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Resumo

A formulacdo dielétrica e a funcdo de perda de energia tém sido utilizadas no estudo de
interacdo de particulas carregadas com materiais bioldgicos. A metodologia de dados Opticos €
aplicavel em uma ampla gama de niveis energéticos e a uma variedade de tipos de alvos. Além
disso, possibilita o calculo de grandezas de particulas carregadas em diferentes materiais,
conhecidos como momentos estatisticos da distribui¢ao de perda de energia. Contudo, existem
limitagdes associadas a essa metodologia. O fator de forma complexo f é o parametro
fundamental para todos os dispositivos dpticos. Em energias de fétons mais altas (raios X), o
fator de forma se torna acessivel para previsdes tedricas com base na fisica atbmica e no fator
de forma atémico. A interacdo dos raios X com a matéria pode ser descrita empregando
constantes dpticas, como o indice complexo de refracdo n, e a funcéo dielétrica e(E), que estdo
relacionados aos fatores de forma. Foram calculadas as fungdes de perda de energia para cada
classe de fatores de forma atdbmicos adotada a partir da relagdo entre a funcéo dielétrica e os
fatores de forma atbmicos. Para isso, foram utilizados dois materiais (dgua e PMMA\) para 0s
quais existem dados experimentais da funcdo de perda de energia, com utilizacdo ampla em
dosimetria, como base para comparacao dos resultados. Os resultados das funcGes de perda de
energia calculadas apresentaram diferencas em relagdo a funcdo de perda de energia
experimental para ambos os materiais. A discrepancia ocorreu principalmente para energias
abaixo de 30 eV, com erros acentuados abaixo dessa energia. Essa inconsisténcia entre os
resultados das funcgdes de perda de energia ocorre devido a existéncia de diversos formalismos
para o calculo de fatores de forma atdmicos, que também apresentam discrepancias entre seus

valores para energias abaixo de 30 eV.



Abstract

The dielectric formulation and the energy loss function have been used in the study of the
interaction of charged particles with biological materials. The optical data methodology is
applicable over a wide range of energy levels and to a variety of target types. Additionally, it
enables the calculation of quantities for charged particles in different materials, known as
statistical moments of the energy loss distribution. However, there are limitations associated
with this methodology. The complex form factor f is the fundamental parameter for all optical
devices. At higher photon energies (X-rays), the form factor becomes accessible for theoretical
predictions based on atomic physics and the atomic form factor. The interaction of X-rays with
matter can be described by employing optical constants such as the complex refractive index
n,. and the dielectric function £(E), which are related to the form factors. Energy loss functions
were calculated for each class of atomic form factors adopted from the relationship between the
dielectric function and atomic form factors. For this purpose, two materials (water and PMMA)
with experimental data on the energy loss function, widely used in dosimetry, were used as a
basis for comparison of the results. The results of the calculated energy loss functions showed
differences compared to the experimental energy loss function for both materials. The
discrepancy occurred mainly for energies below 30 eV, with pronounced errors below that
energy. This inconsistency between the results of the energy loss functions arises due to the
existence of various formalisms for the calculation of atomic form factors, which also show

discrepancies in their values for energies below 30 eV.
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1. Introducéo

O conhecimento dos processos de espalhamento inelastico de ions e elétrons na matéria
condensada ¢ essencial em muitos campos aplicados, desde a ciéncia de materiais e de
superficies até na fisica médica.

O livre caminho médio inelastico (Inverse mean free path - IMFP) é uma medida crucial
que representa a distancia média entre colisdes inelasticas consecutivas. Esta grandeza fisica
desempenha um papel fundamental na analise quantitativa da interagdo de feixes de ions com
solidos e liquidos, assim como na aplicacdo da técnica de Monte Carlo. Ao mesmo tempo, €
essencial considerar que elétrons secundarios de baixa energia sdo a principal fonte de dano
bioldgico apds a exposicao a projéteis ibnicos energéticos [1]. Portanto, compreender a energia
fornecida por elétrons que atravessam materiais bioldgicos é fundamental para prever e
controlar os efeitos da radiagdo em organismos vivos. Isso implica entender a dependéncia da
funcdo dielétrica na transferéncia de energia, 0 que, por sua vez, tem repercussoes significativas
em areas como radioterapia, fisica médica, radiacdo espacial, analise de biomateriais e
nano/microdosimetria.

Apesar do crescente interesse na interagdo de elétrons com materiais biolégicos, ha uma
escassez de dados experimentais nessa area. Para superar essa lacuna, varias abordagens
tedricas foram desenvolvidas para calcular o IMFP e o poder de freamento (stopping power)
dentro do contexto dielétrico. Atualmente, a metodologia de dados Opticos estendidos € a mais
préatica, pois combina baixo custo computacional com precisdo razodvel. Além disso, €
aplicavel em uma ampla faixa de energias e para diversos tipos de alvos, incluindo biomateriais
[2, 3].

