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Resumen aprobado por:

Se describe el transporte de iones de baja energia y de sus electrones secundarios
en LiF mediante un procedimiento de simulacion Monte Carlo (MC) que considera
explicitamente la naturaleza sélida del material. Como resultado de este procedimiento se
obtienen curvas de distribucion radial de dosis MC para helios y protones de varias
energias entre 1 y 20 MeV /nucledn. Se utilizan modelos teoricos, que relacionan la etapa
inicial de depdsito de energia con la emision de luz termoluminiscente (TL) para predecir
valores de eficiencia. Se aplica la teoria de estructura de trazas (TST) para obtener
eficiencias TL relativas para la sefial total de LiF de protones y helios respecto de
radiacion gamma usando las distribuciones radiales de dosis MC. Se compara con medidas
recientes de eficiencia de alta transferencia lineal de energia (LET en inglés), lo que
sugiere un valor optimo de tamafio de volumen sensible entre 50 y 100 A. Se aplica
la teoria de estructura de trazas modificada (TSTM) para obtener eficiencias TL
relativas usando las distribuciones radiales de dosis MC y rayos-X de 8.1 keV como
radiacion de prueba. Las predicciones tedricas obtenidas con los dos modelos estan en
buen acuerdo con los valores experimentales aunque las predicciones muestran una
dependencia con la energia mas fuerte que los datos. Se discute el papel de la energia de
corte introducida en ef procedimiento MC para generar electrones secundarios y su
efecto en los resultados. Se obtienen valores del radio de saturacion de la traza sugerido
por el modelo TSTM y se compara con predicciones de otro modelo. Se discute el
efecto de la eleccion particular de la radiacion de prueba en los resuitados. Este trabajo
incluye la naturaleza solida de LiF en el calculo de distribuciones radiales de dosis
considerando en detalle las interacciones de los electrones secundarios en este material y
particularmente a través de la funcién dieléctrica de LiF. Esta informacion es
indispensable para el calculo de eficiencias TL y puede ser esencial para la mejor
comprension de la termoluminiscencia en LiF inducida por particulas cargadas pesadas.

Palabras clave: Termoluminiscencia, LiF, Depédsito de Energia, Monte Carlo, Perfiles de
Dosis, Particulas de alto LET, Eficiencias Termoluminiscentes
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ENERGY DEPOSITION IN LiF BY HEAVY CHARGED PARTICLE
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Thesis’ Director

Approved by

A description of low energy ion and secondary electron transport in LiF is
performed by means of a Monte Carlo (MC) simulation which considers explicitely the
solid state nature of the material. The procedure is used to obtain MC radial dose
distributions for proton and helium ions at several energies between 1 and 20
MeV/nucleon incident on LiF. Models which relate the initial energy deposition to the
final thermoluminescent (TL) emission are used to predict TL efficiencies. Track structure
theory (TST) is applied to calculate proton-to-gamma and helium-to-gamma relative TL
efficiencies using the MC radial dose distributions for the total signal of LiF. Comparison
with recent high linear energy transfer (LET) efficiency measurements suggests an
optimumn value for the target size within the interval 50 -100 A.  Modified track
structure theory (MTST) relative TL efficiencies were calculated using the MC radial
dose distributions and 8.1 keV X-rays as test radiation. It is found that both theories
show good agreement with the data , though both predict an energy dependence stronger
than observed. The importance of the cutoff energy for secondary energy generation in
the MC code is discussed. Values of the “saturation radius” suggested by the MTST are
compared to values of core radius predicted by another model. The effect of the
particular choice of test radiation in the MTST results is discussed. This work
includes the solid state effects in the calculated radial dose distnbutions in LiF by
considering in detail the interactions of secondary electrons in this material and particularly
by means of introducing the LiF dielectric function. These calculations are necessary
for the evaluation of efficiency values and may prove to be essential in the
understanding of heavy charged particle induced thermoluminescence in LiF.

Key Words: Thermoluminescence, LiF, Energy Deposition, Monte Carlo, Dose Profiles,
Thermoluminescence Efficiencies




DEDICATORIA

A Ernesto, Andrea y Pablo

A la memoria de Olga Cisneros




Agradecimientos

"Le agradezco enormemente a la Dra. Maria Ester Brandan la direccion de este trabajo
pero aunﬁdo a esto deseo agradecerle todo aquello que con su dedicacidn, tiempo y calidez
constituyé una parte importante de mi vida durante los afiosdel desarrollo de esta
investigacion.  Ha sido mucho mas que una asesora para mi, que sabe exigir mucho pero
también sabe dar mucho. Por su paciencia casi infinita. Y, por su toque de dulzura. La

palabra “gracias” es insuficiente.

Agradezco asimismo a las personas e instituciones que se enumeran a continuacion:

A las autoridades del CICESE, en particular al Dr.Federico Graef Ziehl, por
permitirme contarme entre sus egresados asi como por la oportunidad de hacerlo como
estudiante del Instituto de Fisica de la UNAM en la ciudad de México a través dei convenio
CICESE-IFUNAM.

Al Dr. Leonel Cota, director del entonces laboratorio de [FUNAM en Ensenada y
ahora Centro de Ciencias de La Materia Condensada de {a UNAM.

A las autoridades del Instituto Nacional de Investigaciones Nucleares que autorizaron
que mi tiempo y trabajo de investigacion pudiera ser enfocado a la obtencion del
doctorado. En especial deseo agradecer al Dr. Federico Garcia Santibafiez, al
Dr. Jaime Vega y al Dr. Miguel Balcazar por concederme su apoyo constante y por otorgar

mutltiples facilidades.




A las autoridades de! Instituto de Fisica de la UNAM, y en particular al Departamento
de Fisica Experimental por admitirme como estudiante asociado y concederme todas las

facilidades en cuanto a uso de computadoras y biblioteca.

Al Dr. Francesc Salvat v al Dr. José Maria Fernandez-Varea de la Universidad de
Barcelona por su ayuda en la comprension de las interacciones de electrones con solidos y la
simulacion Monte Carlo.

Al Dr. Alberto Gras-Marti de la Universidad de Alicante que al permitirme una
estancia en su laboratorio proporciond las bases para inisiar el tema de la investigacion que
se sustenta en este trabajo.

A los miembros del Comité de Tesisy Sinodales, Dr. Salvador Cruz Jiménez,

Dr. Héctor Murrieta Sanchéz, Dr. Mario Farias y Dra. Mercedes Rodriguez-Villafuerte por
su interés en la investigacidn y por sus comentarios, sugerencias y discusiones en torno a
esta expresadas en las reuniones de avance.

A la Dra. Isabel Gamboa de Buen por su ayuda incondicional en diversas etapas de la
inveétigacién y en especial por su apoyo en la comprension del método de calculo de la
teoria de estructura de trazas y por su valiosa amistad.

A los coordinadores del posgrado en el ahora Centro de Ciencias de la Materia
Condensada de la UNAM en Ensenada, Dr. Jests Siqﬁeiros, Dr. Enrique Samano, Dr. Mario
Farias y Dr. Noboru Takeuchi por su actitud siempre dispuesta a cooperar y estar

pendientes a distancia de todo requisito necesario a cumplir.




Al personal administrativo de CICESE, en especial a Margarita Jatregui por brindar
facilidades para todo tipo de tramites.

Ala M. en C. Ana Elena Buentil y al Fis. César Ruiz Trejo por su interés en mi
investigacion y su amistad asi como a todos y cada uno de los estudiantes asociados al grupo
de “Interaccion dé radiacion con la materia” que dinge la Dra. Brandan con quienes convivi
y comparti las siempre interesantes y esclarecedoras reunidnes de trabajo.

A las secretarias, Maria Teresa Cizares del departamento de Fisica Experimental de
IFUNAM y Maria Acosta del departamento de Fisica del ININ por su siempre atenta
disposicion a la realizacion de diversos tramites asi como por su amistad.

Al Consejo Nacional de Cienciay Tecnologia por otorgar beca de colegiatura
88648 y ayuda financiera a través del “Apoyo para investigadores para {a obtencion del
doctorado™ , 940158.

A DGAPA-UNAM, proyectos IN10093 e IN100396.

A todas aquellas personas que no he podido mencionar aqui con quienes he convivido
y hacen agradable los dias y afios de trabajo.

A las mas importantes personas en mi vida, Andrea, Pablo y Ermnesto que han tenido
que cargar junto conmigo, por mas tiempo del que guisiera expresar, todo aquello que

significd mi compromiso de realizar un trabajo de doctorado.




CONTENIDO

1 INTRODUCCION
I.1 Presentacion del problema y objetivos de lz tesis

1.2 Conceptos Basicos
I.2.A Termoluminiscencia
L2.A.1 Materiales termoluminiscentes
I.2.A.2 Teoria de bandas, defectos e impurezas
1.2.A.3 Teoria general de la curva de brillo
L.2.A.4 Fluoruro de Litio
1) Impurezas
2) Supralinealidad -
3) Eficiencia termoluminiscente
L.2.B Modelos Tedricos
L.2.B.1 Teoria de estructura de trazas
1) Generalidades
2) Probabilidades de activacion y secciones de activacion
3) Distribuciones radiales de dosis
4) Eficiencias termoluminiscentes relativas de LiF:Mg,Ti
5) Respuesta termoluminiscente a rayos y
6) Respuesta termoluminiscente a particulas
cargadas pesadas
7) Método de calculo TST de eficiencias TL relativas
L2.B.2 Teoria de estructura de trazas modificada
1) Generalidades
2) Radiacién de prueba
3) Determinacion de 75,
4) Valores W, y Wpep
1.2.C Interaccion de particulas cargadas con materia
I.2.C.1 Interaccion de particulas cargadas pesadas con materia
1) Pérdida de energia
a) Poder de frenado electronico
a.1) Region de altas energias
a.2) Region de bajas energias
a.3) Region de energias intermedias
b) Poder de frenado nuclear
2) Alcance
1.2.C.2 Interaccion de electrones con sélidos

Pdgina

34
37
40
40
41
42

45
45
45

46

49

53
54
54




L2.D Distribuciones Radiales de Dosis

1.2.D.1 Seccion eficaz de emision de electrones secundarios

L2.D.2 Distribuciones radiales de dosis tipo TST, método
propuesto por Kafz y colaboradores

i.2.D.3 Modeio quimico de Chatterjee y colaboradores

1.2.D.4 Distribuciones radiaies de desis, método de Montret

1.2.D.5 Distribuciones radiales de dosis obtenidos mediante
simulacion Monte Carlo en gases tejido-equivalentes

L.2.D.6 Distribuciones radiales de dosis experimentales

I METODO

1L.1 Método Monte Carlo
I1.1.A Variables aleatorias y niimeros aleatorios
1L1.A.1 Variable aleatoria
IL.1.A.2 Numeros aleatorios y pseudoaleatorios
I1.1.B Métodos de sorteo aleatorio
11.1.B.1 Método de transformacion inversa
1) Distribuciones discretas
2) Distribuciones numéricas
I1.1.B.2 Método de rechazo
I1.2 Descripeion de Procesos de Depésito de Energia en LiF
H.2.A Acoplamiento de transporte de iones y electrones
mediante simulacion Monte Carlo
IL2.A.1 Generacion de electrones secundarios
I1.2.B Transporte de electrones
IL.2.B.1 Interacciones eldsticas
I1.2.B.2 Interacciones inelisticas
1) Tonizacion en capas internas
2) Interacciones dieléctricas
IL2.C Actualizacion de las coordenadas de los electrones
I1.2.D Resumen del funcionamiento de la simulacién Monte Carlo

IM. RESULTADOS

I11.1 Validacion del método

IIL1.A Espectro de energia de electrones secundarios
I11.1.B Fraccién de energia total depositada por

electrones secundarios

IIL.1.C Energia total depositada por electrones secundarios
HL1.D Alcances de particulas cargadas pesadas

HI.1.E Alcances de electrones
II1.2 Distribuciones radiales de dosis

59
59

61
66
69

70
73

75

75
76
76
76
77
78
79
81
85
87

87
88
92
93
95
96
97
102
105

112

112
112

114
114
116
116
119




L3 Eficiencias termoluminiscentes relativas, modelo TST 125

II1.4 Resultados del modele TSTM 131
I1L.4.A Eficiencias termolwminiscentes relativas, modelo TSTM 131
I1L4.B Radio de saturacién 131
II1.4.C Integral de dosis acumulada 133
I1L4.D Efecto de usar distintas funciones f5(D) 133

IILS Energia de corte 138

IV. DISCUSION 142

IV.1 Validacién del método 142
IV.1.A Espectro de energia de electrones secundarios 142
IV.1.B Fraccién de energia total depositada por electrones

secundarios 142

IV.1.C Energia total depositada por electrones secundarios 143
IV.L.D Alcances de particulas cargadas pesadas 143
IV.1.E Alcances de glectrones 143

IV.2 Distribuciones radiales de dosis 144

IV.3 Eficiencias termoluminiscentes relativas, modelo TST 147

IV.4 Resultados del modelo TSTM 148
IV.4.A Eficiencias termoluminiscentes relativas 148
IV.4.B Radio de saturacién 150
IV.4.C Integral de dosis acumulada 151
IV.4.D Efecto de la eleccion particular de f5(D) 151

V. CONCLUSIONES 153

LITERATURA CITADA 155




LISTA DE FIGURAS
Figura Pigina

1 Defectos en un cristal tipico.
a) Defecto de Schottky (1) Defecto de Frenkel (2)
[l vacancia @ ion en posicion intersticial
b) Centro F 8

2 Impurezas en un cristal tipico.
El simbolo O representa a un ion de especie diferente a los
componentes del cristal. 9

3 Esquema simple para los modelos termoluminiscentes.
a) Esquema del mecanismo de excitacion de electrones y agujeros
en un cristal.
b) Esquema del mecanismo de recombinacion de los electrones y
agujeros excitados en un cristal. 10

4  Curva de brillo de LiF: Mg, Ti (TLD-100} irradiado con particulas
alfa de 5.3 MeV. | 12

5 Curva de brillo de LiF: Mg, Ti (TLD-100) irradiado con protones
de 1.5 MeV y separada mediante deconvolucion en sus picos
componentes. 13

6 Respuesta TL de TLD-100 expuestos a rayos X para la sefial TL
total y los picos 3 a 9. Las lineas punteadas corresponden a una
respuesta lineal. 18

7 Compilacion de medidas de eficiencia relativa de la sefial TL total
de dosimetros de LiF:Mg,Ti expuestos a particulas cargadas
pesadas respecto de radiacion gamma. (Kalef -Ezra, J. y Horowitz,
Y.S., 1982). Protones (awawy +), aifas (®0), iones pesados, C, O,
Ne y Ar, (m 0), fragmentos de fision ®«) Se incluyen medidas para
protones y helios dadas en (Geiss, O.B. et ai., 1998) y las realizadas
en el IFUNAM para protones(&) y helios (@) (ver texto) 22

8  Compilacion de medidas de eficiencia refativa (sefial integrada del
pico 5) de dosimetros de LiF:Mg, Ti expuestos a particulas cargadas
pesadas respecto de radiacion gamma. (Kalef-Ezra J. y Horowitz,
Y.S., 1982). Protones (awA), alfas {©), iones pesados, Ne, Cu y K,
(m0). Se incluyen otros datos de protones (Schmidt P. et al.,1990)
(va) y las medidas realizadas en el IFUNAM para protones
(A) v helios () (ver texto) 23




LISTA DE FIGURAS (continuaciéon)
Figura Pagina

9  Eficiencia de dosimetros TLD-700 como funcion de la pérdida de
energia promedio. Comparacion entre medidas (simbolos) y calculos
(lineas) (Geiss, O.B. et al., 1998) 25

10 Eficiencia de dosimetros de LiF: Mg, Ti como funcién de la pérdida de
energia promedio para sefial total de protones (a) y helios (@) respecto
a ®Co (TLD-100, IFUNAM) y respecto de radiacion X de 250 kVp
{TLD-700, Getss O. ef al., 1998), protones {B) y helios (©). 26

11 Esquema simple de la distribucion espacial de dosis debida a particulas
cargadas pesadas y a radiacion gamma en un cristal. 29

12 Curva dosis-respuesta para la sefial TL total de TLD-100 expuestos a
rayos y de *°Co. Las lineas corresponden a ajustes de dos componentes
(de 1y 2 impactos) usando el modelo de Katz, suponiendo diferentes
contribuciones relativas. Se indican los valores de b, Eq, (1-b) y Eqs. 35

13 Funcion de supralinealidad fiD) para la sefial total inducida por
rayos-X de 8.1 keV en TLD-100. (Gamboa-deBuen 1. ef al., 1998a). 43

14 Esquema general del poder de frenado dE/dx para particulas cargadas
incidentes en un medio. Se pueden distinguir tres regiones de energia
en las que se aplican distintas descripciones. 47

15  Trazas de PCP (a) y de electrones (b) en un medio dispersor. Se muestra
la trayectoria de la particula incidente asi como la delos electrones
secundarios generados. 56

16  Seccion eficaz y espectro de emision de electrones por protones en N,.
{Toburen L H., 1971). 60

17  Distribucién radial de dosis E(z.;f,%,a,) para helios de 5.3 MeV en LiF
obtenida de manera analitica seglin el procedimiento de TST propuesto
por Katz y colaboradores usando a, = 100 A. 65

18  Representacion de la seccion transversal de una traza de una PCP en agua.
La region central es el carozo de radio 7., el siguiente circulo indica el
limite del carozo quimico con radio 7, v el circulo mas externo con radio
r, marca el limite de 14 penumbra. 68




Figura

19

20

21
22
23

24

25

26

27

28

29

LISTA DE FIGURAS (continuacion)

Seccion eficaz de transferencia de energia de PCP a electrones, T. Se
indica la energia de corte T..

La funcién pérdida de energia para LiF (Palik, E.D. y Hunter,
WR., 1985)

Relacion entre los cosenos directores y los angulos de dispersion.

Trayectoria de un electron que interacciona en los puntos E, E, y Es.

Traza de una PCP dividida en secciones cilindricas transversales.

Cilindros longitudinales concéntricos en los que se deposita energia
alrededor de la trayectoria de la PCP.

Diagrama de flujo del procedimiento de simulacién Monte Catlo
para la generacion de electrones, transporte de electrones y
deposito de energia.

Espectro de energias de electrones secundarios. La curva solida
representa la seccion eficaz para emision de electrones por protones
de 1 MeV en N, medida por Toburen (Toburen, L.H., 1971). Las
cruces representan el nimero de electrones generados por 10000
historias de protones de 1 MeV en LiF en este trabajo.

Porcentaje de energia que se usa para generar electrones secundarios
en un calculo MC de traza completa, como funcion de la energia
inicial del ion.

Alcance de electrones en LiF como funcion de su energia. Alcance de
Bethe para electrones en LiF (Fernandez-Varea ef al., 1996) (8) y
distancia total recorrida por los electrones en LiF obtenida mediante
el procedimiento MC (%)

Promedio de la penetracion méaxima de electrones en LiF obtenida en
este trabajo, en funcién de su energia considerando dos dimensiones
(xy) y tres dimensiones (xyz). Se compara con las relaciones entre
energia y alcance del electrén usadas en otros trabajos.

Pagina

90

99

103

106

109

110

111

113

115

117

118




Figura

30

31

32

33

34

35

36

LISTA DE FIGURAS (continuacién)

Distribuciones radiales de dosis de protones de 1.43 MeV en LiF.
Calculo de traza completa. La distancia total en la direccion z se
dividio en 8 secciones como se muestra. Las etiquetas de la curva

se refieren al niimero de seccion. Se indica la energia del protén
conforme entra a cada seccion en distinta profundidad en LiF. El
alcance proyectado es de 21.2 pm. 1 Gy corresponde a 2.635 x 10%°
erg A” en LiF (p = 2.635 g cm™).

Distribuciones radiales de dosis de helios de 4 MeV en LiF. Traza
completa. En este caso, la distancia total en la direccion z se dividié

en 6 secciones. El alcance proyectado es de 14 um.

a) Poder de frenado dE/dz en funcidn de la energia para protones en LiF.

b) Poder de frenado dE/dz en funcion de la energia para helios en LiF.

Célculo de distribucion radial de dosis (segmento de traza) obtenido
en este trabajo para helios de 3 MeV en LiF (linea s6lida) comparado
con medidas en gas tejido-equivalente (Wingate C. vy Baum I W,
1976) (0) y con calculos MC en vapor de agua (Krédmer M. y Kraft,
G., 1994) (x).

Célculo de distribucidn radial de dosis (segmento de traza) obtenido
en este trabajo para helios de 4 MeV en LiF (linea solida) comparado
con calculo analitico (Montret, M., 1980) (linea punteada).

a) Calculo MC de segmento de traza para helios de 5.3 MeV en LiF
(linea sé6lida) comparado con calculo analitico de blanco puntual
mediante el método TST (linea punteada)

b) Calculo MC de segmento de traza para protones de 0.7 MeV en LiF
(linea sdlida) comparado con calculo analitico de blanco puntuat
mediante el método TST (linea punteada)

a) Calculo de blanco extendido usando distribuciones radiales de dosis

MC (segmento de traza) para helios de 5.3 MeV en LiF (linea solida)

y usando distribuciones radiales de dosis analiticas (linea punteada)
seguin el modelo TST

b) Célculo de blanco extendido usando distribuciones radiales de dosis
MC (segmento de traza) para protones de 0.7 MeV en LiF
(inea s6hda) y usando distribuciones radiales de dosis analiticas
(linea punteada)segtn el modelo TST

Pagina

121

122

123

124

126

127

128




Figura

37

38

39

40

41

42

43

44

45

LISTA DE FIGURAS (continuacion)

Eficiencias TL relativas en LiF de protones y helios respecto de
radiacion gamma de *°Co en funcion del LET en agua. Se
muestran medidas experimentales y predicciones del modelo TST
usando las distribuciones radiales de dosis caculadas en este trabajo
con distintos tamafios de ay.

Eficiencias TL relativas en LiF de protones y helios respecto de
radiacion gamma de “°Co en funcién del LET en agua. Medidas
experimentales y predicciones del modelo TSTM usando
distribuciones radiales de dosis MC y la f§D) proveniente de
rayos-X de 8.1 keV

Radio del saturacion obtenido al aplicar TSTM a helios de
6.76 MeV en LiF

Radio del saturacion obtenido al aplicar TSTM a protones de
2.94 MeV en LiF

Integral acumulada de la dosis y del producto D - f{D) en funcién
de la distancia radial de la tayectoria de la PCP para protones de
1.43 MeV (segmento de traza)

Distintas funciones f{D) de la radiacion de prueba que se introducen
en el calculo de eficiencia T1. relativa con el modelo TSTM

Efecto de usar distintas radiaciones de prueba al calcular las eficiencias
TL de protones respecto de gamma en LiF con el modelo TSTM

Efecto de usar distintas radiaciones de prueba al calcular las eficiencias
TL de helios respecto de gammas en LiF con el modelo TSTM

Distribuciones radiales de dosis para protones de 0.7 MeV en LiF
obtenidas con distintos valores de T..

Pagina

130

132

134

135

136

137

139

140

141




LISTA DE TABLAS

Tabla Pigina

i Radio del carozo y radio de la penumbra para iones con distintas
energias en agua (Magee J.L. y Chatterjee, A, 1984) 67




“DEPOSITO DE ENERGIA EN LiF ANTE IRRADIACION CON PARTICULAS
CARGADAS PESADAS Y SU RELACION CON LA RESPUESTA

TERMOLUMINISCENTE DEL MATERIAL”

I. INTRODUCCION

L1 Presentacion del problema y ebjetivos de la tesis.

El interés principal de este trabajo se centra en el estudio de la termoluminiscencia
(TL) inducida por particulas cargadas pesadas (PCP). La termoluminiscencia es la emisiGn
de luz que exhiben algunos materiales al ser calentados después de exponerlos a radiacion.
La importancia de su estudio esta ligada al hecho de que algunos materiales que poseen esta
propiedad se utilizan en dosimetria. El panorama del conocimiento actual y el grado de
complejidad del fenomeno TL se ha descrito en los trabajos de Horowitz, (Horowitz Y.S.,
1981 y Horowitz Y.S., 1984). Por un lado, la respuesta de un material a un campo dado de
radiacion no es siempre lineal, mostrando supralinealidad a dosis lo suficientemente altas y
saturacion a dosis ain mas altas. Por otro lado, no se ha llegado a una comprension total de
la forma en qgue la eficiencia TL a exposicion con PCP depende de la densidad de ionizacion.
La investigacion en este tema ha cobrado gran interés recientemente debido al uso de PCP
en terapia médica y a la necesidad de contar con métodos confiables y practicos en la
determinacion de dosis en el caso de exposicion en vuelos espaciales.

En este estudio se realiza una investigacion teorica de la respuesta TL de fluoruro de

litio a irradiacion con PCP que describe el proceso de deposito de energia considerando la




naturaleza solida de LiF. Este estudio esta relacionado con una serie de medidas que se han
llevado a cabo en el Instituto de Fisica de la UNAM, (Gamboa-deBuen 1, et al., 1996,
Gamboa-deBuen I., efal, 1998a, AvilésP. eral, 1998 Avilés P., 1998, Gamboa-deBuen
1, etal., 1998b y Rodriguez~\illafuerte, M., et al., aceptado, sept. 1999) y que aspiran a
dar una vision sistematica de la respuesta TL en funcion del tipo de particula, energia y dosis
proporcionada por la radiacidn incidente.

De manera simple, se puede dividir el proceso termoluminiscente en dos etapas, una
inicial en la cual la energia es absorbida por el material al ser irradiado, y una etapa final en
la cual el cristal emite luz al ser calentado. En este estudio se realiza una evaluacion de la
importancia de la primera etapa en el proceso TL, esto es, el depdsito de energia en el
material y su relacion con la emision final de luz. Las etapas TL se relacionan mediante la
eficiencia termoluminiscente «, que se define como el cociente entre la energia promedio
emitida como luz TL y la energia promedio impartida por el campo de radiacion, (Kalef-
Ezra J. y Horowitz Y.S., 1982). Dado que el proceso TL involucra varios mecanismos
complejos intermedios previos a la emision de luz, la investigacion en TL se ha concentrado
en estudiar propiedades relativas, por ejemplo, la respuesta TL a PCP relativa a la respuesta
TL a una radiacion de referencia que generalmente es radiacion gamma de “Co. Los
modelos actuales que abordan la descripcion de la respuesta TL a PCP en términos del
depésito inicial de energia en el medio son la teoﬁa de estructura de trazas, propuesta
originalmente por Butts y Katz, (Butts J.J. y Katz R, 1967), y la teoria de estructura de

trazas modificada (Kalef-Ezra J. y Horowitz Y.S., 1982). Ambas teorias proponen




procedimientos para evaluar eficiencias TL relativas a partir del conocimiento de las
distribuciones radiales de dosis alrededor de la trayectoria de las PCP y que representan la
primera etapa del proceso TL.

En este trabajo se describen los procesos de depdsito de energia en LiF mediante la
simulacion Monte Carlo del transpnrte de iories y de sus electrones secundarios en el cristal.
A partir de esta descripcion se calculan distribuciones radiales de dosis en el material y
tentendo éstas se aplican los modelos TST y TSTM para evaluar eficiencias TL relativas.

A continuacion se enumeran los objetivos de este trabajo: :

- Describir los procesos de deposito de energia por PCP y sus electrones secundarios en

LiF considerando su naturaleza solida, lo que permite conocer y evaluar la primera etapa

del fenémeno termoluminiscente inducido por PCP en fluoruro de litio.

- Calcular distribuciones radiales de dosis en LiF alrededor de la traza de la PCP usando el
método de simulacién Monte Carlo.

- Relacionar la etapa inicial de deposito de energia y la etapa final de emision de luz TL a
través del calculo de eficiencias TL relativas:

1) Mediante el método de la teoria de estructura de trazas y usando las distribuciones de
dosis Monte Carlo evaluar probabilidades de activacidn, secciones de activacion y
eficiencias TL de protones y helios respecto de radiacion gamma.

ii) Mediante la teoria de estructura de trazas modificada y usando las distribuciones radiales.
de dosis Monte Carlo encontrar predicciones para el valor de la eficiencia TL relativa de

protones y helios respecto de radiacion gamma.




- Comparar los resultados de ambos modelos con medidas experimentales recientes
realizadas por el grupo de interaccion de radiacion con materia de IFUNAM, México.

- Analizar el efecto de las hipotesis empleadas, en particular del valor de ta energia de corte
para la generacion de electrones secundarios en los resultados de eficiencia TL usando

ambos modelos y el uso de distintas radiaciones de prueba al aplicar la TSTM.

Las publicaciones Avila e al. (1996) y Avila et al. (1999) contienen los resultados

totales y finales de este trabajo.

La presentacion de la tesis queda dividida de la siguiente manera: el capitulo I engloba
los antecedentes generales y el estado del arte del fendmeno termoluminiscente; conceptos
bésicos, modelos tedricos asociados, distribuciones radiales de dosis y pérdida de energia de
iones y electrones en solidos. El capitulo II describe ef formalismo general de la simulacion
tipo Monte Carlo y posteriormente el método que se desarrollé en este trabajo para la
descripcion del depdsito de energia en LiF. En el capitulo III se muestran los resultados que
son discutidos detalladamente en el capitulo IV. Finalmente el capitulo V presenta las

conclusiones.




