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Resumo

O objetivo do presente projeto é a implementagao através de simulacao de um estudo
dos processos de interacao de feixes de protons com a matéria, empregando para isso
os codigos baseados no método de Monte Carlo SRIM (Stopping and Range of Ions in
Matter) e MCNPX (Monte Carlo N-Particle eXtended) v2.50. Este trabalho servira
como suporte ao desenvolvimento de um sistema tomografico com feixe de prétons. O
estudo serd desenvolvido para alvos compostos pelos materiais: agua, Polimetilmetacrilato
(PMMA), substituto de tecido MS20, entre outros, para feixes de protons entre 50 MeV
e 250 MeV, que é o intervalo de energias de interesse clinico. Serao estudadas a perda de
energia de cada proton apos atravessar uma camada do material com uma determinada
espessura, os desvios angular e lateral do mesmo com respeito a sua direcao incidente,
assim como a magnitude da diminui¢ao do ntimero de protons do feixe com e sem inclusao
de interacoes nucleares. Este projeto tem estreita relacao com outras areas da Fisica
Médica e a Fisica de Materiais como sao as de interacao da radiacao com a matéria,
os fenomenos de transporte de particulas, os métodos experimentais em Fisica Nuclear,

assim como a simulagao e modelagem computacional de processos pelo método de Monte
Carlo.

Palavras-chave: método de Monte Carlo , tomografia com feixe de prétons ,reacoes
nucleares inelasticas.



Abstract

The goal of this work is to study the process of interaction of protons with matter through
Monte Carlo simulation. For this purpose, it was employed the SRIM program (Stopping
and Range of Ions in Matter) and MCNPX (Monte Carlo N-Particle eXtended) v2.50.
This work is going to support the development of a tomography system with protons. It
was studied the interaction of proton with the follow materials: Polimethyl Mehacralate
(PMMA), MS20 Tissue Substitute and water. This work employed energies in range of 50
MeV and 250 MeV, that is the range of clinical interest. The energy loss of proton after
cross a material layer, the decreasing of its intensity, the angular and lateral deflection
of incident beam, including and excluding nuclear interactions. This work is related with
Medical Physics and Material Physics, like interaction of radiation with matter, particle
transport phenomena, and the experimental methods in Nuclear Physics like simulation
and computational by Monte Carlo method.

Key-words: Monte Carlo method, proton computed tomography, inelastic nuclear
reaction.
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1 Introducao

1.1 Historico

A aplicacao de feixes de protons como ferramenta em radioterapia tem aumentado de
forma notéavel e muito bem sucecida nos tltimos tempo [1][2], desde que foi proposta por
Robert Wilson em seu artigo publicado em 1946 |3|

A vantagem do emprego de prétons em radioterapia esta no fato de que a dose deposi-
tada no inicio da trajetéria é baixa, e quando proximo ao alcance méximo dos feixe, ela
aumenta (produzindo um pico) e dimiui rapidamente até zero (veja figura 1). Esse pico
¢ conhecido como pico de Bragg. Ele ocorre devido aos prétons que atravessam o mate-
rial perderem energia em interacoes atdmicas ou nucleares. Com esta perda aumenta-se
a interacao com os elétrons dos dtomos do material alvo. Esta, por sua vez, ¢ maxima
proximo ao alcance maximo do feixe, levando a uma grande deposicao de dose no local.
Esta caracterisitica permite que a deposicao maxima de energia seja posicionada dentro
do alvo. Quando o alvo tem uma dimensao consideravel, utilza-se uma sobreposicao de
varios picos de Bragg (SOBP — spread-out Bragg peak)(veja figura 2) para se cobrir todo
o volume tumoral. Com isto tem-se uma regiao de alta dose muito bem localizada e outra
com baixa dose na regiao dos tecidos saudaveis adjacentes. No caso dos fotons, depois de
um pqueneo build-up ocorre um decaimenteo exponencial da energia conforme o aumento

da profundidade [1][4].

Figura 1: Deposicao da dose como fun¢ao da profundidade para feixes de protons [4].

A terapia com feixes de protons, assim como com fétons, acompanhou o desenvolvi-
mento da tecnologia de aceleradores. O primeiro feixe de protons utilizado para trata-
mento de pacientes ocorreu no meio da década de 1950 no LBL. No final da década de
1950 foi desenvolvido no Instituto Gustaff Werne em Uppsala, Suécia, técnicas de radio-
cirurgia para tumores cerebrais utilizando feixes de prétons do ciclotron de Uppsala. Em
1961, Dr. Ray Kjelberg (neurocirurgiao do Massachusetts General Hospital - MGH) e



colegas trataram alvos intracraniais com técnicas radiocirurgicas no Harvard Cyclotron
Laboratory (HCL) [1].

Figura 2: Alcance e modulacao da intensidade de varios picos de Bragg para se chegar a
uma sobreposi¢ao do mesmo [1].

Durante o final da década de 1960 e década de 1970 ocorreu a criacao de centros de
protonterapia em varios laboratorios de pesquisa em fisica, sendo os principais na Rissia
(Dubna, 1968; Moscow, 1969; St. Petersburg, 1975) e Japao (inicio de tratamento em
1979 e desenvolvimento do spot scanning system para tratamento depacientes em 1980).
No final da década de 1980 e década de 1990 houve o inicio de varios programas para
tratamento de cancer através da utilzagao de feixes de pétons, sedo alguns deles: Inglaterra
(1989), Franca (1991), Africa (1993), Suica (1996), Alemanha (1998) e no Japio (1998)
[1].

O primeiro centro especializado em protonterapia foi o hospital Loma Linda Medical
Center (LLUMC), construido no final da década de 1980. Os primeiros pacientes foram
tratados em 1990 [1]. Na tabela 1 aparece a localizagdo e nimero de pacientes tratados
em varios lugares do mundo [4].