Essa abordagem utiliza dados Opticos experimentais, inicialmente relacionados a
transferéncia de momento zero. Posteriormente, ela descreve a dependéncia da transferéncia de
energia a partir da funcdo dielétrica, incorporando uma extensdo (ou extrapolacdo) para
considerar a transferéncia de momento. Esse procedimento é adotado devido a falta de modelos
teoricos elaborados ou calculos para transferéncias de momentos finitos.

Contudo, existem duas limitagdes principais associadas a essa metodologia: (i) os dados
Opticos nem sempre estdo disponiveis (poucos ou nenhum dado publicado) ou cobrem apenas
uma faixa limitada de transferéncia de energia, o0 que é especialmente problematico ao lidar
com materiais biolégicos; (ii) devido a escassez de dados experimentais além do limite dptico
(para transferéncias de momento finito), a extensdo usada frequentemente baseia-se em

simplificacbes ou aproximacgdes de Drude estendidas [4].
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1.1. Formulagdo MELF-GOS

No formalismo dielétrico MELF-GOS (Mermin Energy Loss Function — Generalized
Oscillator Strength) [5], o espectro de excitacdo de elétrons no alvo é tratado por meio de uma
combinacdo de funcdo de perda de energia (Energy Loss Function — ELF), que descrevem as
excitagdes de elétrons nas camadas externas, e funcdes de forga do oscilador generalizadas, que
descrevem as excitacOes atdmicas dos elétrons nas camadas internas. Esse método possibilita o
calculo de grandezas como o inverso do livre caminho médio (1™1), o stopping power (S) e 0
straggling (£22) de particulas carregadas em diferentes materiais, conhecidos como momentos
estatisticos da distribuicdo de perda de energia.

O formalismo dielétrico [5] fornece as expressdes necessarias para calcular esses trés
momentos estatisticos de uma particula energética que interage com um meio material através

da aproximacao dielétrica:

2 @ p2(k) [V . 1 ~ A1 sen=0
Py~ dk K (ha)) Im|— E(k w) dw =4S sen=1 (1)
0 0 ’ N? sen=2

Na Equacdo 1, temos que v ¢ a velocidade do projétil, hw e hik sdo, respectivamente, a

energia e 0 momento transferidos em uma coliséo inelastica, p, (k) ¢ a transformada de Fourier

1
e(k,w)

da densidade eletrdnica de um estado de carga g do projétil e Im [— ] é a funcdo de perda

de energia do alvo, ELF. Na Figura 1 é apresentada um exemplo de ELF.

Figura 1 — Fungdo de perda de energia (ELF) da agua.
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No limite optico (k = 0), a ELF de Mermin coincide com a ELF de Drude, entdo

podemos utilizar a equagdo abaixo para ajustar 0s parametros w;, y; € 4;:

1 ] B w?wy;

2
@k = 0,0)) ~ (@Z=w?)2 + (7))’ @)

Im|—

Os parametros w;, ¥; € A; na Equacdo 2 estdo associados a posicdo, largura e
intensidade, respectivamente, do i-ésimo pico na ELF experimental do alvo. Esses parametros
sdo determinados por meio de um ajuste dos dados experimentais na regiéo optica e w,y ; esta

relacionado ao limiar de energia.

1.2. Fatores de forma e ELF
O fator de forma atbmico descreve a distribuicdo espacial de elétrons em um atomo,
sendo utilizado especialmente na fisica de particulas e na difracdo de raios X, para calcular
como a matéria interage com radiacGes eletromagnéticas. Em esséncia, o fator de forma atdmico
fornece informac@es sobre a distribuicdo de densidade eletrénica em torno do ndcleo de um
atomo, o que é fundamental para entender como a matéria dispersa ou absorve radiagdo. O fator

de forma atémico é definido por:
f(Q.E) = fo(Q) + f'(B) + if " (E) (3)

Na Equacéo 3, Q € a transferéncia de momento igual a Q= E - IZ sendo |E| = 27" e

E é a energia do foton. No caso do espalhamento eléstico, temos que Q2 = k_? — kIZ =k? -

4msen(0)
A

ki = ki +kf — ZEiEf = 20Q%(1 — cos(26)), de maneira que |Q| = 2|k|sen(8) =
26 é o angulo total de espalhamento do foton.

