LTATH UNIVERSIDADE ESTADUAL PAULISTA

u nesp ‘JULIO DE MESQUITA FILHO”

Estudo da contribuicao do espalhamento nuclear nao elastico na
trajetoria mais provavel de prétons em alvo homogéneo composto

de Agua.

Mauricio Tizziani Pazianotto

Orientador: Prof. Dr. Joel Mesa Hormaza

Surpevisor: Prof. Dr. Paulo Fernando de Arruda Mancera

Botucatu
2009



Estudo da contribuicao do espalhamento nuclear nao elastico na
trajetoria mais provavel de prétons em alvo homogéneo composto

de Agua.

Mauricio Tizziani Pazianotto

Monografia apresentada ao Instituto de
Biociéncias da Universidade Estadual
Paulista "Julio de Mesquita Filho", Cam-
pus de Botucatu, para obtencao do titulo

de Bacharel em Fisica Médica.

Orientador: Prof. Dr. Joel Mesa Hormaza

Surpevisor: Prof. Dr. Paulo Fernando de Arruda Mancera

Botucatu
2009



FICHA CATALOGRAFICA ELABORADA PELA SECAO TECNICA DE AQUISICAO E TRATAMENTO
DA INFORMAGAO
DIVISAO DE BIBLIOTECA E DOCUMENTAGAO - CAMPUS DE BOTUCATU - UNESP
BIBLIOTECARIA RESPONSAVEL: SELMA MARIA DE JESUS

Pazianotto, Mauricio Tizziani.

Estudo da contribuicdo do espalhamento nuclear ndo elastico na trajetoria
mais provavel de prétons em alvo homogéneo composto de agua / Mauricio
Tizziani Pazianotto. - Botucatu [s.n], 2009.

Trabalho de concluséo (bacharelado — Fisica médica) — Universidade
Estadual Paulista, Instituto de Biociéncias de Botucatu, 2009
Orientador: Joel Mesa Hormaza

1. Diagnostico por imagem 2. Cancer - Tratamento 3. Protons - Efeitos
fisilogicos

Palavras-chave: Método de Monte Carlo; Protonterapia; Teoria de Moliere;
Tomagrafo com feixe de protons




Agradecimentos

Primeiramente quero agradecer a Deus por ter me dado satude e sabedoria na realizacao
deste trabalho em mais uma etapa concluida. E por ter colocado pessoas realmentes muito
importantes em minha vida, pessoas essas que levarei para sempre, independente do que
aconteca. E que Ele continue sempre nos abencoando.

Manifesto aqui um carinho e consideracao por todos da Turma III de Fisica Médica
que compartilharam comigo essa experiéncia fascinante que foi passar pela universidade,
mesmo aqueles que nao tive tanta vivéncia. A cada um tenho boas lembrancas, princi-
palmente aos meus amigos e companheiros com quem morei esses anos: Antonio, David,
Glauco, Vander, Guilherme e Ivan.

A uma pessoa maravilhosa, namorada e amiga, Bethania, gostaria de dedicar grande
parte deste trabalho. Ela foi quem me muito me ensinou como pessoa, e sempre esteve ao
meu lado. Gostaria de simplesmente dizer que muito nao seria possivel sem ela. Agradeco
por ela existir em minha vida. Te amo.

Agradeco meus amigos e companheiros Danilo e Guilherme que muito me ajudaram
na relizacao deste e também ao grupo que compoe o Laboratério de Bioinforméatica e
Biofisica Computacional (LBBC) em especial ao Chokito.

Agradeco meu Orientador e amigo, Prof. Dr. Joel Mesa Hormaza. Pessoa que muito
admiro e sempre me ajudou e motivou em minha vivéncia académica. Obrigado Joel, pela
confianca e dedicagao junto a mim neste trabalho.

Gostaria de agradecer aos professores Drs Roberto Morato Fernandez, Ney Lemke,
Paulo Fernando de Arruda Mancera pela disposicdo em ensinar e motivacao durante
minha graduagao.

Por fim, agradego a minha familia, meu pai (Benedito), minha méae (Sandra) e minha
irma (Sabrina). Pessoas estas me acompanharam deste meus primeiros passos, e hoje me
veem como um formando. Sempre depositaram confianca em mim e com certeza farei de

tudo para ser digno disto. Sem vocés nao conseguiria, vocés sao tudo pra mim.



Resumo

A Terapia com feixe de Protons tem se mostrado mais efetiva para o tratamento de cancer
a Radioterapia. No entanto, em seu planejamento se usa a Tomografia Computadorizada
de Raios-X que nao se leva em consideracao as diferencas fundamentais entre a interacao
dos Raios-X e dos protons com a matéria. Atualmente, hd um grande esforco para se
desenvolver Tomodgrafos com Feixe de Protons. Para tanto, é de grande importancia
saber a trajetéria mais importante do feixe de protons a fim de haver de modo exato a
reconstrucao da imagem. Neste trabalho foram realizados os calculos da trajetoria de um
feixe de protons em um meio homogéneo composto de dgua levando em consideracao as
interacoes inelésticas nucleares, e também os calculos analiticos para a deflexao lateral do
feixe de protons. No estudo foram empregados codigos fundamentados no método Monte
Carlo: SRIM 2006 (Stopping and Range of Ions in Matter), MCNPX (Monte Carlo N-
Particle eXtended) v2.50. Para os calculos analiticos utilizou-se o Wolfram Mathematica
v7.0. Com isso se obteve como os diferentes modelos de tratamento de reacoes nucleares
implementados nos codigo alteram as trajetorias obtidas e as respectivas comparacoes

entre o método Monte Carlo e Analitico.

Palavras-chave: Protonterapia, Tomografo com feixe de Protons, Método de Monte

Carlo, Teoria de Moliere.