1.2 Tomografia com Feixe de Prétons

A tomografia com feixe de protons (pCT — proton computed tomography), como fer-
ramenta de diagnostico, foi estudada no inicio da década de 1970, mas foi abandonada
devido ao sucesso da tomografia computadorizada de raios-X (xCT — X-ray computed
tomography). Contudo o interesse em se utilizar a radiografia e tomografia com protons
vem aumentando gradativamente devido ao sucesso da protonterapia [5].

Atualmente o planejamento do tratamento ¢ realizado utilizando a xCT, mas isso
leva a imprecisoes devido a diferenca entre os processos pelos quais os protons e fotons
interagem com a matéria e na conversao de unidades Housenfield (medida com a xCT)
para a densidade eletronica (utilizada para o célculo de dose na terapia com protons)

[61[7]-
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Tabela 1: Protonterapia ao redor do mundo [4].

Instituicao Onde Primeiro Ultimo Nimero de Data do
Tratamento Tratamento Pacientes Total
Berkeley 184 CA, USA 1954 1957 30
Uppsala Suécia 1957 1976 73
Harvard MA, USA 1961 2002 9116
Dubna Rissia 1967 1996 124
ITEP,Moscow Rissia 1969 3748 Jun-04
St. Petersburg Rissia 1975 1145 Abr-04
Chiba Japao 1979 145 Abr-02
PMRC, Tsukuba Japao 1983 200 700
PSI (72MeV) Suica 1984 4066 Jun-04
Dubna Rissi 1999 191 Nov-03
Uppsala Suécia 1989 418 Jan-04
Clatterbridge Inglaterra 1989 1287 Dez-03
Loma Linda CA, USA 1990 9282 Jul-04
Louvain-la-Neuve Bélgica 1991 1993 21
Nice Franca 1991 2555 Abr-05
Orsay Franca 1991 2805 Dez-03
iThemba LABS Africa do Sul 1993 446 Dez-03
MPRI IN, USA 1993 1999 34
UCSF - CNL CA, USA 1994 632 Jun-04
TRIUMF Canada 1995 89 Dez-03
PSI (200MeV) Suica 1996 166 Dez-03
H. M. L., Berlim Alemanha 1998 437 Dez-03
NCC, Kashiwa Japao 1998 270 Jun-04
HIBMC, Hyogo Japao 2001 359 Jun-04
PMRC, Tsukuba Japao 2001 492 Jul-04
NPTC, MGH MA, USA 2001 800 Jun-04
INFN - LNS, Catania Italia 2002 7 Dez-03
WERC Japao 2002 14 Dez-03
Shizuoka Japao 2003 69 Jul-04
MPRI IN, USA 2004 21 Jul-04

Total 39612
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Para se fazer a reconstrugao da imagem na pCT, utiliza-se a perda de energia de cada
proton (veja secdo 1.3.1), para isso assume-se que ndo ocorra nenhum tipo de interagao
nuclear nao elastica entre o proton e os &tomos que constituem o material alvo (veja segao
1.3.3). Como esta perda de energia depende da densidade do material, ao se medi-l4,
obtém-se informacao sobre a distribuicao da densidade do meio. Como a diferenca de
densidade entre os orgaos que constituem o corpo humano é pequena, a pCT apresenta
baixo contraste. Para se ter uma melhor definicdo de como a densidade esta distribuida
no corpo, coleta-se dados sobre a posicao, angulos e energia com que os protons do feixe
deixam o corpo [6][7].

Além disso a pCT apresenta um fator limitante para sua resolucao, que é o Espal-
hamento Multiplo Coulombiano (MCS — Multiple Coulomb Scattering). Este processo faz
com que a trajetéria do proton no material nao seja retilinea, dificultando a reconstrugao
da imagem (veja a se¢ao 1.3.2) [5]. Para contornar esta dificuldade calcula-se o caminho
mais provavel (MLP — Most Likely Path) do proton utilizando suas informagoes sobre
as poisigoes de entrada e saida [6]. Em contraste, os raios-X, atravessam o material em
linha reta, e para a reconstrucao da imagem utiliza-se a informacao sobre o seu grau de
absorcao via efeito fotoelétrico e Compton [6].

1.3 Interagao de Particulas Carregadas com a Matéria
1.3.1 Stopping Power

O comportamento de uma particula com carga e massa atravessando um material é
muito diferente de um foton. Este é completamente absorvido (via efeito fotoelétrico ou
producao de pares) ou substituido por outro com energia diferente (efeito Compton). A
excecdo é o espalhameto coerente (um foton de mesma energia viaja em uma diregdo
diferente). Uma particula carregada tem uma se¢ao de choque muito maior que um foton,
fazendo com que seu alcance seja muito menor se comparado a um féton de mesma energia
9]

Quando uma particula carregada atravessa um material, esta perde energia princi-
palmente por ionizacdo ou excitacio atomica [10]. E conveniente falar na quantidade
de energia que a particula carregada perde por unidade de caminho percorrido (stopping
power — poder de parada), e no seu alcance (distancia méaxima percorrida antes dela
perder toda sua energia). O stopping power (S) é o valor esperado da energia cinética
T perdida pelo projétil por unidade de comprimento [9]. Este é dado pela equacgao de
Bethe-Bloch [10][11]:

5 _d_E' _ drrim.ctZ, 7 {ln {2m60252Tmm

dz B2 1—p2
em que:
m. : massa do elétron.
¢ : Velocidade da luz.
ro : raio do elétron de Bohr.

Zy : numero atomico da particula incidente.
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Z5 : numero atomico do material que forma o alvo.
S : velocidade da particula (v/c).
Tnae : energia cinética maxima que pode ser transmitida.