Além disso, na Equacdo 3 temos que o primeiro fator f;, € o termo ndo ressonante,
devido ao espalhamento da radiacdo pela nuvem eletrénica do atomo e € proporcional ao
espalhamento de Thomson. Os fatores f'(E) e f''(E) sdo os termos ressonantes, conhecidos
como correcdes de dispersdo. Também sdo chamados de fatores de espalhamento anémalos,
embora seja aceito que ndo ha nada verdadeiramente anémalo neles [6]. Essas correcfes
atingem seus valores extremos quando a energia dos raios X € igual a uma das energias de borda

de absorcdo do atomo e esse comportamento ressonante é especifico para cada elemento.
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Se tratarmos os dtomos em um sistema condensado como dipolos, especificamente em
baixas energias ou angulos de espalhamento pequenos, a interacdo dos raios X com a matéria
pode ser descrita empregando constantes dpticas, como o indice complexo de refracdo n, e a

funcéo dielétrica e(E), que estdo relacionados aos fatores de forma f; pela relagao:

n.=n+ik=yeE)=1+8—if (4)

Os componentes real e imaginario, 6 e B, descrevem o0s aspectos dispersivos e
absorventes da interacdo entre ondas e matéria. Esses componentes podem ser calculados a

partir dos fatores de espalhamento atdmico (f; e f,) usando:

NgT.A?

= on fi (5)
ngr,A?

B = - f2 (6)

Os fatores f; e f, sdo definidos a partir de f' e f"' de formas distintas nas diferentes
formulagBes como sera visto posteriormente. Nas Equacdes 5 e 6, temos que A € 0 comprimento
de onda do fdton, 7, é o raio classico do elétron [6] e n, € a densidade atdmica (cm™3) definida

por:

(7)

Na Equacdo 7, temos que p € a densidade (g/cm3), N, é o nimero de Avogadro
(6,02214129 x 1023 mol™1) e M, é a massa molar (g/mol). Em forma compacta, podemos
escrever:

Ve =1-2222 3 nf, ®)

J

Sendo que, na Equagdo 8, n; € a densidade atdmica do elemento j do composto [6]. Com

isso, utilizamos fatores de forma para calcular a fungéo dielétrica e, a partir dela, calculamos a
ELF utilizando:

1

ELF = Im [—m

9)
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2. Objetivo

Diante das limitagdes apresentadas pela escassez de dados experimentais e das
abordagens teoricas existentes, o objetivo do trabalho foi calcular teoricamente as fungdes de
perda de energia (ELF) de compostos, no limite optico (k = 0), a partir da relacdo entre a funcao
dielétrica e os fatores de forma dos a&tomos que compdem o material. Para isso, serdo utilizados
dois materiais (&gua e PMMA) para 0s quais existem dados experimentais da ELF e que tem

utilizacdo ampla em dosimetria como base para comparacao dos resultados.

3. Metodologia

De forma inicial, foi realizado o célculo das ELFs para cada base de dados
separadamente e ndo foi obtido resultado satisfatorio em nenhum dos casos. Sendo assim,
utilizando as equacOes apresentadas no item 1.2 foram calculadas as ELFs da &gua e do PMMA
de duas maneiras diferentes: (i) utilizando a média de cada fator de forma f; e f, das bases de
dados; (ii) utilizando a média das ELFs de cada base de dados. Ambos os calculos foram
realizados na faixa de energia de 7 a 200 eV e implementados utilizando o R.

Na Tabela 1, so apresentadas a composicéo e a densidade dos materiais utilizados (dgua
e PMMA).

Tabela 1 - Composicdo e a densidade dos materiais.

Composicdo Densidade (g/cm?)
Agua H20 0,997
PMMA C5H802 1,190

Para realizar os calculos, foram utilizados os valores dos fatores de forma de 4 bases de
dados diferentes: Chantler [6], Henke [7], EPDL97 [8] e Kissel [9].

3.1. Bases de dados

3.1.1. Chantler

A base de dados Form Factor, Attenuation and Scattering Tables (FFAST) utiliza o
trabalho de Chantler [6] e esta disponivel no National Institute of Standards and Technology
(NIST) e no European Synchroton Radiation Facility (ESRF), sendo criada para aplicagdes em

difracdo de raios X, interferometria e cristalografia.
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O método utilizado é principalmente tedrico e a formulacdo apresentada evita a maioria
das limitacGes de trabalhos anteriores. Nele, cada atomo é tratado como um sistema isolado e
os dados séo calculados dentro do framework auto consistente de Dirac-Hartree-Fock (DHF)
[6].