Abstract

The Therapy with proton beam has shown more effective than Radiotherapy for oncology
treatment. However, to its planning use photon beam Computing Tomography that not
considers the fundamentals differences the interaction with the matter between X-rays
and Protons. Nowadays, there is a great effort to develop Tomography with proton beam.
In this way it is necessary to know the most likely trajectory of proton beam to image
reconstruction. In this work was realized calculus of the most likely trajectory of pro-
ton beam in homogeneous target compound with water that was considered the inelastic
nuclear interaction. Other calculus was the analytical calculation of lateral deflection of
proton beam. In the calculation were utilized programs that use Monte Carlo Method:
SRIM 2006 (Stopping and Range of Ions in Matter), MCNPX (Monte Carlo N-Particle
eXtended) v2.50. And to analytical calculation was employed the software Wolfram Math-
ematica v7.0. We obtained how different nuclear reaction models modify the trajectory

of proton beam and the comparative between analytical and Monte Carlo method.

Key-words: Proton Therapy, Tomography with proton beam, Monte Carlo Method,
Moliere Theory.



Indice

Pagina

Resumo 3
Abstract 4
1 Introducao 7
1.1 HiIstOrico . . . . . . s, 7
1.2 Motivagao . . . . . . . e e 9

2 Objetivo 11
2.1 Objetivos Gerais . . . . . . . . . L 11
2.2 Objetivos Especificos . . . . . . . ... L 11

3 Metodologia 12
3.1 Caracteristicas do alvo e do feixe . . . . . . . . . .. ... ... 12
3.2 Simulacao Computacional . . . . . . ... .. ... ... ... ... 12
3.2.1 Método de Monte Carlo . . . . . . . . . . ... 12

3.2.2 O Programa SRIM 2006 . . . .. ... .. ... ... .. ...... 13

3.2.3 0O Codigo MCNPX . . . . ... 14

3.3 Calculo Analitico . . . . . . . . . . 16

4 Resultados e Discussao 18
4.1 Calculo da Trajetoria mais provavel . . . . . .. ... ... ... ... .. 18
4.1.1 SRIM . . . s 18

4.1.2 MONPX . . 21

4.2 Caleulo do Angulo de deflexio lateral do feixe . . . . . ... ... ..... 24
421 SRIM . . . s 24

4.2.2 MCNPX . . 25

4.2.3 Calculo Analitico . . . . . . . . 26

5 Conclusao 29
6 Trabalhos apresentados 30
Referéncias 33

Apéndice 35



A Arquivo MCNPX

B Cédigo implementado no Mathematica v7.0

35

36



1 Introducao

1.1 Historico

Em 1946 Robert Wilson sugeriu a utilizacao de protons no tratamento de tumor devido
as suas vantagens na distribuicao de dose. Quando o feixe de proton interage com a
matéria produz uma deposicao de energia caracterizada pela baixa dose na regiao mais
superficial e, proximo ao final do percurso, a dose cresce até atingir um pico méaximo,
denominado pico de Bragg, e depois cai abruptamente a zero. Portanto, a alta dose
da radiagao ionizante pode ser depositada no tumor, nao excedendo a dose tolerante
nos tecidos sadios. Wilson propos muitos conceitos inovadores que posteriormente foram
usados em Protonterapia e na modulacao da dose utilizando o pico de Bragg para uma

regido a ser tratada como mostra a Figura 1. |1]
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Figura 1: Comparacao da deposicao de dose para um tratamento por feixe de foton e de
protons.|1]

Ernest Lawrence desenvolveu o ciclotron no Laboratorio Lawrence Berkeley (LLB) na
Universidade de Califérnia em 1930 e em 1939 ganhou o Prémio Nobel por isso. Assim
como na terapia com fotons, os avancos na proton terapia sao dependentes do desen-
volvimento de novos aceleradores. Os primeiros a usar protons para o tratamento em
pacientes humanos foram o C. A. Tobias, o J. H. Lawrence entre outros, em meados 1950
no LLB. Eles trataram a glandula pituitaria usando o pico de Bragg de modo com que

este acontega na profundidade do alvo.|1]



No final de 1950, B. Larsson e L. Leksel, trabalhando no Instituto Gustaf Werner em
Uppsala, Sweden, desenvolveram técnicas de radiocirurgia com feixe de protons para o
tratamento de tumores cerebrais. Eles foram os primeiros a usar esta técnica a fim de
modular a dose em uma regiao uniforme ao longo do caminho do feixe de protons.[1]

Em 1961, o neurocirurgiao Ray Kjellberg do Hospital de Massachusetts, comecou
tratar pequenos alvos intracranias com técnicas de radiocirurgia no Laboratério do Ci-
clotron de Harvard (LCH) em Cambridge. Esses tratamentos evoluiram em um programa
que continua, atualmente, a terapia com prétons no novo Hospital de Massachusetts que é
o Centro de Terapia com Protons do Nordeste. Andy Koahler, diretor do LCH, e m grupo
de fisicos trabalhavam com Kjellberg no desenvolvendo instrumentacgao, novos métodos e
técnicas de radiocirurgia com feixe de protons. E interessante notar que esses tratamentos
eram realizados sem ajuda de técnicas modernas de imagem, porém recentemente uma
analise das técnicas originais indicou que elas funcionavam bem. 1]

Durante o final de 1960 e a década de 1970, havia atividades em Protonterapia e
muita pesquisa em fisica voltada nesta drea no mundo todo. A Rissia em particular
tinha programas dedicados a Protonterapia se iniciando em 1968 no Instituto de Pesquisas
Nucleares, em 1969 no Instituto de Fisica Teorica e Experimental de Moscow e em 1975 em
St Petersburg. O Instituto National de Ciéncias Radiologicas em Chiba, Japao, comecou
tratamentos em 1979, e em 1980 foi desenvolvido um sistema de escaneamento para a
terapia com feixe de protons.|[1]

Do final de 1980 até 2000, houve uma grande ascensao das atividades de Protonterapia
ao redor do mundo, como programas comecando em Clatterbridge, Inglaterra em 1989;
na Fraca em Nice e Orsay em (1991); iThemba Labs em Cape Town, Africa (1993);
Villigem, Suiga (1996); em Berlim, Alemanha (1998); Kashiwa, Japao (1998) e Dubna,
Raussia (1999).[1]