C/Zy : Este é o termo de corregdo de camamda (shell correction). Ele é o termo que
corrige a a suposicao de que a velocidade do ion é muito maior que a velocidade dos
eétrons alvo.

In(I) : Este é o termo de ionizagdo meédia (mean ionization). Ele é o termo que corrige
os niveis de energia viaveis para transferir energia para o elétron do alvo.

d/2 : Este é o termo de efeito da densidade (density effect). Este termo corrige o efeito
de polarizacao do alvo, o qual reduz o stopping power desde que se assuma que
o campo eletromagnético do fon nao estd no espaco livre, mas reduzido por uma
constante dielétrica do meio.

1.3.2 Espalhamento Miiltiplo Coulombiano

Uma particula carregada ao atravessar um meio pode ser desviada por varios pe-
quenos angulos de espalhamento, mas sem alterar seu momento total. A maior parte
desses desvios é devido a uma série de interacoes elastica com o campo Coulombiano
do nucleo, e por isso, este processo ¢ chamado de Espalhamento Multiplo Coulombiano
(MCS) [5][10][12]. O MCS ¢é bem descrito pela teoria de Molieré [13]. Ao se consid-
erar pequenos angulos de espalhamento e a natureza estatistica do processo, a funcao de
distribui¢ao de probabilidade pode ser aproximada por uma fun¢ido Gaussiana [10].

Assumindo que a distribuicao seja Gaussiana, o MCS é caracterizado pelo desvio
padrao oy da gaussiana, sendo que este é proporcional a o9 = /2/ X [12]:

05 )

em que x ¢ a distancia percorrida dentro do material e Xg ¢ o comprimento de radiacao
(Radiation Length), que é uma constante que caracteriza a interagao eletromagnética na
matétria.

O MCS, tambem, leva a um desvio da trajetoria da particula (veja figura 3), e a
distribuicao do deslocamento desta, tambem, pode ser aproximada por uma Gaussiana.
O desvio o, & proporcional a distancia percorrida = dentro do material e a oy:

1
o, = —=X0p 3
= ®
as distribuicoes de y e 6 estao correlacionadas por motivos puramente estatisticos. Se,
por exemplo, o desvio da posi¢ao em y for muito grande, provavelmente o desvio angular
0 tambem sera [12].
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1.3.3 Interacoes Nucleares

A probabilidade de interacoes nucleares de protons em energias usadas na pCT torna-
se importante a partir de 100 MeV. Estas interacoes levam a uma diminui¢ao na fluéncia
de protons com o aumento da espessura do material percorrido, e no caso de imagens
baseadas em perda de energia, & uma contribui¢ao desconhecida de dose no paciente [14].

Em colisoes nao elasticas, protons primarios transferem uma parte de sua energia
cinética para particulas secundarias, principalmente proétons e em menor quantidade
particulas carregadas pesadas (assumindo que o protons priméario “desaparece” na in-
teragdo nuclear). Para protons com energias entre 100 MeV e 200 MeV, estas fragoes
estao entre 0,62 e 0,67 para interagoes nucleares com niicleos de oxigénio. O restante da
energia cinética é transferida a fétons e néutrons, os quais se esperam que nao contribuam
significativamente com a dose no material. A energia transferida a particulas mais pe-
sadas que o proton é depoistado localmente, enquanto que prétons secundarios continuam
a percorrer o material [14].

Caso algum desses protons secundérios deixem o material, eles poderao contribuir para
a formacao da imagem, mas a grande maioria destes podem ser facilmente identificados,
pois sua energia sera, provavelmente, muito menor qua a dos protons primarios [14].

2 Objetivos

2.1 Objetivos Gerais

e Sistematizagao dos conhecimentos adquiridos nas matérias Fisica das Radiacoes, Ra-
diobiologia Dosimetria e Radioprotecao e Fisica Radiologica com aplicagoes praticas
no célculo de magnitudes fisicas;

e Desenvolver habilidades no emprego de programas de transporte de radiacao basea-
dos no método de simulacao de Monte Carlo;

e Familiarizagdo com a filosofia de calculo utilizada nestes programas;

Figura 3: Ilustracao do desvio de uma particula que atravessa um material de espessura
x resultante de um deslocamento em y e um desvio angular 6 |12].
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2.2 Objetivos Especificos
e Estudar, com o emprego dos codigos SRIM e MCNPX, as magnitudes:

— Perda de energia de cada proton apds atravessar uma camada do material com
uma determinada espessura;

— Desvio angular do préton com respeito a sua direcao incidente;
Empregando para isso feixes de protons com formato pencil beam no intervalo de

energia entre 50 e 250 MeV incidindo em fantomas cilindricos compostos de diferentes
materiais de interesse radioldgico.

3 Materiais e Métodos

3.1 Caracteristicas do Alvo e do Feixe

A simulacao foi realizada num alvo na forma de paralelepipedo composto pelos ma-
teriais dgua, substituto de tecido MS20 e Polimetilmetacrilato (PMMA). As composi¢oes
destes elementos estao apresentada na tabela 2. O lado da base foi de 5 cm e seu compri-
mento menor que o alcance do feixe no material para cada energia estudada (verificado na
referéncia [15]). A incidéncia dos feixes de protons, no formato pencil beam, com energias
no intervalo de interesse em protonterapia (50 MeV - 250 MeV), foi pelo centro da base
do paralelepipedo (ver figura 4).

Figura 4: Diagrama da geometria que foi empregada.