Os dados apresentam informacgdes sobre elementos atdmicos de Z=1-92 e alguns
compostos, abrangendo energias de 0 a 433 keV. S&o fornecidas as tabulagbes para os
componentes f; e f, dos fatores de forma, fatores de correcdo estimados e uma estimativa
simples para a soma das contribui¢des de espalhamento de um atomo isolado.

O formalismo escolhido por Chantler [6], possui as seguintes relagcdes que caracterizam

a parte real e a parte imaginaria do fator de espalhamento do atomo f:

Re(f)=fo+f' +far, f'=fitfra—Z (10)
Eopg(E)
Im(f) = f"(E) = f,(E) = her (11)

Nas Equacdes 10 e 11, temos que f,..; € um pequeno termo de correcdo relativistica, fyr
é um pequeno termo nuclear de Thomson, f, é o fator de forma angular, f* é o fator de
espalhamento andmalo real (dependendo da energia E dos raios X e do nimero atdmico Z) e
opp € a secdo de choque do efeito fotoelétrico na energia do foton. Os valores de f; e f, de

Chantler, diferente das demais bases de dados, sdo apresentados em e/atom.

3.1.2. Henke

Os dados de Henke [7] estdo disponiveis no Lawrence Berkeley National Laboratory
(LBNL) e no ESRF. A determinagdo dos componentes do fator de espalhamento atémico,
especificos para a disperséo para frente, foi realizada de forma semiempirica para 92 elementos
na faixa de energia de 30 a 30.000 eV. Esses valores foram obtidos a partir de tabulacGes de
espalhamento para frente, com a adi¢do de uma correcao de fator de forma simples dependente
do angulo.

Uma suposicao crucial é que o espalhamento de raios X de baixa energia por atomos
individuais dentro de um sistema é essencialmente inalterado pelo estado condensado do
sistema e pode ser descrito pelos fatores de espalhamento atdmicos. A determinagéo dos fatores
de forma de espalhamento é baseada nos dados disponiveis sobre a se¢do de choque de
fotoabsorcdo. Assim, esses fatores podem ser determinados de maneira Unica através das

relacOes de dispersao quantica pelo espectro de fotoabsorcdo do atomo especifico.
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As equacdes de dispersdo usadas para calcular os componentes do fator de espalhamento

atbmico para frente f;(0) e f,(0) a partir das se¢Bes de choque de fotoabsorgcdo atbmica p,

s&o:
w2\
f(0)=2 +Cf0 e de, 7 —Z—<82’5> (12)
T
£,(0) = 5 CERy(E) (13)

Nas Equacdes 12 e 13, temos que Z* é o valor limite de f; (0) levando em consideracao
os efeitos relativisticos, C é uma constante igual a (r,hc)~! = 0,9111, E é a energia do féton

e u, (E) é asecao de choque de fotoabsorcdo atbmica na energia do foton incidente (E).

3.1.3. EPDLY97

A Evaluated Photon Data Library (EPDL), versdao 1997 (EPDL97), foi criada no
Lawrence Livermore National Laboratory para ser utilizada em célculos de transporte de
fétons. Esta biblioteca inclui dados dos fatores de espalhamento andmalos de 1 eV a 10 MeV
para os elementos Z = 1 a 100 e esta disponivel no ESRF.

Esses dados séo resultado de uma compilagédo dos fatores de espalhamento andmalos de
Cullen [10] calculados usando a relacao de dispersao relativistica, conforme detalhado em Pratt
[11] e em conjunto com os proprios dados de fotoionizacao e fotoexcitacdo da EPDL97. Nesse
formalismo, € levado em consideracdo que como a sec¢do de choque fotoelétrica relativistica
varia como 1/E em altas energias, a integral de dispersdo relativistica ndo € convergente sem
considerar outros efeitos contribuintes [8]. Os fatores de espalhamento anémalos resultantes
variam de um valor de -Z para energia do foton igual a zero até um limite ndo nulo para altas

energias, conforme definido por Kissel e Pratt [12].

3.1.4. Kissel

O banco de dados RTAB, base de dados de espalhamento Rayleigh, utiliza o trabalho
de Kissel [9] e foi preparado com o principal objetivo de disponibilizar extensas tabulagfes das
secdes de choque diferenciais de espalhamento elastico e amplitudes. Além disso, inclui novas
tabulacdes de fatores de espalhamento andmalo, fatores de forma totais do atomo e secbes de

choque de fotoefeito total do atomo.
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O modelo de transi¢des de elétrons relativisticos em um potencial local e central serve
como ponto de partida. As tabulacdes relativas aos fatores de espalhamento anémalos no banco
de dados RTAB abrangem todos os atomos com Z = 1-99 na faixa de energia de 0 a 10 MeV.

