E − U) , (3.8)

em queW∞ é o valor limite para elétrons de alta energia, definido como 20,8 eV e U é igual ao
potencial de ionização da água líquida, U = 8,3 eV. Essa equação foi originalmente derivada por
Inokuti para descrever o valorWe para gases sob irradiação por elétrons. (INOKUTI, 1975)

A partir da energia média de ionização, a eficiência de ionização é, então, dada pela
equação:

Ge = 100 · (1− U/E)
We

, (3.9)
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4 Metodologia

4.1 Mathcad

As equações do formalismo dielétrico e de eficiência de ionização foram implementadas
no software de manipulação algébrica, Mathcad PTC 14.0.

4.2 Libamtrack

O projeto Libamtrack (GREILICH et al., 2010) consiste de uma biblioteca de códigos
com a intenção de facilitar a aplicação e comparação numérica de diferentes modelos de traço.
Neste trabalho utilizamos o submodelo de alcance de elétrons, que determina o comprimento do
traço de uma partícula. Os dados foram adquiridos através da seção “Track Structure” e subseção
“Delta-electron range vs. Ion energy” para as parametrizações de Katz, Geiss, Tabata e Scholz.

As expressões para alcance de elétrons implementadas no Libamtrack foram:

4.2.1 Katz

rmax/(g · cm−2) = 10−6ω/keV, ω/keV = 2 ·me ·
(
E

E0

)2

+ 2
(
E

E0

)
(4.1)

4.2.2 Geiss

rmax(cm) = 4 · 10−5(E/MeV )1.5ρmaterial
ρwater

(4.2)

4.2.3 Tabata

rmax = a1

[
1/a2 ln (1 + a2ω/mc

2)− a3ω/mc
2

1+a4(ω/mc2)a5

]
a1 = b1A/Z

b2 , a2 = b3Z, a3 = b4 − b5Z, a4 = b6 − b7Z, a5 = b8/Z
b9

(4.3)

em que bi são constantes dependentes do material onde o alcance está sendo calculado.

4.2.4 Scholz

rmax(µ m) = 0.05 · 10−5(E/MeV )1.7ρmaterial
ρwater

(4.4)
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5 Resultados e Discussão

O inverso do livre caminho médio, Λp(E), e o poder de freamento, S, obtidos pelo
formalismo dielétrico através das equações (3.1) e (3.2) foram calculados para prótons e partículas
α, em função de E/A, e são apresentados nas Figuras 4 e 5, respectivamente.

Figura 4 – Inverso do livre caminho médio como função da energia da partícula incidente.

Fonte: a autora

Normalmente, o Λp (E) é requerido como dado básico de entrada em simulações Monte
Carlo, para contabilizar as interações eletrônicas e avaliar os danos em tecido biológico pela
irradiação com partículas carregadas energéticas. Neste caso, foi utilizado para o cálculo da
energia média transferida por um projétil de energia E para o alvo em que produz excitações e
ionizações eletrônicas.

Os valores máximos de S, mostrados na Figura 5, estão em torno de 100 keV/nucleon
para feixes de prótons e 120 keV/nucleon para feixes de partículas α. Essas energias também
correspondem à probabilidade máxima de excitar elétrons no alvo. Em baixas energias do projétil
(ao redor e abaixo do máximo 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 função da energia da partícula incidente.

Fonte: a autora

Na Figura 6 apresentamos a energia média transferida aos elétronsWmed(E) em função
da energia E/A, calculada a partir do inverso do livre caminho médio, Λp(E), e do poder de
freamento, S, conforme a equação (3.4).

Figura 6 – Energia média transferida como função da energia da partícula incidente.

Fonte: a autora
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Como pode ser observado, a energia média transferida para elétrons secundários é pra-
ticamente a mesma para as duas partículas (de fato, é um pouco superior para partículas α na
maior parte do intervalo de E/A). Também, como esperado,Wmed aumenta com o incremento de
E/A, variando de pouco menos de 10 eV até aproximadamente 60 eV.

Elétrons de baixa energia na água participam de vários processos diferentes: espalhamento
elástico, ionização, fixação de elétrons, bem como, excitações rotacional, vibracional e eletrônica.
O espalhamento indireto, no qual o elétron é temporariamente capturado em um estado iônico
transitório, (por exemplo, ligação de elétrons dissociativa) também é frequente nas interações de
fase gasosa e condensada para elétrons de baixa energia.

Devido à natureza estocástica das colisões inelásticas de partículas carregadas se movendo
através de meios condensados, sua distribuição de perda de energia eletrônica pode ser avaliada
integrando os diferentes momentos da probabilidade de excitação eletrônica Pq (E,ω) sobre
a transferência de energia, ω. Nas Figuras 7 e 8, apresentamos as probabilidades de excitação
eletrônica calculadas através da equação (3.5) para alguns valores de E/A representativos, para
prótons e partículas α, respectivamente. Esta magnitude permite definir o espectro de energia
destes elétrons para o posterior cálculo das funções de distribuição de alcances dos elétrons
secundários.

Figura 7 – Probabilidade de transferência de energia de próton para elétrons secundários em
água.

Fonte: a autora
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Figura 8 – Probabilidade de transferência de energia de partículas α para elétrons secundários
em água.