3.2 Simulacoes Computacionais
3.2.1 O Método de Monte Carlo

O Método de Monte Carlo ¢ frequentemente o tinico meio de se obter a solugao de
problemas em que se obter a solu¢ao analitica é muito dificil. A maior parte das técnicas
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de solugao de problemas (resolugao de integrais ou trasnporte de particulas, por exemplo)
que sao baseadas no método de Monte Carlo utilizam um “gerador de nimero aleatério”, o
qual gera valores uniformes e estatisticamente independentes em um intervalo semi-aberto
[0,1) [10].

O nome do método foi proposto por S. Ulam em 1946, devido sua propensao a jogos
de azar. Nicolas Metropolis também fez contribui¢oes importantes para o método [18].

3.2.2 O progarma SRIM 2008

O programa SRIM [19] é um codigo Monte Carlo que apresenta uma interface grafica
muito amigavel (ver figura 5), o que torna mais facil o processo da defini¢do do problema
a ser resolvido.

Para se criar o alvo, primeiro esolhe-se o material. Este que pode ser definido a
partir de um banco de dados previamente definido pelo autor do programa (coumpound
dictionary) ou definido pelo usuario. Apos isso define-se a espessura do mateiral alvo
(width). Nao se define os outros parametros geométricos, pois estes ja estao fixados.
Depois escolhe-se a energia, o numero total de fons incidentes (estes sdo os parametros
que serao armazenados no arquivo de saida) e inicia-se a simulac¢do. Esta pode demorar
alguns minutos ou levar varias horas, dependendo da espessura e material do alvo, da
energia do feixe e do ntimero de fons.

3.2.3 O coédigo MCNPX v2.50

O codigo MCNPX um codigo Monte Carlo que necessita da criacao de um arquivo
de entrada, pois nao possui interface grafica. Neste arquivo é definido o problema a
ser resolvido(geometria, modelo fisicos utilizados, etc.). Este arquivo esta dividido em

Tabela 2: Composigdo dos materiais utilzados neste trabalho [15].

Agua PMMA
Densidade(g/cm?): 1 Densidade(g/cm?): 1,19
Numero Atomico | Fracao Por Peso || Numero Atomico | Fracao Por Peso
1 0,111894 1 0,080538
8 0,888106 6 0,599848
8 0,319614
MS20
Densidade(g/cm?): 1
Nuamero Atomico | Fracao Por Peso

1 0,081192

6 0,583442

7 0,017798

8 0,186381

12 0,130287

17 0,000900
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secoes: cell card, surface card e data card. Uma linha title card precede a secao cell card.
A palavra card é utilzada como uma linha do arquivo de entrada que pode ter no maximo
80 caracteres (incluindo espacos). Uma se¢ao pode ter mais de um card. Abaixo segue
uma estrutura geral do arquivo de entrada [16] e no apéndice A estd apresentado um

exemplo.

Title Card
Cell Card

(linha em branco para separar segoes)

Surface Card

(linha em branco para separar secoes)
Data Card

(linha branca final, opcional)

e Title Card: Frequentemente contém informacao sobre o problema a ser modelado.
Ele ¢ mostrado em varios lugares do arquivo de saida, facilitando assim, o entendi-

mento do contetdo do arquivo de saida.

e Cell Card: E a primeira secdo apos o Title Card. As cells sio usadas para definir a
forma e o tipo de material contido no espaco fisico.

e Surface Card: Esta segdo contém as superficies (por exemplo: planos, cilindro,
esferas, etc) que irdo definir a forma das células.

Figura 5: Imagem da interface do programa SRIM.
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e Data Card: Nesta secao estao as informagoes sobre os tipos de materiais presentes
no problema, a fisica que sera utilizada e a definicao da geometria da fonte

3.3 Metodologia

As simulacoes foram realizadas no Laboratério de Bioinformatica e Biofisica Com-
putacional do Depto. de Fisica e Biofisica do Instituto de Biociéncias de Botucatu na
UNESP campus de Botucatu.

Para a realizacao da simulacao com o SRIM foi utilizada uma maquina Intel Xeon de
8 processadores, cada um com 2 GHz de velocidade, 8 Gb de memoéria RAM e em um
sistema operacional Windows Vista 64-bit. Para a simulacdo do MCNPX foi utilizada a
mesma maquina, mas num sistema Ubuntu Linux versao 9.04.

No Linux foi utilizado cédigos em Shell Script para limpeza dos dados obtidos. No
Windows foi utilizado o Matlab 7.1 para o célculo das médias e desvios padroes (estes
codigos estao apresentados no apéndice B).

4 Resultados e Discussao

A partir do dados obtidos analisou-se, para o feixe no formato pencil beam, a variacao
da energia com a profundidade empregando o programa SRIM e o codigo MCNPX. Ao
se observar esta variacao nota-se que a perda de energia segue 0 mesmo comportamento
em ambos os casos. Isto ocorre pois o proton perde energia principalmente por ionizacao
e excitacao atomica [10] (na figura 6 esta apresentado o grafico de energia versus profun-
didade para PMMA). Ao fazer-se uma anélise mais minuciosa destes gréaficos é possivel

observar que ha uma diferenca nos valores médios de energia obtidas com os programas.

|[EmMonpx —FEsrriuv|
Evenpx

sentada na figura 7 para energia de 200 MeV. Nestes graficos é possivel notar que para
a adgua e MS20 a maior diferenga ocorre na parte central da trajetéria, enquanto que
no inicio os valores entre os dois programas sao bem proximos e no final da mesma os
valores tedem a se aproximar. Um ponto importante a ressaltar é que para o PMMA a
diferenca entre os codigos tende a aumentar conforme a profundidade, enquanto que para
agua e MS20 esta diferenca tende a diminuir. Esta diferenca no comportamento da perda
de energia entre os codigos ocorre devido ao MCNPX levar em consideracao interagoes
nucleares nao-elasticas, nas quais os prétons primarios nao transferem toda sua energia
para os protons secundarios [14]. Este comportamento foi identico para o restante das
energias.