O primeiro hospital de Protonterapia foi criado nos finais da década de 1980, nos
Estados Unidos na Universidade de Loma Linda, Califérnia. Os primeiros pacientes
comecaram a ser tratamentos em 1990. Esta instalacao foi o resultado do trabalho do Dr
James Slater, o qual foi o Presidente do Departamento de Medicina. Na instalacao havia
um Sincroton de 250 MeV, o qual foi projetado e construido pelo Fermilab.|1]

Atualmente, em torno de um terco dos 15000 aceleradores de particulas usados no
mundo esta voltado a biomedicina: 3% é empregado na medicina nuclear e 30% é voltado
a radioterapia. A maioria destes produz raios-X, enquanto apenas 25% sao usados como
fonte de feixe de protons. Porém, hoje no mundo aproximadamente 40000 pacientes foram
tratados utilizando a técnica de Protonterapia e 30 institui¢oes como instalacoes de para
este tratamento. Pesquisa de mercado indica um potencial para 140 instalacoes, somente
nos EUA, para as proximas duas décadas [2]. Aceleradores de protons modernos, que tém

mostrado funcionarem com seguranca no ambiente hospitalar, estao agora disponiveis no



mercado.|3]

1.2 Motivacao

Como bem conhecido, a deposicao de energia de feixes de fotons é caracterizado por
haver uma absor¢ao exponencial apos atingir a absor¢ao méaxima do feixe (aproximada-
mente de 2 a 3 cm para uma feixe de 8 MeV, esta regiao é denominada regiao de build-up)
[4]. Apos a reigiao de build-up, ha um decréscimo exponencial na deposi¢ao de energia
com o aumento da profundidade. Em contrapartida, protons mostram um aumento na
deposicao de energia com o aumento da profundidade, até atingir uma méxima deposicao

de energia proximo ao alcance do feixe de protons como mostra a figura 2.|5|
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Figura 2: Figura representativa da dose normalizada em relacao a profundidade.

Prétons movendo ao longo de tecidos perdem sua energia através de interagoes atomi-
cas e nucleares. Essa diminuicao de energia dos protons faz com que aumente sua interagao
com elétrons dos atomos. A maxima interacao com os elétrons ocorre no fim do alcance
do feixe incidente, causando a maxima deposicao de energia no alvo. Essa caracteristica
fisica dos protons faz com que haja uma grande vantagem do tratamento com feixe de
protons em relacao a radioterapia convencional, pois a regiao de méaxima deposicao de
energia pode ser estabelecida dentro do alvo para cada direcao do feixe. Isso cria um alto
ajuste conformacional da regiao de dose, possibilitando cobrir o volume tumoral com alta
exatidao. Além disso, esta técnica possibilita que haja uma baixa dose acumulada em
tecidos sadios em relagao a terapia com fotons ou elétrons.|5]

Com a existéncia de uma alta taxa de dose em uma regiao especifica ¢ de grande

importancia haver um planejamento exato de forma a concentrar a dose apenas no volume
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tumoral. Para tanto se utiliza técnicas de imagem que se baseiam na tomografia com feixe
de fotons (xCT).

Utilizar a tomografia com feixe de fétons para o planejamento em Protonterapia nao é
a forma mais apropriada e precisa, pois a utilizando é ignorado a diferencas fundamentais
que existe entre os processos de interagoes dos fotons e protons. Além disso, as imagens
em xCT sao melhores em se tratando de estruturas esqueléticas, frequentemente para
tumores elas nao apresentam um bom contraste.[6]

O conceito moderno do método pCT foi publicado recentemente [7]. Ele propde o
uso de um método baseado na medida de perda da energia por protons acoplado com
uma técnica moderna de tracking, desenvolvida na area de fisica de altas energias. Tal
sofisticacao do método exige um estudo mais profundo de alguns aspectos fisicos e técnicos
envolvidos em reconstrucao de imagens pCT |8].

Uns dos fatores que definem a reconstrucao da imagem, ou seja, a resolugao de borda
da imagem para a tomografia por feixe de protons (pCT) é a determinagao exata da
trajetoria mais provavel de protons em um determinado meio assim como o modo com
que os protons espalham. Neste é determinado o angulo de espalhamento dos prétons
(angulo de deflexao) em rela¢ao ao eixo onde incidem os protons.

Quando os protons incidem em um alvo hd numerosas colisoes e interagoes a baixo
angulo pelo campo Coulombiano dos elétrons e do nucleo do atomo [§8]. Como energia
utilizada em Protonterapia é em torno de 200 M eV, deve-se levar em consideracao também
as interacoes nucleares.

Se um feixe de proton incidente com uma energia superior a energia de ligacao dos
nucleons, pode provocar reagoes resultando em um ntcleo residual e emissao de radiacao
ou de protons denominados secundéarios.

Quando um feixe de particulas atravessa um material, varios processos distintos podem
acontecer. Algumas particulas atravessam o material sem que ocorra nenhum tipo de
interacao, enquanto outras sao defletidas devido a suas interacoes ou colisdoes com os
atomos do material. [9]

A interacao ou colisao entre duas particulas é usualmente descrita em termos da secao
de choque de colisao, que é por definicao uma medida da probabilidade que um encontro
entre particulas resulte na ocorréncia de uma determinada reacao atomica ou nuclear.
Esta grandeza, basicamente, é a medida da interacao efetiva entre o projétil e o alvo.
Quanto maior a secao de choque, mais provavel serd a deflexao do projétil. A secao de
choque depende dos tipos de particulas envolvidas e usualmente depende da velocidade

ou energia da particula no feixe incidente, sendo inversamente proporcional a esta. [9]
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2 Objetivo

2.1 Objetivos Gerais

Este trabalho tem-se por objetivo servir como suporte ao desenvolvimento de um
sistema tomografico com feixe de préotons [10].

Tem-se por objetivo também estabelecer um conjunto padrao de procedimentos para
simulagoes computacionais da pCT, assim como desenvolver seus fantomas. Pretende-se
avaliar a sensibilidade do método pCT para as pequenas variacoes de densidade dentro de
um objeto. Além disso, pretende-se analisar plasticos padroes para simular os materiais
biologicos em radiologia. O mecanismo de interacao de protons com a matéria envolve
o potencial médio de ionizacao, o que pode prejudicar a alta verossimilhanca de repre-
sentacao de tecidos humanos, por exemplo, questionada em caso da terapia com feixe de
protons.