L.2 Conceptos Basicos.
I.2.A Termoluminiscencia
La termoluminiscencia (TL) es la emisién de luz en materiales que son calentados
después de haber sido irradiados. Este fenémeno se ha explicado cualitativamente en base a
la existencia de defectos e impurezas en el cristal (Cameron, J. ef al, 1968, McKeever,
S.W.8.,, 1988). La irradiacién de la materia mediante rayos gamma o particulas cargadas
tiene por efecto, entre otros, la ionizacion del medio. Los portadores de carga creados,
electrones o agujeros, pueden moverse dentro del solido hasta quedar “atrapados” en
estados metaestables asociados con defectos o impurezas dentro del material. Un aporte
exterior de energfa puede lograr que los electrones o agujeros salgan de sus “trampas™. La
recombinacion de electrones y agujeros conduce a entidades excitadas que pueden regresar a
sus estados fundamentales mediante 1a emision de luz. Cuando la energia se proporciona en
forma de calor, tenemos el fendmeno de termoluminiscencia.
1.2.A.1 Materiales termoluminiscentes
Distintos materiales exhiben propiedades termoluminiscentes, entre ellos minerales
que pueden ser cristales inorganicos, materiales ceramicos y vidrios, asi como compuestos
orgénicos como polimeros y materiales biologicos. El interés en la termoluminiscencia
comenzo cuando se hizo evidente su utilidad en dosimetria de la radiacion. Diversos
materiales dopados se han estudiado desde este punto de vista, entre ellos: fluoruro de litio,

LiF :Mg,Ti, LiF :Mg,Cu,P; borato de litio, Li,B,0; :Mn, 6xido de berilio, BeO; .
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fluoruro de calcio, CaF, natural y CaF, Dy, sulfato de calcio, CaS0, :Mg; éxido de
aluminio, Al,Os; etc. Las principales caracteristicas deseables en un dosimetro son :
intervalo amplio de linealidad en su respuesta a la dosis, poca sensibilidad a la luz,
estabilidad, reusabilidad bajo determinados tratamientos térmicos, etc. Para dosimetria
aplicada a usos medicos conviene que el material posea, ademas de las propiedades
previamente mencionadas, un nimero atémico efectivo similar al del tejido (Z,,=7.4), lo
que se conoce como material tejido-equivalente. El fluoruro de litio, que posee
propiedades dosimétricas adecuadas y es casi tejido-equivalente { Z,= 8.2), es un material
que ha sido muy estudiado y ampliamente utilizado. En la seccion 1.2.A 4 se discutira con
més detalle el comportamiento TL de este material,

L.2.A.2 Teoria de bandas, defectos e impurezas

Como se menciono anteriormente, los defectos e impurezas en los cristales estan
relacionados con su capacidad para exhibir termoluminiscencia. Recordemos que un sélido
cristalino se caracteriza porque los 4tomos que lo constituyen presentan un arreglo ordenado
en tres dimensiones y sus niveles de energia se representan por medio de bandas. Dado que
los atomos del sélido se encuentran tan cercanos unos de otros, los niveles de energia de sus
électrones se %mslapan de modo que no se tienen niveles individuales de energia para cada
atomo sino bandas éontinuas de energias permitidas separadas por intervalos que
gorrespondcn a energias que no pueden poseer los electrones y que se denominan bandas
prohibidas. En la realidad, los cristales presentan imperfecciones que pueden ser, entre otras,

vacancias o impurezas. Las vacarcias se presentan cuando se tiene la ausencia de un ion




dentro de la red cristalina, que también se llama defecto de Schottky. Cuando un ion deja et
sitio que ocupa normalmente, puede inmovilizarse en una posicion intersticial constituyendo
el defecto de Frenkel. Un tipo de defecto comin en un solido es el centro F constituido por
una vacancia de ion halégeno (el flior en el caso de LiF) que capta un electron. La figura 1
muestra estos defectos. Se le llama impureza a todo atomo de una especte quimica
normalmente extrafia al cristal. Pueden estar colocadas en posicidn intersticial o sustitucional
(figura 2). Algunas existen en el cristal de manera accidental v no controlada y otras son
afiadidas de manera intencional y controlada. Las impurezas introductdas en un cristal
termoluminiscente dan lugar a niveles de energia que, al no corresponder con los del sélido,
caen dentro de la banda prohibida, constituyendo estados metaestables que funcionan como
trampas de electrones y agujeros.

Un modelo simplificado del fenémeno termoluminiscente es el que sigue ( McKeever,
S.W.S., 1988): al incidir radiacion ionizante en el cristal, se libera un electron de la banda de
valencia, el cual pasa a la banda de conduccién dejando un agujero en la banda de valencia.
El electron y el agujero se mueven libremente hasta que son atrapados en algun estado
metaestable como los descritos antertormente. Al calentar el cristal, se le puede dar
suficiente energia al electron atrapado de modo que pueda alcanzar la banda de conduccion
y moverse libremente hasta que se recombine con el agujero atrapado, emitiendo luz (figura
3). Ocurre un proceso similar cuando es el agujero el que recibe suficiente energia.

Evidentemerite, esta explicacion supone que la irradiacion del materal es espacialmente

uniforme.
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L2.A.3 Teoria general de la curva de brillo

Los cristales termoluminiscentes exhiben, al ser calentados, una serie de picos o
maximos en su emision luminosa como funcion de la temperatura. La luz se detecta por un
tubo fotomultiplicador cuya salida, en forma de corriente eléctrica, es proporcionai ala
intensidéd luminosa. A la corriente, o a su integral {(generalmente en nC), se le llama
respuesta o sefial TL. La relacion entre la sefial TL y la temperatura de la muestra se conoce
como curva de brillo y los distintos méaximos estan relacionados con las diferentes
profundidades (en energia) de las trampas. La figura 4 muestra la curva de brillo para el
- LiF:Mg, Ti bajo irradiacién con particulas cargadas de baja energia y en la figura 5 se ve una
curva similar descompuesta en las contribuciones de las diferentes trampas. En este trabajo,
al hacer referencia a la sefial o respuesta TL debe siempre entenderse como la integral_de
uno o mas picos en fa curva de brillo.

La primera interpretacion tedrica para explicar la liberacion térmica de los electrones
atrapados se debe a Randall y Wilkins ( Randail J.T., y Witkins, M.H.F ., 1945}. El modelo
se basa en las siguientes suposiciones : |
- s6lo existe un tipo de trampa aislada con una profundidad E por debajo de [a banda de
conduccion ;

- una vez que un electrdn es liberado de una trampa, la probabilidad de que vuelva a caer en

ella es despreciable y stempre se recombina con un agujero (a esto se le conoce como
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cinética de primer orden), Para estas condiciones, la tasa de liberacion de electrones de las

trampas esta dada por la relacion
dn -K
— = —psexp(—), 1
= p( T ) (1)

donde n es el nimero de electrones atrapados, s es un factor de frecuencia (que representa la
frecuencia de vibracion del electron en la trampa), £ es la constante de Boltzmann y 7 es la
temperatura absoluta del material en el instante ¢.

Si /i es la tasa de calentamiento (d7/d1), supuesta constante :

—dn __gdn _ -E
- P Tmeetr) @)

El mimero de electrones todavia atrapados a la temperatura T es :

T § - E
n=n,exp| — | —exp| —— |d 3
: p[j,“ﬁ p[ kT] } ©)
donde 7} es la temperatura inicial de calentamiento y 17, es el nimero de electrones

atrapados originalmente.

Si el tiempo de permanencia del electron en la banda de conduccion es muy corto, la
intensidad luminosa es proporcional a la velocidad de liberacion de los electrones de sus

trampas:
dn 5T -
[z——‘}t—~=nosexp("E/kT)exP{— e BT )dr} @

Garlick y Gibson (Garlick, G.F., y Gibson, A.F., 1948) sugieren otra aproximacion en la que

suponen la existencia de recombinacion y reatrapamiento y que la probabilidad de ocurrencia
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de ambos es igual; a este tratamiento se le conoce como cinética de segundo orden. Halperin
y Braner (Halperin A., y Braner, A.A., 1960) propusieron otro modelo tedrico mas detallado
que admite un cierto nimero de niveles discretos localizados en la banda de energia
prohibida tanto para electrones como para agujeros, con sus correspondientes
concentraciones de ocupacion. Presentan dos submodelos que investigan las distintas
posibilidades de movimiento de los electrones liberados antes de recombinarse y proponen
un método para encontrar la profundidad de las trampas a partir de la curva de brillo. Chen,
{(Chen, 1969) desarrolla otro método para la determinacion de las energias de las trampas y
de los factores de frecuencia a partir de la curva de brillo considerando la forma del pico y la
semianchura. También investiga casos en que el factor de ﬁécuencia sea dependiente de la
temperatura y da un criterio para distinguir entre procesos de cinética de primer- o segundo-
orden. Posteriormente y hasta la fecha se han propuesto distintos modelos mas elaborados
que en esencia se enfocan a proponer métodos practicos para determinar profundidades de
trampa y orden de los parametros cinéticos. Entre ellos conviene mencionar los siguientes:
(Chen R. y Bowman S.G.E.,1979), (Chen R. ef al., 1981), (Mische E.F. y McKeever
S.W.S., 1989), (Fain J. et al., 1994) , etc.

L2.A.4 Fluoruro de Litio.

1) Impurezas

Como se menciond previamente el fluorurc de litio es el material con propiedades
termoluminiscentes mas estudiado. También ha sido utilizado ampliamente en dosimetria

haciendo uso de la sefial TL proveniente del pico 5 (ver figura 5). La compafiia Harshaw/
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Bicron, de USA, ha comercializado varios dosimetros basados en LiF, entre ellos se tiene el
TLD-100 (7% de °Liy 92.5% de "Li), el TLD-600 (= 92.5% °Liy 4.8% Li) y el TLD-700
(0.007% Li y ~ 99.995% de "Li). Estos contienen impurezas de magnesio y titanio, en
aproximadamente 300 ppm y 15 ppm, respectivamente. Las impurezas de Mg’ estan
relacionadas con los centros tipo trampa en el matenial (Horowitz, Y.S., 1984) mientras que
el titanio esta asociado con los centros luminiscentes . La concentracion de Ti en el volumen
de LiF se correlac;iona con la eficiencia del dosimetro. Estudios sobre la estructura de la
curvas de brillo de LiF como funcién de la concentracion.de Mg y de Ti han mostrado  *
alteracion en los picos individuales, lo que sugiere que el Ti puede también participar en la
formacion de trampas, o la existencia de correlaciones espaciales entre los centros de
atrapamiento y los centros luminiscentes. Esto Heva a pensar que separar los papeles de Mg
y Ti como responsables de la formacion de trampas y de los centros luminiscentes,
respectivamente, es una sobresimplificacion ( Mahesh, KD.Y.R., 1985).

2) Supralinealidad.

Estudios sobre el comportamiento de los TLDs han mostrado que, en general, la
respuesta TL de estos dosimetros a rayos X y gamma es lineal en funcion de la dosis hasta
unos pocos Gy, presenta supralinealidad a dosis mas altas hasta aproximadamente
10° Gy y sublinealidad a dosis aun mas altas (Horowitz Y.S., 1984). La funcién de
supralinealidad o “funcién dosis respuesta” definida por Horowitz, (Horowitz Y.5.,1984)

esta dada por:

_ F(D)/D

~ F(D,)/D, ®

f(D}
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Aqui F(D) es la sefial o respuesta TL obtenida a una dosis D y F(Dy) es la sefial TL
obteni:i_exl..a una dosis baja D, donde la respuesta es lineal. Esta funcion mide el grado de
desviacion de la linealidad en ia respuesta TL como funcion de la dosis.

Estudios de la respuesta de TLDs a rayos-X y gamma han mostrado que el umbral
de supralinealidad depende del lote (grupo de dosimetros obtenidos del mismo cristal
originalli_),‘:de condiciones experimentales (tratamientos térmicos y tasa de calentamiento) y
temperatura del pico de brillo (McKeever, S W.S. efal., 1995). Independientemente de los
factoresk previamente mencionados, se ha establecido que el grado de supralinealidad ‘
aumenta cuando la energia del foton aumenta (Horowitz, Y.S., 1984, Nariyama, N. et al.,
1993). Recientemente, el grupo de interaccion de la radiacion con materia del IFUNAM,
Meéxico, ha publicado resultados de la respuesta TL de TLD-100 a radiacion gamma de “°Co
y rayos-X de energia efectiva igual a 8.1 keV, (Gamboa-deBuen, L. ef a/., 1998a),
encontrando, mediante técnicas de deconvolucion, la funcion de supralinealidad para la sefial
total y varios de los picos individuales. En general, la respuesta TL sigue un
comportamiento lineal-supralineal-sublineal. La figura 6 muestra las medidas para rayos-X
de 8.1 keV que seran utilizados como radiacion de prueba en este trabajo.

En relacion a irradiacion con particulas cargadas pesadas (PCP), la literatura reporta
casos concretos en que se ha observado supralinealidad para ciertos iones a energias
especificas y para el comportamiento individual de ciertos picos y de la sefial total. Entre

estos estudios se tienen los de Montret (Montret, M., 1980), Fiin (Fiin ef al., 1980), Mische

y McKeever (Mische E F. McKeever, S.W.S., 1989) y Horowitz y sus colaboradores
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(Moscovitch, M. y Horowitz, Y.S., 1986, Rosenkrantz, M. y Horowitz, Y.S., 1993,
Horowitz Y.S. y Rosenkrantz, M., 1990, Moscovitch, M. y Horowitz, Y.S., 1988). El
grupo def [FUNAM tambi¢n ha medido respuesta de TLD-100 a protones de 0.7, 1.5y 3
MeV ( Gamboa-deBuzn 1. ef al., 1998b, Avilés P. er al., 1998 y Avilés P., 1998), y a helios
de 3.0, 5.3y 7.5 MeV ( Gamboa-de Buen I. ef al., 1996 y Rodriguez-Villafuerte, M., et af.,
aceptado, sept. 1999). De los estudios con protones se ha concluido que la respuesta TL de
TLD-100 para las eﬁergias mencionadas presenta un comportamiento lineal-supralineal-
sublineal para la sefial total y varios de los picos, y que el grado de supralinealidad aumenta
con la energia del haz incidente y con la temperatura de los picos.

En general, tanto para PCP como para rayos-X y gamma, la supralinealidad
disminuye con la transferencia lineal de energia (LET por sus siglas en inglés) que se define
como la tasa lineal promedio de depdsito de energia en un medio irradiado por una particula
cargada y su valor es practicamente igual al del poder de frenado -dE/dx.

3) Eficiencia termoluminiscente

De manera simple, se puede dividir el proceso termoluminiscente en dos etapas, una
inicial en la cual la energia es absorbida por el material al ser irradiado, y una etapa final en
la cual el cristal emite luz al ser calentado. Lgs etapas TL se relacionan mediante la eficiencia
termoluminiscente ¢, que se define como el cociente entre la energia promedio emitida

como luz TL, &, y la energia promedio impartida por el campo de radiacién, ¢ ,

(Kalef-Ezra J. y Horowitz Y.S., 1982)

(6)

i
il
) lomt
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Dado que en el proceso TL se presentan varios mecanismos complejos intermedios previos a
la emision de luz, la investigacion en TL se ha concentrado en estudiar propiedades relativas,
por ejemplo, la respuesta TL. a PCP relativa ala respuesta TL, a una radiacion de referencia,
que generalmente es radiacion gamma de *Co.

La eficiencia relativa TL mide la sefial TL producida por unidad de masa irradiada
del material por unidad de dosis de la radiacion de interés con respecto a {a que produce una
radiacion de referencia y se expresa de la siguiente manera:

R, /D, - :
M, = 7

Donde R: y R, son la respuesta TL por unidad de masa para la radiacion £ y la radiacion de
referencia, (usualmente radiacion y de ®°Co), a dosis en el material D, y D,, respectivamente.
Las dosis D, y Dy deben ser bajas de manera que R, y R, se encuentren dentro de la zona
lineal de respuesta. El valor de eficiencia relativa indica cuanta luz emite el material (por
unidad de masa irradiada y por unidad de dosis) al ser expuesto a la radiacion de interés con
respecto de la que emite al ser expuesto a la radiacion de referencia.

Las medidas de eficiencia relativa pueden ser influenciadas por las condictones
experimentales. Los factores que pueden afectar su valor son los tratamientos térmicos, el
protocolo de lectura, la tasa de calentamiento y el intervalo de temperaturas que se incluye
al integrar la corriente correspondiente ya sea a la sefial total o a uno de los picos (intervalo
de integracion).

Existen, en la literatura, varias medidas de eficiencia relativa de TLD-100 para rayos

X con respecto de radiacion gamma de *Co. Gamboa-deBuen y colaboradores (Gamboa-
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deBuen, 1. ef al., 1998a) enumeran las referencias anteriores sobre eficiencias relativas de
radiacién X a distintas energias relativas a ®°Co y reportan medidas de la eficiencia relativa
de rayos X de 8.1 keV con respecto de “’Co para la seﬁal.total y algunos de los picos
individuales. Es importante enfatizar que estas medidas fueron realizadas en el mismo
laboratorio siguiendo un mismo protocolo de lectura y de deconvolucion. En general, las
eficiencias relativas para la sefial total y los piicos de baja temperatura son menores que, o
consistentes con, la unidad y para los picos de alta temperatura se tienen valores mayores
que uno.

Respecto de particulas cargadas pesadas, Horowitz (Horowitz, Y.S., 1984) realizo
una recopilacion de las medidas de eficiencia relativa respecto de ra;diacién gamma de *Co
anteriores a 1980 para la sefial total y el pico 5 de Uf:Mg,Ti (TLD-100, -600 o ~700) .
Las figuras 7 y 8 muestran estos valores como funcion de la transferencia lineal de energia.
En estas figuras {en que el LET es expresado como dE/dE, con & = px, p es la densidad del
LiF) se han afadido datos de eficiencia para TLD-100 y TLD-700 realizados por Schmidt y
colaboradores (Schmidt, P., et al., 1990) para protones con energias entre 2 y 8 MeV,
Simultaneamente a las medidas de supralinealidad realizadas por el grupo del IFUNAM
mencionadas en la seccion anterior, se han realizado medidas de eficiencia para protones de
0.7, 1.5 y 3 MeV (Gamboa-deBuen I, ef al.,1998b, Avilés P., et al., 1998 Avilés P, 1998 },
alfas de 5.3 MeV (Gamboa-deBuen, I, et al, 1996) y helios de 3.0, 5.3 y 7.5 MeV

(Rodriguez-Villafuerte, M., ef al., aceptado, sept 1999). Estos valores también se incluyeron

en las figuras 7y 8.
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Muy recientemente, Geiss y colaboradores (Geiss O.B. er a/., 1998) hicieron un
estudio amplio de medidas de eficiencias de LiF para distintos iones : 'H, *He, °Li, ‘Be, B,
°C, *0, *®Ni, *'Sb, y **Xe. La figura 9 muestra sus medidas de eficiencia relativa respecto de
radiacion X de 250 kVp junto con predicciones obtenidas usando un modelo propuesto por
ellos mismos que describe bien sus propias medides. En Iz figura 10 se comparan sus
resultados para protones y helios con los medidos por el grupo del IFUNAM, encontrandose
que los valores de Geiss y colaboradores discrepan signifizativamente con los del IFUNAM.
Sus resultados, incluidos en la figura 7, tampoco estan en buen acuerdo con el resto de -
medidas previas existentes en la literatura. En su publicacion, Geiss y colaboradores no
comparan sus resultados con medidas previas y no proporcionan informacion completa de su
método, sin embargo, se deduce que para obtener sus valores de eficiencia, tanto
experimental como tedrica, utilizan la respuesta a dosis de rayos-X medida en otro
laboratorio, con dosimetros TLD-700 de otro lote, usando otro protocolo de trabajo. Enla
literatura se ha hecho hincapié en la importancia de realizar el trabajo en el mismo
laboratorio, con dosimetros del mismo lote sujetos al mismo protocolo (tratamiento térmico
y lectura) ya que los resultados son dependientes de todo esto. Con respecto a las
diferencias con las medidas del [FUNAM se tiene ademas la conjuncion de diversos
factores: el uso de diétinta radiacion de referencia, distintos protocolos de trabajo y diferente
intervalo de integracion para lo que se llama sefial total. Este analisis lleva a la conclusion de
que los resultados de Geiss y colaboradores no son comparables con las medidas realizadas

en el IFUNAM lo que llevaria a cuestionar sobre la forma correcta de definir efictencia TL.




i

.S 1
[}
S
5 0rF i
= i
64l
0.0
2 5 2 5 2 5
10° 10 107 163 104 105

(GE/dx), ¢ MeVem?/g)

Figura 9. Eficiencia de dosimetros TLD-700 como funcién de la pérdida de energia
promedio. Comparacion entre medidas (simbolos) y clculos (lineas) (Geiss
O.B. et al., 1998)
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Aqui sélo podemos afiadir que las medidas realizadas en el IFUNAM estan dentro de la
tendencia exhibida por resultados previos, no siendo este el caso para !os valores dados por
Geiss y colaboradores. Es lamentable que estos autores no hayan comparado sus resultados
con medidas previas y explicado ellos mismos las diferencias.

De los datos existentes a la fecha se ha deducido que la eficiencia TL relativa
depende del campo de radiacion y muestra una tendencia general a disminuir al aumentar ei
LET de la radiacion incidente siendo diferente para dos particulas diferentes det mismo LET.

Las teorias de estructura de trazas, TST y TSTM sugieren métodos para calcular

eficiencias TL relativas a partir de la distribucion microscopica de dosis alrededor de la

trayectoria de la particula ionizante incidente. Estos modelos se discuten en detalle en las

secciones siguientes.
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L2.B Modelos Teoricos
1.2.B.1 Teoria de Estructura de Trazas.
1) Generalidades.
La teoria de estructura de trazas (TST} fue propuesta originalmente por Butts y
Katz, (Butts J.J. y Katz R., 1967) para explicar la respuesta de enzimas y virus a la
irradiacion con iones pesados. Esta teoria establece que la respuesta de un medio fisico,
quimico o bioldgico a irradiacion con particulas cargadas pesadas resulta primordialmente de
la contribucion de los electrones secundarios y de mayor orden ( [lamados rayos delta)
generados por la radiacion incidente. Los rayos delta trar;portan la energia perdida par el
ion a distancias de varias decenas de micrometros en la materia condensada. Aunque la
radiacion débilmente ionizante también genera electrones secundarios, en este caso la dosis
impartida se distribuye uniformemente en el medio, mientras que la radiacién con PCP,
durante el proceso de pérdida de energia por ionizacién, produce en el medio trayectorias
casi rectas, altamente localizadas, que resultan en una distribucion de dosis sumamente
inhomogénea . Esto se ilustra en la figura 11. La TST supone que las diferencias en la
respuesta a irradiacion con PCP respecto de la respuesta a irradiacion gamma ( i.e.
eficiencias = 1 ) provienen de diferencias en la distribucion espacial de dosis y propone que
es factible conocer la respuesta a PCP si se conoce la respuesta a radiacion gamma y se
determinan ciertos parametros.

Esta teoria trata al medio irradiado como una matriz que esta formada por un

conjunto de elementos sensibles que podrian ser dtomos, moléculas o células. Para describir
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la respuesta del medio se usan los modelos “multi-impactos” y “multiblancos” que provienen
de radiobiologia. De acuerdo con e] modelo de multi-impactos los elementos sensibles del
medio pueden ser activados mediante “impactos” o golpes, (hits), causados por la radiacion
incidente. La densidad de impactos esta relacionada con la dosi.é depositada en el medio por
los electrones secundarios. Para obtener la respuesta a radiacion gamma se usa estadistica
de Poisson. La probabilidad de que un elemento sensible del medio reciba impactos un

numero x de veces es ;

A%e .
P= - - (8)

Aqui, 4 es el nimero promedio de impactos por elemento sensible y esta dado por

A =D/ E, donde D es la dosis macroscopica a la cual se irradia el medio y £, esla
llamada dosis caracteristica para la cual se tiene un promedio de un impacto por elemento
sensible. El valor de £, describe la respuesta del medio ante radiacién gamma, |
La probabilidad de que un elemento sensible o blanco reciba c-o-mas impactos es:

@ x -4 -1 Ax ~A
e’ - e' ()
X!

x=c x! x=0

Plc,4)=

En este caso se dice que el sistema es multi-impactos.

El modelo multiblancos supone que mas de un.elemento sensible debe recibir impactos para
que ocurra activacion. Para este caso, la probabilidad de activacion es :

C P, Ay =(1-eH)" (10)
donde m es el hﬁm&aro de blancos golpeados. En este caso se dice que el detector es

multiblancos,
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Cuando m = ¢ = 1, las expresiones (9) y (10) son iguales y se tiene un detector de uno-o-
mas impactos en un solo blanco y la probabilidad de que se tengan uno-o-mas impactos es :
Pzl-e (1)

esta probabilidad es lineal en funcion de la dosis hasta que se satura.

2) Probabilidades de activacién y secciones eficaces de activacion.

La probabilidad de que un elemento sensible reciba uno-o-mas impactos y sea
activado por una PCP esta dada por la funcion de distribucion de Poisson, ecuacion (11):

Plc=1z,,B,t,a,,E,) =1~exp(—E(z,,B.1,a,) | Ey) (12)

y la probabilidad de que reciba dos-o-mas impactos es:
Ple=2z,,p.t,a,,E)=1~-(1 +E_(zef,,8,t,a0)/Eo)exp{ —E(zef,ﬂ,t, a Y E,}  (13)
Aqui, z,ry A son la carga efectiva y la velocidad redﬁcida (con respecto a la velocidad de la
luz) del ion, respectivamente v ¢ es la distancia entre el centro del elemento y la trayectoria
de la PCP. P(z.;ft,asFy representa la fraccion de elementos sensibles activados por el ion
incidente y E(z;8,1,a4) es la densidad de energia promedio transferida al volumen sensible,
también llamada distribucién radial de dosis. El tamafio del volumen sensible a, es un
parametro del modelo que debe ser. ajustado y se puede determinar en base a datos de dosis-
respuesta del medio_'irradiado con PCP.

Para encontrar el efecto total producido por una sola particula o por un haz de
particulas con carga efectiva z.ry velocidad /7 es necesario llevar a cabo una integracion de
P(z.; B t,a0 Ey sobre todas las distancias # del eje de la trayectoria del ion hasta el alcance

maximo de los rayos delta #,,.. Esta integracion proporciona la seccion total de activacion
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otz B.as Eg) que es la probabilidad de que una sola particula active un elemento sensible en
un medio que contiene uno de esos elementos por unidad de area. La seccion se expresa

entonces de la siguiente manera :

Fonex

a(z,,0.4,,E,) = f 2mP(C, 2,5, 11,04, £y )t (14)
0

Si el medio irradiado es un cristal TLD-100 y la energia de las PCP no cambia
significativamente al atravesario, se considera que el dosimetro o detector es delgado y en
este caso se tiene un calculo de segmento de trayectoria. Cuando el detector es grueso, se
integra la ecuacion (14) sobre el largo de trayectoria de los iones incidentes. En ese caso, la
respuesta de un detector grueso donde las particulas con energia inicial 7; se detienen y

depositan toda su energia esta dada por:
R 0 ' )
&R=[odr= [0 /LdT (15)
o T

aqui R, T y L son el alcance, la energia y la transferencia lineal de energia (LET)
de las PCP en el medio irradiado. En este caso, se dice que el calculo es de trayectoria
completa.

3) Distribuciones radiales de dosis.

Esta teoria también ofrece un método analitico para encontrar distribuciones de
dosis alrededor de la trayectoria del ion incidente. Estas, son necesarias para evaluar
eficiencias TL relativas. En la seccion 1.2.D se discutiran distintos métodos de obtener

distribuciones de dosis incluyendo el dado por TST.
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4) Eficiencias TL relativa de LiF:Mg,Ti.
La respuesta de LiF :Mg,Ti muestra un comportamiento lineal-supralineal para la
sefial total (respuesta TL medida desde temperatura ambiente hasta 400°C) y los picos 5 y
7. De acuerdo a TST, este comportamiento se ha representado como la suma de dos
componentes, una componente de uno-o-mas impactos que describe la zona lineal y otra
componente de dos-0-mas impactos que describe la zona supralineal de la respuesta TL de
dosimetros TLDs mediante el ajuste de los parametros ¢, £ y la contribucion relativa de
cada componente (Larsson L. y Katz, 1976, Waligorski, M.P.R. y Katz, R., 1980a) . .
Cc;nociendo esto, la TST propone un procedimiento para evaluar eficiencias TL relativas de
PCP con respecto a radiacion gamma.
5) Respuesta TL a rayos .
Si un dosimetro recibe una dosis D; de radiacion gamma, su respuesta TL esta dada
por:
IL (D)) =bP(c =c,,D,/ Ey)+(1-b)YP(c =¢,, D,/ Ey) (16)
donde, segin la ecuacion (11) la probabilidad de que haya uno-o-mas impactos es :
Plc=1,4)=1-¢" (17)
y la probabilidad de que haya dos-0-mas impactos es :
Plc=2,4)=1-(1+ A" (18)
donde 4 = D/ E, es el niimero promedio de impactos por blanco. Los factores b y (1-5)

son las contribuciones relativas de cada una de las dos componentes y sus valores se

obtienen de ajustar la ecuacion (16) a la respuesta TL experimental a radiacion gamma.
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Como parte de los estudios realizados en el IFUNAM referentes a la respuesta
termoluminiscente de TLD-100 Gamboa-deBuen y colaboradores (Gamboa-deBuen, I. er
al., 1998b) aplicaron el método sugerido por TST ajustando a dos componentes las medidas
de larespuesta TL de radiacion gamma de **Co y encontraron & = 0.36 (figura 12). Este
valor es necesario para evaluar la respuesta a PCP mediante TST y posteriormente la
eficiencia TL relativa, Esto se describe en las siguientes secciores.