Ao continuar-se a andlise dos gréficos da figura 6 ¢ possivel observar que a taxa de
variagdo (—dE/dx) ndo é constante em toda trajetoria do proton. Para energias mais altas
(250 MeV e 200 MeV, por exemplo) estas variacOes sdo praticamente constantes, dentro
dos limites do alvo, enquanto que para energias mais baixas (50 e 100 MeV, por exemplo)
esta taxa nao é constante. isto ocorre pois quando a energia ¢ menor a probabilidade de
o proton interagir com a matéria ¢ muito maior que a energias mais altas.

Ao se observar a perda de energia entre os materiais (figura 8), nota-se, para o MCNPX,
que a variacao de energia nao é sensivel ao tipo de material. A tnica diferenca acontece
na regiao proxima ao pico de Bragg, onde a agua perde mais energia que os outro dois
materiais. Para o SRIM, ¢ importante ressaltar que, para todas as energias analisadas, os

Esta variagdo (calculada como ( > x 100%) wvs. profundidade esta apre-
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materiais apresentam perdas de energias diferentes, com o maior valor no caso da agua,
seguida pelo MS20 e pelo PMMA.

(b)

Figura 6: Grafico de energia versus profundidade para feixe de protons com energia entre
50 e 250 meV incidindo em um alvo composto por PMMA. (a) grafico com programa
SRIM, (b) grafico com o codigo MCNPX (as barras de erro estao representadas, mas sao
muito pequenas).

Como o valor da energia diminui com a profundidade, a dispersao (definida como o
desvio padrdo da média) aumenta, devido a maior interagdo do proton com os elétrons
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Figura 7: Grafico da diferenca entre os valores médios de energia entre SRIM e MCNPX
pela profundidade: (a) Agua, (b) MS20 e (c) PMMA. Todos os graficos sdo para a energia
de 200 MeV
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(b)

Figura 8: Gréficos para variacao da energia entre os materiais: Agua, MS20 e PMMA.
(a) SRIM e (b) MCNPX.
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do material alvo. Com o aumento desta intera¢ao o desvio angular do feixe (em relagdo
a sua dire¢do incidente) serd maior. Isto estd exposto na figura 9, para um alvo de agua,
onde quanto maior a profundidade maior é o angulo de espalhamento (cosseno menor).

(b)

Figura 9: Cosseno versus profundidade para dgua utilzando os dois codigos: (a) grafico
utilizando o programa SRIM, (b) grafico utilizando o c6digo MCNPX.

Observando o grafico do cosseno do angulo médio de espalhamento obtidos com cada
programa é possivel observar que a variacao do angulo com a profundidade,nao é sensivel
ao tipo de material alvo, ou seja, s6 a partir destes resultados nao é possivel distinguir
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um material de outro, mesmo quando tém composicoes bem diferentes.

A diferenca obtida neste resultado para os dois cédigos se deve aos diferentes modelos
implementados em cada um deles. O programa SRIM leva somente em consideragao a
teoria de Molieré [13] (para a distribui¢do angular) além de que a interagdo do préton
somente acontece por ionizagao e excitagao atomica. O cédigo MCNPX leva em con-
sideracao, além das citadas anteriormente, interacoes nucleares nao-elasticas. Neste tipo
de processo como resultado da reagao nuclear pode acontecer a emissao de protons se-
cundarios na fase de pré-equilibrio (emitidos preferentemente na vizinhanca da diregao
definida pelo feixe incidente) e na fase de evaporagdo (emitidos sem uma dire¢ao pref-
erencial, ou seja, de forma isotropica). Esta dltima contribui¢do deve ser a responsavel
pela difrenca entre os dois resultados. Isto ira influenciar no desvio do feixe no seu plano
transversal (eixos Y e Z), pois se houver grandes dngulos de esplahamentos estes desvios
serao grandes. Isto estd mostrado na figura 10.

Intervalo de Aceitacao

Eixo Z

-0,0005 -
-0,0010 -
-0,0015 -
-0,0020

0,0030 -|
0,0025 -|
0,0020 -|
0,0015 -|
0,0010
0,0005 -|
0,0000 -|

Intervalo de Aceitacao

Eixo Z

-0,002 4

-0,004 4

0,012

0,010+

0,008 -

0,006

0,004 -

0,002 -

0,000 - -~

-0,0025 4
T T T T T T T T T T -0,006 T T T T T T T T T T
o 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 o 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20

Profundidade (cm) Profundidade (cm)

(a) (b)

Figura 10: Posicao Z para MS20 para energia de 200 MeV utilizando os dois codigos. (a)
SRIM e (b) MCNPX.

Ao se analisar as variagoes das dispersdes méaximas e minimas dos materiais (para
os eixos Y e Z), nota-se que para o programa SRIM, as trajetérias ndo apresentam
grandes variagoes de uma em relagdo as outras, ou seja, todas apresentam comporta-
mentos semelhantes (veja figura 11). Para o MCNPX as trajetorias entre os materiais
também apresentam comportamentos semelhantes, mas ao se comparar com o SRIM é
possivel observar que hd uma maior variacao na trajetéria do proton no MCNPX do que
para o SRIM (veja figura 11). Isto ¢ devido a interagdes nucleares nao-eléstics, como
exposto no parigrafo anterior.