Fonte: a autora

O alcance de elétrons calculado segundo as equações (3.6) e (3.7) é apresentado na Figura
9. O intervalo adotado foi de até 100 eV, visto que os espectros de elétrons secundários calculados
não ultrapassam esse valor. Como pode ser observado, o alcance de elétrons calculado cresce de
forma monotônica até o valor máximo de aproximadamente 12 Å.

Figura 9 – Alcance de elétrons calculado na água.

Fonte: a autora
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Nas Figuras 10 e 11 são apresentados os valores calculados para a faixa de penetração de
elétrons secundários em água líquida em função da energia inicial de elétrons de 7 eV a 100 eV,
produzidos por prótons e partículas α, respectivamente, com E/A até 1 MeV. Para cada energia
dos íons, as funções de distribuição dos alcances calculados foram normalizadas no valor máximo.
O valor de probabilidade máxima de alcance está indicado pela linha preta contínua e, pelas
linhas tracejadas, os valores percentuais dos alcances, em relação ao valor máximo, divididos em
intervalos de 10%.

Figura 10 – Faixa de penetração de elétrons secundários produzidos por prótons. Estão represen-
tados os resultados das parametrizações Katz, Geiss, Tabata e Scholz.

Fonte: a autora
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Figura 11 – Faixa de penetração de elétrons secundários produzidos por partículas α. Estão
representados os resultados das parametrizações Katz, Geiss, Tabata e Scholz.

Fonte: a autora

Como pode ser observado, para as duas partículas em energias E/A menores que 200 eV,
nosso resultado concorda bem com o modelo de raio de traço 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) estão inclusos nos nossos resultados,
sendo que o primeiro está restrito na região abaixo do máximo de probabilidade de alcance e, o
segundo, na região abaixo de 10% dessa probabilidade.

A partir da equação (3.9), uma estimativa baseada em experimentos da dependência
energética da eficiência de ionização está apresentada na Figura 12.
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Figura 12 – Eficiência de ionização em função da energia dos elétrons.

Fonte: a autora

Multiplicando a eficiência de ionização, dada pela equação (3.9), pela probabilidade de
transferência de energia pelo próton e a partícula α para elétrons secundários, equação (3.5), é
possível obter um mapa da probabilidade de formação de radicais livres com função da distância
radial a partir do íon. Adicionalmente, podemos considerar a contribuição de cada estado de
carga do íon para a formação de radicais livres.

Nas Figuras 13 e 14 apresentamos os resultados obtidos para prótons e partículas α
incidindo em água líquida. Os estados de carga de cada partícula, bem como o efeito total, estão
identificados nas figuras. As distâncias radiais foram estimadas a partir dos alcances dos elétrons
secundários calculadas com base nos seus espectros de energia com a equação (3.5).
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Figura 13 – Eficiência de ionização em função da energia do próton e da distância radial.

Fonte: a autora
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Figura 14 – Eficiência de ionização em função da energia da partícula α e da distância radial.

Fonte: a autora
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O desenvolvimento de um traço após a deposição de energia, com a ionização e excitação,
e a correspondente formação de radicais livres, acontece no trânsito do sistema para os equilíbrios
químico e térmico convencionais, e é 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 emissão e de elétrons secundários na direção perpendicular ao feixe
iônico, bem como a propagação instantânea deles. Nesse sentido, um cálculo pelo Método de
Monte Carlo que considere as possíveis direções de emissão dos elétrons secundários, bem como
a evolução temporal dos processos de difusão dos elétrons secundários, seria necessário para
confirmar os resultados. De qualquer forma, é possível considerar que:

• No intervalo de energia estudado, e para as duas partículas, existe uma região a uma
distância entre 2 e 3 Å do íon onde a probabilidade de produzir radicais livres é máxima.

• Presença de um pico na eficiência de produção de radicais livres para E/A ∼ 0,1 MeV para
prótons e ∼ 0,2 MeV para partículas α.

• A contribuição dos estados de carga efetiva diferente de 0 é mais relevante para os dois
íons. No caso do próton, a eficiência de produção de ionizações na posição do máximo
(Ep = 0, 06MeV, re = 3, 18Å), tem uma contribuição de 78,5% do estado H+ e de
21,5% do estado H0. Para a partícula α, as contribuições na posição do máximo (Ep =
0, 06MeV, re = 3, 18Å), dos estados He++, He+ e He0 são, respectivamente, de 60%,
40% e 0.

• O impacto na produção de ionizações da carga efetiva 0 ficou restrito a energias muito
baixas: E/A < 0,1 MeV para prótons e E/A < 0,2 MeV para partículas α.
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6 Conclusão

Foi utilizada de forma bem-sucedida a formulação dielétrica na aproximação MELF-GOS
para o cálculo de largura de traços produzidos por prótons e partículas α em alvos de água líquida,
baseado nos alcances dos elétrons secundários obtidos a partir de seus espectros. Os resultados
apresentaram boa compatibilidade com outros semelhantes já existentes para este fim.

Adicionalmente, foi calculada a eficiência de ionização, considerando os diferentes estados
de carga dos dois tipos de feixes, para a situação limite de que os elétrons sejam todos emitidos
na direção perpendicular ao feixe iônico e que eles se propagam instantaneamente. Para as duas
partículas, foi identificada uma região de máxima produção de ionizações a uma distância de
aproximadamente 3 Å do feixe. Também foi obtido um pico para energias de ∼ 0,1 MeV e ∼ 0,2
MeV para prótons e partículas α, respectivamente.
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