6) Respuesta TL a particulas cargadas pesadas.

La respuesta de un dosimetro a PCP se obtiene_{pediante la expresion : ,

TL,op = bk, +(1-b)k, (19)
donde &; y k> son las respuestas debidas a cada componente.
Para la componente de uno-o-mas impactos se tiene que la probabilidad de inducir un
proceso TL esta dada por la probabilidad de activar un elemento sensible :

k,=1-e =1-¢ ™ (20)
donde D, = FL es la dosis depositada por un haz de particulas que transporta una fluencia F
(nimero de particulas/cm®) y oy es la seccion eficaz de activacion para una sola particula. La
seccidn g; se obtiene mediante la ecuacion (14) o (15) segin que se realice un calculo de
segmento de trayectoria (detector delgado) o trayectoria completa (detector grueso). Para
ambos casos, la probabilidad de activacion se encuentra usando (12) y £y = Eyy.
La funcion k(D) es lineal hasta que se satura, es decir que la componente de un impacto de

la respuesta no produce supralinealidad para irradiacion con PCP para ningin valor de LET.
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Figura 12. Curva dosis-respuesta para la sefial TL total de TLD-100 expuestos a rayos ¥ de
%Co. Las lineas corresponden a ajustes de dos componentes (de 1 y 2 impactos)
usando el modelo de Katz, suponiendo diferentes contribuciones relativas. Se

indican los valores de b, Eoy, (1-b) y Eqs.
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Siguiendpl ell formalismo de Katz (Katz R., 1978), la componente de dos-0-mds impactos
incluye dog =x'nodos posibles de activacion del elemento sensible; el modo de activacion por
un solo i.c’;r;,:_ IT,, lamado “ion-kill”, y el modo de activacion a través de raycs delta
liberadosrp'()r distintos iones, [T, , llamado “gamma-kill”.

Enel caso de modo de activacion por un solo ion, el medio es activado por rayos delta
provenieﬁtes de un mismo ion durante su transito. La probabilidad de que un elemento
sensible no sea activado cuando el medio es irradiado con una fluencia £ es:

M=c @1) :
Este proceso sigue una estadistica exponencial y se interpreta como de un impacto impartido
por la particula cargada mas que por un solo electron.

La fraccion de la dosis depositada por el haz incidente que contnibuye al modo de

activacion por un solo ion es

=— (22)

aqui &, =118m, es la seccion eficaz de saturacion y corresponde a la seccion transversal
geométrica multiplicada por un factor que considera el efecto de los rayos delta que rodean
la trayectoria de la PCP y o, es la seccion eficaz de activacion para una sola particuia y se
obtiene aplicando la ecuacién (14) para segmento de trayectoria o la ecuacion (15) para
trayectoria completa. En ambos casos, se usa la expresion (13) para encontrar la

probabilidad P(z,,,5,t,a,,E,)con £o= Ep,.
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Para el caso de activacion por rayos delta provenientes de distintos iones, la probabilidad de

que un elemento sensible no sea activado es ;

I, =1-Plc=2 (=5)r
, =1-Ple=2, E, (23)
(1-R)FL , ,
donde P|c= 2,~—E——— se obtiene usando la expresion (18).
02

Entonces, tenemos qus la probabilidad de que un elemento sensible sea activado es

1-TLIT,, y la componente £, de dos-o-mas impactos de la respuesta TL esta dada por: |
k, =1-TLII, (24)

Una vez evaluados k; y k> se encuentra 71 pcp debid_a a PCP utilizando la expresion (19).

7) Método de cidlculo TST de eficiencias termoluminiscentes relativas .

De acuerdo a TST, la eficiencia termoluminiscente relativa de particulas cargadas
pesadas respecto de una radiacion de referencia es el cociente entre la sefial TL para PCP
dada por la ecuacion (19) y la sefial TL de la radiacion de referencia, en este caso radiacion
gamma, Fiada por la ecuacion (16), calculadas para una dosis baja Dy para la cual la

respuesta de ambas es lineal, esto es :

m = Ler Do) 5)
" TL(Dy)
Para poder evaluar esta expresion es necesario conocer los valores de algunos parametros

que se obtienen de ajustar a datos experimentales. Estos son :

- las dosis caracteristicas, Ey;, Eg; v la contribucidn de cada una de las componentes b y
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(1- b) que se obtienen de la respuesta a radiacion gamma.
- Ef tamafio del elemento de voluﬁ_i,en. sen;ible ag, que se obtiene de medidas de eficiencia TL

relativa de PCP respecto de gémiﬁa.'

El modelo TST ha tenido éxﬁfo"en diversas aplicaciones. Entre ellas : produccion de

radicales (Katz, R. and Huang, G—;R,_ 1989), lioluminiscencia (Bartlett, D.T. y ]Edwards,
A A 1980), inactivacion de enzin;as; y virus, (Butts, J.J. y Katz, R. 1967 y Waligorski,
MPR. et al, 1987), peliculas de tinte radiocromico (Hansen, J W. y Olsen, X.J., 1984),
termoluminiscencia, (Larsson, L. y Katz, R, 1976, Waligorf!d, MP.R. yKatz, R., 19802,
Waligorski, M.P.R. y Katz, R., 1980b), centelladores, emulsiones, RBE (efectividad
bioldgica relativa) de varios sistemas bioldgicos, etc.

Como se menciono previamente, TST se aplica ajustando ciertos parametros que son
el numero de impactos c, la dosis caracteristica Fy y el tamaiic de volumen sensible a;. En
general, se ha cuestionado el significado fisico del tamafio de volumen sensible y mas atin
en el caso particular de su aplicacion en termoluminiscencia. Al describir la supralinealidad
de los picos 5 y 6 de TLD-700, Waligorski y Katz (Waligorski, M.P.R. y Katz, R., 1980b)
encontraron valores de tamaio sensible de 100 A y 400 A respectivamente y sugirieron la
posibilidad de que a, estuviera relacionado con el espaciamiento entre impurezas en el
material. En referencia a estos resuitados, Kalef-Ezra y Horowitz (Kalef-Ezra, J, y
Horowitz, Y.S,‘ 1982) por un lado sugieren que estos valores podrian corresponder a
recorridos libres medios de los electrones secundarios generados por la radiacidn incidente

tanto en [a etapa de irradiacion como en la etapa de calentamiento pero indican que son
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mayores que lo esperado. Por otro lado, interpretan que TST no podria describir
correctamente la supralinealidad en LiF en base a volumenes sensibles ya que si se toma en
cuenta la dependencia de la supralinealidad con la energia de los electrones se requeririan
valores de a, enormes, del orden de 10° A . Finalmente, argumentan en contra del uso de
parametros que no tienen un significado fisico preciso y aportan el modelo TSTM que se
describe en la seccion L.2.B 2,

Tomando en cuenta que historicamente TST fue el primer modelo que abordé la
descripcion de Ia respuesta de un medio ante irradiacion con PCP, su buen desempefio en-
diversas aplicaciones, especialmente biologicas, y el hecho de haber sido utlizado en
termoluminiscencia, es necesario considerarlo en este trabajo. Debido a ello se usa el método
propuesto por TST para evaluar eficiencias TL relativas de PCP respecto de radiacion

gamma. En el capitulo IV se analiza el papel del parametro ao.
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1.2.B.2 Teoria de Estructura de Traz:is “Modificada”.

1) Generalidades

La teoria de estructura de trazas modificada {TSTM) propuesta por Kalef-Ezra y
Horowitz (Kalef-Ezra, J. y Horowitz, Y.S., 1982) toma corno base el modelo de estructura
de trazas (TST) pero hace énfasis en las grandes diferencias que se observan en el espectro
de energias y distribucion espacial de los electrones secundarios generados por PCP y por
radiacion gamma. Para una PCP de unos cuantos MeV/amu (energia cinética por nucledn,
amu = atomic mass unit), los electrones secundarios tienen energia promedio alrededor dg
500 eV, mientras que los rayos gamma del decaimiento de “*Co con energias de 1.17 y 1.33
MeV producen electrones que tienen en promedic una energia de 0.588 MeV (Attix, F.H.,
1986). De acuerdo a los autores, esta diferencia impide una comparacion directa entre la
respuesta a PCP y la respuesta a radiacion gamma. La TSTM requiere, para su aplicacion,
una radiacion de prueba que simule, lo mejor posible, tanto el espectro de energias como la
distribucion espacilal producida por los electrones secundarios liberados por las PCP, y

propone que la eficiencia relativa 7,.,, se obtiene evaluando la siguiente expresion :

W, ij Tf5 (D)D(r, 1, EY2nrdrdl

_ a
WPCP.r =Nsy Ruex rmex

Wre | [DCr.1,Ey2ardral
1]

0

(26)

donde 7, es la respuesta TL relativa de los electrones secundarios de las PCP respecto de

la obtenida con rayos ¥ de *Co. Wy W, son las energias medias requeridas para

producir un par electron-agujero en el medio por radiacién gamma y PCP, respectivamente.
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D(r,1 E) esla distribucién radial de dosis airededor de la trayectoria de la PCP, Ry Y Fomax

son las maximas distancias axial y lateral alcanzadas en la etapa de absorcion por los
portadores de carga emitidos por las PCP y fyD) la “ funcion dosis respuesta” TL medida
usando una radiacion de prueba adecuada y que esta dada por :

F(D)/D

F(D,)/ D, Z)

fs(D) =

Aqui F{D) es la sefial TL obtenida a una dosis D y (D) es la sefial TL obtenida a una dosis
baja donde la respuesta TL es lineal. A fyD) también se le llama “funcion de
supralinealidad™.

2) Radiacion de prueba

Encontrar una radiacion de prueba que reproduzca el espectro de energias y
volumen irradiado por los electrones secundarios de las PCP de manera exacta no es
posible. Las radiaciones de prueba a considerar como posibles serian: electrones de la
misma energia que la de los rayos delta, particulas beta provenientes de fuentes radiactivas y
rayos X de baja energia. Usar como radiacion de prueba electrones de energias
comparables a las de los rayos delta tiene el problema de no cumplir con el requisito espacial
ya que los alcances de las PCP de unos pocos MeV/amu son del orden de micrometros,
mientras que las de los electrones de unos pocos keV son del orden de cientos de
Angstroms. Este he;:ho, aunado a dificultades técnicas, elimina a los electrones como posible
radiacion de prueba. Kalef-Ezra y Horowitz, (Kalef-Ezra, J. and Horowitz, Y.S., 1982), han

usado como radiacion de prueba particulas beta de tritio que tienen Epa. = 18 keV ( E~6
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keV) aunque el volumeﬁ de irradiacion es airededor de 25 veces menor al irradiado por una
particula alfa de 4 MeV. Una radiacion de prueba adecuada son los rayos X de baja energia,
que cumplen aproximadamente con las condiciones mencionadas anteriormente. Ideairnente,
la radiacion de prueba deberia, ademds, tener una distribucion de dosis en profundidad
aproximadamente igual a la de la particula cargada pesada. Para ello, si se utilizan
dosimetros con espesor d mayor al alcance R de las PCP, la distribucién de dosis ideal debe
cumplir con ;

Dix) = { - (28)

con lo cual se simula, aproximadamente, la distribucion de dosis-profundidad de la PCP.

En este trabajo se utilizé como radiacion de prueba rayos X de energia efectiva 8.1 keV
medidos por Gamboa-deBuen y colaboradores (Gamboa-deBuen, I. ef al., 1998a). Su
“funcion dosis respuesta” o funcién de supralinealidad (ecuacion 27) se muestra en la ﬁgura
13. Esta funcion indica la desviacion de la linealidad en la respuesta TL de TLD—IOQ a ésta
radiacion en funcion de la dosis. Se discutira su papel en el valor de la eficiencia TL en el
capitulo IV,

J) Determinacién de 7;, .

El factor na;, en la ecuacion (26) es la respuesta TL relativa de los electrones

secundatios de las PCP respecto de la obtenida con radiacién y de *°Co. No es posible

evaluar este factor directamente usando los electrones secundarios generados por PCP
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Figura 13. Funcion de supralinealidad fD) para la sefial total inducida por rayos-X de 8.1
keV en TLD-100. (Gamboa-deBuen L. er al. 1998a).
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por lo que se obtiene mediante el uso de la radiacion de prueba. Kalef-Ezra y Horowitz,
(Kalef-Ezra, J. y Horowitz, Y.S., 1982), hicieron medidas con rayos X uitra suaves de 4.1y
4.7 keV y encontraron que la eficiencia TL relativa comparada con “’Co es muy cercana a la

unidad, siendo 7,, =097+£008 y 7#, =10910.07 respectivamente.

Para rayos X de 8.1 keV Gamboa-deBuen (Gamboa-deBuen, I, ef al., 1998a} también
obtuvo un valor consistente con la unidad siendo éste:
Mx, =1.04+0.08 (29}
4) Valores W, y Wecp _
En este trabajo se usaron los valores promedio #, =3397 eV y W, =36 eV
dados por Attix (Attix, F.H., 1986) y Fiin y colaboradores (Fiin, J., ez al.,, 1974),
respectivamente. Estos valores fueron obtenidos para vapor de agua y gases tejido-

equivalentes.




L 2.C Interaccion de Particulas Cargadas con Materia
1.2.C.1 Interaccion de Particulas Cargadas Pesadas con Materia.

1) Pérdida de Energia

43

Cuando una particula cargada pesada (PCP) penetra en un matenial, interacciona con

los atomos del medio vy pierde energia a lo largo de su trayectoria a través de diversos
mecanismos:

(i) Ionizacién y excitacion. Este es el principal mecanismo para la pérdida de energia de
iones a altas velocidades. Las PCP transfieren su energia a los electrones atomicos del
medio, llevando a algunos de los 4tomos a estados ionizados o excitados. A la pérdida de
energia debida a ionizacion y excitacion se le llama pérdida de energia electronica.

(ii) Colisiones nucleares. Los iones transfieren energia a los micleos blanco a través de
colisiones elasticas. Este mecanismo cobra importancia a bajas energias de las PCP. Se le
conoce como pérdida de energia nuclear.

(iit) Generacion de fotones. Este mecanismo tiene lugar solo a velocidades relativistas. Las
PCP emiten fotones al desacelerarse en el medio (Bremsstrahlung).

(iv) Para ciertas combinaciones de proyectil, energia y blanco, si la energia supera el valor
de la barrera coulombiana entre el ion incidente y un nilcleo blanco, se pueden presentar
reacciones nucleares.

Dentro del contexto de este trabajo son importantes los dos primeros mecanismos. Se

considera que el poder de frenado total es la suma del poder de frenado electronico mas ¢l

poder de frenado nuclear.
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a) Poder de frenado electronico

La descripeion del poder de frenado electronico se divide en tres regiones de
energia : energias bajas (I), intermedias (IT) y altas (III). (figura 14).

a.1) Regién de altas energias

Para PCPs con velocidades altas v > v,Z}” , (donde vo = ¢/137 concla
velocidad de la luz) 1a seccion de frenamiento electronico se representa por la formula de

Bethe (Bethe, H., 1930) : -

_1AE _2zZZ.e' 2mv’ 30
[Se]a - N Ax - mvl _ <I> ( )

donde ves la ve!oqidad del ion, Z; y Z; son los numeros atomicos del proyectil y blanco,
respectivamente, e es la carga del electron, N es la densidad atémica del blancoy mesla
masa del electrén. Aqui, {I) corresponde a la energia media de ionizacion del blanco que es
un promedio pesado de todos los procesos de ionizacién y excitacion de un medio dado y

usualmente se determina de manera experimental.
La expresion 30 para ¢l poder de frenado electronico se ha corregido considerando la

naturaleza cuantica del problema, efectos relativistas y otros, obteniéndose (Bethe, H A,

1953) :




Poder de F renado
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Regidn
I

0.02 0.20

Energia (MeV/amu) x Z 14/3

Figura 14. Esquema general del poder de frenado dE/dx para particulas :argadas incidentes
en un medio. Se pueden distinguir tres regiones de energia en [as que se aplican

distintas descripciones,
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_1AE Z}Ze' (vaz’] [ vzj vi C 6
S"'“NAx_ " In 7 ~In 1~-C2 — 35 73 (31)

Aqui, los términos que contienen v / ¢” son las correcciones relativistas, C/Z; s un término
dependiente de la velocidad que es importante a bajas velocidades y que se incluye para
corregir el poder de frenado por la no participacion de los electrones de las capas internas en
ionizacion y excitacion por proyectiles a bajas velocidades. El término &/ 2 corrige por el
efecto de densidad, importante solo a muy altas velocidades, que consiste en que el campo

eléctrico de la PCP incidente polariza el medio. ,

Un resultado basico de la teoria de Bethe es que la pérdida de energia es una
propiedad del medio, funcién de la velocidad del proyectil. La naturaleza de la particula
incidente entra s6lo como una propiedad de escalamiento Z; en la expresion 31. Esto
permite que se pueda encontrar el poder de frenado de un proyectil conociendo el de otro.

La expresion de Bethe se basa en la suposicién de que la particula se mueve mucho
mas rapido que los electrones atémicos del medio, por lo que sélo es valida mientras esta
suposicion se cumpla. A bajas energias, el término logaritmico se vuelve negativo y, por otro
lado, una particula cargada pesada comienza a capturar y perder electrones conforme se
mueve. Esto se discute mas adelante.

a.2) Region de bajas energias.
Las teorias que describen la pérdida de energia de iones con velocidades bajas,

v <<v,Z}”*, predicen un comportamiento de la pérdida de energia proporcional a la

velocidad. En esta zona, tanto el proyectil como el blanco son practicamente neutros. La -




teorfa de Lindhard-Schartf, (Lindhard J. y Scharff, M., 1961) propone la siguiente

expresion para la seccion de frenamiento electronico:

(32)

AE  1212Z]%Z, .
==

1
[SE(E)]LS = 7\[— (212!3 +Zzz/3)mm1uz

4.3) Region de energias intermedias

Cuando la energia del ion se reduce de modo que su velocidad es del orden de la,

velocidad promedio de los electrones orbitales, el ion empieza a capturar electrones, de '
modo que su carga nuclear Z es apantallada. No se cuenta con tratamientos tedricos
precisos en esta region de energia, pero el uso de una carga efectiva ha sido ampliamente
utilizado. De acuerdo a este concepto, la carga del ion se puede representar por una carga
efectiva. La carga efectiva incluye el estado de carga del ion, asi como los efectos de
apantallamiento y la perturbacion de los electrones del ion. La carga efectiva Z; se
introduce en la formula de Bethe sustituyendo a Z, para evaluar la pérdida de energia.
Existen varias expresiones semiempiricas para Z,s deducidas a partir de medidas

experimentales. Una de las més utilizadas es la formula de Barkas (Barkas, W.H., 1963):
Z,. = Z,[1-exp(- 125627")] (3)
donde 8 =v/c,
Medidas posteriores realizadas por Anthony y Lanford (Anthony, J.M. y Lanford

W.A,, 1982) sugieren la siguiente expresion:

49
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Z, = Z,J1- dexplaz;*viv, )| (34)

con A=116-191x10°Z, +126x10°Z2

(%)
A=118-75x107Z +4.53x107 Z}
aqui v, es la velocidad de Bohr y Zr el nimero atdmico del blanco.
Mas adelante se discutira brevemente la descripcion del poder de frenado en solidos
realizada por Cruz y colaboradores (Montenegro E.C. ef al., 1982), quienes proponen la

siguiente ecuacion para la carga efectiva:
Z, = Z,[1 - exp(- au)—1/ 60m exp(- 20m)] (36)
cona=Z" yu=v/v,.
El uso de la carga efectiva permite seguir usando la expresion de Bethe en la region de
energias intermedias.

Otra manera de describir el poder de frenada electrénico en la zona de energias
intermedias es mediante el uso de formulas semiempiricas. Biersack y Haggmark, (Biersack
J.P. and Haggmark L.G., 1980) sugieren la siguiente interpolacion que combina las

formulaciones de Bethe y de Lindhard-Scharff .

[S, Bk = 6.(E)s +68.B); 37

aqui, los subindices BH, LSy B abrevian Biersack-Haggmark, Lindhard-Scharff y Bethe,

" respectivamente.




51

Entre los estudios orientados a la descripcion del poder de frenado en solidos se
tiene el trabajo de Cruz y colaboradores (Montenegro E.C. ef af , 1982) que reportan una
ecuacion universal para el poder de frenado electronico de iones valida a energias no
relativistas en todos los blancos sélidos vy que no depznde de parametros ajustables. Los
autores deducen sus resuitados en forma semifenomenologica iniciando a partir de un
postulado fundamental (basado en el teorema aditivo de la teoria de probabilidades) que
permite asignar una estructura aditiva a la seccion de frenado electronica para todo el
intervalo de velocidades, considerando la probabilidad de ocurrencia de los diferentes
procesos que participan en el fenomeno de pérdida de energia, conforme la velocidad del ‘
proyectil cambia. {na vez que se establece la estructura general de la ecuacion, la deduccion
de su forma explicita se realiza tomando en consideracion los resultados de la aproximacion
de Born de ondas planas (PWBA) para ionizacion y excitacion (Montenegro, E.C. et af.,
1981) vy los resultados de Lindhard (Lindhard, J., 1954) y Firsov (Firsov, Q.B., 1959) para el
frenado a bajas energias junto con resultados de la teoria de carga efectiva y las correcciones
de capa de primer orden de Bethe (Fano, U., 1963). Adicionaimente, se imponen los limites
asintoticos apropiados al requerir que la ecuacion propuesta se reduzcea a la ecuacion de
Bethe para altas energias y a un comportamiento proporcional a la velocidad a bajas
energias. Esto conduce a los autores a proponer la siguiente ecuacion

(1-e™™ 1/ 6cme ™)’

s 38
(1-e™ -1/ 6ue™)’ %

F

S =127

[
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Aqui ayu son los descritos previamente en relacion con [a ecvacién 36 y §, es la seccion

eficaz de frenado para protones dada por :

S, =Kue™ +au tn{1+5u*) - (1 eruz)_1 + fut(1+ e )_3 - /3(;;u2)m (1 + gu2)4 / 6b°
(39)

donde B =a/95616Z,, Z, y Z; son el nimero atémico del proyectil y del blanco,

respectivamente. La constante K se obtiene de la teoria de Lindhard mientras que a y & se

obtienen de la teoria de Bethe :

a=8mll,Z,, b=4I, /{I) (40)

donde ay es el radio de Bohr, {/} el potencial medio de ionizacion para el 4tomo blanco e fy

la energia de ionizacidn del atomo de hidrogeno.
Los coeficientes restantes que entran en la expresion 39 estdn dados por :

c=ab
d=K/lc+b/2+Z;/9Z,

e = 3b%d(Z,*bd® +b* +d*) (41)
f=ce’ld
g=28/3¢c

Z, es el numero de electrones externos en el dtomo blanco con velocidad orbital del orden
de v, La expresion 38 es valida para velocidades no relativistas y para todas las
combinaciones de ion incidente en bianco solido y ha probado estar en buen acuerdo con

medidas experimentales cualitativa y cuantitativamente.




b) Poder de frenado nuclear

El poder de frenado nuclear sélo contribuye en un pequefio porcentaje al poder de
frenado total en la region de energias altas e intermedias pero es importante a bzjas energias.
El poder de frenado nuclear se obtiene generalmente de calculos que siguen los siguientes
pasos: 1) la determinacion de un po_tencial de dispersion proyectil-blanco adecuado; ii) la
determinacion de la seccion eficaz de dispersion elastica mediante un calculo de mecanica
clasica,; 1ii) la evaluacion de la energia transferida a los atomos blanco en colisiones elasticas.
Con respecto al primer paso existen distintas prescripciones, este problema ha sido analizado
con detalle por Ziegler y colaboradores (Ziegler et al., 1985). ‘
En general se acostumbra calcular potenciales para un gran nimero de combinaciones
proyectil-blanco y adoptar un potencial unico que provee una buena aproximacion a todas
las combinaciones. Ziegler y colaboradores obtienen una expresion universal para la seccion

de frenamiento nuclear:

_ 8.462x107" Z,Z,MS (&)

M MOZ 2 eV Natom/cm®) (42)
1 2 1 2
donde £ es la energia reducida dada por:
32.53M,E 43)

P2z, v MYZT A 2

y S.(#) es la seccion de frenamiento nuclear reducida dada por:

~ In(1+1.138¢) .
26 +.0136™ + 1965 |

para £ < 30: S (e)=
(44)
In(£)
2e

para &> 30: S, @)=
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2) Alcance

El alcance de una PCP es la distancia que viaja hasta llegar al reposo. El inverso det
poder de frenado da la distancia recorrida por unidad de pérdida de energia. Es decir, el
alcance R(T) de una particula con energia cinética 7" es la integral de esta cantidad hasta

energia cero:

R(T) = j: (- %] dE (45)

1.2.C.2 Interaccion de electrones con solidos.

Los electrones, siendo particulas cargadag como los iones, tienen también la
capacidad de ionizar y excitar a los 4tomos del medio que penetran. Las diferencias,
respecto de PCPs en su interaccion con la materia, se deben a que su masa es muy pequeﬁa,
su carga es constante y son indistinguibles de aquellos electrones con los que interaccionan.
Debido a su masa pequefia, cuando un electrén tiene una colision con otro electron puede
perder una fraccion importante de su energia. Como los electrones son indistinguibles, la
pérdida de energia se define tomando al electron de menor energia como el electron
golpeado. Por otro lado, para electrones con alta energia, las pérdidas de energia radiativas
(Bremsstrahlung) son mas importantes que en el caso de iones. Para el caso de electrones en
agua, .el umbral de energia a partir del cual las pérdidas radiativas comienzan a contribuir al

poder de frenado es alrededor de 50 MeV.
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En este trabajo, las PCPs con energias de algunos MeV por nucledn liberan
electrones de unos pocos lgeV. Para estas energias, solo contribuyen al poder de frenado
los eventos que provienen de colisiones electronicas.

Las interacciones de electrones con materia se clasifican en

i) interacciones elasticas que se refieren a la interaccién de un electron con un nticleo
del medio. Debido a la gran diferencia de masas, la pérdida de energia asociada a un evento
de este tipo es despreciable, pero el electrén sufre un cambio de direccion.

i) interacciones inelasticas que son eventos electron-electron; estos procesos se
dividen en eventos que conducen a la ionizacion y excitacion en las capas internas, y en
interacciones dieléctricas que involucran a electrones libres, electrones de la banda de
valencia e interacciones colectivas con plasmones. Las oscilaciones de plasmon resultan de
fuerzas coulombianas entre los electrones de valencia de un sélido. Si se tiene una
fluctuacion en la densidad de electrones de valencia, causada por ejemplo por el paso de un
electron de alta energia, se produce una fuerza de restauracion, que a su vez produce
oscilaciones en la densidad electronica.

Las interacciones de tipo inelastico son las responsables de la pérdida de energia de
los electrones y también ilevan asociado un cambio en la direccion del electron incidente.
Por su masa pequefia y las grandes desviaciones que pueden suffir os electrones al chocar
con nucleos del medio, sus trayectorias, a diferencia de las de PCP, son tortuosas. Esto se

ilustra de manera visual en la figura 15 que compara trazas de PCP y de electrones.




b)

un medio dispersor. Se muestra la
s electrones

Figura 15. Trazas de PCP (3) y de electrones (b) en

trayectoria de la particula incidente asi como la delo

secundarios generados.
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Al igual que para las PCP, Bethe (Bethe, H., 1930) describi6 el poder de frenado
suponiendo que los electrones pierden energia de manera continua al atravesar un material.

De acuerdo con Bethe, el poder de frenado para electrones en un medio estd dado por :

—(d—E—J =o', 2 L1 LIOOE (46)
e AE J

donde Ny, pv A4 son el nimero de Avogadro, la densidad y el peso atomico del medio,
respectivamente, y.J es la energia media de ionizacion que representa todos los posibles *
procesos que conducen a una pérdida de energia del electron. Esta es la llamada
aproximacion de frenado continuo (CSDA, por sus iniciales en inglés) y su validez ha sido
justificada (Inokuti, M., 1971).