Nos graficos apresentados até agora ha a impressao de que as simulagoes realizadas com
o codigo MCNPX apresentam um erro menor que as realizadas com o programa SRIM.
[sto se deve ao numero de prétons utilizados nas simulgoes, que foram para o MCNPX
dez milhoes e para o SRIM cinqgiienta mil. Ao se fazer um grafico em que se colocam os
desvio padroes dos respectivos programas (este calculado como o desvio padrao da média
multiplicado pela raiz quadrada do nimero de eventos) versus a profundidade iremos
notar que a dispersao do MCNPX aumenta muito mais quando comparado com o SRIM.
Isto estd exibido na figura 12 para os materiais dgua, MS20 e PMMA no eixo Z.
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(b)

Figura 11: Grafico com a sobreposicao das trajetorias para a posicao Y dos materiais:
agua, MS20 e PMMA para energia de 200 MeV. (a) SRIM, (b) MCNPX.
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(c)

Figura 12: Graficos do desvio padrio versus profundidade. (a) Agua para energia de 100
MeV, (b) MS20 para energia de 150 MeV, (¢) PMMA para energia de 200 MeV.
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5 Conclusoes

A partir dos dados expostos na secao anterior, pode-se concluir que:

e Comparando os codigos MCNPX e SRIM conclui-se que o primeiro é mais realista e
portanto mais apropriado para a simulacao de fantomas e técnicas de reconstrucao
de imagens; mas ainda ha a necessidade de se fazer uma comparacao com dados
experimentais para saber qual a real importancia das interagoes nucleares que sao
levadas em conta pelo codigo MCNPX.

e Como o SRIM e MCNPX apresentam, aproximadamente, o0 mesmo comportamento
para a variacdo da energia com a profundidade, ambos podem ser utilizados para
calculos de depoisicao de dose.

e O materiais estudados neste trabalho apresentam semelhantes comportamentos para
perda de energia, espalhamento e desvio da trajetoria.
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Apéndice

A Arquivo de entrada do c6digo MCNPX

Abaixo estd um exemplo do arquivo de entrada.
¢ Cell Card - Cilindro de agua bombardeado com protons de 200 MeV
10 (-1 2:-3:4) imp:h O
21 -1 (-2 3 -4) imp:h 1
301 imp:h O
¢ Surface Card
1 so 200
2 cx b
3 px 0
4 px 0.5
¢ Material - Agua
ml 1001 0.667 8016 0.333
mode h
phys:h 200. j 0.
lca: j j ]
cut:h j 0.001
nps 10000000
¢ Definicao de fonte e PTRAC
PRINT 110
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

B Cddigos Utilizados para Filtragem e Analise de Dados
B.1 Shell Script

B.1.1 Programa para limpeza dos arquivos de sida do programa SRIM

# Programa para limpeza dos arquivos de saida do SRIM
#
for i in *50000.txt
do
grep ""T" $i > limpeza
grep -v "T[0-9]" limpeza > limpezal
grep "T[0-9]" limpeza > limpeza2

tr -s " " < limpezal > limpezala
tr -s " " < limpeza2 > limpeza2a
tr " " "\t" < limpezala > limpezalb
tr " " "\t" < limpeza2a > limpeza2b

cut -f 4,5,6,7,8,9,10 < limpezalb > limpezalc
cut -f 3,4,5,6,7,8,9,10 < limpeza2b > limpeza2c
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cat limpezalc limpeza2c > limpezasuper
tr "," "." < limpezasuper > $i.LIMPO.txt
rm limpezax
done
mkdir limpos
mv *LIMPO.txt limpos
cd limpos
for a in *
do
mv $a ${a/.txt.LIMPO.txt/_LIMPO.txt}
done

B.1.2 Programa para limpeza dos arquivos PTRAC do cédigo MCNPX

# Programa para limpeza do PTRAC do MCNPX

#

mkdir ptrac_limpo

contador=5

while [ $contador -le 200 ]

do

cd /home/danilo/Desktop/140meV/$contador/

for i in *PTx*

do

awk "NF<10 && NF>8" $i > ptrac_agua.$contador
mv ptrac_agua* /home/danilo/Desktop/140meV/ptrac_limpo
done

let contador=contador+5;

done

#

# Esta parte do programa renomeia 08 arquivos
#

cd /home/danilo/Desktop/140meV/ptrac_limpo
for a in *

do
mv $a ${a/ptrac_agua./ptrac_agua_}
done
B.2 Matlab
B.2.1 Programa para calcular as médias e desvio padroes para o programa
SRIM

% Programa para Analise de Dados dos resultados das Simulacoees com o Codigo
yA Monte Carlo SRIM 2008
% Materiais: H20, PMMA e MS20 / Energias: 150, 160, 180, 200, 230, 250 MeV
b Cilindro de 20 cm de profundidade e 5 cm de raio

directory_name=uigetdir(cd, ’Selecionar Diretorio onde estao os Arquivos’);
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[file_out,path]l=uiputfile(’estatistica_dados_teste.txt’,’Save file name’);

file = dir([directory_name, ’\*LIMPO.txt’]);

pasta_salvar=uigetdir(cd, ’Selecionar Diretorio para Salvar Graficos’);

fid = fopen(fullfile(path,file_out),’w’);

contador3 = 0;

for contadori=1:length(file)

v = load(fullfile(directory_name,file(contadorl) .name));
disp(file(contadorl) .name)
[h20,resto]=strtok(file(contadorl) .name,’_’);
lerg,quase_prof]l=strtok(resto,’_’);