Outro estudo que o sistema propoe é a capacidade de fazer a avaliacao de plasticos,
atualmente usados na producao de fantomas para uso em radiologia médica. A passagem
de protons através de um meio é sensivel ao potencial médio de ionizacao. Como resultado,
as variacoes de densidade volumétrica de elétrons, reconstruidas pelo método pCT, serao
afetadas em uma maneira diferente ao que acontece no caso da tomografia convencional

com raios-X. [10]

2.2 Objetivos Especificos

Este projeto tem por objetivo calcular a trajetoria mais provavel do proton em meio
de interesse biologico e homogéneo através do emprego dos codigos baseados no método
de Monte Carlo: SRIM 2006 (Stopping and Range of Ions in Matter)[11] e MCNPX
(Monte Carlo N-Particle eXtended) v2.50 [12].

Também se tem por objetivo comparar o angulo de deflexao dos protons em meio ho-
mogéneo através do calculo pelo método Monte Carlo e do método analitico. Sendo assim,
haverd comparacoes entre diferentes procedimentos e, a cada um, levard em consideracao

interacoes elasticas, inelasticas com elétrons do atomo e interacoes nucleares.
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3 Metodologia

3.1 Caracteristicas do alvo e do feixe

Os célculos serao realizados num alvo na forma de paralelepipedo composto por agua
(densidade de 1 g/cm?). O cubo possui 20 cm de profundidade no sentido do eixo z e
10 em de lado (referente ao plano yz) como mostra a Figura 3.

A incidéncia dos feixes de protons no intervalo de energias de interesse em protonter-
apia (100 MeV —250 MeV'), sera pelo centro da base do paralelepipedo. Foram estudados

feixes no formato Pencil Beam e estritamente monoenergéticos.

Figura 3: Esquema representativo do alvo e o feixe incidente com os respectivos angulos
de deflexao.

3.2 Simulacao Computacional
3.2.1 Meétodo de Monte Carlo

E aceito 1949 como o ano em que foi criado o método de Monte Carlo, quando foi
publicado um artigo com o nome de "O Método de Monte Carlo"de Metropolis e Ulam.
Os mateméticos John von Neumann e Stanislav Ulam sao considerados seus principais
criadores. Na Uniao Soviética, os primeiros artigos sobre o Método de Monte Carlo foram
publicados em 1955 e 1956 por V. V. Chavchanidze, Yu. A. Shreider e V. S. Vladimirov.
13]

Curiosamente, a formulacao tedrica do método foi realizada antes do artigo de Neumann-
Ulam. Além disso, alguns problemas estatisticos foram resolvidos antes de 1949 por

amostragem randomica, de fato sendo pelo método de Monte Carlo. Porém, a simulagao



13

de variaveis randomicas feita manualmente é um processo dificil, e a utilizacao do método
de Monte Carlo tornou-se uma técnica numérica universal com o emprego de computa-
dores. [13]

O nome Monte Carlo se origina de uma cidade de Monaco conhecida pela tradigao de
seus cassinos, nos quais ha dispositivos mecanicos que geram ntimeros randomicos. [13]

Este método é uma solucao numérica para problemas que modela objetos interagindo
com outros objetos ou com o meio onde ele estd inserido. Isso representa uma tenta-
tiva para modelar através de uma simulagao direta da dinamica essencial do sistema em
questao. Neste sentido, o método de Monte Carlo é essencialmente simples para sua
aproximacao — uma solucao para um sistema macroscopico através de uma simulacao das
interagoes microscopicas. [14]

A solucao é determinada por uma amostragem randdémica das interagoes microscopi-
cas até o resultado convergir. Para tanto, o mecanismo de execucao de uma solucao
desse método envolve repetitivas acoes, ou calculos. Para generalizar muitas interagoes
microscopicas sao utilizados modelos matematicos. Portanto, métodos de Monte Carlo
sao técnicas estocésticas, ou seja, que baseiam nos nimeros randomicos e nas estatisti-
cas probabilistica para investigar problemas. Atualmente esse método é empregado, por
exemplo, em ciéncias sociais, genética, quimica quantica, radioterapia, dosimetria, etc.
[14]

Os programas que serao apresentados a seguir tém o método de Monte Carlo por base.

3.2.2 O Programa SRIM 2006

O programa SRIM agrupa um conjunto de rotinas que calculam o poder de parada
(stopping power) e o alcance de ions na matéria, mediante uma formula¢ao mecénico quan-
tica das interagoes ion (feixe)—atomo (alvo). Este célculo tem sido aprimorado através
do emprego de algoritmos estatisticos de otimizacao.

Em seu algoritmo se leva em consideracao as interacoes elasticas devido ao campo
Coulombiano do niicleo. [11]

O SRIM foi utilizado para um feixe de protons de energia entre 150 MeV e 250 MeV,
realizando 50000 interacoes. Para cada interacao, foram obtidas as posi¢oes dos protons e
os angulos com que estes se espalhavam (angulo de deflexdao) a cada profundidade. Assim
foi feito a média e o respectivo desvio para as posicoes e os angulos de deflexao.

Na Figura 4 é mostrado como é apresentado a interface do SRIM, na qual consiste,
basicamente, nos seguintes dados: energia inicial do feixe (em FEnergy), o nimero de

interagoes (em Total Number of Ions), o tipo de material do alvo (em Target data) e

composigao do feixe incidente (em Ion Data).
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Figura 4: Esquema representativo do file de entrada so SRIM.