O sinal de f'" difere do comumente apresentado (f" = —f, de Henke [7]) e a
contribuicdo constante das transi¢cGes ligadas-ligadas é incluida apenas nos fatores de
espalhamento anémalos reais. S0 necessarias uma expressdo analitica e forcas do oscilador
para calcular o resultado completo.

A principal caracteristica dos valores dos fatores de espalhamento anémalos do trabalho
de Kissel [13] é a inclusdo explicita de transi¢des ressonantes bound-bound, que se referem a
ressonancias associadas a transicdes entre estados ligados em um sistema fisico, como atomos
ou moléculas. No modelo subjacente de transi¢cdes de elétron Unico em um potencial, uma
transicdo ressonante bound-bound ocorre em uma Unica energia, representando a diferenca
entre as energias dos dois orbitais envolvidos na transicao.

Nessa formulacao, os fatores de espalhamento andmalos g’ e g’ estdo relacionados com
os fatores de espalhamento anémalos f’ e f"' definidos convencionalmente em referéncia ao

limite de alta energia néo relativistica. Essa relacéo € dada por:

Rea’(=,0) 0)]} (14)
re

g’=f’+{N+[

g =f" (15)

Nas Equacdes 14 e 15, N € dado pelo nimero de elétrons ligados (ou seja, para um
atomo neutro N = Z) e ReAR (o, 0) é a parte real da amplitude para espalhamento elastico

(Rayleigh), que na aproximacéo dipolar ndo relativistica se torna igual a —NT,.

3.2. Intervalos energéticos dos fatores de forma
Foi necessario selecionar faixas de energia para os fatores de forma de cada base de
dados, visto que ndo sdo todas que iniciam a energia em 7 eV. Essa selecdo foi a mesma para
os elementos que compdem agua e o PMMA (H, C, O). As faixas de energias e as

correspondentes bases de dados utilizadas estdo apresentadas na Tabela 2.
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Tabela 2 — Faixas de energias e as respectivas bases de dados utilizadas no célculo das médias dos fatores de forma.

Elemento | ' °rde 7-10 eV 10-30 eV 30-200 eV
forma
S EPDL97, Kissel EPDL97, Kissel
) . . , Kissel e , Kissel,
Hidrogénio EPDLY97 e Kissel Chantler Chantler e Henke
f2
f EPDL97, Kissel e
1
EPDLO7, Kissel e Chantler EPDLO7, Kissel
Carbono
. Chantler EPDLO97, Kissel, Chantler e Henke
2 Chantler e Henke
f EPDL97, Kissel e EPDL97, Kissel e
1
o Chantler Chantler EPDL97, Kissel,
Oxigenio Chantler e Henke
EPDL97, Kissel,
fa EPDL97 e Chantler Chantler e Henke

As informacdes sao utilizadas na construcdo de funcdes para calcular a média de cada
fator de forma f; e f, de cada elemento. Com esses valores, foi possivel calcular uma fungéo
dielétrica (Equacdo 8) “média” e, a partir disso, utilizamos a Equacéo 9 para calcular a ELF da

agua e do PMMA.

3.3. Intervalos energéticos das ELFs
A segunda abordagem utilizada foi utilizar as Equacdes 8 e 9 de forma separada para
cada base de dados, resultando em ELFs individuais e, posteriormente, determinar a ELF
"média". Nesse contexto, também foi realizada uma selecdo das energias em que cada conjunto
de dados contribui para o célculo da média. Essa abordagem foi adotada tanto no calculo da
ELF média da agua quanto para a ELF média do PMMA. Assim, foram empregados o0s

conjuntos de dados pertinentes em cada faixa de energia conforme detalhado na Tabela 3.

Tabela 3 — Faixas de energias e as respectivas bases de dados utilizadas no calculo da média da ELF.

7-10 eV 10-30 eV 30-200 eV
EPDL97, Kissel e EPDL97, Kissel,
ELFs EPDL97
Chantler Chantler e Henke




4. Resultados e discussdes

4.1. Fatores de forma
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Nas Figuras de 2 a 7, sdo apresentados os fatores de forma f; e f, do hidrogénio, carbono

e oxigénio de cada uma das bases de dados utilizadas.

Hidrogénio
2.0
B Chantler
O Kissel
1.5 B Henke
[l EPDL97
0.5 (
0.0
| | | T |
0 50 100 150 200
Energia (eV)
Figura 2 — Fator de forma f; do hidrogénio.
Hidrogénio
2.0 7 B Chantler
O Kissel
1.5 B Henke
B EPDLY97
N 1.0 H
0.5
0.0 .
| | | l l
0 50 100 150 200

Energia (eV)

Figura 3 — Fator de forma f, do hidrogénio.



f1

f2

f1

o = N W BB O,

Carbono

—_—_—._-—-__‘-

E Chantler
O Kissel
B Henke
B EPDL97

| | | |
50 100 150 200

Energia (eV)

Figura 4 — Fator de forma f; do carbono.