[prof ,resto2]=strtok(quase_prof,’_’);
profund=str2double (prof) /10;

profundidade=num2str (profund) ;
[nome_arquivo,resto]=strtok(file(contadorl) .name,’.’);

if isempty(v)==

for contador2=1:7

if ( contador2 == 1)

media = mean (v(:,contador2)/1e6);

desvio = std (v(:,contador2)/1e6);
hist(v(:,contador2)/1e6,240);

xlabel (’Energia (MeV)’);

ylabel (’Numero de Protons’);

titulo=[’Energia na Profundidade de ’,profundidade,’ cm’];
title(titulo);
nome_salvar=[pasta_salvar,’\’,nome_arquivo,’_energia’];
exportfig(gcf ,nome_salvar,’resolution’,600, ’format’, ’png’);
elseif ( contador2 == 2 )

media = mean (v(:,contador2)/1e8);

desvio = std (v(:,contador2)/1e8);

elseif ( contador2 == 3 ) || ( contador2 == 4 )

media = mean (v(:,contador2)/1e8);

desvio = std (v(:,contador2)/1e8);
hist(v(:,contador2)/1e8, 480)

if ( contador2 == 3 )

xlabel(’Posicao Y (cm)?’);

titulo=[’Posicao Y na Profundidade de °’,profundidade,’ cm’];
title(titulo);
nome_salvar=[pasta_salvar,’\’,nome_arquivo,’_posicaoY’];
else

xlabel(’Posicao Z (cm)?’);

titulo=[’Posicao Z na Profundidade de °’,profundidade,’ cm’];
title(titulo);
nome_salvar=[pasta_salvar,’\’,nome_arquivo,’_posicaoZ’];
exportfig(gcf ,nome_salvar, resolution’,600, ’format’,’png’);
end

ylabel (’Numero de Protons’);

x1im([-0.5 0.5]1);
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elseif ( contador2 == 5)

media = mean (v(:,contador2));

desvio = std (v(:,contador2));

hist(v(:,contador2), 360)

xlabel(’Cosseno do Angulo em relacao ao eixo X’);
ylabel(’Numero de Protons’);

titulo=[’Cosseno do Angulo na Profundidade de ’,profundidade,’ cm’];
title(titulo);
nome_salvar=[pasta_salvar,’\’,nome_arquivo,’_CosX’];
exportfig(gcf ,nome_salvar,’resolution’,600, ’format’, ’png’);
x1im([0.7 1.1]);

elseif ( contador2 > 5 )

media = mean (v(:,contador2));

desvio = std (v(:,contador2));

hist(v(:,contador2), 360)

if ( contador2 == 6)

xlabel(’Cosseno do Angulo em relacao ao eixo Y’);
ylabel(’Numero de Protons’);

titulo=[’Cosseno do Angulo na Profundidade de ’,profundidade,’ cm’];
title(titulo);

x1im([-0.3 0.3]);
nome_salvar=[pasta_salvar,’\’,nome_arquivo,’_CosY’];
exportfig(gcf,nome_salvar, ’resolution’,600, ’format’, ’png’);
else

xlabel(’Cosseno do Angulo em relacao ao eixo Z’);
ylabel(’Numero de Protons’);

titulo=[’Cosseno do Angulo na Profundidade de ’,profundidade,’ cm’];
title(titulo);

x1im([-0.3 0.3]1);
nome_salvar=[pasta_salvar,’\’,nome_arquivo,’_CosZ’];

end

end

fprintf (fid, >%f\t%f\t’ ,media, desvio);

end

fprintf (fid,’\n’);

end

end

fclose(fid);

B.2.2 M-File para organizar os dados

yA

yA

% PROGRAMA PARA ORGANIZAR LINHAS DO PROGRAMA SRIM EM ORDEM CRESCENTE
yA UTILIZADO PARA ARQUIVOS DE:

yA H20, PMMA, MS20

/
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yA

close all;clear all;clc;

directory_name = uigetdir(cd,’Selecionar Diretorio’);
arquivo=dir([directory_name,’\’,’estatisticax*’]);
pasta_salvar=[directory_name, ’\organizados’];

if exist(pasta_salvar) =7

mkdir(pasta_salvar);

end
for contador=1:length(arquivo)
[nome_interesse,extencao]l=strtok (arquivo(contador) .name,’.”);

nome_salvar=[pasta_salvar,’\’ ,nome_interesse,’_organizado.txt’];
dados12=1oad(fullfile(directory_name,arquivo(contador) .name)) ;
dados=sortrows(dados12,3);

save (nome_salvar,’dados’,’-ASCII’,’-double’,’-tabs’) ;

end

B.2.3 Programa para calcular as médias e desvio padroes para o cédigo
MCNPX

function MCNPX_limpeza_Beta4()
% Programa para Analise de Dados dos resultados das Simulacoes com o Codigo

to Monte Carlo MCNPX v2.5

b Material: H20, MS20, PMMA

A Cilindro de 20 cm de profundidade e 5 cm de raio
A

’ Desenvolvido por
% Danilo Anacleto - 16/10/2009
b

close all;clear all;clc;
help(mfilename)
atual=cd;

tipomat=input(’Qual o tipo de material? \n’,’s’);
directory_name=uigetdir(cd, ’Selecionar Diretorio onde estao os Arquivos’);
pastaen=dir([directory_name, ’\*MeV’]);

for contador0=1:length(pastaen)
termo=fullfile(directory_name,pastaen(contador0) .name, ’ptrac_limpo’);

if exist(termo)==7

cd(termo)

file_out=[’estatistica_dados_’,tipomat,’_’,pastaen(contador0) .name,’.txt’]
file = dir([termo,’\*ptracx’]);

pasta_salvar=[termo, ’\Histograma’]

if exist(pasta_salvar)~=7

mkdir(pasta_salvar)

end

/
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yA

fid = fopen(fullfile(termo,file_out),’w’);

for contadoril=1:length(file)

v = load(fullfile(termo,file(contadorl) .name));
disp(file(contadorl) .name)
[ptrac,restol=strtok(file(contadorl) .name,’_’);
[agua,prof]=strtok(resto,’_’);

profund=str2double (prof(2:end))/10;

profundidade=num2str (profund) ;

if isempty(v)==

for contador2=1:7

if ( contador2 == 1)

media = mean (v(:,contador2));

desvio = std (v(:,contador2));