3.2.3 O Cédigo MCNPX

O MCNPX, desenvolvido em Los Alamos National Laboratory (LANL), é um codigo
de simulacao de Monte Carlo em 3-D para o transporte de radiacao na matéria, com uma
grande variedade de opc¢oes de dados de entrada, capaz de processar a trajetoria de 34
tipos diferentes de particulas e/ou ions num extenso intervalo de energias. Ele emprega
as bases de dados das bibliotecas avaliados disponiveis até o momento atual assim como
diferentes modelos fisicos para suprir a falta destes dados. O codigo foi desenvolvido em
FORTRANO90 e pode ser compilado tanto em todas as plataformas LINUX ou UNIX,
como em WINDOWS;, sendo possivel a implementacao do processamento paralelo. [12]

Todas estas caracteristicas fazem deste codigo uma ferramenta muito conveniente e
poderosa no campo da protecao radiologica, modelagem de instalacoes nucleares, detec-
tores, medicina nuclar e blindagem de radiagao. [12]

Para a implementacao dos calculos no MCNPX, ha um formato bastante peculiar, no

qual é composto pela estrutura geral que segue [15]:

Titulo do problema:

Bloco de células - "Cell Cards"
[
[
[ ]

Linha em branco
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Bloco de superficies - "Surface Cards"
[ ]
[
[ ]
Linha em Branco
Bloco de Dados - '"Data Cards"
[ ]
[ ]
[

Linha em Branco

Esta estrutura deve ser escrita exatamente deste modo para serem realizados os cal-

culos, caso nao assim nao esteja o calculo nao prossegue. Abaixo serd apresentado a

explicagao de cada linha da estrutura acima [15]:

e Titulo do problema: Esta é a primeira linha que aparece nos dados de entrada

do codigo MCNPX. Esta linha pode conter diversas informagodes; entretanto e re-
comendavel que se deva escrever sucintamente o problema que esta sendo simulado,

porque este titulo aparecera em véarias partes dos arquivos de saida do MCNPX.

Bloco de células — "Cell Cards": Nesta parte dos dados de entrada, é feita a con-
strucao da geometria do problema e para esta representacao geométrica, utilizam-se
combinacoes de formas geométricas pré-definidas, como: planos, esferas, cilindros,
dentre outras. As regioes sao combinadas utilizando-se operadores tais como inter-

seccoes e unioes.

Bloco de superficies — "Surface Cards": Sao selecionadas as formas geométricas
a serem utilizadas na representacao geométrica do problema; para isto, sao usados
caracteres indicando o tipo de superficie e em seguida os coeficientes da equacao da

superficie selecionada.

— Descricao do Material: Aqui também é realizado a descricao do material cor-
relacionando com sua estrutura. Os materiais sao representados pela com-
posi¢ao isotopica, através da estrutura Z (Numero de Massa) e A (Numero

Atomico).

e Bloco de Dados — "Data Cards": Parte dos dados de entrada onde é descrita a

parte da fisica do problema; de uma forma geral, esta parte é composta da seguinte

forma:
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— Tipos de Radiacao — MODE Card: Onde ¢é feita selecao do tipo de radiacao
(ou radiagoes) que sera simulada no problema, no caso foi utilizado Proton

representado pela letra h.

— A Funcao do comando — IMP Card: Esta funcao representa a importancia da

particula, que é utilizada no MCNPX para:

x Finalizar a historia de uma particula coloca-se IM P = 0, e o transporte

da particula nao sera simulado.

x Realizar a separacao das regioes geométricas de maior importancia para

as de menor importancia.

— Delimitacoes do problema: Nesta opc¢ao sao apresentados os limites impostos
pelo usuério para a finalizacdo do problema, tais como, energia, nimero de
interacao (NPS), etc. O MCNPX utiliza este parametro como um limitador
para cada uma das opcoes selecionadas. Como por exemplo, pode-se citar
o numero de interacao que quando for atingido, interrompera a execucao do
programa. Qutro parametro importante a ser discutido é em relacao ao LCA,
que demonstra qual o modelo de interacao que sera utilizado pelo programa,
sao eles: Bertini, Isabel, CEM2K ou INCLA.

x Especificacoes da fonte: Existem varias opc¢oes para descrever a fonte no
MCNPX, porém algumas caracteristicas sao comuns, tais como: posi¢ao
da fonte, energia, tipo de particula, dentre outros dados que caracterizam

a fonte.

Os céculos realizados utilizando o MCNPX foram feitos para energias entre 150 e
250MeV com 107 interacoes. Para cada energia foi obtido como saida de dados, infor-
macoes com respeito ao posicionamento, angulo de deflexao das particulas, entre outras
que nao foram utilizadas. Para seleciona-las, frente a um grande niimero de informagoes,

foi utilizado os comandos bash do Terminal do Linuz.

3.3 CAalculo Analitico

Foi calculado o angulo de deflexao para cada profundidade a fim de estabelecer como
o o feixe de protons incidente se comporta ao logo de sua trajetoria. O célculo foi baseado
na Teoria de Moliere da deflexao lateral [16] a qual nao leva em consideragao as interagoes
nucleares e considera interagoes com o campo Coulombiano do niicleo e colisoes inelasticas
com elétrons dos atomos. A freqiiéncia de distribuicao de Moliere do angulo de deflexao

é obtida de uma interpretacao estatistica das miltiplas interagoes Coulombianas.
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No problema sera considerado um feixe constituido de particulas monoenergéticas e
uniformemente distribuida em uma &area seccional infinitesimal dydz e viajando ao longo
do eixo z, como demonstra a Figura 3.

Na Teoria de Moliere do espalhamento de particulas carregadas a quantidade central

¢ o angulo caracteristico x. que é dado por:

¢ [ )3 e @ (-2) (1)

onde w;(x) é a fracdo dos constituintes atomicos do material e hj(z') que é dado por:

(@) +1 ]}223@’)

) = amr S | 2

Acima p(z') é densidade do material que é constante em funcao da profundidade, pois
se trata de um meio homogéneo (4gua), N4 é o numero de Avogadro, r. é o raio classico
do elétron, 7(x') é energia cinética da particula, m/M é a razdo entre as massas do elétron
(m) e proton (M), Z; é o nimero atdomico do material e A; é o peso atomico do material.

