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Resumo

Neste estudo, investigamos os efeitos de prétons e particulas a de baixa energia (1 keV a 1
MeV) em agua liquida e DNA seco, focando na producao de elétrons secunddrios, radicais livres
e danos no DNA. Utilizando a aproximacao dielétrica no modelo MELF-GOS, calculamos a
producdo de elétrons secundarios e radicais livres. Simulagdes Monte Carlo foram empregadas
para estimar as probabilidades de danos no DNA, como quebras de bases (BDs), quebras simples
de fita (SSBs) e quebras duplas de fita (DSBs), pela interacao com elétrons secundérios. Nossos
resultados indicam que a eficiéncia na producgdo de radicais livres apresenta um pico em baixas
energias, diminuindo em energias mais elevadas. Acima de 100 keV, os mecanismos de interacao
de prétons e particulas o convergem, com a ionizacao direta se tornando o principal mecanismo
de producdo de radicais livres. Em relacdo ao DNA, os danos causados por elétrons secundarios
aumentam com a energia dos elétrons. SSBs e BDs aumentam com a energia dos elétrons,
enquanto DSBs e formas complexas de danos diminuem, sugerindo uma menor probabilidade
de interacOes multiplas. Mapas tridimensionais da probabilidade de danos no DNA revelam
comportamentos semelhantes para BDs, SSBs e DSBs para cada tipo de particula. No entanto,
observamos diferengas na probabilidade de danos entre prétons e particulas «, atribuidas ao
espectro de elétrons secundérios, que varia para os dois tipos de projéteis, especialmente em
energias abaixo de 100 keV. Em suma, este estudo fornece informagdes valiosas sobre os efeitos
de prétons e particulas alfa de baixa energia em dgua e DNA. Os resultados podem ser tteis para

avaliar os riscos de radiacdo em diversas aplicagdes.

Palavras-chave: prétons, particulas «, elétrons secundarios, radicais livres, danos no DNA,
aproximacao dielétrica, Monte Carlo, SSBs, DSBs.



Abstract

This study investigates the effects of low-energy protons and alpha particles (1 keV to 1 MeV) on
liquid water and dry DNA, focusing on the production of secondary electrons, free radicals, and
DNA damage. Using the dielectric approach within the MELF-GOS model, we calculated the
production of secondary electrons and free radicals. Monte Carlo simulations were employed
to estimate the probabilities of DNA damage, such as base damage (BDs), single-strand breaks
(SSBs), and double-strand breaks (DSBs), due to the interaction with secondary electrons. Our
results indicate that the efficiency of free radical production peaks at low energies and decreases
at higher energies. Above 100 keV, the interaction mechanisms of protons and alpha particles
converge, with direct ionization becoming the main mechanism for free radical production.
Regarding DNA, damage caused by secondary electrons increases with electron energy. SSBs and
BDs increase with electron energy, while DSBs and complex damage forms decrease, suggesting
a lower probability of multiple interactions. Three-dimensional maps of DNA damage probability
reveal similar behaviors for BDs, SSBs and DSBs, for each particle type. However, we observed
differences in damage probability between protons and alpha particles, attributed to the secondary
electron spectrum, which varies for the two projectile types, especially at energies below 100
keV. In summary, this study provides valuable information on the effects of low-energy protons
and alpha particles on water and DNA. The results can be useful for assessing radiation risks in

various applications.

Keywords: protons, alpha particles, secondary electrons, free radicals, DNA damage, dielectric
approach, Monte Carlo, SSBs, DSBs.
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1 Introducao

1.1 Radioterapia para tratamento do cancer

O cancer € uma preocupacao cada vez maior para as instituicoes de saide em todo o
mundo. Existe uma grande variedade de tipos de cancer, o que torna dificil a sua definicdo. No en-
tanto, o artigo de revisao de Hanahan e Weinberg (2011) sugeriu que existem seis ‘“‘caracteristicas
fundamentais do cancer”. Tais caracteristicas descrevem um grupo de células que se proliferam
em uma velocidade anormalmente rapida, ignorando sinais de parada do ciclo celular e sinais
de morte celular, o que leva ao acimulo de uma massa de células anormais. Os tratamentos

convencionais envolvem uma combinacdo de cirurgia, radioterapia e quimioterapia.