elseif ( contador2 == 2 ) || ( contador2 == 3 )

media = mean (v(:,contador2));

desvio = std (v(:,contador2));

hist(v(:,contador2), 480)

if ( contador2 == 2 )

xlabel(’Posicao Y (cm)’);

ylabel (’Numero de Protons’);

titulo=[’Posiccao Y na Profundidade de ’,profundidade,’ cm’];
title(titulo);
nome_salvar=[pasta_salvar,’\’,file(contadorl) .name,’_posicaoY’];
cd(atual);

exportfig(gcf ,nome_salvar, ’resolution’,600, ’format’, ’png’);
cd(termo) ;

else

xlabel(’Posicao Z (cm)?’);

ylabel(’Numero de Protons’);

titulo=[’Posicao Z na Profundidade de ’,profundidade,’ cm’];
title(titulo);
nome_salvar=[pasta_salvar,’\’,file(contadorl) .name,’_posicaoZ’];
disp(’Salvando’)

disp(nome_salvar)

cd(atual);

exportfig(gcf ,nome_salvar, ’resolution’,600, ’format’, ’png’);
cd(termo) ;

end

elseif ( contador2 == 4)

media = mean (v(:,contador2));

desvio = std (v(:,contador2));

hist(v(:,contador2), 360)

xlabel(’Cosseno do Angulo em relacao ao eixo X’);

ylabel (’Numero de Protons’);

titulo=[’Cosseno do Angulo na Profundidade de ’,profundidade,’ cm’];

31
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title(titulo);
nome_salvar=[pasta_salvar,’\’,file(contadorl) .name,’_CosX’];
cd(atual);

exportfig(gcf,nome_salvar, resolution’,600, ’format’, ’png’);
cd(termo) ;

x1im([0.5 11);

elseif ( contador2 == || contador2 == 6 )

media = mean (v(:,contador2));

desvio = std (v(:,contador2));

hist(v(:,contador2), 360)

if ( contador2 == 5)

xlabel(’Cosseno do Angulo em relacao ao eixo Y’);
ylabel(’Numero de Protons’);

titulo=[’Cosseno do Angulo na Profundidade de ’,profundidade,’ cm’];
title(titulo);
nome_salvar=[pasta_salvar,’\’,file(contadorl) .name,’_CosY’];
cd(atual);

exportfig(gcf,nome_salvar, resolution’,600, ’format’,’png’);
cd(termo) ;

else

xlabel(’Cosseno do Angulo em relacao ao eixo Z’);

ylabel (’Numero de Protons’);

titulo=[’Cosseno do Angulo na Profundidade de ’,profundidade,’ cm’];
title(titulo);
nome_salvar=[pasta_salvar,’\’,file(contadorl) .name,’_CosZ’];
cd(atual);

exportfig(gcf ,nome_salvar, ’resolution’,600, ’format’, ’png’)
;cd(termo) ;

end

elseif (contador2 == 7)

media = mean (v(:,contador2));

desvio = std (v(:,contador2));

hist(v(:,contador2),240);

xlabel(’Energia (MeV)’);

ylabel (’Numero de Protons’);

titulo=[’Energia na Profundidade de ’,profundidade,’ cm’];
title(titulo);

nome_salvar=[pasta_salvar,’\’,file(contadorl) .name,’_energia’];
cd(atual) ;

exportfig(gcf,nome_salvar, resolution’,600, ’format’, ’png’);
cd(termo) ;

end

fprintf (fid, >%f\t%f\t’ ,media, desvio);
end

fprintf (fid,’\n’);

end

end
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fclose(fid);

end
end
end

C Trabalhos Apresentados

VIII Workshop da Pés-Graduagao (Botucatu, 23 a 25/04,/2009):

Célculo Analitico da Deflexao Lateral de Feixe de Prétons em Alvos Homogé-
neos

Calculo da Trajetoria mais Provavel para Protons em Materiais Homogéneos e
Heterogéneos por Simulacao de Monte Carlo

XXXII Encontro Nacional de Fisica da Matéria Condensada (Aguas de Lindéia, 11
a 15/05/2009):

Analytical Calculation of Proton Lateral Deflection in Homogeneous Targets

Calculation of Most Likely Trajectory of protons by Monte Carlo Simulations

XXXII Reunido de Trabalhos sobre Fisica Nuclear no Brasil (Aguas de Lindéia, 07
a 11/09/2009):

Monte Carlo and analytical calculation of lateral deflection of proton beams in
homogeneous targets

XIV Congresso Brasileiro de Fisica Médica (Sao Paulo, 08 a 12/10/2009):

Calculo Analitico de Espalhamento Mualtiplo a Baixo Angulo e sua Aplicacao
em Tomografia com Prétons

Calculo por simulacao de Monte Carlo da deflexao lateral de feixe de protons
em alvos homogéneos

V Congresso de Fisica Aplicada a Medicina (Botucatu, 21 a 23,/10/2009):

Modelo Teorico parea a deflexao lateral do feixe de protons usando as equacoes
de Bethe-Bloch a diferentes meios

Analyse of the Viability of Simulation with proton beam of 150MeV in hetero-
geneous target

Estudo tedrico da relacao entre nimero de CT de Raios-X e Stopping Power
de protons

Estudo da Contribuicao do Espalhamento Nuclear nao-Eléastico de Prétons na
Dose Depositada em Alvos com Composicao Homogeénea (apresentagao oral)

e XXI Congresso de Iniciagao Cientifica da UNESP (Sao José do Rio Preto, 03 e
04/11/2009):
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— Formulacao de Moliére para calculo analitico do angulo de espalhamento do
feixe de protons em meios homogéneos

— Estudo da contribuicao do espalhamento nao elastico de prétons em alvos com
composicao homogénea
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