Introduz-se agora, o angulo caracteristico de Moliere:

0y — %Xﬁ (3)

onde o parametro B é o niimero de colisdes do feixe com o alvo até uma profundidade Z

(20 em). Segue o calculo de B:

B =1.153 + 2.583 logy, (X) (4)
X2

a

O angulo x? considera o efeito de blindagem do nticleo atomico pelos elétrons atomicos

e é dado por:

(o) = s [ e - o T )< i) - 2] @

Xz
em que, , )
Fi(z) =1In [11302;3(95’)(%) } — oy — %52@;’) (6)
, m o \2 a2 Zj'%(x/)
Gi(a) = (Mog%g) kur [1.13 + 3.76(2]-(:1; )B(m’>> L(x/)[T(x’) R

Nas equagoes 6 e 7 aparecem u; e kyp que sao parametros de correcao e o é a con-
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stante de estrutura fina, determinados na literatura. O parametro B(x') é a razao entre a
velocidade do proton e a velocidade da luz.

Finalmente o angulo calculado resultante da correcao do angulo caracteristico de

[ 0.7

Foi calculado 6 para profundidade de 0,5 cm até 20 ¢m com incremento 0,5 ¢m, como

Moliere () segue:

representado na figura 3. As energias utilizadas foram de 100 a 250 MeV com incremento
de 10 MeV. No apéndice B é apresentado o cdédigo implementado para a realizacao do

calculo analitico no software Wolfram Mathematica v7.0.

4 Resultados e Discussao

4.1 Calculo da Trajetoria mais provavel

Segue abaixo os resultados dos calculos da trajetoria mais provavel de protons em agua
utilizando o SRIM e o MCNPX e posteriomente o célculo analitico da deflexao lateral do
feixe.

As trajetorias mais provaveis dos protons serao apresentados pelos graficos da pro-
fundidade que corresponde ao eixo x, como mostra a Figura 3, em funcao do eixo y e

zZ.

4.1.1 SRIM

Segue os resultados obtidos para as trajetorias mais provaveis de protons para difer-

entes energias.
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Figura 5: Trajetoria mais provavel para protons incidentes com 150 MeV.

0,008

0,004

0,002

0,000 4

Posigho ¥ (cm)

-0,002 o

<0004

0008

1
Profundidade (cm)

(a) Eixo y

0,004

0,003

0,002 <

0,001 <

0,000

Posiglo Z (em)

T
10 15 20
Profundidade (cm)

(b) Eixo z

Figura 6: Trajetoria mais provavel para protons incidentes com 180 MeV.
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Figura 7: Trajetoria mais provavel para protons incidentes com 200 MeV.
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Figura 9: Trajetoria mais provavel para prétons incidentes com 250 MeV.

Ao comparar a Figura 5 com a Figura 9, para uma mesma profundidade, 4 ¢m por
exemplo, se observa que a amplitude de espalhamento para energia de 250 MeV é menor
a de 150 MeV. Portanto, houve a diminui¢ao do espalhamento com o aumento da energia
incidente dos protons.

Com o aumento da energia cinética, a interacao das particulas incidentes diminuem
e também hé& a diminuicao da seccao de choque envolvida, resultando na diminuicao do
espalhamento do feixe.

Nas profundidades proximas a 20 ¢m ha um aumento do espalhamento para todas as
energias dos feixes incidentes, pois nessa posicao as energias dos feixes diminuiram como
mostra a Figura 10 devido as colisoes com o meio. Com uma energia cinética menor,
h& uma maior interacao dos protons com meio e também ha um aumento na seccao de
choque do meio, com isso aumenta a probabilidade de interacao dos prétons com o meio

o que resulta em um maior espalhamento para profundidades maiores.
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Abaixo segue o gréafico da energia em funcao da profundidade para cada feixe incidente

a fim de observar o como se da perda de energia.
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Figura 10: Comportamento da energia em funcao da profundidade obtido pelo SRIM,

realizado para diferentes energias dos feixes incidentes.

4.1.2 MCNPX

Segue os resultados obtidos para as trajetorias mais provaveis de protons para difer-

entes energias.
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0020 T T T 003 T T T
0015 _
002 .
0010 .
001 4 s
~ 0005 . _
§ §
> 0000 -~ T Al N 0pOq e e T » =
=] . =
8 0% i & 0014 .
0010+ _
002 _
0015 - .
0020 : ; . : -003 : : - .
0 5 0 15 20 0 5 10 15 20
Profundidade {cm) Profundidade {cm)
(a) Eixo y (b) Eixo z

Figura 13: Trajetoria mais provavel para protons incidentes com 200 MeV.
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Figura 15: Trajetoria mais provavel para protons incidentes com 250 MeV.

Nas trajetorias obtidas com o MCNPX nao se observa, diferente do SRIM, o aumento
do espalhamento com o aumento da profundidade. Mesmo para pequenas profundidades
h& um grande espalhamento dos prétons, isso ocorre devido ao fato do MCNPX considerar
as interagoes nucleares, formando prétons secundarios.

Para pequenas profundidades, a energia do feixe incidente é maior como mostra a
Figura 16, desse modo ha um maior nimero de particulas secundarias sendo formadas.
Estas particulas ao se formarem podem sair do &tomo alvo e se deslocar para uma regiao
diferente da direcao do feixe incidente, ou seja, numa regiao aleatoria. Esse tipo de evento
ocorrente interfere no calculo da média da posicao dos 107 prétons.

A medida que aumenta a profundidade os protons secundarios sao absorvidos pelo

meio, porém os protons primérios, para profundidades maiores, sofrem maiores desvios.
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Figura 16: Comportamento da energia em funcao da profundidade obtido pelo MCNPX,

realizado para diferentes energias dos feixes incidentes.

A pequena barra de erro é devido a realizacao dos célculos com um grande niimero

de eventos, porém o desvio padrao do MCNPX é maior em relacao ao SRIM devido as

interagoes nucleares. A Figura 17 demonstra o desvio padrao para 250 MeV nos eixos y

e zZ.
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Figura 17: Desvio padrao 250 MeV realizados no MCNPX e SRIM.

4.2 Calculo do Angulo de deflexio lateral do feixe

4.2.1 SRIM

Pela saida de dados do SRIM, se obteve também os angulos de deflexdao com relacao

ao eixo x em funcao da profundidade:
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Figura 18: Variacao dos angulos para diferentes energias em funcao da profundidade.