Berger y Seltzer (Berger M.J. y Seltzer S M., 1964) proponen la siguiente formula

empirica para la energia media de ionizacion ./ :

=9.76+588Z " (47)

N

La expresion de Bethe deja de ser vilida a energias de los electrones menores que las
energias promedio de ionizacion y, en particular, el término logaritmico se vuelve negativo
para E < J/1.166. Rao-Sahib y Wittry (Rao-Sahib T.S. y Wittry D.B., 1974) extrapolaron

empiricamente la ecuacion de Bethe para bajas energias pero su método carece de bases
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fisicas y diverge cuando £ tiende a cero. Ritchie y colaboradores (Ritchie, R H. ef a/., 1969)
mostraron que es posible sumar por separado distintas contribuciones inelasticas al poder de
frenado.

En este trabajo se siguen en detalle las interacciones de los electrones con el medio
mirando por separado cada tipo de interaccion de acuerdo con la aproximacion de Fitting v
Reinhardt (Fitting, H.J.y Reinhardt, J., 1985). Esto se discutira en la seccién IL.2.B.

El alcance para electrones puede definirse igual que el de las PCP (ecuacion 45).

Esta definicion supone que la energia cinética de la particula cambia de manera continua

£

conforme se va frenando en el material. Esta suposicic'n; puede ser adecuada para PCP, pero
no lo es siempre para electrones que pueden perder una enorme fraccion de su energia en
una sola colision. Sin embargo, esta expresion se usa y proporciona un valor para el
“alcance”, que corresponde a la longitud de traygctoria promedio que un electrén viaja.

A partir de simulaciones Monte Carlo en agua se ha éncontrado que, en promedio, la
maxima penetracion se aproxima de manera gruesa a la mitad del alcance, entendido como

longitud completa de trayectoria (Turner J.E., 1995).
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L.2.D Distribuciones radiales de dosis.

Las distnibuciones radiales de dosis alrededor de la trayectoria del ion incidente
representan la etapa inicial del fenomeno TL ya que cuantifican la energia impartida al medio
por la radiacion. Su conocimiento es indispensable para la obtencion de la eficiencia
termoluminiscente refativa. Antes de describir los métodos tradicionales para la obtencion
de los perfiles radiales de dosis se hace referencia al espectro de emision de electrones

secundarios producidos por las PCP, que se necesita conocer para calcular las distribuciones

i

radiales de dosis.

L2.D.1 Seccién eficaz de emision de electrones secundarios.

Desafortunadamente, no existen medidas experimentales de secciones de emision de
electrones de baja energia producidos al irradiar la materia condensada con particulas
cargadas pesadas con energias del orden de unos pocos MeV/amu. Sin embargo, en la
literatura si se encuentran medidas de secciones doble-diferenciales en energia y angulo para
la emision de electrones en medios gaseosos que poseen propiedades de interaccion
similares a las del tejido para protones con energias entre 0.2 y 2 MeV. Los medios
estudiados son, nitrogeno molecular, vapor de agua, etano, metano, benceno, entre otros.
Algunas de las medidas mas utilizadas, que han sido adaptadas mediante correcciones por
densidad a materia condensada, son las de Toburen para protenes en nitrogeno, (Toburen,
L.H.,1971), figura 16, y las de Toburen y Wilson, para protones en vapor de agua (Toburen

L.H. y Wilson, W.E., 1977).
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Figura 16. Seccidn eficaz y espectro de emision de electrones por protoues en N;. (Toburen,
LH, 1971). |
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_+ Tambien, se pueden calcular estas secciones eficaces de manera analitica ¢
mcdrpormlas a calculos de distribucion radial de dosis como se describe para la TST.
L2.D.2 Distribucienes radiales de dosis tipe TST, método propuesto por

Katz y colaboradores.

La teoria de estructura de trazas propone un método analitico para la
obtencion de las curvas radiales de dosis requeridas por las ecuaciones 12 y 13. Para
calcular la dosis depositada por los electrones secundarios emitidos por las particulas
cargadas pesadas que interaccionan con los electrones atomicos del medio se utiliza la teoria
de Bethe (Bethe, H A., 1953, Fano, U, 1963). La energia de amarre de los electrones ‘
atomicos se desprecia y se describe la interaccion entre las PCP y estos electrones libres del

medio mediante el formalismo de dispersion de Rutherford. La energia de los rayos delta

(como son llamados los electrones secundarios mas energéticos) se describe por :

O = 2mczﬂ2(1 —ﬂz)#l cos” @ (48)
donde @ es el angulo de emision del electron con respecto a la direccion incidente en el
sistema de laboratorio. La seccidn eficaz diferencial para un electron, que es emitido en un

angulo polar entre 8 y A8, esta dada por :

4_2
272’z senf

49
met gt cos39d6 “9)

g, =

La ecuacion 48 muestra que los electrones de mayor energia se ernitent
preferencialmente hacia adelante, mientras que los de baja energfa se emiten en direccion

perpendicular a la trayectoria del ion incidente. La ecuacion 49 muestra que l4 mayoria de
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los electrones se emite a angulos mayores que 45°, En base a esto, TST supone, entonces,
que todos los electrones son emitidos perpendicularmente a la trayectoria de la PCP.
También, supone que los electrones viajan en linea recta y que pierden energia de manera
continua.

La seccion eficaz, para la emision de un electron con energia entre @ y Aw, esta dada

por:

Cp =" 77 2 (50)

Fi

y el mimero de elzctrones emitidos por unidad de longitud de trayectoria de la particula
cargada pesada es la seccion o, multiplicada por el nimero N de electrones por unidad de

volumen en el medio:

7k
o e (51)

dn=Noc,=N

Para calcular la energia que depositan los rayos delta la teoria de estructura de trazas hace
uso de una relacion de potencia entre el alcance y la energia de los electrones secundarios
obtenida por Hansen y Olsen (Hansen, JW. y OI.sen, K.J,, 1984) al ajustar a datos
experimentales y provenientes de aproximaciones tedricas en distintos medios fisicos
(Paretzke, H.G. y Berger, M., 1978, Ashley, J.C., 1982 y Cole, A., 1969)

y que tiene la forma :

r=—kw" (52)




63

donde 7 es el alcance de los electrones, p es la densidad del medio en g/em’®, & = 52x107"
g/(em” eV®) y @ =1.67. De acuerdo con esta aproximacion, el alcance maximo de los

electrones es:

(33)

aqui @, =2mc’p’/ (1 — ﬁ"") es la maxima energia transferida a los electrones por la PCP.

Usando esta formula, el poder de frenado de los electrones emitidos se deduce de la

siguiente manera: un electron con energia inicial @, y alcance r tendrd una energia residual

oy dada por:

a1 a1 at a™!
-1 t )
K K r r
después de viajar una distancia . El cociente diferencial da el poder de frenado a la distancia

t:

)
@ __, li[l—i) (55)

dt “ar\ r
La energia total , E7{z.; 3 t), depositada por los rayos delta, en el intervalo entre ¢ty 7 + dt de
la trayectoria del ion, es el producto del nimero de rayos delta y sus respectivos poderes de

frenado integrados sobre todas las energias. Esto lleva a ;

B

2 a
Zy 11 t
ET(zef,ﬂ,t)Z C#E;dt(lﬂr—J (56)

y la densidad de energia F(z.; 8.1) depositada en una rodaja cilindrica de drea 2mdt y de

longitud unitaria alrededor de la trayectoria del ion es :
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ET C ;1 1( t J
Elz,.B.t)= =7 _ |}~ 57
(ng p ) 2mdt 2n B ai’\ 1, 7

Esta es la distribucion de dosis para un blanco puntual ( tamafio de blanco a; =~ 0 ).

2zNe*

n
Aqui  C=—7—=246x10" 2
me

A >

n., p y A son el nimero de electrones por

molécula, la densidad y el peso molecular del medio irradiado, respectivamente.

Para el calculo de blanco extendido, la dosis al elemento sensible se calcula como la

4

dosis promedio en un cilindro de longitud unitaria, cuyo eje es paralelo a la trayectonia del

ion y con radio de tamafio a, obteniéndose (Hansen, JW. y Olsen, K.J., 1984, Hansen,

LW, 1984):
Ez,.B.ta,)= ;;'gl"r L:E(zf B0 Al a, Y ar (58)
4]
vy Ala)= para (to +1)>a
(59)
A(t,ao) =27 para (t0 + t) <a,

Para calcular la densidad de energia o dosis depositada por los electrones secundarios, se
utiliza la ecuacion (58) para distancias menores a 3ay y la ecuacion (57) para distancias

mayores a 3a,. La figura 17 muestra el resultado de calcular E (25 8.f) usando la ecuacion

(58) con ap=100 A,
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Figura 17. Distribucion radial de dosis E(z,,ﬁﬂ,t,ag) para helios de 5.3 MeV en LiF obtenida
de manera analitica segun el procedimiento de TST propuesto por Katz y
colaboradores usando a, = 100 A
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L2.D.3 Modelo quimico de estructura de trazas de Chatterjee ef al.

Este modelo, propuesto por Chatterjee y colaboradores (Chatterjee A. et al., 1973,
Chatterjee, A. y Schaefer, H.J., 1976, Magee, J.L. y Chatterjee, A., 1984) describe los
procesos quimicos que tienen lugar en tejido o en medios acuosos expuestos a radiacion
ionizante. Se distinguen dos zonas principales en las trazas producidas por PCP, el carozo o
“core” y la penumbra. El carozo es una zona central estrecha de radio r, donde la disipacion
de energia tiene lugar principalmente a través de procesos de excitacion y de oscilaciones .

colectivas de los electrones, se supone que la mitad de la disipacion total de energia ocurre

4

de esta manera. El radio del carozo esta dado por la condicién adiabética de Bohr :

- (60)

(47me* / m)
donde f=v/c, e y m son la carga y la masa del electrén respectivamente y » es la densidad
de electrones en agua, igual a 3 x 107 electrones/cmj.

La penumbra es una zona periférica, con radio maximo r,, que rodea al carozo. En la
penumbra, el deposito de energia ocurre principalmente en eventos de ionizaciones debidos
a los electrones secundarios liberados por el ion incidente en el centro del carozo. Las
dimensiones fisicas de la penumbra se determinan por el alcance maximo 7, de los
electrones liberados por las PCP que tienen energfas hasta un méximo igual a 2m7(1-£)" .
Se muestran algunos valores para r, y r, en la tabla I para trazas de PCP de distintas
energias incidentes en agua (Magee J.L. y Chatterjee, A., 1984).

Adicionalmente al carozo y la penumbra, se tiene el radio quimico r, que se encuentra en

la zona intermedia entre #, y r, y se determina por [a competencia de reacciones quimicas.
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La figura 18 ilustra esquematicamente una seccion transversal de una traza de PCP ¢n

agua mostrando los radios mencionados.

En el capitulo IV se hara referencia al radio del carozo y se corapararan los resultados

de este trabajo con los de este modelo.

Tabla I. Radio del carozo y radio de la penumbra para iones con distintas energias en agua

(Magee J.L. y Chatterjee, A., 1984).

Energia r. (nm) rp (nm)

(MeV/amu)
10 1.496 2.1x 10°
8 1.340 16x10°
6 1163 {1.1x10°
4 0.951 6.2x 10°
2 0.673 2.4x 10°
1 0.477 9.6 x 10'
0.8 0.426 7.1x 10'
0.6 0369 [48x10'
0.4 0.302 2.8 x10'
0.2 0.213 1.1x 10!




Figura 18. Representacién de la seccion transversal de una traza de una PCP en agua.
La region central es el carozo con radio r. ; el siguiente circulo indica el limite
del carozo quimico con radio 7, y el circulo mas extemo con radio 7, marca
* el limite de la penumbra.

68
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1.2.D.4 Distribuciones radiales de desis, método de Montret.

Montret, en su tesis doctoral, (Montret, 1980), hace un analisis del depasito de
energia en LiF por irradiacion con particulas cargadas pesadas, tomando como base el
trabajo previo de Fiin y colaboradores (Fiin, J., ef al,, 1973,y Fiin, J., ef al., 1974). Estos
autores se refieren a “energia primaria” como aquella energia liberada dentro de las
moléculas directamente por la particula incidente {esta liberacion de energia tiene lugar en
un carozo de radio def mismo orden de magnitud que el radio atomico y el deposito puede
ser de dos tipos, “energia primaria de excitacion”, y la energia que se requiere para super;r
la energia de amarre de los electrones emitidos). Por “energia secundaria” se refieren a la
produccion de electrones secundarios y al subsiguiente deposito de energia. Este modelo usa
la teoria clasica de encuentros binarios para el calculo del espectro de energias de los
electrones secundarios con distribuciones angulares, .de acuerdo a la cinematica clasica que
describe la interaccion entre una particula incidente y un electron libre. El deposito de
energia por electrones secundarios se calcula, de manera analitica, usando resultados
provenientes de simulacion MC realizada por Berger (Berger, M.J., 1971), que dan la
distribucion espacial de la energia depositada por electrones emitidos de una fuente lineal.
Este procedimiento, que no es valido para electrones con energia menor que 500 eV
(Berger, MJ., 1973), usa valores para el alcance de los electrones de acuerdo a la

aproximacion de frenado continuo (CSDA) dados por Cole, (Cole, A., 1969) e ICRU,

(ICRU,1970). Dentro del contexto de este modelo se hace, ademas, una particion de la
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energia depositada por electrones secundanos segun que ésta sea debida a ionizaciones,
excitaciones o vibraciones moleculares. Los célculos se realizan en agua. Este modelo se ha
usado para calcular valores promedio de W (la energia necesaria para crear un par de iones)
en varios gases. Las distribuciones radiales de dosis obtenidas de esta manera son similares a
las obtenidas mediante el método propuesto por TST (seccién .2.D.2) y se han aplicado a -
estudios de termoluminiscencia en LiF corrigiendo por densidad. En el capitulo III se
compararan estos perfiles de dosis con resuitados de este trabajo.

1.2.D.5 Distribuciones radiales de dosis obtenidas mediante simulacién Monte

¥

Carlo en gases tejido-equivalentes.

El método Monte Carlo es adecuado para estudiar el deposito de energia. La
principal contribucion, basada en teoria de estructura de trazas y utilizando simulacion
Monte Carlo se debe a Paretzke. El programa original MOCA desarrollado por Paretzke,
(Paretzke, H.(3., 1973), que posteriormente ha sido optimizado y actualizado, (Wilsoﬁ, W.y
Paretzke, H.G., 1980), fue escrito especificamente para vapor de agua y tiene las siguientes
caracteristicas:

B los procesos basicos considerados en los calculos para deposito de energia en el medio
son: ionizacién directa y excitacion por protones, dispersion elastica e inelastica de
electrones;

B se usa la aproximacion de encuentros binarios (Garcia, J.D., 1969) para calcular
secciones de ionizacion de capas internas y externas, asi como las distribuciones de

energia-de los electrones secundarios.
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B la distribucion angular de los electrones secundarios emitidos se representa mediante un
algoritmo basado en una aproximacion empirica a partir de los datos de Taburen,
(Toburen, L.H., 1971), para protones en nitrogeno ;

B la colision elastica de los electrones emitidos se trata usando la férmula de Rutherford
con correcciones de apantallamiento; los parametros de apantallamiento y la dependencia
angular se ajusta a datos experimentales en agua obtenidos por Bromberg (Bromberg,
J.P., 1970)

B las interacciones ionizantes se describen usando una férmula semiempirica basada en
datos de vapor de agua, (Schutten J. et al., 1966) y (Opal I.B. et al,, 1972) ;

B las transferencias discretas de energia al medio debido a electrones secundarios se
stmulan de la siguiente manera: entre dos interacciones sucesivas, elasticas o ionizantes,
se supone que el electrén secundario pierde energia a través de excitacion en uno o mas
cuantos de enérgia fija~ 5 eV. El numero de cuaﬁtos se obtiene del producto del pbder
de frenado parcial por excitacién y del recorrido entre dos colisiones sucesivas. El poder
de frenado restringido a excitacion se calcula restando del poder de frenado total el poder
de frenado para ionizacion y la energia cinética de los secundarios. Cada electron
secundario se sigue hasta que su energia es menor que 12.6 eV, que es el valor supuesto
para el potencial de ionizacién en el medio.

También Kramer y Kraft (Krimer M., y Kraft, G., 1993 y 1994, Krimer, M., 1995)

han desarrollado cadigos MC basados en TST que permiten estimar distribuciones radiales
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de dosis provenientes de irradiacion de gases (vapor de agua, gas tejido-equivalente o

propano) con particulas cargadas pesadas.

Sus calculos tienen las siguientes caracteristicas :

B El punto de inicio es la creacion de electrones a lo largo del camino de la PCP.

a Cada colision tonizante de una PCP con una molécula se trata de manera individual, con
un recorrido libre medio entre interacciones obtenido de acuerdo a la seccion eficaz total
parz este proceso.

B El angulo de emision y la energia del electron liberado se sortea de la seccion doblemente

&

diferencial apropiada.

B [a energia media de los electrones liberados es del orden de 100 eV, el maximo de esta
energia se determina por la cinematica de una colision binaria entre un proyectil y un
blanco. Para este intervalo de energias, un electron sufre miles de interacciones antes de
que su energia disminuya hasta un umbral de 10 éV debajo del cual deja de ser
considerado en el calculo.

W El transporte de electrones sigue los lineamientos dados en las referencias (Berger, M.J,
1963, Grosswendt B. y Waibel E., 1978, y Paretzke H.G. y Berger, M.J., 1978) . Las
interacciones basicas de transporte: de electrones son tratadas de manera mas simple que
con el método de Paretzke, pues consideran que la mayor incertidumbre proviene de la
inexactitud en la seccion de produccién de electrones por PCP.

B Cada interaccion de electrones se trata de manera individual tomando en cuenta:

dispersion elastica, ionizacion y excitacion.
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B Hasta donde es posible, los autores se basan en datos experimentales para la construccion
de tablas de secciones eficaces.

B Se hacen dos tipos de célculos, uno para PCP ligeras y sin estructura y otro para PCP
pesadas y con estructura.

1.2.D.6 Distribuciones radiales de dosis experimentales.

Existen algunas medidas experimentales de distribuciones radiales de dosis en gas
tejido-equivalente, nitrogeno molecular o propano para proyectiles ligeros e intermedios,
(Wingate C. y Baum J.W., 1976, Varma, M.N. et al., 1976, 1977, 1980, Varma, MN.y
Baum J W, 1980y Toburen L.H. et al., 1990). Las medidas de Wingate y Baum,
(Wingate, C.L., y Baum, J W., 1976) son de especial interés en relacion a este trabajo. Ellos
realizaron medidas de distribuciones radiales de dosis y transferencia lineal de energia
(LET) restringida radialmente para haces de protones y helios en hidrogeno y en gas tejido-

| equivalente, Estos autores usaron haces con energias entre 1 y 3 MeV provenientes de un
acelerador Van de Graaff. El método consistié en usar una camara de ionizacion larga de
forma cilindrica llena con gas tejido-equivalente o hidrogeno a una presién baja variable para
la medicion del LET. Para la determinacién de la dosis radial utilizaron otra camara de
ionizacion pequefia y movil con la cual midieron la ionizacion debida a electrones
secundarios alrededor del haz de particulas cargadas. Presentan resultados para tejido
simulado para radios entre 10 y unos cuantos miles de angstroms. Estas medidas son de
interés en estudios de efectos biologicos de la radiacion y también han sido utilizadas para

estudios de termoluminiscencia escalando a la densidad del material TL.
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En las secciones anteriores se ha hecho referencia a distintos métodos de obtencion de
perfiles de dosis radial ante irradiacion de un medio por PCP. En este trabajo se desarrolla
un método para encontrar distribuciones radiales de dosis en LiF similar a los métodos
descritos en la seccion anterior en cuanto al uso de la simulacion Monte Carlo, pero a
;iiferencia de éstos, el deposito de energia no se realiza en un medio gaseoso sino en LiF
considerando su naturaleza solida y siguiendo en detalle las interacciones de los electrones
secundarios generados por las PCP en el material. El tratamiento que conduce a la obtencion
de perfiles radiales de dosis en LiF se presentara en el capitulo 1L

Los perfiles radiales de dosis se identifican en ge-lieral con el simbolo D(r,LE) con 1.‘)
dosis, r distancia radial de la trayectoria de PCP, / distancia axial y E energfa inicial de la
PCP, esto es equivalente a la notacion E( z.;,8 t,a0) utilizada por el método analitico
propuesto por TST mostrado en la seccion 1.2.D.2 y en la cual se usa ¢ para referirse a

la distancia radial de la trayectoria de PCP.
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IL. METODO
.1 Métode Monte Carlo
La simulacion tipo Monte Carlo (MC}) utiliza nimeros aleatorios para encontrar la
solucidn de un problema. En este contexto el interés se enfoca a la descripcion de procesos
fisicos. La formulacion MC se da en forma directa cuando el problema fisico a resolver es de

naturaleza probabilistica, pero también se aplica con &xito a la resolucion de problemas de

naturaleza determinista o analitica.

£

A partir del desarrollo y accestbilidad de 1as computadoras rapidas, la simulacion MC
se ha convertido en una herramienta reconocida para realizar cierto tipo de calculos que no
permiten una aproximacion mas clasica. Se puede afirmar que, en la actualidad, los procesos
de simulacion en investigacion, y en particular los que utilizan el método Monte Carlo, son
un arma que permite obtener resultados de manera c§mplementaria a los aportados
experimentalmente, especialmente en aquellos casos en que las medidas no son realizables o
algunas variables asociadas no son controlables y, también, pueden constituir una alternativa
a los andlisis tedricos cuando un modelo analitico no existe o se encuentra incompleto.

La simulacién Monte Carlo es adecuada para describir la penetracion y pérdida de energia
de particulas cargadas (iones y electrones) en materia. La historia (trayectcria) de una

particula puede verse como una secuencia aleatoria de recorridos libres caracterizados por

cambios de energia y/o de direccion.
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En este trabajo, la descripcion de la etapa inicial del fendomeno termoluminiscente, en
la cual las particulas cargadas pesadas penetran en el material TL y depositan su energia (a
través de los electrones secundarios), se llevara a cabo mediante simulacion MC.

Los aspectos formales del método Monte Carlo, que a continuacion se discuten
brevemente, se pueden encontrar en forma completa en el libro de Rubinstein, (Rubinstein,
R.Y., 1981) y en forma resumida en el articulo de James, (James, F., 1980).

II.1.A Variables aleatorias y niimeros aleatorios.

II.1.A.1 Yariable aleatoria.

Una variable aleatoria es una variable que puede tomar mas de un valor (de un
intervalo continuo o discreto de valores) y para la cual el valor particular que tome no puede
predecirse de antemano. Adn cuando el valor de 1a variable es impredecible, la distribucion
de probabilidad de la variable puede ser conocida.

1L.1.A.2 Numeros aleatorios y psendo-aleatorios.

En principio, un numero aleatorio es simplemente un valor particular que toma una
variable aleatoria. Sin embargo, en estudios MC, frecuentemente, se usa la palabra aleatorio
con distintos significados. Aqui, se utiliza en referencia a secuencias de nimeros que, una
vez determinados, no son en realidad aleatorios en el sentido estadistico, pero que tienen
propiedades similares a una secuencia “verdaderamente aleatoria” (truly random). Se debe
distinguir entre secuencias de nimeros aleatorios verdaderos y nimeros pseudo-aleatorios.
Una secuencia verdadera de niimeros aleatorios es impredecible y por lo tanto

irreproducible. Una secuencia de este tipo solo puede generarse por medio de un proceso
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fisico aleatorio, por ejemplo decaimiento radiactivo, ruido térmico en dispositivos
electronicos, tiempo de registro de rayos cosmicos, etc. Utilizar un proceso fisico de este
tipo para un célculo de tipo MC estd justificado, pero en la practica resulta dificil construir
generadores fisicos lo suficientemente rapidos y, al mismo tiempo, precisos y sin ninguna
polarizacién. Los numeros aleztorios que se usan mas frecuentemente en simulaciones MC
son los famados nimeros pseudo-aleatorios. Estos, se generan de acuerdo a una formula
matematica rigida y reproducible y no son aleatorios en el sentido matematico, pero son
indistinguibles de una secuencia aleatoria verdadera.

I1.1.B Métodos de sorteo aleatorio.

El ingrediente esencial para realizar calculos de tipo Monte Carlo es el muestreo o
sorteo de las variables aleatorias con funciones de distribucion de probabilidad especificas
(FDP). En esta seccion se describen distintas técnicas para generar valores aleatortos de una
variable x distribuida en el intervalo (a,4) de acuerdol a una FDP dada p(x).

En general, los algoritmos de sortec se basan en el uso de nimeros pseudo-aleatonios &
distribuidos uniformemente en el intervalo (0,1).

En este trabajo se usa el generador congruencial simple multiplicativo :

R, =7'R,_ (mod2¥ -1), E=R /(27 - 1) (61)

gue produce una secuencia de nimeros, £ ,, uniformemente distribuidos en (0,1) a partir de
ung “semilla” R; (< 2°' - 1). Este generador posee propiedades aleatorias adecuadas (Press
W.H. y Teukolski A., 1992). En realidad, como es el caso para numeros pseudo-aleatorios,

la secuencia generada no es verdaderamente aleatoria ya que se obtiene a partir de un
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algoritmo determinista, pero es extremadamente improbable que las correlaciones sutiles
entre los valores tengan un efecto apreciable en los resultados de una simulacion. La
secuencia es periédica, con una frecuencia del orden de 2*', lo cual es lo suficientemente
grande para impedir la reiniciacion en una misma corrida de simulacion.

I.1.B.1 Método de transfermacién inversa.

Recordamos que una distribucion p(x) es una funcion positiva normalizada a la

unidad, esto es :
b
P20 y [ pooyax =1 - (62)

Esta definicion incluye distribuciones singulares como la distribucion & de Dirac, que es util

para describir las variables aleatorias discretas.

La funcion de distribucion acumulativa (FDA) de x se define por:
P(x) = | p(x ) (63)

Esta funcion aumenta monotonicamente desde P(a) = 0 hasta P(b) = 1 y por tanto tiene una
funcién inversa univaluada. La transformacion &= P(x) define una nueva variable aleatoria

que tiene lugar en el intervalo (0,1). La FDP 7 () de esta variable y 1a FDP p(x) estan

relacionadas por #(&) d& =p(x)dx, de modo que :

#© - 2] -1 &)

esto es, £ esta distribuido uniformemente en el intervalo (0,1).
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Se tiene, entonces, que si £ es un nimero aleatorio, la variable x definida por x = P'(&) est
distribuida uniformemente en el intervalo (a,6) con FDP p(x). La aleatoriedad de x se
garantiza por la aleatoriedad de & Conviene hacer notar que x ¢s la raiz (linica) de la

ecuacion ;
£= | p(r)ar (65)

a la cual se le llama ecuacion de sorteo de la variable x. A este procedimiento de sorteo se le
conoce como meétodo de transformacion inversa; es particularmente adecuado para FDPs
p(x) dadas por expresiones analiticas simples tales que la ecuacion de sorteo (65) pueda ser

resuelta analiticamente. Se toma como ejemplo la distribucion exponencial del recorrido

libre s entre eventos de dispersion :
|
p(s) = 7 exp(—s/47) (66)

Aqui Ar representa el camino libre medio entre interacciones. En este caso la ecuacion 65 se
resuelve ficilmente obteniéndose fa formula de sorteo :
s=-A4In(1-&)=-4.In¢ (67)
La Gltima igualdad se sigue del hecho que ! -£ es también un mimero aleatorio distribuido
en (0,1).
1) Distribuciones discretas.

El método de transformacion inversa también se aplica a distribuctones discretas. Se
considera que la variable x puede tomar valores discretos x = 1,....,/N con probabilidades

puntuales p;,....., py respectivamente. La FDP se puede expresar como :
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p(x) =3 polx—i) (68)

donde & (x) es la distribucion de Dirac. Aqui p(x) estd definida en un intervalo {a,5) con

a<1y#h>N. Lafuncion de probabilidad acumulativa correspondients es :

[]
P(x)=2p (69)

donde {x] denota la parte entera de x, i.e. el mayor entero que es menor que x. Entonces la

ecuacion 65 conduce a la siguiente formula de sorteo :

x=1 sié < p,
x=2 sip, <& <p +p,

(70)

x=j siy.p<é<Yp

Se definen las cantidades
Py=0, B=p, P=p +py, o . By = 2p, (71)
Para sortear x se genera un namero aleatorio £y se hace x igual al indice 7 de modo que :
P,<E<P (72)

Si el nimero N de valores x es grande, este algoritmo de sorteo puede ser muy lento por el

gran nimero de comparaciones que se requieren. Una manera simple de reducir el mimero
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de comparaciones necesarias s usar busqueda binaria en lugar de busqueda secuencial. El
procedimiento que sigue el algoritmo de bisqueda binaria es el siguiente

{1) Se asignan los valoresi=1yj=N.

(i) £=0[(G +/)/2].

(i) Si P < ¢, entoncesi =k ; de otra manera j = k.

(iv) Sij - i > 1, regresar al paso (ii).

(v) proporcionar el valor /.