Carbono
B Chantler
O Kissel
B Henke
B EPDL97
T T T T
50 100 150 200

Energia (eV)

Figura 5 — Fator de forma f, do carbono.

Oxigénio
|1 @ Chantler
O Kissel
B Henke
B EPDL97
T T T T
50 100 150 200
Energia (eV)

Figura 6 — Fator de forma f; do oxigénio.
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Oxigénio
| @ Chantler
8 O Kissel
B Henke
6 B EPDL97
‘0(\—j ~
4 —
.
24 ] .
I/
‘1' —
0 - U
T T T T T
0 50 100 150 200

Energia (eV)

Figura 7 — Fator de forma f, do oxigénio.

A partir dos gréaficos das Figuras de 2 a 7, podemos observar que os valores dos fatores
de forma das diferentes bases de dados sdo proximos a partir de 30 eV, porém apresentam
discrepancias para energias mais baixas. 1sso ocorre visto que os valores dos fatores de forma
e suas defini¢des sdo obtidos de maneiras diferentes para cada base de dados, como apresentado

no item 3.1.

4.2. Agua
Na Figura 8, sdo apresentadas as ELFs da agua de cada base de dados e a ELF de Drude.

Também foi calculado o erro de cada ELF (Figura 9) utilizando a Equacéo 16.

ELF, — ELF
Erro = | calculada Drudel % 100 (16)
ELFDrude

ELF da agua para cada base de dados

2.0 1
B Drude
15 - B Chantler
o ’ O Kissel
= 10 — @ Henke
~é— B EPDL97
0.5
0.0
T T T
100 150 200

Energia (eV)
Figura 8 — ELF da agua de cada base de dados e comparada com a ELF de Drude.
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Erro ELFs da agua de cada base de dados

400 g B Chantler
" O Kissel
300 | B Henke
B EPDL97
200

100 1

Erro (%)
L
Si—

Energia (eV)

Figura 9 — Erro das ELFs da agua de cada bases de dados calculadas separadamente.

Na Figura 10, é apresentada a ELF da &gua utilizando a média de cada fator de forma f;
e f, das bases de dados, como mostrado no item 3.2. Nessa figura, ndo estdo apresentados os
resultados obtidos para energias 11 eV e no intervalo de 16-18 eV. Para essas energias, 0S
valores médios de f; e f, calculados apresentam comportamento ressonante, devido
contribuicdo das bases de Kissel [9] e EPDL97 [8]. A incluséo dessas energias no célculo,
distorce o gréafico e impede a verificacdo da proximidade com os resultados experimentais para
as demais energias. Adicionalmente, foi calculado o erro (Equacgdo 16) apresentado na Figura
11.

ELF da agua - média dos fatores de forma

1.0
. B Drude
0.8 | | B ELF H20
¥ 06 - ‘
el A
E 04 y |
|
024 /I
0.0 — e —
| T | T |
0 50 100 150 200

Energia (eV)

Figura 10 — ELF da agua calculada utilizando a média dos fatores de forma das diferentes bases de dados e

comparada com a ELF de Drude.
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Erro ELF da agua - média dos fatores de forma

140 —
120 —
100 —
80 —
60 —
40 —
20 —

Erro (%)

I I I I I
0 50 100 150 200

Energia (eV)

Figura 11 — Erro da ELF da 4gua calculada utilizando a média dos fatores de forma.

De acordo com a Figura 10, a diferenca entre os dois conjuntos de dados é pequena, mas
é possivel identificar algumas tendéncias. Por exemplo, a ELF calculada é ligeiramente maior
que a ELF experimental em energias baixas. Isso pode ser devido a erros nos fatores de forma
utilizados para levar em conta a estrutura molecular da agua. Analisando a Figura 11,
observamos que a discordancia entre o céalculo realizado e os dados experimentais acima de 30
eV estd menor ou igual a 20%. Para algumas energias abaixo de 30 eV, o erro atinge valores
acima de 40%, ultrapassando 100% em alguns casos. Isso é compativel com o observado na
Figura 10, em que as caudas das ELFs acima de 30 eV se aproximam enquanto a diferenca é
mais acentuada na subida da curva préximo ao pico da experimental (~25 eV).

Na Figura 12, temos a ELF da &gua calculada a partir da média das ELFs de cada base
de dados, como mostrado no item 3.3, e a ELF de Drude para comparagao. O erro da ELF foi

calculado (Equacéo 16) e é apresentado na Figura 13.