Analizando o gréifico acima, percebe-se que o angulo de deflexao aumenta em funcao
da profundidade conforme o esperado. Isso se deve ao fato do aumento do espalhamento
com a diminuicao da energia como discutido antes.

Quanto menor a energia incidente do feixe, fixando uma determinada profundidade,

maior o angulo de deflexao.

4.2.2 MCNPX

Com base na saida de dados do MCNPX, foi realizado também a relacao do angulo
de deflexao em funcao da profundidade, apresentado na Figura 19.

Pela Figura 19, percebe-se que o angulo de deflexao dos feixes a diferentes energias
nao apresentam uma ordem estabelecida como os angulos obtidos com o SRIM (Figura
18). Isso se deve ao fato do MCNPX levar em considere¢ao as interagoes nucleares.

Quando proétons incidem com uma energia maior que a energia de ligacao dos nucle-
ons, os protons rompem esta, fazendo com que os nucleons (podendo ser protons) sejam
lancados do nucleo. Esses protons secundarios, ao sair do niicleo do atomo que compoem
o meio, possuem uma distribuicao estocastica dos angulos de deflexao. Este fato, faz com
que a média dos angulos de espalhamento considere os protons primarios e secundarios.

Para energia de 250 MeV é nitido o grande aumento dos angulos em fungao da pro-
fundidade e posteriomente uma diminuicao destes. Essa é uma energia relativamente alta,
fazendo com que haja mais reagoes nucleares do feixe incidente com os atomos do meio

e, assim, a média do angulo de espalhamento cresca rapidamente. Apos isso, para uma
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Figura 19: Variacao dos angulos para diferentes energias em fun¢ao da profundidade.

profundidade aproximada de 13 ¢m ha uma diminuicao na média do angulo devido a

absorcao dos proétons secundarios pelo meio.

4.2.3 Calculo Analitico

Na figura 20 é apresentado o alcance como funcao da energia em agua para protons
no intervalo de energia objeto de estudo neste trabalho (100 — 250 MeV'). Esses valores
foram obtidos a partir da base de dados do National Intitute of Standards and Technology
(NIST) [17] e serviram como referéncia para definir o tamanho do alvo para cada energia.
Essa espessura total foi adotada com um valor menor que 7,7 c¢m para 100 MeV e foi

variado de forma suave para cada energia até um valor menor que 37,9 ¢m para 250 MeV'.

Com esta informagao foi calculado o angulo de deflexdao em funcao da profundidade
para energia de 100 a 250 MeV com incremento de 10 MeV. Este resultado aparece
reportado na Figura 21.

Através dos graficos observa um comportamento que ja era esperado para a deflexao
lateral do feixe de protons. Conforme ha o aumento da profundidade, hd o aumento do
angulo de deflexao lateral, pois diminui a energia disponivel para o préton aumentando,
consequentemente, a probabilidade de interacao dos prétons no meio.

Comparando-se o comportamento das variagoes dos angulos para cada energia, observa-

se que para uma mesma profundidade o angulo de deflexao aumenta com a diminuicao da
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energia do feixe incidente, o que também ja era esperado. Este comportamento também

se deve ao fato de que o espalhamento do feixe incidente aumenta com a diminuicao da

energia inicial.
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Figura 21: Gréfico do célculo analitico para o angulo (graus) de deflexdo em funcao da
profundidade (c¢m).

Observa-se, portanto, pela Figura 21 que para cada energia os angulos aumentam de

forma suave com o aumento da profundidade, havendo uma relacao de proporcionalidade

entre angulo e energia incidente: com o aumento da energia diminui o angulo. Esta relagao



fica mais evidente com o aumento da profundidade.
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Abaixo segue o grafico do calculo analitico da deflexao alterando-se o eixo da ordenada

para Cos(f) a fim de melhor comparar com as Figuras 18 e 19.

Cos(i))

Figura 22: Gréfico do calculo analitico para o Cosseno do

da profundidade (cm).
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5 Conclusao

Os calculos das trajetérias mais provavel de protons em agua foram obtidos com difer-
entes programas que tém por base o método de Monte Carlo. Esses resultados mostraram-
se diferentes devido ao tipo de interacao atomico e nuclear que foram considerados. O
SRIM considera interacoes elasticas com os atomos do alvo e o MCNPX considera inter-
acoes inelasticas e nucleares.

Os céalculos realizados com o MCNPX consideraram, tanto para a trajetéria quanto
para o angulo de deflexao, protons primarios e secundérios. O ideal seria separar esses
prétons para a analise, isso serd considerado futuramente.

Os célculos analiticos dos angulos de deflexao baseados na teoria de espalhamento a
baixo angulo (Teoria de Moliere), correspondem a um comportamento esperado.

Todos esses dados obtidos fazem parte de um banco de dados que serao utilizados para

outros estudos futuros.
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Guilherme F. Inocente.
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Apéndice

A  Arquivo MCNPX

Um Exemplo de File de entrada do MCNPX usado no trabalho.

¢ Cell Card - Cilindro de agua bombardeado com protons de 200 MeV
10 (-1 2:-3:4) imp:h 0
21 -1 (-2 3 -4) imp:h 1
301 imp:h O
¢ Surface Card
1 so 200
2 cx

3 px

S O O

.5
¢ Material - Agua
ml 1001 0.667 8016 0.333
mode h
phys:h 200. j O.
Ica: j J ]
cut:h j 0.001
nps 10000000
c Definicao de fonte e PTRAC
PRINT 110

4 px

SDEF sur=3 erg=200 dir=1 vec=1 0 0 pos=-0 0 O par=h
PTRAC FILE=ASC WRITE=all EVENT=sur CELL=1 SURFACE=4
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B Coédigo implementado no Mathematica v7.0

H20 = List[10, 18, 75, -3.5, 0.0911, 2.48, 2.8, 0.24, 1.00);
profundidade= 20;

Na=6.022+10%23;