Cuando 27 <N <2, el valor de 7 se obtiene después de n + 1 comparaciones. Este
numero de comparaciones es evidentemente mucho menor que el que se requiere cuando se
usa blisqueda puramente secuencial,

2) Distribuciones numéricas.

El método de transformacion inversa también puede usarse para sorteo aleatorio de
una FDP p(x) dada en forma numérica. Se supone que la funcion p(x) es fimta y continua en
el intervalo (a,b), y que los valores p; = p(x;) de la FDP para cada uno de lo; puntos del
dominio 0 <a=x; <x;<....<xy estan dados. Es importante notar que los puntos del
dominio estan dados en orden estrictamente creciente. Puntos repetidos ocasionarian errores
computacionales (overflows). Ademads, para evitar otro tipo de errores computacionales los
valores x; y p; deben ser estrictamente mayores que cero (aunque tan pequefios como sea

necesario para reproducir la FDP con la precision requerida). Si el dominio (a,5), donde p(x)

es diferente de cero, incluye valores negativos de x es necesario introducir fa variable
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desplazada x' = x - @ de modo de evitar tomar el logaritmo de ntimeros negativos (ver
discusion subsecuente).

Se considera que la FDP (continua) p(x) puede reconstruirse de manera precisa a
partir de la tabla (x;, p;) usando la interpolacion de tipo log-log lineal que se describe a
continuacion.

Explicitamente se supone que la FDP se puede aproximar por :

a;—-1
p(x) = p,.(xij sioox < x5 ¥ (73)

H
¥

lo cual da una funcidn lineal lisa a trozos cuando se grafica en una representacion log-log.
Cualquier FDP puede representarse en esta forma, siempre y cuando los puntos del dominio
x; estén espaciados adecuadamente.

Los parametros g, se determinan por {a condicion :

R
P = D (_;ri] (74)

que da

ln(p1'+l /pi)
g = — ez

' ialaam) ™

La funcién de distribucion de probabilidad acumulativa de la FDP interpolada es :

poo-p+fofl) @ 76)

donde P;=0 vy




83

a;-~1
x bl L
P=P_ + f,j ”, (-x—] ' s j>1 (77)

4
y €l indice i satisface las condiciones x; < x < x;.;. En particular, se tiene:
P(x)= P, (78)

Las integrales en las ecuaciones 76 y 77 se pueden evaluar analiticamente para dar :

R
o) a2y ] 100

i d;

(79)
=p.x, ln(x/x,.) si |al < 10
donde el valor de conexion 107 se introduce para evitar errores de computo cuando a, es

cercana a cero.
Para obtener la formula de sorteo para la FDP interpolada , ecuacion 73, se inicia

con la ecuacion 65. Introduciendo el resultado dado por la ecuacion 76 y considerando que

la FDP de entrada p(x) pueda no estar normalizada (i.e. Py # 1), se obtiene :

' ;-1 .
x X
. | — dx'= 80
R+Lp,[xj &, (80)
0, de manera equivalente,
x' ot
pl=| &'=dP., -P 81
Lpi(x) (r+l r) ( )
donde
_é:PN“Pi
T R.-E 52
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y el indice / es tal que
£ <dPy =B, (83)

Notese que 0 <¢ =1, Usando el resultado dado por la ecuacidn 79, la ecuacion 81 se
resuelve para x dando :

a@; %I'
_ Xisl . 12
X=X t[(x ) -1J+1 si |a,-|> 10

t
X,
=X, [-L'J si la;l<10™

(84)

Entonces, para sortear un valor x de la FDP interpolada se adopta el siguiente algoritmo :
(1) Se genera un ntimero aleatorio &.

(ii) Se determina el valor del indice 7 que satisfaga las condiciones dadas por ia ecuacion
83. El mimero de comparaciones necesarias para encontrar 7 puede minimizarse usando el
método de busqueda binaria descrito anteriormente.

(iit) Se calcula el valor de ¢ a partir de la ecuacion 82.

(iv) Se obtiene el valor aleatorio x usando las expresiones 84.

Este algoritmo de sorteo esti completamente especificado por las cantidades x;, a;y P,
(i=1, ... , N) que son las Gnicas que deben estar almacenadas en memoria. Por otro
lado, este algoritmo es exacto, i.e. la FDP de los valores x generados coincide con la FDP

interpolada dada por la ecuacion 73




Las rutinas SAMPLO y SAMPLT, usadas para la inicializacion y generacion de nimeros
aleatorios en la simulacion desarrollada en este trabajo se basan en este algoritmo
(Fernandez-Varea et o/, 1994).

I1.1.B.2 Método de rechazo.

El método de transformacion inversa para sorteo aleatorio se basa en una
correspondencia uno a uno entre valores x y £, lo que se expresa en términos de una funcion
univaluada. Existe otro tipo de métodos de sorteo propuestos por Von Neumann, que
consiste en sortear una variable aleatoria de una cierta distribucion (diferente de p(x)) y
sometiéndola a una prueba aleatoria, se determina si se acepta o se rechaza. Los métodos de
rechazo llevan a técnicas muy generales para sortear a partir de cualquier FDP.

Un método de rechazo estd completamente especificado representando la FDP p(x)
en la forma -

p(x) = Ca(x)r(x) (85)
donde 7(x) es una FDP, C es una constante > 1 y la funcién r(x) satisface las condiciones
0 < r{x) < 1. Bl algoritmo de rechazo para sortear de p(x) procede como sigue :
(i) Se genera un valor aleatorio x de 7(x).
(i) Se genera un numero aleatorio £ .
(i) Si &> r(x), ir a (i)
(iv) proporcionar x.
El paso (i) produce valores x en el intervalo (x, x +dx) con probabilidad n(x)dx, estos valores

se aceptan con probabilidad 7(x) y, por lo tanto, (aparte de una constante de normalizacion)
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fa probabilidad de proporcionar un valor en el intervalo (x, x +dx) es igual a p(x)dx como se

requiere. La eficiencia del algoritmo, i.e. la probabilidad de aceptar un valor x generado es:
r (x)z(x) 1 (86)
= | r(x)x(x)dx =—
£=) Fis .

Para uﬁa 7(x) dada, 1a constante C esta sujeta a la condicion C z(x) = p(x) para toda x, i.e.
P{x) nunca excede 7(x), ya que r(x) < 1. Graficamente, la efictencia es igual al cociente
entre las areas debajo de las curvas p(x) y Ca(x) que son 1 y C, respectivamente. El minimo
valor de C, que satisface la igualdad ' #(x) = p(x) para algun x, da la dptima eficiencia. Si’la
funcidn R(x) = p(x) / #{x) toma su valor maximo Rp.x €n ;l punto X = Xmax, la Optima

eficiencia se obtiene al hacer :

Rx)
R

C

il

r{x) = ‘ R (87)

max
de modo que 7{(Xme) = 1.

La FDP n(x) en la ecuaciéon 85 debe seleccionarse de tal manera que el algoritmo de
sorteo resultante sea lo mds rapido posible. En particular, el sorteo aleatorio de (x) debe
llevarse a cabo con rapidez, i.e. por el método de transformacion inversa. También, es
deseable una alta eficiencia pero no es decisiva. Se obtiene 100% de eficiencia solo cuando
#(xy=p(x) (pero e} sorteo aleatorio de esta FDP es justamente el problema que se desea
resolver); cualquier otra FDP da una menor eficiencia. La utilidad del método de rechazo
estriba en el hecho de que una pérdida de eficiencia puede ser compenséda por la facilidad

de sortear x de #(x) en lugar de sortearlo de p(x).
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I1.2 Descripcion de procesos de depdsito de energia en LiF

Con el fin de evaluar la primera etapa del fendmeno termoluminiscente inducido por
particulas cargadas pesadas es necesario describir los procesos de depasito de energia en el
material, esto conduce a la obtencion de distribuciones radiales de dosis en LiF solido.

1L.2.A Acoplamiento de transporte de iones y electrones mediante simulacion

Monte Carlo

Para describir el depdsito de energia en el material ante irradiacion con particulas
cargadas pesadas se utiliza la simulacion Monte Carlo acoplando transporte de iones con
transporte de electrones signiendo el método usado por Martin y Ghoniem (Martin, R.C. y
Ghoniem, N.M., 1987) modificandolo para fluoruro de litio. Generalmente, el transporte de
iones se basa en la aproximacion de colisiones binarias entre un ion incidente y un dtomo del
material (Ziegler, J. et al., 1985). En este trabajo el transporte de iones se simula como en el
cddigo Monte Carlo TRIPOS ( ChouP. y Ghoniem; N.M,, 1983, 1987) que hace uso‘ de la
aproximacion de la ley de potencia para ajustar al potencial Thomas-Fermi en la region de
altas energias y al potencial de Born-Mayer a bajas energias. El formalismo separa la
pérdida de energia en pérdida de energia nuclear y pérdida de energia electronica, pero no
sigue las interacciones individuales de los electrones con los que el ion incidente choca a su
paso sino que considera la pérdida electromica como una pérdida de energia continua al
medio. Sin embargo, dada la importancia que tienen los rayos delta en el proceso de

deposito de energia es necesario seguir con mayor detalle sus interacciones dentro del

material hasta que son frenados.
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IL2.A.1 Genéracion de electrones secundarios

A continuacior se describe el método utilizado dentro del programa de simulacion
para “generar” electrones secundarios, es decir generar computacionalmente electrones con
las caracteristicas que tendrian los electrones liberados por particulas cargadas pesadas al
interactuar con el medio.

Resulta cohveniente usar la teoria clasica de Bohr (Bohr, N, 1913, 1948) ala
descripcion del poder de frenado electronico a altas energias, en lugar de la teoria de Bethe,

ya que esto permite introducir la generacion de electrones secundarios. De acuerdo con la
I

aproximacion de Bohr, el poder de frenado electronico a altas energias (v>v,Z}"), se

expresa como sigue (Evans, R., 1955):

AE 27[2122284N1 T . 88
A m? T, (3%)

donde v es la velocidad del ion, v, es la velocidad de Bohr, Z; y Z, son los mimeros atomicos
del proyectil y blanco, respectivamente, ¢ es la carga del electrdn, ¥ es la densidad atomica
del blanco y m es la masa del electron. T, es 1a minima energia transferida y esta asociada
con el maximo parametro de impacto. 7T, representa la maxima energia cinética transferida

a una particula blanco dada por:

4mm,

o em )

max

con m, masa del blanco y E energia del ion incidente. Para un proton incidente de 3 MeV,

Tonax = 6536 €V,
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En el régimen de altas energias, la seccion eficaz para transferencia de energia esta

representada por la seccion de Rutherford entre el ion incidente y un electron del medio:

»\* dT
do = ”('z") T, = (90)

donde b es el parametro de impacto y T representa la energia cinética transferida por el
proyectil a la particula blanco. Esta relacion se muestra en la figura 19.
Si introducimos arbitrariamente una energia de corte 7, la ecuacion (88) para frenado

electronico puede escribirse de la siguiente forma :

—A—E——:Clng‘-"‘-:Cln Tows 1 , 0
Ax T T T,
%:Cln[%—J+Cln(Ti] (91)

donde C es la coleccion de constantes en la ecuacion 88. Las transferencias de energia con
magnitud mayor que 7, pueden mirarse como transferencias de energia discretas a electrones
secundarios de altas energias que pueden viajar lejos de la trayectoria del ion incidente, y las
transferencias de energia menores que T, representan transferencias de energia continua
cercana a la trayectoria. La funcion de distribucion de probabilidad para transferencias de
energia cinética a electrones esta dada por la ecuacion 90 y por la figura 19. En esta figura
se observa cérﬁo T, separa las transferencias en continuas y discretas.

La funcion de distribucion acumulativa (FDA) se obtiene de la siguiente forma :




frenado

Seccion de transferencia de energia

., transporte
electronico \
continuo discreto
. de electrones
M

Energia transferida al electron, T

Figura 19. Seccion eficaz de transferencia de energia de PCP a electrones, T. Se indica la
energia de corte T..
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donde 7 es la energia cinética transferida al electron. Aplicando el método Monte Carlo se
escoge aleatoriamente un nimero entre cero y uno y se iguala con la FDA, de modo que se
calcula directamente la energia 7'y se le asigna a un electron generado. Otro mimero
aleatorio se usa para asignar la posicion de este electron a lo largo de la trayectoria del ion,
entre colistones sucesivas del ion incidente con micleos del medio (colisiones nucleares). I.a
energia cinética del electréon generado se compara con la componente discreta de la pérdida
de energia electronica, es decir la fraccion de energia que sera usada para generar electrones
secundarios ( primer término de la ecuacion 91) entre colisiones nucleares sucesivas. Esta

comparacion da un peso relativo (w) a cada electron generado, dado por:

(93)

donde AE, es la componente discreta de energia y E. es la energia del electron. Si este peso
es menor que 1.0, la componente discreta de pérdida de energia electronica entre dos
colisiones nucleares del ion no es suficiente para generar electrones y ese electron se
desecha. Por el contrario, si es suficiente, la energia y posicién de ese electrén se almacena y
a la componente discreta se le resta esa energia, se repite el proceso de encontrar
aleatoriamente nuevas energias para tantos electrones secundarios como sea posible hasta
agotar la componente discreta. Se pasa a la siguiente colision nuclear del ion y nuevamente

se generan electrones secundarios. La generacion de electrones secundartos se realiza
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mientras el ion esté en el régimen de energias altas e intermedias (ecuaciones 30 y 40).
Cuando el ion se frena, se siguen las trayectorias de los electrones generados. Esto se repite
para un gran nimero de histonias.

1L.2.B Transporte de electrones.

Shimizu y Ze-Jun, (Shimizu, R. y Ze-Jun, D., 1992) resumen el progreso reciente en
transporte de electrones en solidos. Los mecanismos de interaccion de electrones se dividen
en elasticos e inelasticos. Las colisiones elasticas corresponden a interacciones entre un
electron v un nicleo del material, en este caso, litio o fluor. En estas interacciones, el

.
electron cambia su direccién pero la pérdida de energia asociada es despreciable debido a la
gran diferencia de masas. Las interacciones inelasticas involucran pérdida de energfa al
medio, asi como cambio de direccion. Los procesos inelasticos consisten de procesos de
ionizacién en las capas internas y de procesos dieléctricos con los electrones del medio.
Para poder evaluar la energia transferida al medio es .necesario seguir sus trayectorias. Esto

se realiza haciendo uso nuevamente del método Monte Carlo; primeramente se encuentra el

recorrido libre medio entre interacciones de la siguiente manera :

A==4, (8 = -(24") " 1n(8) (94)
donde £ es un nimero aleatorio en el intervalo (0,1) y 4 es el recorrido libre medio para
cada tipo de interaccion y 4, es el recorrido libre medio total.

El tipo de interaccion que tiene lugar se decide usando el método Monte Carlo :

P <¢<P (95)
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P, =0 P—@ sz[ml—Jri] P, = (1 : I\J-—l 96
0T 1_“1213 2_foti :ld, 3_;Lmt/1d+id+/lc_ ()

el
donde 4,, 4; y A4,  son los recorridos libres medios asociados con interaccion elastica,
dieléctrica e ionizacion de electrones de las capas ligadas, respectivamente. El recorrido libre

medio elastico total A, se encuentra a partir de A,,,, v de 4,,, Segun que se tenga una

interaccion del electrén con un niicleo de litio o con un nucleo de flior. Mas adelante se dan
las expresiones con las que se calcula cada uno de los 4, .
I1.2.B.1 Interacciones elasticas. .
La descripcion de la dispersion elastica, usualmente, se realiza erﬁpleando un
potencial de Rutherford apantallado. La seccion eficaz diferencial de Rutherford esta dada
. por la expresion :

do VA

ac _ ' ©7)
dQ 4E2(1 —cosf + 2a5)2

donde Z es el numero atémico del elemento blanco, £ y & son la energia y el angulo polar de
dispersion del electron, y a,'es un factor de apantallamiento. Esta es una expresion analitica
facil de introducir en una simulacion por lo que ha sido ampliamente utilizada pero deja de
ser valida para elementos con numero atomico grande (Z >30), especialmente en la region
de bajas energias. En rigor, considerando las propiedades ondulatorias de los electrones, la
seccion diferencial debe calcularse en base a la mecanica cuantica. Mott, (Mott, 1929)

dedujo la representacion relativista de la seccion eficaz diferencial como :

do 2 2
=) +le3) (98)
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con amplitudes de dispersion

F(8) = Z—;Eg[(u (™ —1) +1(e™ - 1)]3 (cos®) (99)

o

b ug |, L \pt
2(9) = 2K = (—e +e )B (cos9) (100)

donde &"y & son corrimientos de fase de la onda parcial /y P,(cos$) y P'(cosd)

son los polinomios de Legendre y asociados de Legendre, respectivamente.

En este trabajo, las interacciones elasticas de los electrones se simularon mediante la ‘
aplicacion de la siguiente aproximacion intermedia. Se utiliza la seccion de Rutherford
(ecuacion 97) pero se calculan los factores de apantallamiento a, tanto para el litio como
para el fluor a partir de secciones elasticas calculadas usando el método de ondas parciales
mediante los programas desarrollados por Salvat y Mayol, (Salvat F. y Mayol R., 1992). Los
valores de a, se calculan para un cierto mimero de energias, tanto para litio como para
flior y se-leen de una tabla . Se incorpord, en el programa, un mecanismo de interpolacion
para encontrar g, correspondiente a la energia del electrén. Teniendo a,, se calculan las
secctones elasticas para dispersion del electron con un micleo de litio y con un nicleo de
ﬂl’lofr, mediante ia ecuacion 97. A partir de ellas, se calculan los recorridos libres medios

elasticos para colisiones con un nicleo de litio ¥ con un micleo de flior en un medio con la

densidad atémica del LiF, asi como el recorrido elastico total. Para ello, se utilizan las

siguierdes expresiones:
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1 1

4 . eIy T

iy =
i Noel(h'}

(101)

1 I 1

Yy = +
ﬂ'el(:a:) A‘ei‘(h’) ’g"er( 12)

El cambio en la direccion del electron, después de suftir un proceso elastico, se

encuentra aplicando el método Monte Carlo (Fitting H.J. y Reinhardt J., 1985):

é, = arcco: 1———%-’;—'— (102)
°d 1+a5“éf

donde &, es un nimero aleatorio.

I11.2.B.2 Interacciones ineldsticas.

Las interacciones inelasticas se han tratado, frecuentemente, mediante la expresién
teorica de Bethe, (Bethe, 1930) para describir el poder de frenado de electrones en solidos.
En ésta, todos los posibles procesos de excitacion que conilevan una pérdida de energia
estan representados por la energia media de ionizacidn J (ecuacion 46). Esta es la llamada
aproximacion de frenado continuo (Continuous Slowing Down Approximation, CSDA) y
presenta algunos problemas, en particular, deja de ser vilida para electrones con energias

menores que 10 keV. Debido a ello, es necesario considerar las contribuciones inelasticas a

la pérdida de energia por separado.
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1) Ionizacidn en capas internas.
La jonizacion en capas internas suele ser tratada mediante la teoria de Gryzinski
(Gryzinski, M., 1965). De acuerdo a esta teoria, la pérdida de energia debida a un evento

inelastico de este tipo esta dada por :

dE _ oram L ETE mz/—E—~ PAlare B 103
&~ " YWE E+E, nLE}. 3T TYE, (103)

donde N es el niimero de atomos por unidad de volumen, #; es el mimero de electrones gn

la capa j, E; es la energia de excitacion de la capa j y  es la energia del electron secundario.
En este trabajo se usa la aproximacion propuesta por Fitting y Reinbardt, (Fitting, H.J. y
Rienhardt, J., 1985) ya que permite describir de manera conjunta tanto la ionizacion en
capas internas como los procesos dieléctricos con buenos resultados, en este caso la pérdida

de energia asociada con un evento de ionizacion en una capa interna esta dado por:

dr 1. | E
_E LW E 104
de AEID[I J (104)

I representa la energia de ionizacién promedio de las capas ligadas y A es un conjunto de
constantes que provienen de la expresion (103) para la pérdida de energia dada por
Gryzinski, Evaluando I,y 4 para LiF se tiene [,=218¢eV y 4 =240 eV¥A. El recorrido
libre medio asociado con jonizacion en una capa interna es :

=t (105).

- E
A IH[TJ
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El cambio en la direccion del electron dado por una interaccion de este tipo viene dado por :
sen’ 6 = L (106)
=7 :

2) Interacciones dieléctricas.
El formalismo tedrico que describe la dispersion inelastica de un electron que
penetra en un solido se basa en la funcidn dieléctrica. De acuerdo a este formalismo la

seccion eficaz diferencial para dispersion inelastica es (Shimizu, R, y Ze-Jun, D., 1992);

d*it 1 -1 11
d(AE)dg T:Ehn[a(q,w)] q _ (107)

aqui, la cantidad A" es equivalente a la seccion de dispersion inelastica G y un electron de
energia E = h’k* / 2m, sufre una pérdida de energia AE = h@ conectada con una
transferencia de momento %q. Aun cuando esta expresion es valida, a la fecha solo se han
_deducido valores teéricos de &(q,@) para los me£a]e§ de tipo gas de electrones [ibres. Sin
embargo, existen medidas experimentales de las constantes dieléctricas opticas,
£(0,@) para un gran niimero de materiales, (Pﬁ}ik,E.D. y Hunter, W.R., 1985). Existen
modelos opticos (Penn D.R., 1987, Fernandez-Varea et al., 1993) asociados al tratamiento
dieléctrico que construyen la funcion dieléctrica completa &(q,@) a partir de datos dpticos;

estos modelos llevan a la descripcion de todas las interacciones de tipo inelastico.

En este trabajo se sigue el tratamiento propuesto por Fitting y Reinhardt (Fitting,
H.J., y Rienhardt, J., 1985) haciendo uso exclusivamente de la funcion dieléctrica optica.
Siguiendo este tratamiento se describen por separado interacciones que llevan a ionizacion

de capas ligadas como se discutio en la seccion anterior y los procesos dieléctricos que
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incluyen interacciones con electrones libres, electrones de la banda de valencia e

interacciones colectivas con plasmones.
En las compilaciones dadas por Palik se tabulan el indice de refraccion, n, y el

coeficiente de extincion, £, para distintas energias. A partir de ellos se encuentra la funcion

pérdida de energia, Irr(—]jbﬂ, para ef LiF de la siguiente manera :

1L (L)

1
S A (108)
g g+ig (§,&)
realizando esta operacion se encuentra :
1.4 L (109)
£ g +e & +eé
entonces Im(—l-) -5 (110)
Y & g +g
Pero g=n"-k> y & =20k | (111)
por lo tanto
1 2nk )
rm[e] - —= (112)
&g (n2 + kz)

La funcién In{—],/e) para LiF se muestra en la figura 20. Las pérdidas de tipo dieléctrico se
restringen a un maximo de AE =100 eV, y pérdidas mayores se representan como ionizacion
de capas ligadas. Una vez conociendo esta funcién es posible encontrar {a pérdida de energia
asociada con una interaccion electron-electron de este tipo. Para ello se usa el método
Monte Carlo sorteando aleatoriamente el valor de la pérdida de energia dieléctrica a partir

de la funcién acumulativa :
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Figura 20

. La funcion pérdida de energia para LiF (Palik, E.D. y Hunter. WR,, 1985)
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AE 1
Im(— —) dk
o £

RCCE

(113)

donde &; es un numero aleatorio.

E! angulo 8, asociado a una interaccion dieléctrica se encuentra también aleatoriamente a

través de la siguiente relacion

E + E'-2(EE")*’ cosé,
£+ E—2(EE')"

% = TR E2(EE cost,
E+E—2EE)™

(114) -

donde &, es un nimero aleatorio, £’ es la energia del electron después de la colision (igual

ak-AE)y 6, estddado por:

hl 2
2E-AE—(ﬂ]

A0

con g, [2m, ~20 eV (Fitting H.J. y Reinhardt J., 1985).

(115)

cos Bf =

El angulo 6, se evalila usando la ecuacion 115 y 6, se obtiene a partir de :

E+F
cosé, ZW(I—B)+B (116)

con B dado por :

E + E'-2(EE)™ cosd,

(117)
E + E'-2(EE)™
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Los angulos de dispersion calculados para los distintos tipos de interaccién representan
desviaciones de la trayectoria original del electron. El angulo azimutal, también, se
determina aleatoriamente entre 0y 27 .

El recorrido libre medio dieléctrico se encuentra a partir del recorrido libre medio

total inelastico (para el cual existen parametrizaciones), sabemos que :

L i+-*}- 118
ﬂ’fne ‘2'.'.1' ﬂ'c ( )

donde 4,,, 4, vy A, son el recorrido libre medio total entre interacciones ineldsticas, el

ine >

#

recorrido libre medio para interacciones dieléctricas y el recorrido libre medio asociado con

ionizacion de capas ligadas, respectivamente.

El recorrido libre medio total para interacciones ineldsticas se evalua usando la

parametrizacion propuesta por Femandez-Varea ef al., 1992 :

y {Mﬁ {25 a,(£) +a[§” (119)

donde R es la energia de Rydberg (13.6 eV), y para LiF, N =0.612 moléculas por unidad de
volumen, Mf’ =3.0061 y los parimetros a; = 0.5718, a, =-69.65 y a; = 566.9 se obtienen
al ajustar la ecuacion 119 a los recorridos ﬁbres fnedios obtenidos mediante el modelo Optico
descrito por Fernandez-Varea y colaboradores (Fernandez-Varea, ef al., 1992).

Se han mostrado las expresiones necesarias para evaluar pérdida de energia
(ecuaciones 104 y 113), cambio en direccion (ecs 102, 106 y 114) y recorridos libres

medios (ecs 101, 105 y 118) para cada tipo de interaccion de electrones.
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I1.2.C Actualizacion de coordenadas de los electrones.

Cada vez que se sortea la pérdida de energia y el cambio en la direccion, se deben
actualizar las coordenadas del electrén. La posicion del ion entre dos eventos sucesivos al
generar electrones determina la direccion inicial de cada electron. Sea g, = (u,v,w) la
direccion inicial del electron y suponemos que esta dada respecto de un sistema de referencia
que no varia a lo largo de la trayectoria y que llamamos sistema de referencia de la muestra,
con cosenos directores u;, Vi Y w;; pd,» es unitario. Las ecuactones 106 y 114, que dependen
de la seccién eficaz diferencial para cada tipo de interaccion, determinan aleatoriamente el
cambio en 8. El angulo azimutal ¢ puede tomar cualquier valor entre 0 y 360°. Al sortear,
encontramos los 4ngulos 8y ¢ con que se desvia el electron de la posicion inicial en un
sistema de referencia cuyo eje z coincide con ladireccion inicial p; y que identificamos con
la tetra (r). En el sistema de referencia (r), la nueva direccion viene dada por:

P = (senfcosg,sen @sen @, cosb) (120)
Para proseguir con la simulacion es necesario conocer las componentes de ese vector en el
sistema de referencia de la muestra,
By =, w) (121)
La figura 21 ilustra ia definicion de coordenadas.
La matriz de cambio de coordenadas que pasa del sistema de referencia de la

muestra al sistemna de referencia (7) es
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- —

Uia

Figura 21. Relacion entre los cosenos directores y los angulos de dispersion.
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wi Wi ) 2
—— ~Vl-w
Ji-wr  Ji-w?
A={-—rt “ 0 (122)
=4 — -
Ji-w? {1-w?
u v w

que corresponde a una rotacion con angulos de Euler (Arfken, G., 1981) tales que

i
cosa = =
Vi-w?
cosf=w (123)
y=0
Por lo tanto B, =47p" (124)

Puesto que A es ortonormal, A™ = A", donde 4™ la matriz transpuesta de 4. Después de

operar, queda :

sen 9}
u'zucos¢9+[1uw2) (uwcos'¢—vsen¢)
1g vz
v-=vcosl9+[:ej]wzj (uwcos¢—-usen¢) (125)
vz
sen’ 6
w‘:wcosé?—(l_ 2] (l—wz)cosgé

Cuando w” es muy proximo a la unidad, el denominador en las ecuaciones 125 se hace muy
pequefio y ¢l célculo no se puede efectuar de esa forma. Sin embargo, en ese caso, el sistema
de la muestra y el sistema girado (r) practicamente coinciden; podemos considerar que

tiene la misma expresion en los dos sistemas :

u'=senfcos¢




105

Vv'= sen&sen ¢ (126)
W= cosé
wl
La figura 22 ilustra el cambio en la direccion de un electron.

IL.2.D Resumen del funcionamiento de la simulacion Monte Carlo.