A radioterapia € um procedimento que visa eliminar as células cancerigenas utilizando
doses prescritas de radiacdo ionizante, poupando, na medida do possivel, os tecidos saudaveis
circundantes. A radioterapia convencional utiliza diversas fontes de radia¢do ionizante, sendo
0s mais comuns os fotons (raios X ou ) e elétrons (Korcyl, 2012). Distribuicoes de dose em
profundidade dos feixes de fotons t€m um méaximo amplo localizado préximo a entrada no
tecido, enquanto os feixes de elétrons geralmente penetram em pequenas distancias para energias
menores e tétm amplos perfis de dose para energias muito altas, como pode ser visto na Figura 1,

em que sdo representadas as curvas de dose relativa em profundidade em agua liquida.
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Figura 1 — Curvas de deposicao de dose por profundidade para feixes de raios X de 4 MeV,
elétrons de 4 MeV e 100 MeV e prétons de 121 MeV, em dgua liquida (deVera, 2016).

Dentre as diversas modalidades de terapia, uma tem despertado consideravel interesse
recentemente, principalmente para o tratamento de tumores localizados préximos a estruturas

criticas, como o cérebro ou outros 6rgaos sensiveis: a terapia de cancer com fons ou Hadronterapia.
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4 Conclusoes

Neste trabalho, analisamos a producao de elétrons secunddrios e radicais livres gerados
pelo impacto de prétons e particulas «v de baixa energia (1 keV a 1 MeV) em 4gua, e de elétrons
secundérios e danos em bases (BDs), quebras simples (SSBs) e quebras duplas (DSBs) em
DNA. Para realizar essa andlise, produzimos distribui¢des de energia de elétrons secundérios de
acordo com os modelos de dados 6pticos baseados no método MELF-GOS e, para o célculo das
probabilidades de danos no DNA, foi utilizado um modelo de Monte Carlo simples e rapido para

simula¢do de ambientes de danos.

Identificamos que a eficiéncia na producao de radicais livres exibe um pico em baixas
energias, refletindo uma maior probabilidade de ionizacao. No entanto, em energias mais elevadas,
outros mecanismos reativos comecam a predominar, levando a uma diminuicao dessa eficiéncia.
Acima de 100 keV, os mecanismos de interacao de protons e particulas ov com a dgua parecem
convergir, sugerindo que a ionizagdo direta se torna o principal mecanismo de produc¢do de

radicais livres nessas energias, diminuindo as diferencas entre os projéteis.

A simulacao de danos no DNA por elétrons secundérios revelou que essas particulas,
com energia na ordem de dezenas de eV, t€m um impacto significativo na integridade do DNA.
Os resultados indicam que danos como quebras simples de fita (SSBs) e danos em bases (BDs)
aumentam com a energia dos elétrons, refletindo sua maior capacidade de ionizacao e penetragdo
no DNA. Por outro lado, a porcentagem de quebras duplas (DSBs) e formas complexas de danos
diminui com a energia dos elétrons, sugerindo uma menor probabilidade de interacdes multiplas.
A compreensao desses efeitos € crucial, uma vez que danos nao reparados podem levar a mutagdes

e ao desenvolvimento de cancer.

Por fim, foi implementado o cédlculo da probabilidade de danos no DNA em resposta
ao impacto de prétons e particulas o, bem como a energia dos elétrons secundérios gerados.
Os mapas tridimensionais resultantes revelam comportamentos semelhantes na probabilidade
de ocorréncia de danos, incluindo BDs, SSBs e DSBs, para cada tipo de particula. No entanto,
observamos diferencas distintas entre protons e particulas «, indicando que o principal contri-
buinte para esses danos € o espectro de elétrons secundarios, o qual varia para os dois tipos de
projéteis, especialmente para energias abaixo de ~ 100 keV. Os célculos foram realizados para
os projéteis em relagdo a energia por nucleon, portanto, os resultados deveriam ser comparaveis
ao considerarmos estados de carga semelhantes das duas particulas, como H* e He™. No entanto,

essa abordagem serd implementada em trabalhos futuros.
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