ELF da agua - meédia das ELFs

2.0
B Drude
15 — ®E ELF H20
< 10
E
0.5 — A
// \‘\_
0.0 I —
[ I [ I [
0 50 100 150 200

Energia (eV)

Figura 12 — ELF da 4gua calculada utilizando a média das ELFs das diferentes bases de dados e comparada com
a ELF de Drude.



23

Erro ELF da agua - média das ELFs

250 —
200 —
150 —
100 —
50 —

Erro (%)

| | I | |
0 50 100 150 200

Energia (eV)

Figura 13 — Erro da ELF da agua calculada utilizando a média das ELFs das diferentes bases de dados.

A Figura 12 mostra que a ELF calculada e a ELF experimental (Drude) sdo semelhantes
em forma geral. No entanto, hd algumas diferencas significativas. A ELF calculada é um pouco
mais alta do que a ELF experimental em energias baixas, e € um pouco mais baixa do que a
ELF experimental em energias altas. Em geral, a figura sugere que a ELF calculada parece um
bom modelo para a agua. Ao analisar a Figura 13, percebemos que a discrepancia entre o calculo
realizado e os dados experimentais é de até 30% para energias acima de 30 eV. No entanto,
para algumas energias abaixo, o0 erro atinge valores superiores a 100%, alcancando até 200%
em determinados casos. 1sso é consistente com as observagfes na Figura 12, em que as caudas
das ELFs acima de 30 eV se aproximam e abaixo possuem uma diferenca mais acentuada.

Comparando as Figuras 9, 11 e 13, podemos observar que o erro foi maior para as ELFs
quando calculadas separadamente para cada base de dados, sendo que o calculo da ELF com a
média dos fatores de forma resultou em um erro menor que quando calculada pela média das
demais ELFs.

4.3. PMMA
Na Figura 14, sdo apresentadas as ELFs do PMMA de cada base de dados e a ELF de
Drude. A figura evidencia que, de maneira geral, as ELFs calculadas com base nos fatores de
forma f; e f, de diferentes conjuntos de dados apresentam coeréncia com a de Drude.
Entretanto, observam-se algumas disparidades significativas. A ELF derivada dos dados de
Henke demonstra maior proximidade com a ELF experimental. Por outro lado, a ELF calculada

a partir dos dados de EPDL97 é ligeiramente inferior a Drude, ao passo que a ELF obtida das
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bases de dados de Chantler e Kissel revela-se um pouco superior. O erro de cada uma dessas

ELFs é mostrado na Figura 15 e foi calculado utilizando a Equacéo 16.

ELF do PMMA para cada base de dados

2.0 -
B Drude
15 - B Chantler
o O Kissel
< 10 4 B Henke
‘_E’ B EPDL97
0.5 —
0.0
| | | |
0 100 150 200

Energia (eV)
Figura 14 — ELF do PMMA para cada base de dados e comparada com a ELF de Drude.

Erro ELFs do PMMA de cada base de dados

500 Il Chantler
_ O Kissel
= 400 @ Henke
5’; 300 — B EPDL97
5 200 -
100 —
O — -
| | | | |
0 50 100 150 200

Energia (eV)
Figura 15 — Erro das ELFs do PMMA de cada bases de dados calculadas separadamente.

Na Figura 16, a ELF do PMMA ¢é derivada pela média dos fatores de forma de diferentes
conjuntos de dados, conforme descrito na secéo 3.2. Os resultados indicam uma consisténcia
aparente entre as ELF calculadas a partir dessas médias e a ELF experimental. No entanto, a
andlise também evidencia disparidades entre as ELF calculadas e as experimentais,
especialmente com um aumento discreto nas ELF calculadas em baixas energias. O erro da ELF

foi calculado utilizando a Equacéo 16 e é apresentado na Figura 17.
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ELF do PMMA - média dos fatores de forma

2.0
| Bl Drude
15 — E ELF PMMA
w
1.0
E J\
0.5 -
/L
0.0 - — — -
| | | | [
0 50 100 150 200

Energia (eV)

Figura 16 — ELF do PMMA calculada utilizando a média dos fatores de forma das diferentes bases de dados e

comparada com a ELF de Drude.

Erro ELF da agua - média dos fatores de forma

140 —
120 —
100 —
80 —
60 —
40 —
20

Erro (%)

| | | | |
0 50 100 150 200
Energia (eV)

Figura 17 — Erro da ELF do PMMA quando calculada utilizando a média dos fatores de forma.