En la simulacion MC desarrollada en este trabajo se describe el transporte de tones,
cuando las PCP estan en el régimen de energias altas e intermedias generan electrones
secundarics a los que se les asigna aleatoriamente energia v posicion. Esto se hace entre
colisiones nucleares sucesivas de las PCP. Para cada historia ‘de ion se siguen, y
individualmente, las trayectorias de los electrones secundarios. Para cada electron, con
determinada energia asignada, se encuentran los valores de los recorridos libres medios (rim)
asociados a cada tipo de interaccion, esto es rim eléético con un nucleo de hitio, rlm elastico
con un nucleo de flior, rlm elastico total, (ecuaciones 101), tim inelastico total, rlm
asociado a tonizacion en una capa ligada y rim ineldstico asociado a una interaccion
dieléctrica (ecuaciones 119, 105 y 118). Una vez teniendo estos valores de los rlm se aplica
primero la ecuacion 94 para encontrar el camino A recorrido por el electron y después las
ecuaciones 96 con las que se decide aleatoriamente qué tipo de interaccién tiene ese electron
a esa energia. Si la interaccion es elastica, se evalia el cambio en la direccion del electron, si
el evento es inelastico se evaliia la pérdida de energia y el cambio de direccion asoci:}dos de
acuerdo a las expresiones dadas para cada caso. Se actualizan las coordenadas del ‘éiectrc')n.

Cada vez que hay pérdida de energia, ésta se le resta a la energia que ter;x’a el electron

y se deposita en las coordenadas geométricas respectivas en rodajas cilindricas concéntricas




Figura 22. Trayectoria de un electron que interacciona en los puntos E,, E, y E,.
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alrededor de la trayectoria de la PCP incidente. Para este electron se repite el procedimiento
de sortear recorrido, sortear tipo de interaccién, encontrar cambio de direccion y, cuando es
el caso, la pérdida de energia asociada. Se sigue al electron hasta que le quedan 50 eV.
Cuando la energia restante es menor a 50 eV, toda la energia cinética se deposita locaimente
en la posicion geométrica que tiene el electron en ese momento. Se toma el siguiente
electron y se sigue su recorrido de igual modo al descrito y asi sucesivamente hasta terminar
con todos los electrones generados por una PCP. El procedimiento se repite para el namero

de historias de PCP que se consideren. Una vez terminado el calculo se obtiene densidad de

energia dividiendo la energia acumulada dentro de cada rodaja por el volumen de la rodaja.

El volumen de cada rodaja V(r,,) se calcula haciendo :
vir,) =v{r,.)-7(r.) (127)

y, como sabemos, para un cilindro de iongitudl- y radio 7 , el volumenes J/ (r;) =nlr®
De este modo se obtiene la distribucion radial de densidad de energia. Esta se puede
convertir a distribucion radial de dosis por ser mas conveniente en el analisis posterior al
aplicar el modelo TSTM. La dosis absorbida es energia por unidad de masa, y para LiF (con
densidad p = 2.635g/cm’), 1 Gy corresponde a 2.635 x 107 erg / A% Lasrodajas
cilindricas longitudinales alrededor de la trayectoria del ion se tomaron de ancho radial igual
a 1 Ay éstas se extienden lateralmente tanto como sea necesario dependiendo de las
energias maximas de los electrones generados, que dependen a su vez de la energia de la

PCP de acuerdo con la ecuacion 31. Por otro lado, también se divide la traza en segmentos

transversales, también cilindricos, en la direccion de penetracion de la PCP en el matertal.
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Estos segmentos tienen distinta extension radial va que la forma de las trazas de las PCP se
acerca mas a una forma conica que a un cilindro, pues conforme la PCP penetra va
perdiendo energia por lo que los electrones generados son menos energéticos y recorren
distancias laterales mas cortas (ver Fig.15 a). Esto permite un calculo correcto de la dosis ya
que se considera solo la masa irradiada (figura 23). La figura 24 muestra las rodajas
conceéntricas donde se deposita la energia. Para un caso tipico, protones de 2.94 MeV, se
consideraron 10 cilindros transversales entre su punto de incidencia y los 68 pm de su
alcance. La longitud de cada uno de los cilindros transversales se considero igual a 7.23 pm
encontrando al finalizar el calculo que el titimo cilindro sblo acumulo dosis en los primeros
2.84 um. El primer cilindro transversal se rompid en 2044 rodajas longitudinales que
alcanzan hasta 6400 A en distancia radial. Los siguientes cilindros transversales alcanzan
distancias radiales de 5200, 4600, 3700, 3200, 2700, 2100, 1745, 989y 360 A
respectivamexite.

La figura 25 esquematiza el procedimiento de simulacién Monte Carlo (programa
pcpe.for).

Una vez que se tienen las distribuciones radiales de dosis en LiF, éstas son utilizadas
dentro de los modelos TST y TSTM para la prediccion de eficiencias TL relativas. Esto se

discutira en los capitulos Il 'y IV.
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Figura 23. Traza de una PCP dividida en secciones cilindricas transversales.
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Figura 24. Cilindros longitudinales concéntricos en los que se deposita eaergia
alrededor de la trayectoria de [a PCP,
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Figura 25. Diagrama de flujo del procedimiento de simulacion Monte Carlo para la
generacion de electrones, transporte de electrones y deposito de energia.
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III RESULTADOS

Para confirmar la validez del procedimient» Monte Catlo y de las prediceiones tedricas
que se derivan de éste es necesario verificar sus resultados en distintas etapas, asi como
realizar pruebas de autoconsistencia.

HI.1 Validacion del método

En las simulaciones computacionales de procesos fisicos se requiere introducir de
manera artificial algunos parametros para poder implementar la manera en que el computo
proporcione resultados congruentes con lo que se observa experimentalmente. Ese es el C;SO
de la energia de corte de las PCP ya que para transferencias de energia mayores que la
energia de corte {ec. 91) se generém electrones secundarios que son los que depositan su
energia y llevan a la obtencian de perfiles radiales de dosts. La energia de corte utilizada en
este trabajo fue T, = 250 eV y con este valor se obtuvieron tos resultados preséntados. En el
capitulo IV se discutira con mas detalle su papel en los resultados obtenidos,

HI.1.A Espectro de energia de electrones secundarios

Una prueba de validacion del método Monte Carlo consiste en observar el espectro de
emision de electrones secundarios generados y comparar con datos existentes en la
literatura. La figura 26 muestra el espectro de energias de electrones secundartos obtenido
mediante la aplicacion del método descrito en la seccion 11.2.A.1 para 1000 historias de
protones de 1 MeV incidentes en LiF (calculo de segmento de traza). Para este célculo se
usd un segmento transversal de traza de 0.65 um de largo, que es aproximadamente un

vigésimo del alcance total de protones de 1 MeV en LiF. En esta distancia cada proton de 1
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Figura 26. Espectro de energias de electrones secundarios. La curva solida
representa la seccion eficaz para emision de electrones por protones de
1 MeV en N, medida por Toburen, (ToburenL.H., 1971). Las cruces
representan el numero de electrones generados por 10000 historias de
protones de 1 MeV en LiF en este trabajo.
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MeV pierde 0.036 MeV y genera del orden de 20 electrones secundarios. A cada electron
se le asigna aleatoriamente una energia entre Te = 250 eV ¥ T = 2190 eV. Enla figura 26
se compara con secciones de emision de electrones por protones en nitrogeno molecular
(Toburen, L.H., 1971) y el acuerdo es bueno. Esta prueba, también, se realizo para protones
y helios de varias energias, encontrando en cada caso buen acuerdo.

H1.1.B Fraccion de energia total del ion que se deposita por medio de los

electrones secundarios. )

Los iones no depositan el 100 % de su energia en el medio a través de los electrones
secundarios (Paretzke, H.G. et al., 1995) pues parte de su energia se usa en liberar
energias de amarre de los electrones y en excitacion de atomos neutros. En este trabajo, el
uso de la energia de corte permite separar la cantidad de energia que se deposita a través de
electrones secundarios. En la figura 27 se grafica la fraccion de energia del ion que es
depositada en el medio por los electrones secundarios generados mediante el procedimiento
de simulacion Monte Carlo, como funcion de la energia incidente tanto para protones como
para helios. Estos resultados estan dentro de lo esperado.

HO1.1.C Energia total depositada por electrones.

El valor total de la energia depositada por electrones se obtiene sumando el valor de
la energia que pierde cada electron en cada interaccion inelastica. Recordemos que una vez
que la energia del electron es menor que 50 eV, se considera que €sta se deposita localmente

en las coordenadas actualizadas del electron (ver IL.2.D). Al realizar un célculo para un ion
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Figura 27. Porcentaje de energia que se usa para generar electrones secundarios en un
calculo MC de traza completa, como funcion de la energia inicial del ion.
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especifico con energia inicial determinada se confirmé que el valor total de la energia
depositada en el medio es igual a Ia fraccion de energia del ion usada para generar electrones
secundarios. Esto es una prueba de autoconsistencia de nuestro procedirriento de simulacion
Monte Carlo.

HL1.D Alcances de particulas cargadas pesadas
Es importante verificar que la profundidad dentro del material a la que los electrones
generados por las PCP depositan su energia sea la esperada. Esto se relaciona con el alcance
de las PCP en el medio. En este trabajo, el transporte de iones utilizado (Chou, Py .
'Ghoniem, N.M., 1987) proporciona valores para el alcance de las PCP que caen dentro de
un 2 % de los alcances dados por el programa TRIM (Biersack, J.P. y Ziegler, J.F., 1989).
IIL1.E Alcance de electrones
Recordemos que, debido a lo tortuoso de las trayectorias de los electrones en un
medio, se tiene, por un lado, el concepto de alcance entendido como el largo de la
trayectoria total recorrida por el electron desde su generacion hasta frenarse, y por otro
lado, la distancia maxima que penetran. El alcance de .los electrones secundarios obtenido
- en este trabajo se muestra en la figura 28. Se compara con estimaciones independientes del
alcance de Bethe (ecuacion 45) para transporte de electrones (Fernandez-Varea ef al.,
1996). El acuerdo es 6ptimo siendo ésta una prueba mas de validacion del método. La
figura 29 muestra el promedio de la distancia maxima de penetracion de los electrones en
dos y tres dimensiones, obtenida en este trabajo. Se le llama penetracion en tres

dimensiones a la distancia entre el punto de la trayectoria de la PCP en que un electrén es




Alcance de electrones

en LiF (A)

8000 -

117

7000 -
elecirones en LiF T e

6000 * alcance de Bethe Nl,‘

1 x  MC distancia recorrida completa .
5000 " x

x * .
— .
4000 <
!'I!

] w®

3000 - x¥
™
»
*
2000 ™
o

- ;it"
1000 - o

- .l-!-,

mans
e AN EL A R S e a—|
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000

Energia e " (eV)

Figura 28. Alcance de electrones en LiF como funcion de su energia. Alcance de Bethe

para electrones en LiF (Ferniandez-Varea ef al., 1996) (®) y distancia total
recorrida por los electrones en LiF obtenida mediante el procedimiento MC (%).
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Figura 29. Promedio de {a penetracion méaxima de electrones en LiF obtenida en este trabajo,

en funcion de su energia considerando dos dimensiones (xy) y tres dimensiones
(xyz). Se compara con las relaciones entre energia y alcance del efectron usadas

en otros trabajos.
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generado y el maximo valor de 4/x* + y* +2z° al que ese electrén depositd energia. Se

le ilama penetracion en dos dimensiones a la distancia en el plano xy entre el punto déla

trayectoria de la PCP en que un electron es generado y el méximo del valor x* +y* al

que ese electron deposito energia.
En la figura 29 se observa que la penetracién en tres dimensiones resulta ser
aproximadamente dos tercios del largo de trayectona total recorrida. Se comparan ios

l
resultados de este trabajo con las relaciones lineal y de potencia entre energia y alcance que

han utilizado con frecuencia Katz y sus colaboradores al-aplicar TST (Hansen, JW. y :Ols‘en,
K.J., 1984). En el capitulo I'V se discutira con mas detalle la influencia de estos resultados
en los perfiles radiales de dosis.

IIL.2 Distribuciones radiales de dosis

El procedimiento de simulacién Monte Carlo desarrollado describe el depdsito de
energia en el medio siguiendo las trayectorias de cada uno de los electrones secundarios
generados por PCPs incidentes en LiF. Si estos calculos se realizan para un numero
suﬁcientemente grande de historias de PCPs, y por lo tanto de electrones, las distribuciones
radiales de dosis obtenidas seran equivalentes a las que se medirian experimentalmente. La
estadistica a utilizar en este trabajo se determind calculando para un nimero de historias de
PCPs tal que el resultado, es decir la curva de distribucion radial de dosis, fuese
independiente de la semilla y equivalente al producido por un calculo con un nitmero atin

mayor de historias de PCPs. Esto resulté ser del orden de 10* historias de PCP, lo que lleva
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a generar tipicamente alrededor de 107 historias de electrones para un proton de baja

energia.

Las distribuciones radiales de dosis son el resuitado principal del procedimiento Monte
Carlo, sin erﬂbargo, también constituyen pruebas de validacion del método por las
caracteristicas que exhiben. Se hari referencia a esto al presentar cada curva.

Las figuras 30 y 31 muestran resultados para calculos de traza completa realizados usando la
stmulacion Monte Carlo para protones de 1.43 MeV y helios de 4 MeV. En ellas, se

muestran distintas distribuciones radiales de dosis que corresponden a distintas ,

profundidades dentro del detector, ilustrando el efecto causado por fa dependenéia del poder
de frenado dE/dz con la energia y en consecuencia con z, la direccién en profundidad dentro
del material (ver figura 32). El caso de protones de 1.43 MeV se ilustra con 8 segmentos
hacia adentro del detector, en la misma figura se muestra el valor de la profundidad y la
energia ;11 inicio de cada segmento. El caso de helios de 4 MeV se ilustra dividiendo el
espacio en 6 segmentos, mostrando, también, los va.lorgs de profundidad y energia. El
hecho de que las distribuciones radiales de dosis exhiban este comportamiento constituye
otra prueba de validacion del método.

La figura 33 muestra un célculo de segmento de traza para helios de 3 MeV incidentes
en LiF comparado eon resultados de simulacion MC independientes en vapor de agua
(Kramer, M. y Kraft, (3., 1994) y con medidas experimentales en gas tejido-equivalente
(Wingate, C. y Baum, W, {976); ambos escalados a LiF. Las caracteristicas del cilculo

realizado en este trabajo son similares a las ilustradas en las figuras anteriores.
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Flgura 30. Distribuciones radiales de dosis de protones de 1.43 MeV en LiF. Célculo de
traza completa. La distancia total en la direccion z se dividio en 8 secciones
como se muestra. Las etiquetas de la curva se refieren al nimero de seccion.
Se indica la energia del protén conforme entra a cada seccion en distinta
profundidad en LiF. El alcance proyectado es de 21.2 um. | Gy corresponde

22.635 x 107" erg A™ en LiF (p = 2.635 g cm™).
=
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Figura 31. Distribuciones radiales de dosis de helios de 4 MeV en LiF. Traza completa.

En este caso, la distancia total en la direccion z se dividié en 6 secciones. El

alcance proyectado es de 14 um.
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Figura 32. a) Poder de frenado dE/dz en funcion de la energia para protones en LiF.
b) Poder de frenado dE/dz en funcién de la energia para helios en LiF.
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Figura 33. Célculo de distribucion radial de dosis (segmento de traza) ootenido en este
trabajo para helios de 3 MeV en LiF (linea solxda) comparado con medidas en

gas tejido-equivalente (Wingate C. y Baum I W, 1976) (o) y con calculos MC
en vapor de agua (Krimer M. yKraft, G, 1994) (.




La figura 34 muestra una curva de distribucion radial de dosis para un segmento de
traza para helios de 4 MeV en LiF comparada con un célculo analitico realizado por Montret
(Montret, 1980) en vapor de agua y corregido por densidad. Este ultimo calculo se realizo
segin el método descrito en la seccion 1.2.D.4 suponiendo pérdidas por ionizacion,
excitacion y vibracion, Se observa que las dos distribuciones difieren en magnitud y en forma
radial lo que es una indicacion de lo diferente que pueden ser los resuitados al aplicar
distintos métodos y de la conveniencia de realizar el calculo en LiF sélido.

La figura 35 muestra distribuciones radiales de dosis (segmento de traza) comparadfis
con calculos analiticos de acuerdo al modelo TST para blanco puntual (ecuacion 57) para el
caso de protones de 0.7 MeV y helios de 5.3 MeV. Para estos mismos casos, la figura 36
muestra distribuciones radiales de dosis promediadas siguiendo el método de caiculo de
blanco extendido (ecuacion 58) tanto usando las desis MC, como usando las analiticas
correspondientes a blanco puntual. Las diferencias entre las figuras obtenidas en este trabajo
y las provenientes del tratamiento analitico se discutiran en el siguiente capitulo.

1113 Eficiencias termoluminiscentes relativas, .modelo TST

El calculo de las eficiencias TL relativas de PCP respecto de radiacion gamma, de
acuerdo al modelo TST, se realiza mediante el procedimiento indicado en la seccion .2.B.1.
En este trabajo, se utilizaron las distribuciones radiales de dosis MC en LiF obtenidas
mediante el procedimiento descrito en 11.2 y ejemplificadas por las figuras 30, 31, 33 y 34,
Todos los estudios previos de TST aplicado a termoluminiscencia en LiF han usado

distribuciones radiales de dosis analiticas {seccién 1.2.D.2).
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Figura 34. Calculo de distribucién radial de dosis (segmento de traza) obtenido en este
trabajo para helios de 4 MeV en LiF (linea sdlida) comparado con calculo

analitico (Montret, M., 1980} (linea punteada).
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Figura 35. a) Calculo MC de segmento de traza para helios de 5.3 MeV en LiF (linea
solida) comparado con calculo analitico de blanco puntual mediante el método
TST (linea punteada) 7 .
b) Caleulo MC de segmento de traza para protones de 0.7 MeV en LiF
(linea solida) comparado con célculo analitico de blanco puntual
mediante el método TST (linea punteada)
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Figura 36. a) Calculo de blanco extendido usando distribuciones radiales de dosis MC
(segmento de traza) para helios de 5.3 MeV en LiF (linea sélida) y usando
distribuciones radiales de dosis analiticas (linea punteada) segun el modelo TST. -
b) Calculo de blanco extendido usando distribuciones radiales de dosis MC
(segmento de traza) para protones de 0.7 MeV en LiF (linea solida) y usando
distribuciones radiales de dosis analiticas (linea punteada) segtin el modelo TST.
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Los perfiles de dosis entran en las expresiones 12 y 13 para evaluar probabilidades de
activacion de 1-o mas y de 2-o mas impactos. Teniendo estas probabilidades, se calculan las
secciones de activacion correspondientes o; y o evaluando la ecuacion 14. Para esto, se
desarroll6 el programa kolt.for. Para un célculo de traza compieta, que se realiza cuando el
detector es grueso y la PCP deposita to&a su energia, este programa proporciona las
secctones de activacion o; y o> para cada segmento transversal en profundidad de la traza
de la PCP. Teniendo estas secciones de activacion, se integran para calcular o;R y o2R )
(ecuacidn 15) que, a su vez, son utilizados para el calculo de &; y 4, y la evaluacion de 7Lpcp
(ecuacion 19, seccion 1.2.B.1). Siguiendo el método descrito en la seccion 1.2.B.1 se obtiene
7L, y finalmente el valor de la eficiencia TL relativa (ecuacion 25). Para esta segunda fase
del calculo se desarrollé el programa efist.for.

Se obtienen valores de eficiencia TST para protones y helios de distintas energias en el
intervalo aproximado de 1 a 20 MeV por nucleén, que corresponde a LET en agua entre 2 y
34 keV/um para protones y entre 12 y 144 keV/um para helios. La figura 37 muestra los
célculos de traza completa para tres valores diferentes de ay, y se comparan con datos
experimentales medidos en IFUNAM (Gamboa-deBuen ef al., 1998b, Avilés, P. ef al., 1998,
Rodriguez-Villafuerte, M. et al., aceptado, sept. 1999). Los valores de a, son similares a los
usados con anterioridad por Katz y sus colaboradores (Waligorski, M.P.I.{. yKatz, R,

19804, 1980b). Los calculos tedricos describen la dependencia de las medidas de eficiencia

conel LET.
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Figura 37. Eficiencias TL relativas en LiF de protones y helios respecto de radiacién gamma
de ®Co en funcién del LET en agua. Se muestran medidas experimentales y
predicciones del modelo TST usando las distribuciones radiales de dosis

calculadas en este trabajo con distintos tamaiios de a,.
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ITL4 Resultados del modelo TSTM

II.4.A Eficiencias termoluminiscentes relativas, modelo TSTM

Para obtener valores de eficiencia termoluminiscente relativa de acuerdo al modelo
TSTM es necesario evaluar la ecuacion 26. Esto se hizo utilizando las distribuciones de
dosis D(r,l,E) en LiF calculadas para protones y helios de distintas energias en el mismo
intervalo descrito en la seccién HIL.3 y se usaron rayos X de 8.1 keV como radiacion de
prueba. La funcién de supralinealidad f41} de esta radiacion de prueba fue medida
rectentemente en IFUNAM (Gamboa-deBuen et al., 1998a) v se mostré en la figura 13. #
El programa etax.for lee los perfiles D(r,/ ), correspondientes a cada segmento en
profundidad de la traza de la PCP y con ellas integra, radialmente y en profundidad, los
valores del numerador y del denominador de la ecuacion 26 y proporciona el valor de la
eficiencia TL de PCP respecto a radiacion gamma de ®Co de acuerdo al modelo TSTM.

La figura 38 muestra las eficiencias termoluminiscentes relativas como funcion del LET
comparandolas con las medidas realizadas en IFUNAM. El acuerdo es satisfactorio para los
dos iones estudiados. |

[I.4.B “Radio de saturacién”

Dentro del mbdelo TSTM es posible definir un “radio de saturacion” o, “radio del
carozo” como aquel radio que limita la region de la traza cercana a la trayectoria de PCP,
donde la dosis depositada es mayor que la dosis alta para la cual la funcién f{D) tiende a
cero. La figura 13 indica, extrapolando a dosis altas, que el valcr de esta dosis es

aproximadamente 2 x 10* Gy. El radio de saturacion cambia a medida que la PCP penetra




10 ¢
©
i
O 1
wlnanl
©
-
QO P
v
o
a
@
Q.
-
0.1
0.01 1 'ENWERET| I Lodoaassal i ra aasaal el b 1
107! 10° 10! 10° 10°

LET(keV/um)

Figura 38. Eficiencias TL relativas en LiF de protones y helios respecto de radiacion gamma
de ®Co en funcién del LET en agua. Medidas experimentales y predicciones del
modelo TSTM usando distribuciones radiales de dosis MC y la f{D) proveniente
de rayos-X de 8.1 keV. ' '
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en el material, tal como lo muestran las figuras 39 y 40. En estas figuras se observa la
dependencia del radio de saturacion respecto de la profundidad de la PCP en el medio (eje
zcuterdo) y de la energia de la PCP (eje derecho). Los ejes verticales indican en direccion
hacia abajo el aumento en profundidad y la correspondiente disminucion en energia de la
PCP.

HL4.C Integral de dosis acumulada

La figura 41 muestra los valores de fa dosis acumulada en funcion de la distancia
vadial de la traza, asi como el valor acumulado del producto de f5(D)-D, cantidades ‘
importantes en la evaluacién de la eficiencia (ecuacién 26) , para un segmento de traza de
protones de 1.43 MeV en LiF. Se aprecia como la mayor parte de la dosis, el 85 %, se
deposita en distancias menores que 200 A para protones de baja energia.

IIL4.D Efecto de la eleccion particular de f«D)

La eficiencia termoiuminiscente relativa obtenida mediante la aplicacion del modelo
TSTM depende de la distribucion radial de dosis y de la funcion de supralinealidad f£D)
de la radiacion de prueba utilizada (ecuacion 26). Se realizaron calculos con distintas
radiaciones de prueba para evaluar el efecto que esta eleccion puede tener en el valor
calculado de la eficiencia. La figura 42 muestra 5 distintas funciones, siendo f{D), la
correspondiente a rafos—X de 8.1 keV; f{D); corresponde a una funcion igual a uno para
dosis bajas, igual a una constante mayor que uno en un intervalo de dosié intermedias, y

subitamente toma el valor de cero en la zona de dafio y saturacion. Las funciones f{D); y

fAD)s son iguales a uno en un intervalo amplio de dosis cayendo bruscamente a cero para
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Figura 41. Integral acumulada de la dosis y del producto D - f{D) en funcion de la distancia

radial de la trayectoria de la PCP para protones de 1.43 MeV (segmento de
traza).
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dosis mayores que 5x10° y 3x10° Gy, respectivamente. Finalmente, la funcién f{D)s esta
dada por valores experimentales para LiF expuesto a radiacion beta de *H (Kalef-Ezra J. y
Horowitz Y.S.. 1982). En las figuras 43 y 44 se observan los valores de eficiencia en funcion
del LET en agua obtenidos para protones y helios utilizando las funciones mostradas en la
figura 42. Puede observarse que esta eleccion puede influir de manera importante en el valor
de la eficiencia calculada.

ITL.S Energia de corte

Si se varia la energia de corte T, lo que cambia es la energia minima con que son
£

generados los electrones secundarios. Como se menciono ﬁreviamente en este trabajo se uso
T. =250 eV y con este valor se obtuvieron todos los resultados mostrados. La figura 45
muestra 3 distribuciones radiales de dosis calculadas para 1000 historias de protones de 0.7
MeVenLiFcon T, iguai a 100, 200 y 300 V. En esta figura se observa que a a menor T,
se tiene una dosis mayor en la zona cercana a la trayectoria de la PCP. En el capitulo IV se

hara referencia a esta figura al discutir la influencia de T, en los valores obtenidos de

eficiencia TL relativa,

En el proxime capitulo se discuten en detalle todos los resultados obtcnidog y Sus

consecuencias.
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helios respecto de gammas en LiF con el modelo TSTM

140




103

Dosis (Gy)

wd
o
(&)

10"

Protones 0.7 MeV

a: T.=100eV
b: T.=200eV
c: T=300eV

'“10 — "'"'1'00
r(A)

Figura 45. Distribuciones radiales de dosis para protones de 0.7 MeV en LiF
obtenidas con distintos valores de T..
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IV DISCUSION

En este capitulo se analizan y discuten cada uno de los resuitados presentados

en el capitulo II.

IV.1 Validacién del método

IV.1.A Espectro de energia de electrones secundarios

Respecto a la generacion de electrones secundarios se observa en la figura 26 un muy
buen acuerdo entre el espectro de energias calculado en este trabajo (seccion I1.2.A.1) y los
datos experimentales (Toburen, L.H., 1971). Esto otorga confiabilidad al método seguido en
cuanto a la generacion de electrones secundarios, tanto en sus asignaciones aleatorias de
energia como en el nimero de electrones con energias dentro de un intervalo determinado.
Se observa también en la figura 26, que no se generan electrones secundarios de energias
bajas; esto se debe al uso de la energia de corte T., que en este caso se optimiz6 a 250 eV,
para permitir el mejor ajuste a las eficiencias TL relativas lo que se discutira mas adelante.

IV.1.B Fraccién de energia total depositada por electrones secundarios

Un segundo resultado importante de validacion del método es el porcentaje de energia
inicial del ion incidente que se usa para generar electrones secundartos y que, por lo tanto, se
deposita alrededor de la trayectoria. La figura 27 muestra este porcentaje en funcién de la
energia inicial de protones y helios usando T. =250 eV. Se sabe que iones con energias

entre 0.5 y 100 MeV/ amu depositan alrededor de 65 a 75% de su energia inicial a través de
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la imparticion de energia cinética de sus electrones secundarios (Paretzke, H.G. ef al,,
1995). Los porcentajes encontrados en este trabajo estdn en buen acuerdo con lo esperado.
IV.1.C Energia total depositada por electrones secundarios
El hecho de comprobar que toda la energia que se separd mediante la energia de corte
para generar electrones secundarios es depositada demuestra la autoconsistencia del método,
permite eliminar la posibilidad de introducir errores provenientes de energia no tomada en
cuenta y conduce a obtener resultados confiables de las distribuciones radiales de dosis.

IV.1.D Alcances de particulas cargadas pesadas

£

Las distribuciones radiales de dosis deben ser correctas tanto en distancia radial como
en profundidad. Al confirmar que ¢l procedimento MC proporciona alcances de PCP
comparables (dentro de un 2%) a los que se reportan en la literatura, se valida el depdsito
de energia en profundidad.

IV.LLE Alcances de electrones

Los alcances de los electrones definen la distancia radial maxima a la que se deposita
la energia y por lo tanto su importancia es ﬁmdamentai en el calculo de distribuciones
radiales de dosis. Los resultados del alcance MC entendido como distancia total recorrida
por los electrones se muestra en la figura 28. Aqui se comparan estos alcances con los
resultados MC de transporte de electrones dado por Fernandez-Varea y colaboradores
(Fernandez-Varea J M. et al., 1996) mostrando un excelente acuerdo con estos Ultimos, lo

que valida el procedimento MC. Sin embargo, es importante recordar que en realidad las
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trayectorias de los electrones son tortuosas y fa cantidad que define qué tan lejos
radialmente de la traza del ion llegan los electrones es ef promedio de la penetracion méaxima
(para muchos electrones de la misma energia). Esta cantidad, obtenida con el procedimiento
MC desarrollado en este trabajo, no es un resultado de validacion sino uno de los resultados
de nuestro tratamiento y se muestra en la figura 29 para dos y para tres dimensiones.