HA = Ha;

re=2.8179« Power[10, -13]; (+Raioc Classico do Elétrons)
m=9.10938188« Power[10, -31]; («Massa do Elétrons)
M=1.67262158« Power[10, -27] ; («Massa do Prétons)

p=1; («Densidade do Materials) («Densidade aguas)
a=0.00728735253;

z = Table[i, {i, 0.5, profundidada, 0.5}];

23 = 10; («Nimezo| Atomicos)

Aj = 18; («Massa atomica do elemanto j=)

Moo = 931.5016; («Energia de repouso para unidade de massa [MaV]w)

mac? = 0.511; («Energia de repouso do eletron [MaV]w)
Const = 0.1535; (w2emsNasre*2smacZes) («[MaV/g/cm®]w)
rion=1;

Tiw_ ] :=1+w/Moc2
Blw_] := 8qrt[y[w] "2 -1] /¥[w]
niw_] := B[w] »y[w]
s =mac2/ (H20[[2]] « Moc2) ;
Wmax[w_] i=2emecZen[w] *2/ (l+ZwvaeSqgre[l+n[w] *2] +8*2) («[MaV]s)
DBDX[w_] := Const« (H2O0[[1]] /H20([[2]]) * (zion"2 /B [w] *2) =
{Log[(2emecZsy[w] "2« B[w] “2«Wmax[w] +10~12) /HZO[[3]] 2] - 2+ A [w] ~2) (= [MeV/g/c;m?]s)
X[w_] :=Log[1l0, A[w] =y[w]]
S2[w_] :=4.6052wX[w] + H2O[[4]] + H20[[5]] » (H20[[6]] - X[w]) ~ (H2O[[6]]}
S3[w_] :=4.6052+X[w] « H20[[4]]
Clw_] := If[X[w] <H20[[8]], 0, if[X[w] > H20[[7]], 83[w], 52[w]]]
elw_] =
(0.422377+ ((n[w]) *-2) +0.0304043« {(n[w]) ~-4) - 0.00038106% {(n[w]) *-6)}) (10~ -6} =
(H2O[[3]1)*2+ (3.B5019s ((n[w])~-2) - 0.1667989 {(n[w]) -4} + 0.00157955+« ((n[w]) *-6)) »
(10%-9) » (H20[[3]])*3
DRDXkor[w_] := Conste (H20[[1]] /H20[[2]])  (zion*2/Aw] ~2) «
(Log[ (2 smac2« (y[w] *2) + (B[w] *2) + Wmax[w] »10*12) / (H20[[3]]*2)] -
24 (Bw]"2) ¢ (-Clw] -2+c[w] /H20[[1]])]}
Wend = 2;
Watart= 250;
Aw=0.1; Ax=0; 3=1;
as = Table[H[ (Ax + (aw/ (DRDXkor[Wstart- (j-1) saw]}) 10« (1/H20[[9]11))],
{j, 0, (Wstart-Wend) /0.1+1, 1}];
ax = Table[Sum[as[[i]], (i, 1, k}], {k, 1, (Wstart-Wend) /0.1+1}];
as? = MatrixForm([%];
Print["Total:", " ", (Wstart-Wend) /0.1+1, " ", valores]
as3 = Table[k, {k, Wstart, Wend, -0.1}]:
Ajust = Table[{sx[[1]) F10, as3[[1]]}, (i, 1, (Wstart-Wand) /0.1+1}]:
MatrixForm[%] :
quad= (Fit[Ajust, {1, x, x*2, x*3, x*4, "5, x"6, x*7, x*8, x"9}, x]) f938.272
{#Show[ListPlot[Ajust] ,Plot[quad, {x,0,250}]]+)

t2[x_] = quad;

tfzl_ ] =c2[x1];

@y =1; («Fragio dos constituintes atomicos do materials)

V= (pedemaHAsra®*2+29°2+m*2/ (AjaM*2));

¥2 = Tabla[NIntagrata[ ({(c[=z1] « 1} / {(c[z1l] » (c[z1] +2}))*2« (1 -21/=[[1]]) "2,
[z1, 0, =[[1]]1}], (i, 1, 2 wprofundidada)] ;



xc = Sqre[V «V2];

uj = -5.8; (*Fator de Corregao, dado no artigos)

khf = 3,2+« Power[10, -3];

BZ[zl_] :=S8qrt[l1- (1/ (1+c[=1])*~2}];

Fj=Log[ll30+E3" (-4 /3) «» (B2[21] /(1 -$2([21]"2))"2] -ul-(1/2)«B2(z1]"2;

Vi= ((mwa) / (M«0.8853)) %2 « khE;

Vd=(1.13+3.76#% (Zjea/p2[2l])"2);

VE=Ej~(2/3) f (c[zl] »{c[zl] +2)):

Gy =VIiweV4daV5;

SomaZswj+4d+PivNHA«Power[res (m /M) « {(c[=zl] +1) f (c[21l] » (c[2l] +2))); 2] »
(Power[Z3, 2] /Aj) » (Log[G]j] -F3/2Z3);

xa =Table[Sqgre[Exp[(1/ (xe[[i]] »=[[1]])*2) +

NIntegrate[pw (z[[i]] - z1)*2+«Scma2, (=z1, 0, =[[1]1}]11]1, {i, 1, 2 »profundidade}];

B=Table[1.153+2.583xLog[10, ((xc[[i]] /xa[[1i]])"2)], {1, 1, 2 xprofundidade}]:
&m = Tabla[ (1/ (Sgrt[2])) »xe[[41]] »Sqrt[B[[1]]], {4, 1, 2 «profundidada}]:
6h = Table[em[[i]] »S3gre[l- (0.T7/B[[1]])}], {i, 1, 2xprofundidade}] :
®(x_, ¥ ,z_] :=Tabla[(1/ ((Sqrt[2«Pi]+x[[i]] «Eh[[4i]]))} *2) «
Exp[-(x~2+y*2) / (2« ((z[[i]]) «Bh[[1]])*2)}], {41, 1, 2 « profundidada}]
fre=1806h/m [ «GRAUS+)
MAT = MatrixForm[frt] (+«GRAUS+)
ListLinePlot[frt, Frame + True, Axes + Falsae, Mash + Full]
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