A partir da Figura 17, podemos observar gque o erro obtido acima de 30 eV é na faixa de
20 a 30%, sendo que para energias menores gque essa, 0 erro atinge valores mais altos,
ultrapassando 100%. Dessa forma, ao analisar a Figura 16, vemos que as caudas das ELFs acima
de 30 eV se aproximam e a discrepancia aumenta abaixo dessa energia.

Na Figura 18, a ELF do PMMA ¢ determinada pela média das ELFs de cada conjunto
de dados, conforme explicado na secdo 3.3. A andlise revela que as ELFs calculadas a partir
dessas médias, derivadas dos fatores de forma f; e f, de diferentes bases de dados, sdo

consistentes com a ELF experimental definida pela formulacdo de Drude. Observa-se também
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que, na regido de baixa energia, as ELFs calculadas exibem uma ligeira elevacdo em relacdo a
ELF experimental. O erro associado a ELF, como demonstrado na Figura 19, foi calculado por

meio da Equacéo 16.

ELF PMMA - média das ELFs

2.0 -
L B Drude
1.5 — E ELF PMMA
w
T 1.0 M\
E /\\
054 ) \\
/] \
0.0 - \ \T‘_ T T T
0 50 100 150 200

Energia (eV)

Figura 18 — ELF do PMMA calculada utilizando a média das ELFs das diferentes bases de dados e comparada
com a ELF de Drude.

Erro ELF PMMA - média das ELFs

500 —
400 —
300 —
200 —
100 —

Erro (%)

[ I I I I
0 50 100 150 200

Energia (eV)

Figura 19 — Erro da ELF do PMMA quando calculada utilizando a média das ELFs das diferentes bases de
dados.

Ao analisar a Figura 19, temos que a discrepancia entre o calculo realizado e os dados
experimentais é de até 40% para energias acima de 30 eV. Porém, para algumas energias abaixo,
0 erro atinge valores muito superiores a 100%. Isso é consistente com os resultados Figura 18,
em que as caudas das ELFs acima de 30 eV se aproximam e abaixo possuem uma diferenca

mais acentuada.



27

Assim como para a agua, ao comparar as Figuras 15, 17 e 19, podemos observar que o
erro foi maior para as ELFs quando calculadas separadamente para cada base de dados, sendo
que o célculo da ELF com a média dos fatores de forma resultou em um erro menor que quando

calculada pela média das demais ELFs.

5. Concluséo

As ELFs calculadas individualmente por cada modelo ndo atingem resultados
satisfatorios. Em todos os célculos realizados, observamos um aumento acentuado no erro,
especialmente para energias inferiores a 30 eV. Esse fendmeno decorre das divergéncias nos
valores dos fatores de forma das bases de dados, particularmente abaixo dessa energia
especifica. Essa disparidade é atribuida & adogdo de diferentes formalismos nos modelos
utilizados, resultando em uma inconsisténcia entre os dados. As notaveis discrepancias entre 0s
resultados impactam significativamente as ELFs da a4gua e do PMMA, desviando-os do
resultado esperado.

No contexto mais amplo deste estudo cientifico, onde a formulacdo dielétrica e a ELF
sdo aplicadas na investigacdo da interacdo de particulas carregadas com materiais bioldgicos, a
metodologia de dados Opticos revela sua aplicabilidade em diversos niveis energéticos e tipos
de alvos. A capacidade de calcular grandezas para particulas carregadas em diferentes materiais,
conhecidas como momentos estatisticos da distribuicdo de perda de energia, € destacada. No
entanto, sdo evidenciadas limitagdes associadas a metodologia, especialmente em relagdo ao
fator de forma complexo f, que desempenha um papel fundamental em processos de interacao
da radiagdo com a matéria na regido optica.

Ao empregar energias mais elevadas, como raios X, o fator de forma torna-se acessivel
para previsdes tedricas fundamentadas em principios de fisica atbmica e no fator de forma
atdbmico. A interacdo dos raios X com a matéria € descrita através de constantes dpticas, como
0 indice complexo de refracéo n, e a funcdo dielétrica e(E), ambos relacionados aos fatores de
forma. Diante das limitacGes, as ELF foram calculadas para cada classe de fatores de forma
atbmicos, utilizando a relacdo entre a funcao dielétrica e esses fatores. Os materiais escolhidos,
agua e PMMA, possuem dados experimentais da ELF amplamente utilizados em dosimetria,
proporcionando uma base solida para a comparagdo dos resultados.

Os resultados dos célculos das ELFs revelaram diferencas substanciais em relacéo as
ELFs experimentais para ambos os materiais. Essa inconsisténcia é atribuida a existéncia de
diversos formalismos para o calculo de fatores de forma atdmicos, destacando a complexidade

e os desafios associados a essa abordagem.
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