Se comparan con dos relaciones entre la energia y el alcance de los electrones utilizadas por
la TST, una relacion de potencia (ecuacion 52) y una relacion lineal (ecuacion 52 pero con

a=1y k= 10" g/lem*eV ). En la siguiente seccion se hara referencia al papel que juegan

estas cantidades en los perfiles de dosis.

IV.2Z Distribuciones radiales de dosis

Pasamos ahora a discutir las distribuciones radiales de dosis obtenidas mediante la
simulacion Monte Carlo.

Las figuras 30 y 31 muestran, para el caso de trayectoria completa, distribuciones
radiales de dosis calculadas con el método MC en LiF para protones de 1.43 MeV vy helios
de 4 MeV, respectivamente. Se muestran perfiles para ;/an'os segmentos en la direccion de
penetracion de las PCP en LiF. Las caracteristicas de estas curvas ilustran el efecto del
poder de frenado a lo largo de la trayectoria de las PCP . Observando la figura 32, el poder
de frenado electronico aumenta conforme Ia energia del ion disminuye hasta alcanzar un
maximo llamado pico de Bragg (situado a 100 keV para protones) antes de disminuir para

energias mas bajas. En las figuras 30 y 31 se observa que cerca de la trayectoria de la PCP,
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las curvas correspondientes a los primeros segmentos en profundidad de la traza (cuando el
ion tiene mas energia) muestran unas 10 veces menos dosis que los ultimos segmentos
(cuando el ion tiene menos energia y el poder de frenado es mayor). A distancias radiales
mayores, son los perfiles iniciales los que muestran mayores dosis debido a que sus
electrones secundarios se emiten con mayor energia cinética y viajan mas lejos. Nuevamente,
este comportamiento es una prueba mas de validez del métodc.

En la figura 33 se comparan resultados de distribucion rzdial de dosis MC para helios
de 3 MeV (este trabajo) con simulacién MC en vapor de agua (Kramer, M. yKraft, G., ,
1994) y con medidas en gas tejido-equivalente (Wingate, C. y Baum, JW., 1976) despues
de escalar a LiF por densidad y alcance de electrones, segiin el método descrito por Kalef-
Ezra y Horowitz (Kalef-Ezra J. y Horowitz, Y.S., 1982). La simulacion MC en LiF muestra
dosis mayores a partir de 6 A y una menor distancia radial alcanzada. Esto tltimo se puede
comprender en base a los distintos métodos de considerar el alcance de los electrones.

La figura 34 muestra distribuciones radiales de dosis obtenidas mediante el método
MC descrito en este trabajo para un célculo de segmento de traza de helios de 4 MeV en LiF
comparado con un célculo analitico en vapor de agua y corregido a LiF por densidad
(Montret, 1980). La gran diferencia observada en los valores de dosis aplicando estos dos
métodos diferentes sugiere la conveniencia de incluir la naturaleza solida de LiF al realizar el
calculo. Los resultados obtenidos en este trabajo mediante el procedimiento MC incluyen

fos procesos dieléctricos que no son considerados por Montret.
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Las figuras 35 y 36 nos muestran comparaciones, tanto para protones como para
helios de distintas distribuciones radiales de dosis obtem'das para blanco puntual y para
blanco extendido, respectivamente, usando tanto dosis MC como dosis analiticas segun el
modelo TST.

Para analizar estas figuras es conveniente recordar las diferencias entre los alcances de
electrones usados en este trabajo y los utilizados por TST. En este trabajo, la cantidad
relevante para el deposito de la dosis en las rodajas cilindricas concéntricas alrededor de la
traza de la PCP es el promedio de la penetracion maxima en tres dimensiones ( figura 29),
pues nuestra simulacion es tridimensional. Los célculos’i‘ST han utilizado para el alcance de
electrones tanto [a relacion lineal como la relacion de potencia mostradas en ta figura 29. Se
ha demostrado que la relacion de potencia conduce a obtener distribuciones radiales de dosis
que derivan en mejores acuerdos con medidas experimentales, por lo que esta relacion es la
que se usé para obtener las curvas de dosis TST mostradas en las figuras 35 y 36.

Se analizan ahora, con detalle, las figuras 35 a y b. Se observa que el calculo analitico
predice mayores dosis cerca de la trayectoria de la PCP, en esta zona, el resultado MC esta
influenciado por la energia de corte T, ( no se generan electrones con energias bajas), en la
zona intermedia el cilculo MC predice mayores dosis que el analitico y lejos de la traza esto
se invierte. Ademas, el calculo MC muestra que los electrones alcanzan a depositar energia a
dist;.ncias mas lejanas de la trayectoria de lo que predice el maximo alcance TST (ecuacion
35) rObservando la figura 29 vemos que para un electron con determinada energia, el

promedio de la penetracion maxima obtenido en este trabajo es menor que ¢l alcance dado
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por la relacion de potencia de la TST. Esto propicia que el depésito de energia en la zona
intermedia sea mayor para la distribucion de dosis calculada en este trabajo que para la dada
por TST. Se observa el mismo comportamiento para las distintas PCP mostradas. El caleulo
analitico de TST le va restando energia al electrén de manera continua y segun le va
quedando distancia por recorrer (en un plano normal a la trayectoria de la PCP, esto es an
dos dimensiones, seccion .I.2.D.2); por otro lado, en el calculo MC el electron tiem;.
aleatoriamente algunas interacciones en las que no pierde energia (elasticas) pero en las que
st recorre distancia en direccion tortuosa (tres dimensiones) y también tiene interacciones ,
inelasticas en las que si pierde energia y la deposita localmente antes de cambiar nuevamente
de direccion y seguir su transporte en el medio.

Respecto a las figuras 36 a y b, al hacer el calculo de blanco extendido, el método TST
aplana la dosis en la zona cercana a la traza mediante el parametro a,. Esta zona es la zona
de alta dosis donde se tiene saturacion y al aplanar se minimiza el efecto que tiene esta
zona en el calculo de las eficiencias termoluminiscentes. Como se observa, el efecto de
aplanar es equivalente para las distribuciones de dosis té,nto analiticas como MC. Las
diferencias en las formas de las distribuciones para radios mayores a a, son las mismas que
se discutieron en el parrafo anterior para las figuras 35 ayb.

IV.3 Eficiencias termoluminiscentes relativas, modelo TST

La ﬁgura 37 muestra medidas de eficiencia TL relativa para la sefial total de protones y

—

helios respecto de radiacion gamma en LiF comparadas con las predicciones del método
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TST para valores de a, de 50, 100 y 150 A. El acuerdo general es satisfactorio, a pesar de
que los datos parecen mostrar una dependencia mas suave con el LET que los valores
calculados. El mejor acuerdo con las medidas estaria dado por un tamagio de blanco entre 50
y 100 A.

Conviene recordar que el tamafio de volumen sensible a, aplana la zona de alta dosis
cercana a la trayectoria de las PCP donde se tiene saturacion (ver Fig. 36). Mediante el uso
de ay el modelo TST minimiza la contribucién de esta zona a los valores de la eficiencia.

Se encontré que estos resultados no cambian si se varia el valor de la energia de corte
en el procedimiento MC. R

1V.4 Resultados del modelo TSTM

IV.4.A Eficiencias termoluminiscentes relativas, modelo TSTM

La figura 38 muestra predicciones del modelo TSTM para los valores de eficiencias
termoluminiscentes de protones y helios respecto de radiacion gamma (*°Co) como funcion
del LET en agua. Podemos interpretar estos resultados en base a la ecuacién 26, los perfiles
radiales de dosis D(r,/, E) y la funcién f{D) mostrada en la figura 13. Las dosis mayores que
2 x 10* Gy (valor supuesto de la dosis alta para el cual la funcidn f{D) tiende a cero) se
multiplican en el numerador de la ecuacion 26 por un factor pequefio, lo que quiere decir
que las dosis muy cercanas a la trayectoria de la PCP no contribuyen de manera significativa
al valor de la eficiencia. De hecho, para un calculo de segmento de traza de protones de 1.43

MeV encontramos que ta mitad de la dosis se deposita en un radio menor que 50 A (ver Fig.

41) mientras que la mitad del valor de la eficiencia (ecuacion 26) proviene de regiones
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comprendidas entre 30 y 110 A. Las dosis comprendidas en el intervalo de 15 a 2.6 x 10°
Gy se multiplican por un factor mayor que uno (zona en la que /D) muestra
supralinealidad) y las dosis menores que 15 Gy, en las zonas mas alejadas de la trayectoria
de la PCP se muliiplican por uno. Entonces, el efecto de la funcion f£{D) es, por un lado,
eliminar contribuciqnes provenientes de Ja zona de saturacion de la traza, y por el otro,
aumentar el peso de aquéllas provenientes de una zona radial intermedia. El valor final de la

eficiencia es el resultado de un .equilibrio complicado entre las contribuciones del perfil de

.

dosis y la funcidn f{D)en la ecuacion 26.
Se observa un buen acuerdo entre las predicciones de eficiencia del modelo TSTM y
los valores experimentales mostrados, tanto para protones como para helios.

Estos resultados dependen del valor seleccionado para la energia de corte T, utilizada
para la generacion de electrones secundarios en el programa MC. Recordemos que estos
resultados fueron obtenidos con T, = 250 eV, esto es, los electrones secundarios se
generaron con energias entre 250 eV y la maxima energia posible transferida por la PCP de
acuerdo a su propia energia. Este valor de T, fue el que produjo el optimo acuerdo con los
datos experimentales tanto de protones como de helios. Si se varia el valor de T. entre 80 y
300 eV se encuentra que los valores calculados de la eficiencia varian en aproximadamente
20 %. El valordela eﬁ;:iencia viene de un balance delicado entre el numerador y el
denominador en ia expresion 26. Al variar T, lo que cambiamos es Ia energia minima que

tendran los electrones secundarios, (ver figura 45), los electrones de baja energia no pueden
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vigjar lejos de la trayectoria de la PCP, por lo que, si se disminuye el valor de T, aumenta la
dosis en la zona de saturacion y ésta no contribuye al valor de eficiencia.

IV.4.B “Radio de saturacién”

Se puede definir un “radio de saturacién” de la traza que limita la regién cercana a la
trayectoria de la PCP con valores mayores que el valor de dosis alta para el cual f{D) tiende
a cero. Como se discutio en la seccion anterior, la energia depositada dentro de este radio no
contribuye a la eficiencia. El valor de este radio cambia como funcion de la profundidad. De

las distribuciones radiales de dosis MC para trazas completas encontramos, por ejemplo,

que el radio de saturacion para iones de helio de 6.76 MeV va desde 38 a 60 A como
funcion de la profundidad, mientras que para protones de 2.94 MeV el radio de saturacion
varia entre 10 y 35 A (figuras 39 y 40). Se observa en estas figuras que el radio de
saturacion primero aumenta conforme la PCP penetra en el medio (y pierde energia) y.
despues disminuye al final de su trayectoria. Recordemos que el poder de frenado aumenta
conforme la PCP pierde energia, esto conduce a mayor dosis a mayor profundidad y esto a
su vez conduce a un mayor radio de saturacion. La disminucion en el radio de saturacion al
final de la traza se explica por el hecho de que en la parte final de 1a trayectonia la PCP
genera electrones con energia bajas que no pueden viajar lejos de la traza.

Se comparan ahora algunos valores obtenidos en este trabajo para el radio de
saturacion con los que predice el modelo quimice dado en la seccion 1.2.D.3 para el radio
del carozo. De la figura 40 se observa que para protones de 2 MeV se tiene un radio de

saturacion de 11 A (0.29 pg/em?) en LiF comparido con un radio de =~ 7 A en agua (0.07
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ng/cm®) dado por el modelo quimico (tabla I). En la figura 39 se observa que para helios
de 4 MeV ( 1 MeV/u) el radio de saturacion es de 45 A (1.1 pg/em’) comparado con ~ 5 A
(0.05 pg/cm®) dado en la tabla 1. De las diferencias observadas se deduce que el modelo
TSTM sugiere un radia de saturacién cuantitativamente distinto del que propone el modelo
quimico, pero cualitativamente similar. Es decir, en el modelo quimico el carozo es una zona
de la traza de PCP en medios liquidos, en donde la disipacion de energia ocurre por medio
de excitaciones y oscilaciones colectivas de los electrones mientras que en el modelo TSTM
para termoluminiscencia en soélidos el carozo o zona de saturacion es una zona de la traza
con alta dosis donde no se contribuye al valor de la eficiencia TL.

IV.4.C Integral de dosis acumulada

En la seccion IV .4, A se hizo referencia a la figura 41 que permite conocer en que
zona radial se ha depositado la mayor parte de la do;is asi como la region que contribuye de
manera mas importante al valor de la eficiencia.

IV.4.D Efecto de Ia eleccién particular de fD)

Por supuesto, la funcion fi{12) también influye en las predicciones de eficiencias TL de
acuerdo al modelo TSTM. Las figuras 43 y 44 muestran resultados de eficiencia como
funcion de LET para protones y helios, respectivamente, usando distintas funciones f{D)
dadas en la figura 42.

Se observa que, en realidad, la funcion f{D), proveniente de rayos X de 8.1 keV
describe optimamente las medidas, lo que sugiere que la seleccion de esta radiacion de

prueba es apropiada para estas PCP. Conviene enfatizar que esta f£D); fue obtenida
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siguiendo el mismo protocolo de horneado, lectura y almacenamiento en el uso de los
dosimetros que ¢l utilizado en las irradiaciones con PCP y rayos gamma que conducen a
la obtencidn de las medidas de eficiencia. |

La funcion f{D); proporciona un acuerdo satisfactorio para helios, no asi para
protones. La funcion f4D); muestra que una fiuncion igual a uno eliminando dosis mayores
que 5 x 10° en e calculo de eficiencia proporciona un acuerdo similar, aunque menos bueno,
que el dado por la funcion f{D);. La funcién f{D)s igual a uno pero que elimina las
contribuciones u |a eficiencia a dosis mucho mayores da resultados totalmente fuera de lo,
esperado. Finalmente, es importante hacer notar cuanto difieren de los valores
experimentalcs las eficiencias encontradas usando la f{D)s proveniente de rayos beta de ‘H

(Emax = 18 keV). En este caso, se tiene f{[?)s mayor que uno en una zona muy amplia de

dosis, lo que contribuye de manera exagerada al valor de la eficiencia.
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V CONCLUSIONES

En este trabajo se describen las interacciones de PCP y sus electrones secundarios en
LiF, considerando su naturaleza de estado solido. Se desarroll6 un programa de simulacion
Monte Carlo dezallado y completo de un proceso fisico dificil de medir. Este programa
describe la pérdida de energia de las PCP y de sus electrones secundarios al penetrar el
medio y permite evaluar el depésito de energia en LiF

Se han cbtenido distribuciones radiales de dosis de PCP en LiF cuya confiabilidad se
demuestra mediante diversas pruebas en las distintas etapas del procedimento de simulacion
Monte Carlo, en su reproducibilidad y, finalmente, en su eficacia al usarse dentro de los
modelos TST y TSTM. Estas distribuciones radiales de dosis son necesarias para la
evaluacion de eficiencias TL relativas y pueden resultar esenciales para adquirir un
entendimiento mas profundo de los procesos inducidos por PCP en LiF.

Se desarrollé software que implementa los métodos propuestos por los modelos TST
y TSTM, y que, usando los perfiles de dosis MC obtenidos en este trabajo, permite obtener
predicciones de eficiencia TL relativa de protones y helios de distinto LET respecto de
radiacion gamma.

Se encontr6 un buen acuerdo entre las medidas experimentales y las predicci'oné;:_de
eficiencia TL relativas, tanto usando el modelo TST como el TSTM que suponen (‘;uié fa

eficiencia TL depende, principalmente, de la etapa inicial de absorcién de la radiacion.:
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Se discutio la imporiancia del valor de la energia de corte utilizada en el procedimiento
MC y su efecto en los resultados.

Respecto del modelo TST se identifico la importancia del tamafio del volumen sensible
al minimizar el efecto de la zona de saturacion en los valores de efictencia.

Se analizo, con detalle, el modelo TSTM discutiendo la zona de saturacion sugerida
por el modelo, las regiones de depdsito de energia que contribuyen al valor de la eficiencia
y el efecto de la eleccion de la radiacion de prueba en las predicciones de valores de

eficiencias termoluminiscentes relativas. ,

El método desarrollado en este trabajo para calcular distribuciones radiales de dosis en
LiF se describe en (Avila, O. ef al., 1996). Los resuitados totales y finales que incluyen
perfiles de dosis, calculos TST y TSTM de eficiencias, analisis del modelo TSTM, radio de
saturacion, importancia de la energia de corte, etc. se publicaron en (Avila, O. et al., 1999).

Es evidente que es necesario contar con medidas de eficiencia confiables como funcion
de LET, asi como llevar a cabo investigaciones que involucren tanto la etapa de deposito

como la etapa de calentamiento, con el fin de entender mejor la termoluminiscencia inducida

por particulas cargadas pesadas.
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Programa PCPE

Este programa acopla transporte de iones con transporte
de electrones en LiF

Olga Avila

implicit integer*4 (i-n)
implicit real*8(a-h,o0-2z)
real*8 rnd

DIMENSION ALMACEN (50000, 6)

dimension c(4,5)

dimension asname (5)

dimension tcut(5),ge(5),xk(5),al2(5),am(5)

dimension tcutcm(5),egem(5)

dimension cn{4,35)

dimension gamma (5}, ip (5}

dimension eee(5),ea(5),eb(5),ec(5)

dimension entpt(5),estpt{5)

common/store/ iit(12:13,1000,1), record{1i2:13,1000,7)
common/final/erre(5),irre(5),irtr{5}),irab(5)
dimengion reee(5,5),ral2(5,5) o
dimension rc(4,5,5)

dimension oi(5),cst (5}, cbb(5)

common/elecst/ oii(5,5),asti(5,5),cbbi(5,5)
common/rcoil/ren(4,5,5), rxk{5,5),ram(5,5),xm2(5),z2 (5},

& rgamma (5,5) ,tsig(5),sgm(5),sm(4),cm(4),

& rea(5,5),reb(5,5),rec(5,5),xn(5),sbe(5),wd, be
common/plot/ x1(60),y1(60),v2(60),y3(60),vy4(60),y5(60),y6(60),

& 1bx (4),1lby(4),title1(5}),title2(5),1bb(4),1lcy(4),

& 11(4),12(4),13(4),14(4),15(4}

common/slice/zbmin(6) , zbmax(6) ,estpbn(6),slwide(6),s11(6)

parameter (nmp=500)
dimengion xe (nmp),dimxe (nmp)
common/csamp/x1 (nmp) , p (nmp) , a (nmp) ,ntab

common/screen/eli (50),asli(50),elf(50),asf(50)

dimension zgmin(é), zgmax(6)
common/rseed/rnd
real*8 rant
real*4 tstart, tend
real mw,nv
ENTRA LO DE SE -------mmm e e s m e e e e e e e m m i mmm —

agrego arreglos para graf

dimengion nbil (6)

dimension bing{101),vbing{101),rd (101}

dimension binen(6,101},vbinen{6,101),volrod(101),dosis(6,101)
dimension rad(101)

totdis=0.00 !SUMATORIA ACUMULATIVA
transd=0.0 !SUMATCRIA ACUMULATIVA
timtot=0.0

oF

digget=0.0
transs=0.0




nhien=0
jflag=1
zem=0.0
trod=25.e-8
0 0 T

co constantes para recorrido elastico
co por separado Li y F
5] o O

pi=4.*atan{l.)

conlli=4.*8.854e-12/(3.%1.6022e-19)
conif=4.*8 . 854e-12/(9.%1.6022e-19)
con2=4.*pi*25.9%4e4/(2.635%6.022e23)

kllk=0Q

C FIN SE DATO - mm o e e e e e e e e e e e e m e e m s e mm — = =
open(s,file='a.in', status="'0ld")
open(6,file="'a.out’,status="unknown')
open(l,file='li.as',status='0ld")
open(12,file='f.as', status="'0ld"')
open{(3,file='ima.dat', status="o0ld")
open{4,file='a.graf', status="'unknown')
open{l8,file='a.dos', status="'unknown')
open(l4,file='integ.out',status='unknown')

pi=4.0*atan(1.0)
nn=12
mm=13
one=11.0
tz=0.0
tdl=0.0
rhoz=0.0
rhotl=0.0
dis=0.0
iab=0
itr=0
ire=0
ere=0.0
dlsum=0.0

L T I I I =,

SO OO0
OO O OO0

CC
read (5, *) nm
read (5, *)zl, (z2{(1),1i=1,nm), xml, {(xm2(i),i=1,nm)
read(5,*) (xn{i),i=1,nm),e0,ed,be




read(5,*) {sba(i),i=1,nm),nhistorias,zth
read(5,9998) (asname{i),i=1,nm)
99498 format (a)
read(5,*) wd, alpha, efi, fact, rnd
read (5, *) cutoff, xmin, xmax, ymin, ymax, zmin, zmax, Semin
read(S *} wtmin, wtzmin, aklnum
read(5,*) zbminl, zbmin2,zbmin3, zbmin4, zbmin5, zbminé
read ( a,*) {(slwide (i}, i=1,6)

C TOMA VALORES PARA SE . ... ... ...t enennnnn.

co
co lee parametros as para 1i y £
co dipersion elastica de los se
co

do 111 1i=1,50
read(l, *}ee,asi
eli(i)=log{ee)
asli(i)=log(asi)
111 continue
do 113 §=1,50
read (12, *)ee,asi
elf (j)=1log(ee) -
asf (j) =log(asi)

113 continue

c

co lee energia,im(-1/eps) para perdidas
co dielectricas e inicializa sampl0

co

read (3, *)nxe

do 115 i=1,nxe

read (3, *)xe{i),dimxe (i)
115 continue

call samplQ(xe,dimxe, nxe)

amk=1837. *xml

C
if { rnd .eq. 0.0 )rnd=1
fact=fact+*e(
ed2=2*ed
write(6,8805)e0,alpha,ed, zth, nhistorias,nm, z1,xm1,
&(asname(i),i,zZ(i),i,me(i),i,xn(i),i=1,nm),cutoff{rnd, '
&semin,wtmin,wtzmin, zbminil, zbmin2, zbmin3, zbmin4, zbmin5, zbminé
co
Co ....para mas de un material poner en el format nm antes de parentesis
co

8805 format(' e0=',el3.6,/,' alpha=',£6.3,/,' ed=',£7.3,/,' zth=",
&213.6,/,' number of histories studied',i5,/,' number of species in
& the medium',is5,/,' zi=',£7.3,/,! xml=',£7.3,/,2(1x,a8,/,' z2(',

2,)=',£7.3,/," xm2(',i2,")=',£f10.5,/,"' xn(',1i2,')=",£10.5,/)
&,/,'cutoff =',£9.2,/,' seed =',£7.2,/,' se wmin en =',£8.2,/,
&' min se weight =',f6.3,/,' discrete en cutoff term =',£6.3,/,
&'slices start at (microns):',/,6el3.2,/)

zbmin (1) =zbminl

zbmin (2) =zbmin2

zbmin {3} =zbmin3 Sy

zbmin(4) =zbmin4g

zbmin (5) =zbmins

zbmin (6) =zbming




do 32 nml=1,6
zbmax (nml) =zbmin{nml) +slwide (nml)
zgmin (nml) =zbmin (nml) -5000.

32 zgmax (nml) =zbmax {(nml} +5000.
xnn=0.0
do 100 i=1,nm
if ( 2z2(i) .lt. 13.0 ) o0i(i)=12.0+7.0/z2(i
if ( 22(i) .ge. 13.0 )} oi{i)=9.76+58. J/zz y¥*1.,19
cst(i)=5.0 .
if ( z1 .1t. 3.0 ) cst(i)=100%z1/z2(1i)

chbb (1) =2%1837.*pi*xml*zl**2*z2 (i} *14 .4**2%xn (i)
100 Xnn=xnn+xmn{i)
piat=1/xnn**(0.333333)
do 110 i=1,nm
110 sgm({i)=1/piat
do 200 i=1,nm
am (i) =xml/xm2 (1)
al2(1)=0.4683/(21**(2./3.)+22(1)**(2./3.)}**(0.5)
gamma(i)=4*am(i)/(1.+am('))**2
ci{i, i} =0.5*%1 ,5708*%a12 (i) **2*am (i) *(z1*z2(i}*28, 8/a12 (1)) **2
c(2,1)=0.327*1.5708*a12 (i) **2%am(i)**(0.5)*(z1*z2 (i) *28. 8/a12(1)
(3 1)=1.309*%1.5708*312 (i) **2*am(i)** (cm(3))
& *(zl*xz2 (1)*28.8/a12 (1)) **(2./3.)
c{4,1)=24*1 ,5708% ,209%*%*2
do 210 k=1,4
if ( k .ge. 4 ) c(k,i)=ctk, 1)
if ( k .1t. 4 ) c(k,i}=c(k, i) *sm(k}
210 cn{k,i)=c(k,i)*xn (i)
k{i)=xn(i)*1.212*%z2(i)*z1**(7./6.)/xml**0 5/
& (21** 66666+z2(1)**0.66666)**1 .5
write(6,8810) (c(kk,1i),kk=1,4),a12(i},am{i),xk{i)
8810 format (4el4.6,/,7x,3el4d.5)
eee(i)=2z1l*z2(i)*14. 4/a12(1)/(1+am(1)}
ea(i)=0.0234*{a12(i)/.209) **3* ( (xmi+xm2 (i) ) /xm2 (i} ) **2*eece (i)
eb(i)=0. 0369*eee(1)
ec{i)=5.0%ceea (i)
write(6,8815)i,ea(i),eb(i),ec(i)
8815 format(' i=',i3,3x,' ea=',el3.6,"' eb=',el3.6,' ec=',ell3.6)
do 200 j=1,nm
ram(j, 1) =xm2 (j) /xm2 (i)
ral2(j,1}=0.4683/(z2(j)**(2./3.)+z2(i}**(2./3.))**(0.5)
rgamma(j, i) =4*ram(j,i)/{(1.+ram(j,1i))**2
rc(1,]j,1)=0.5+1,5708*ral2(j, i) **2*ram(j, i)

& *(22(])*2z2 (1) *28.8/Tal2(j,1i)) **2
rc{2,j,1i)=0. 327*1.5708*ra12(j,i)**Z*ram(j,i)**(O.S)

& *(22(3)*22(1)*28 8/ral2(j,i)}
rc(3,3,1)=1.309*1. 5708*ra12(3 1)**2*ram( , )**(cm(B))
& *(22( Y*z2(i)*28.8/ra12(j,1i))**(2./3

rci(4 ,1)=24%1 5708% 209%+2

do 2“0 k=1, 4
if ( k .ge. 4 ) rcik,j,i)=rcik,j, 1)
if { k .1t. 4 ) rcik,j,i)=rc(k,j,i)*sm(k)

220 rcenfk, j,i)=re(k, ], 1) *xn(i)
rxk (3, 1) =xn(i)*1.212%22 (1) *z2(F) **(7./6.)/xm2{j}**0.5/
& (zZ(j)**.66666+22(i)**0.66666)**l 5

reee(j,i) = zz(j)*z2(1)*l4 4/ral2(j,i)/(t+ram{j, i)}
rea(j,1)=0.0234*(ral2(j,i)/.209) **3*((xm2(3)+xm2(1))/xm2(1))
& **x2*xreee(j, 1)

reb{(j,1)=0.0369*reee(j, 1)

rec(j,1)=5.0*reee (3, 1)




write(6,8820)73,i,real(j,1i),reb(j, 1), rec(j, i) _
8820 format (' 3—',i3 3x, 111,13,3x,' rea=',elld.5,' reb=',el3.5,' rec='

&e13.5, //'| Se#l'sxlreniigx’twtr'gx"xllloxt'y"lox"Z')
if z2(i) 1t 13.0 ) o0ii(3,1)=12.0+7.0/z2(4i)
if ( z2(i) .ge. 13.0 ) o0ii(j,1i)=9.76+58.5/22(i)**1.19
csti(j,1i)=5.0
if ( 2z2(j) .1t. 3.0 ) csti(j
200 cbbi (,1)=2%1837.*pi*xm2{j) *z
ccos=4.0%atan{1.0)/180.
thetai=alpha*ccos
iri=nm+1
ki=0
estbhz=0.
continz=0.
totsec=0.
ndl=0
do 4433 in=1,6
do 4433 jn=1,101
4433 binen(in,jn)=0.0d0
C

}=100.*z2(j) /z2 (1) .
(j)**2%2z2 (1) *14.4**2*xn (i)

i
z2

C ENTRA AQUI EL LOOP PRINCIPAL

DO 1001 KK=1,NHISTORIAS
klll=0
INDICE=1

do 999 i=1,nh
irec=0
esmall=1.0
£tdl=0.0
dl=0.0
phii=0.0
ais= =sin(thetai) *cos (phii)
bi=gin{thetai) *sin(phii)
gi=cos(thetai)
xx=0,
y=0.
z=0.
ac=ai
bo=bi
go=gi
tint=0.0
if ( e0 .le. 5. ) go to 640
e=e(
1000 do 300 k=1,nm
if { e .le. ea(k) ) go to 310
if (e .le. eb(k) ) go to 320
if (e .le. ec(k) ) go to 330
ip(k):
go to 340
310 ip(k)=
go to 340
320 ip (k)=
go to 340
330 ip(k)=2 i
340 ge (k) =gamma (k) *e % (k) /cn (ip (k) k))
ig g igfii e, g k)} g?lp(k) k) *ex*cm(ip (k)
& Y+1./ge (k) **cm(ip (

x‘ s
"




gg=gamma (k) *fact
if ( ge(k) .1t. gg ) go to 350
if ( gg .gt. tecut({k) ) tcut(kl=gg

350 if ( z .gt. 15. ) go to 360
if ( tcut(k) .gt. sbe(k) ) tcut(k)=sbe(k)
360 if ( ip(k) .ne. 4 ) tcutem(k)=1./tcut(k)**cm{ip(k}}

egcm(k) =1./ge (k) **cm{ip(k))
if ( ip(k) .ge. 4 ) tsig{k)=cn(ip(k) , k)*logige (k) /tcut(k})

300 if ( ip(k} .1t. 4 ) tsig(k)=cn(ip(k),k}/
& e¥*cm{ip(k))* (tcutcm(k) -~egcm(k) )
tteig=0.0
do 370 k=1,nm

370 ttsig=ttsig+tsig(k)
part=ranf (0.0d40 )
prt=0.0

do 380 k=1,nm
prt=prt+tsig(k)/ttsig
ir=k

380 if (prt. ge. pnrt) go to 390
390 rn2=ranf (¢.0d4d0 )}

if ( ip(ir) .1t. ¢ ) tint=1/(tcutcm(ir)*(1l.-rn2)+

& rnZ*egem(ir) ) **sm(ip(ir} )}

if ( ip{ir} .ge. 4 ) tint=ge(ir)**rn2*tcut (ir)**(l-rn2)}

if ( tint .lt. ed) go to 395

if ( tint .lt. ed2 ) dis=dis+l

if { tint .ge. ed2) dis=dis+tint/ed2+*0.8
395 thetar=2*asin((tint/ge{ir)) **(0.5})

tanX=sin(thetar)/ (am{ir) +cos (thetar)})

secZ=1.+tanX*tanX

cost=1/sqrt (sec2)

sint=tanX*caost

if ( tanX .lt. 0.0 ) cost=-cost

rnd=ranf {0.040 )

phi=6.28318*rno
CO i e

v=bi

w=gi

cdt=cost

df=phi

call direct(cdt,df,u,v,w)

ao=u

bo=v

go=w _
co call angle{ai,bi,gi,ao,bo,go, sint,cost,phi,jflag)
o= J

rnl=ranf (0.0d0 )

dl=1log(1./rnl)/ttsig

if ( d1 .gt. piat .and. z .lt. piat ) dl=piat

dlsum=dlsum+dl

numdl =numdl+1

els=0.0

ens=0.0

el2dl=sqgrt (e) *dlL

do 400 k=1,nm
ndl=ndl+1
estl=xk(k)*el2dl
estls=estl* (l-estl/4./e)
est2=4.,0/(1837.0*xm1*z2 (k) *oi(k})




esti=erast?
estd4=esti*z2 (k) *oi (k) /cutoff
tmax=4.*e/ (1837.*xml)
const=(tmax-cutoff) / {tmax*cutcff)
emin=cutoff*1837.* (xml+(1./1837.))**2/4./xml
estbb=dl*cbb (k) *log(est3+1.0+cst (k) /estl3) /e
estp=estbb*estls/ (estbb+estls)
if (e .lt. emin) go to 488
discrt=dl*cbb(k)*log{est4+1.)/e
correc=estp/estbb
discrt=correc*discrt
estbbz=estbbz+discrt
do 38 nb=1,6
if (( z .gt. zbmin(nb)) .and. ( z .lt. zbmax(nb))) then
estpbn (nb} =estpbn (nb) +estp-discrt
endif
38 continue
wtz=0.
iflag=1
zb=z+dl*gi
do 481 klm=1,2
rnen=ranf (0.,0d0 ) —
secend=1./((1./cutoff) - (const*rnen) )
wty=discrt/secend
if (wty .ge. wtmin ) then
estbbd=discrt
wtx=1./wty
wEtZ=WEZ+WEtX
go to 484
endif
481 ~ continue
if ( wty .ge. wtmin ) go to 484
482 continz=continz+discrt
go to 488
483 iflag=iflag+l
484 ki=kl+1
if (iflag. eg. 1) then
secenk=gecend
wt=wty
go to 485
endif
rnen=ranf (0.040 )
secenk=1./{({(1./cutoff) - (const*rnen))
wt=estbbd/secenk
wtx=1./wt
wtz=wtz+wiX
485 rnpog=ranf (0.040 )
dist=dl*rnpos
sx=xx+dist*ai
sy=y+dist+*bi
szkl=z+dist*gi
aiskl=ao
biskl=bo
giskl=go
eenkl=e
totsec=totsec+secenk
digscrt=discrt-secenk
ATLMACEN (INDICE, 1} = secenk
AILMACEN (INDICE, 2} = szkl
ALMACEN (INDICE,3)= aiskl




ALMACEN (INDICE, 4)= biskl
ALMACEN (INDICE, 5)= giskl
ALMACEN({INDICE,6)= eenkl
INDICE=INDICE+1
k1ili=kll1l+1
404 entot=entot+secank
if (wtz .lt. wtzmin ) go to 483
go to 482
488 estpt (k) =estpt (k} +estp
els=els+estp
if ( tecut(k) .lt. esmall ) go to 400
if ( ip(k) .eqg. 1 ) entp=cn(ip(k),k)/e*log(tcut(k)/esmall) *dl
if ( ip(k) .gt. 1 .and. ip(k) .ne. 4 )
& entp=cn{ip(k),k)/{(1.-cm(ip(k)))/
& e**cm(ip(k)}*tcut(k)**(1.-cm{ip(k)))*dl
entpt (k) =entpt (k) +entp
400 ens=ens+entp
entpt (ir) =entpt (ir) +tint
en=e-tint-ens-els
irz=z/wd+l
if ( irz .gt. 50 )} irz=51
if ( tint .gt. ed } go to 510
y2(irz}=y2 (irz)+tint
y3(irz)=y3(irz})+els
y6 (irz) =y6 (irz) +ens
go to 520
510 y3(irz)=y3 (irz) +els
y6({irz)=y6{irz) +ens+tint
520 if ( en .ge. 0.0 ) go to 530
dl=e/els*dl
en=0.0
530 if (en .lt. efi ) go to 630
if ( z .gt. zth ) go to 640
if ( =z 1t 0.0 ) go to 650
if ( 2z .eq. 0.0 .and. go .1t. 0.0 ) go to 650
xx=xx+dl*ai .
y=y+dl+*bi
z=z+dl*gi
z02=2
ttnt=tint-be
if ( tint .gt. 1.0e+6 ) then
write (6,545} tint
endif
545 format (/,' recoil energy is ',el3.4,/)
if ( ttnt .1lt. sbe(ir) )} go to 540
if ( z .ge. 20. ) ean=ed
if ( z .lt. 20. ) ean=sbe(ir)+z*(ed-sbe(ir))/20.
if ( ttnt .lt. ean } go to 540
irec=irec+1
tanX=gin(thetar)/(1.-cos (thetar))
sec2=1.+tanX*tanx
cosr=1/sqrt (sec2)
sinr=tanX*cosr
if ( tanX .lt. 0.0 ) cosr=-cosr
rphi=phi-3,14159
oo T

w=gi
cdt=cosr




df=rphi
call direct {cdt,df,u,v,w)

ar=u
br=v
gr=w
CO e e e e
iit{nn, irec, 1) =ir
record(nn, irec, 1) =ttnt
record{nn, irec, 2} =xx
record(nn, irec,3} =y
record{nn, irec, 4) =2
record{nn, irec, 5)=ar
record(nn, irec, ) =br
record (nn, irec, 7) =gr
540 e=en
ail=ao
bi=bo
gi=go
go to 1000

630 iix=z/wd+1
if ( iix .gt. 49 ) iix=50
yl(iix)=y1l{iix)+1 -
tz=tz+2z
tdl=tdl+ttdl
rhoz=rhoz+z*z
rhotl=rhotl+ttdl*ttdl
iab=iab+1
go to 710
640 itr=itr+1
go to 710
650 e=e-z*els/dl/gi
ttdl=ttdl+z/gi
z=0.0
z02=2
ire=ire+1
ere=ere+e
710 if ( irec .le. 0 ) go to 740
numrec=irec
call recoil (irec,nm,nn,mm, zth,piat,ed)
if ( nn .eqg. 12 ) go to 720
nn=12
mm=13
go to 730
720 nn=13
mm=12
730 go to 710
740 iprint=i/1000
xprint=1/1000.
vprint=float (iprint)
if ( vprint .eq. xprint ) go to 750
go to 999
750 if ( iab .gt. 0 ) tzl=tz/iab
if ( iab .gt. 0 ) tdli=tdl/iab
if ( iab .gt. 1 ) dz=sqgrt{rhoz/({iab-1)-tzl*tzl)
if ( iab .gt. 1 ) dtl=sqrt{rhotl/{iab-1)-tdll*tdll)
write(6,8835) tzl, dz, tdli, dtl, i
8835 format('range',2ell.4,/,'path',2ell.4,/,'nh=",i5) =%
599 continue

B




C ENTRA SE hhhhkhkbkhkkhhkdhkkhhhrhkdhkkddhrhrhkdhddhrhrxhkhkhrkdrddkhrx

INDICE=1
de 301 iii=1,klll
ex=0.0
sy=0.0
secen=ALMACEN(INDICE, 1)
sz=ALMACEN (INDICE, 2)
ais=ALMACEN (INDICE, 3)
bis=ALMACEN (INDICE, 4)
gis=ALMACEN (INDICE, 5)
een=ALMACEN (INDICE, 6)
INDICE=INDICE+1
gztemp=s82
timei=0.0
ncore=0
gammak=4.*amk/ {(1.+amk) **2,
gek=gammak*een
energy=secen
if ( energy .gt. 100000. ) then
energy=100000.
nhien=nhien+1
endif
geksin= (energy/gek) ** .5
if ( geksin .gt. 1.0 ) geksin=1.0
thetas=2.*asin(geksin)
tans=sin{thetas)}/(1.-cos(thetas))
sec2s=1.+tang**2
coss=1./sqgrt (sec2s)
sins=tans*coss
if ( tans .lt. 0.0 ) coss=-coss
ronphi=ranf (0.0d40 )
phith=6.28318*rnphi

oo J O
u=ais
v=bis
w=gis
cdt=coss
df=phith
call direct(cdt,df,u,v,w)
as=u
he=v
gs=w
oo 2
do 201 j=1,9999
jj_—..j'l'l
entemp=energy
co
co alamr elastic mean free path
co alamc core ionization mfp (LiF}
co alamin inelastic mean free path
co alamd dielectric mfp
co alamt total mfp
co
oo T
co cambio calculo elastico,usc as de 1li y de £
oo TR

call intpol {energy,asubb, 1)
asubl=asubb
call intpol (energy, asubb, 2)




asubf=asubb
alamrl=conlli**2*con2*agubl* (1.+asubl) *energy**2
alamrf=conlif**2*con2*asubf* (1.+asubf) *energy**2
alamri=1./alamrl + 1./alamrf

alamr=1./alamri

if ( energy .gt. 10000. ) then

rndls=ranf (0.0d40 )

dls=-alamr*logirndls)

go to 112
endif
co
co Para alamc uso parametros A=240,Ic=218 para LiF
co
alamc=218.*energy/ (240.*log (energy/218.))
c
co calculo de alamin usando Tanuma, Powell y Penn
co para energy mencr a 300evs{si semin es menor)
co y JMFV, Salvat para energy entre 300 y 10000 evs
co
co datos para LiF mw peso molecular ,densidad y no de
co electrones de valencia Ep plasmon energy, Bg band gap energy
co -~
mw=25.94
rho=2.635
nv=_§.
ep=25.9622
eg=11.8
co
co evaluo formula tanuma para mip
co
If (energy.lt.300.) then
ulam= {nv*rho)/mw
dlam= 53.4 -20.8*ulam
facd= dlam/energy**2
clam= 1.97 - 0.91*ulam
facc= clam/energy
gamlam= 0.191* (rho**(-0.5))
eped= Sqrt{ep**2 +eg**2)
betlam= -0.0216 +0.944/epeg + (7.39%e-4)*rho
betlog= betlam*log{gamlam*energy)
facbet= betlog - facc + facd
alamin= energy/{(ep**2)*facbet)
go to 888
endif
C
co Para E mayor a 300 eV uso formula
co JMFV, Salvat con parametros al,a2 y a3
c
If (energy.le.10000.) then
terml=3.00661%log((4.*,1578*%energy)}/13.6)
term2=(-69.65)*13.6/energy
term3=566.9% (13 .6/energy) **2
term4=(.0612*pi* (14.4**2)})/(13.6*energy)
ainv=term4* (terml+term2+term3)
alamin=1.0/ainv
endif _
c B
888 alamd=alamc*alamin/ {alamc-alamin)

alamti=1./alamr+l./alamc+1l./alamd
alamt=1./alamtil




randls=ranf (0.040 )
dls=-alamt*log(rndls)
112 Bx=8x+dls*as
sy=sy+dls*bs
sz=gz+dls*gs
ai=as
bi=bs
gi=gs
if ( energy .gt. 10000. ) go to 899
rns2=ranf (0.0d0 )
if ( rns2 .lt. {(alamt/alamrl)) then
asubs=asubl
go to 901
endif
if ( rng2 .1lt. {(alamt/alamrl)+{alamt/alamrf))) then
asubsg=asubf
go to 901
endif
if ( rms2 .1lt. ((alart/alamrl)+{(alamt/alamrf)
&+ (alamt/alamc))) go to 921
if {( rng2 .lt. {{(alamt/alamrl)+{alamt/alamrf)
&+ (alamt/alamc) + (alamt/alamd))) go to 940
co
899 rasr=ranf (0.0d0 )
if( rnsr.lt. (alamr/alamrl) )asubs=asubl
if({ rnsr.lt. ({alamr/alamrl) +
&{alamr/alamrf)) ) asubs=asubf
901 rns3=ranf (0.040 )
elscat=1.-(2.*asubs*rns3)/{(1.+asubs-rns3)
scat=acos (elscat)
tans=tan(scat)
Ssec2s=1.+tans**2
coss=1./sqgrt {sec2s)
sins=tans*coss
if ( tans .lt. 0.0 ) coss=-coss
rnphi=ranf (0.040 )
phith=6.28318*rnphi

CO e e e
u=ai
v=hb1
w=gi
cdt=coss
df=phith
call direct(cdt,df,u,v,w)
as=u '
bs=v
gs=w
co call angle(ai,bi,gi,as,bs,gs,sins,coss,phith,jflag)
1o 2
c
co higher energy electrons
co mean ionization potential para Li=40
co para F=122
co deds formula 4.21 RCM
o}
co para electrones con e mayor a 10 keVs uso
co z=12 y N=0.0612 mol/vol en LiF %

if ( energy.gt.10000. ) then
deds=956.836*1og(l.166*energy/94.) /energy




enloss=deds*dls
energy=energy-enlass
go to 222

endif

go to 223
co
co Ce core ionization angles (Ic=218 para LiF)
921 scat=asin((218./energy)**0.5)
tans=tan(scat)
secZs=1.+tang**2
coss=1./sqrt (sec2s)
sins=tans*coss
if ( tans .lt. 0.0 ) coss=-coss
rnphi=ranf (0.040 )
phith=6.28318*rnphi
o7 = T

df=phith

call direct (cdt,df,u,v,w)

as=u

bs=v

go=w
co call angle{ai,bi,gi,as,bs,gs,sins,coss,phith, jflag)
CO e e

enloss=218.

energy=energy-enloss

ncore=ncore+l

go to 222
oo
co dielectric eloss evaluation

L e e e e e e e e

co Aqui uso samplt para evaluar la
co perdida de enrgia dielectrica,se lee de
co ima.dat E,Im(-1/eps) :

940 enloss=samplt (0.0d0 )

anuml=2.*energy-20.-enloss
denoml=2.*energy*{(l.-enloss/energy) **0.5
cogalf=anuml/denoml
eprime=energy-enloss
anum2=energy+eprime-2.* (energy*eprime) **0.5*cosalf
denom2=energy+eprime-2.* (energy*eprime) **0.5
bfac=anum2/denom2
discat= (energy+eprime) * (1.-bfac}/2./(energy*eprime} **0.5
&+bfac
if ( discat .gt. 1.0 ) discat=1.0
scat=acos (discat)
tans=tan{scat)
sec2s=1.+tans**2
coss=1./sqgrt (sec2s) 3
sins=tans*coss
if ( tans .lt. 0.0 ) coss=-coss
rnphi=ranf {(0.0d0 )
phith=6.28318*rnphi




L

df=phith
call direct{cdt,df,u,v,w)
ag=u
bg=v
gs=w
energy=energy-enloss
222 do 238 nb=1,6
if (( sz .gt. zbmin(nb)) .and. ( sz .le. zbmax(nb))) then
binloc=sqgrt (sx**2+gy**2}

co
if(binloc .lt. 250Q00.) then
numbin = 1 + int{binloc/25.)
else
numbin=101
endif
binen{nb, numbin) =binen (nb, numbin) +enloss
co zem es max z donde e- depositan energia
if(sz.gt.zem) zem=8z
if (energy.lt.semin) binen (nb,numbin)=binen (nb,numbin)+energy
endif
238 continue

223 vel=sgrt (entemp*3.51765e31)
timei=timei+dls/vel
if ( sz .1lt. 0.0 ) go to 250
if ( energy .lt. semin) go to 250
201 continue
write(6,128) energy
128 format (/,' limit of 10000 steps has been reached at',£10.2,/)
250 if ( sz .l1t. 0.0 ) then
klilk=kllk-1
go to 301
else
disttr=sqrt (Sx**2+gy**2)
transd=transd+disttr
trangs=transg+disttr*+2
distse=sqQrt (sx**2+sy**2+ (sz-sztemp) **2)
totdis=totdis+distse
disgset=disset+distse**2
timtot=timtot+timei
endif '
301 continue
do 5959 nb=1,6
do 5959 numbin=1,101
vbinen (nb, numbhin} =vhkinen (nb, numbin)
&+binen (nb, numbin) *binen (nb, numbin)
5959 continue
C HASTA AQUI LOOP PRINCIPAL

KLLK=KLLX+KLLL
1001 CONTINUE
nh=nhistorias
C AQUI ENTRA PEDAZO DEL MAIN 3
8s=0.0
do 900 i=1,nm
900 ss=ss+entpt (i) +estpt (i)




do 910 i=1,nm
fns=entpt (i) /ss
fes=estpt (i) /ss
sumup=continz+totsec
write (6,8840) estbbz,sumup

8840 format {(/,' estbbz =',ell.4,/,' continz + totsec =',ell.4)
write (6,8845) continz
8845 format (' continz =',el13.4)
write (6,8850} kil
8850 format (' k1 =',i10,/)
co
co regreso a mormalizar por nh
factor=estbbz/totsec/real (nh)}
910 write (6,8855) asname (i), fns, fes
8855 format (1x,a8, ' accounts for ',/,5x,£7.5,' nuclear stopping ',

&/,5x,'and ',£7.5,' electronic stopping')
if { iab .gt. 0 ) tz=tz/iab
if ( i1ab .gt. 0 ) tdl=tdl/iab
dis=dis/nh
write(6,8860)ere
8860 format(' total energy reflection',el4.6) - ‘
ere=ere/el/nh
write(6,8865)ere
8865 format(' energy reflection coefficient',el4.6)
write(6,8870)tz,tdl,dis
write(6,8875) iab, itr, ire
8875 format (' number of absorbed particles’,is,/,
& ' number of transmited particles',i5,/,
& ' number of reflected particles',is)
8870 format (' averaged deposition depth',el3.6,/,
& ' averaged length travelled',el3.6,/,
& ' averaged displacement',el3.6)
if ( iab .gt. 1 )} dz=sqgrt{rhoz/(iab-1)-tz*tz)
if ( iab .gt. 1 ) dtl=sgrt{rhotl/(iab-1)-tdl*tdl)
~write(6,8880)dz,dtl '
8880 format (' standard deviation for depth is',el3.6,/,

& ' standard deviation for length is',el3.6)
do 920 i=1,nm
920 write(6,8885)asname (i) ,erre{i),irre(i),irtr(i),irab(i)
8885 format (1x,a8,/,'er="',el13.6,/,' ir=',i6,/,' it=',i6,/,' ia=',1i6)

do 930 1i=1,50
y5 (i) =2.% (i-1)
930 X1 (i) =wd* (1-1)

C HASTA AQUI ENTRO PEDAZO DEL MAIN

write {(&,411l) nhien
411 format(/,' number of se with en above 25 kev =',b1i5,/)
totdis=totdis/real (kllk)
vart={(disset/real {(kllk)) - (totdis/real (kl1lk)) **2
sdt=sqrt (vart)
transd=transd/real (kllk)
varr=(transs/real (kllk}) - {transd/real (kllk)) **2
sdr=sqgrt (varr)
timtot=timtot/kl1lk
write (6,414) totdis,sdt,transd, sdr, timtot
414 format{' ave total distance by se is:',£10.3,
&' +/' ‘lf7'2!/l
&'transverse ave distance by se is:',£10.3,




&' +/" 'If7'2f/l
&'ave time for se to complete track is:',el3.5)
do 416 nb=l,6
toteh=0.0
estpbn (nb) =estpbn (nb) /real (nh) !/3.6
write(6,421) nb,estpbn(nb)

cot write(9,911) nb,estpbn(nb)
421 format ('slice bin dep energy ',3x,'dep e sq',
&3x, 'radius',/,13x, 'e-h pairs',/,1i5,' 1 ',el5.4)

cot 911 format (i5,2(1lpel4.4))
do 418 nbl=1,100
binen (nb,nbl) =binen (nb,nbl)*factor !/3.6
vbinen (nb,nbl) =vbinen (nb, nbl)}*factor
rad{nbl)}=(real {nbkl)-1.)*25.+12.5
co

co ...if para no imprimir ceros cuando no deposita energia
co
cdos if (binen(nb,nbl) .ne.0.0)then
cdos write (6,422} nbl,binen(nb,nbl)},vbinen(nb,nbl),rad{(nbl)
cdos else
cdos nbil (nb)=nbi-1
cdos endif :
422 format (5x,13,2x,2e15.4,£8.1)
toteh=toteh+binen (nb, nbl)
418 continue

write (6,441)
441 format (5x)

write (6,441)
binen(nb, 101)=factor*binen (nb, 101)
vbinen{nb, 101) =factor*vbinen{(nb, 101}
write(6,423) binen(nb,101)
423 format (6x, '101',6x,el15.4)
toteh= ({toteh+binen (nh,101))
write (6,547) toteh

547 format (/,' total e-h deposition in this slice = ',el3.4,///)
416 continue
o o
co agrego ifs para calcular corretamente
co volumen del ultimeo cilindro antes
co de calcular la dosis
7

do 211 nb=1,6
211 gll (nb) =slwide (nb)

if (zem.gt.zbminl.and.zem.lt.zbmin2) s11{(1)=zem-zbminl
if {zem.gt.zbmin2.and.zem.1lt.zbmin3) s1l1(2)=zem-zbmin2
if (zem.gt.zbmin3.and.zem.1lt.zbmin4} sl1l1(3)=zem-zbmin3
if (zem.gt.zbmin4.and.zem.1lt.zbmin5) sll(4)=zem-zbmin4
if (zem.gc.zbmin5.and.zem.1lt.zbminé)} sll(5)=zem-zbmin5
if {zem.gt .zbminé) sll(6)=zem-zbminé

co agrego dosis =e dep/vol (ev/angs cub)
write(18,209)zem

209 format (//,3x, 'maximum electron depth=', 2x,e15.3)

co Y
do 719 nb=1,6
dostot=0.0

write (18,204} nb




204 format (//, 'slice =',2x,1i3)
write{(18,203)
203 format (/, 7x, 'bin', 5x, 'radio', 7x, 'dosis’, /)
volrod (1) =pi*sll (nb) *rad (1) **2
do 618 nbl=2,100
618 volrod{nbl)=pi*sll (nb)*((rad(nbl)**2)- (rad(nbl-1)**2))
write{l4,601)
601 format(// ,5x, ‘slice',6 1x, 'bin',s5x,
&'int d(r)',6x, 'int £{d)dl{r) ',//)
de 718 nbl=1,100
dosis{nb,nbl}=binen(nb,nbl})/volrod{nbl)
co cambio a erg/cm cub
dosis{nb,nbl)=dosis(nb,nbl})*1.602e+12
dostot=dostot+dosis (nb,nbl}
if (dosis{nb,nbl) .ne.0.0) then
write (18,202) nbl,rad{nbl})*1.0e-8,dosis (nb,nbl)
else
nbil {nb)=nbil-1
endif
602 format (3x,2I5,2e15.4)
718 continue
write (18,548) dostot

548 format (/,'total dose in this slice =',el13.4,/,//)
719 continue

202 format (6x,1i3,2x,el5.4,2x,el15.4)

070 2

co agrego call graf

o 2

rnh=real (nh)
do 116 nb=1,6
do 117 nbl=1,nbil {(nb)
rd(nbl)=nbl
bing(nbl) =binen (nb, nbl)
vbing (nbl) =vbinen(nb,nbl)
if({nh .lt. 3) then
vbing(nbl)=0.05*bing (nbl)
go to 117
else
vbing(nbl) =3.0*sqrt (vbing (nbl) -bing (nbl) *bing (nbl) /rnh)
endif
117 continue
nf=1
nl=nbil (nb)
write(4,810)nb
cdos call graf (rd,bing,vbing,nf,nl,4)
116 continue
810 format (/,8x, 'slice =',1i5,/)

close(7)
close(9)

C FIN SR X ETTEEE TSI TEETE SRS RS AR S S LR R R R R ER LA S LS A LS

write (6,8892) e,emin
8892 format{' final ion energy =',el3.4,7x,/,
&' minimum ion energy for se gen =',ell3.4,/)
entot=entot/real (kl)
write(6,8897) entot i
8897 format {/,' ave se energy at creation is:',£10.3,/}

"9




8705

8715

666

31
32

33

&
&

write (6,8705) numdl
format (' # of ion path steps =',110)
dlsum=dlsum/real (numdl)
write (6,8715) dlsum
format (' ave path step length =',el3.3)
elpath=estpt (1) /numdl
write (6,8725) elpath
format (' ave el stopping energy per step =',el3.4)
call dclocke@(tend)
telpse=tend-tstart
write(6,8890) telpse
format (' time elapsed ',el3.6)
close(6)
close(5)
call exit (1)
end

subroutine recoil{irec,nm,nn,mm, zth,piat,ed)

implicit integer*4(i-n)

implicit real*8(a-h,o-2z)

dimension tcut(5),ge(5)

dimension tcutcm(5},egcm(5)

dimension ip(5)

common/store/ iit(12:13,1000,1), record(12:13,1000,7)
common/final/erre(5),irre(5),irtr(5),irab (5}
common/elecst/ o0ii{(5,5),csti(5,5),cbbi(5,5)
common/rcoil/ren(4,5,5),rxk(5,5) , ram(5,5) ,xm2 (5} ,z2(5),

& rgamma(5,5),tsig(5),sgm(5),sm{4),cm{4),

rea({5,5),reb(5,5),rec(5,5),xn(5),she(5),wd, be
common/plot/ x1(60),y1(60),y2(60),y3(60),y4(60),y5(60),y6(60},

1bx{4),1lby(4),titlel(5),title2(5),1bb{4),1lcy(4),
11(4),12(4),13(4),14(4),15(4)
jflag=0

nrec=0

nnr=1

if ( nnr .gt. irec ) go to 999

dl=0.0

esmall=1.0

irr=iit{(nn,nnr,1)

e=record (nn,nnr, 1)
xx=record (nn, nnr, 2)
y=record (nn, nnr, 3)
z=record (nn, nnr, 4)

ai=record (nn,nnr, 5}

bi=record (nn,nnr, &)
gi=record{nn, nnr, 7)

nnr=nnr+l

if ( z .1le. 0.0 .and. gi .1lt. 0.0 ) go to 991
tint=0.0

do 100 k=1,nm

if ( e .le. rea{irr,k) ) go to 31
if ( e .le. reb{irr,k) ) go to 32
if { e .le. rec{irr,k) ) go to 33
ip(k)=1

go to 34

go to 34

go to 34

ip{k)=2




34 ge (k) =rgamma (irr, k) *e
tcut (k) =sbe(k) /3.
if ( ge(k) .lt. sbe(k) ) tcut(k)=ge(k)/3
if ( ip(k) .ne. 4 ) tcutem(k}=1./tcut (k)**cm(ip(k))
egem(k) =1./ge (k) **cm(ip (k))
if ( ip(k) .ge. 4 ) tsig(k)=rcen(ip(k},irr,k)*log(ge(k}/tcut(k})
100 4if ( ip(k) .1lt. 4 )} tsig(k)=rcn{ip(k),irr,k)/
ge**cm(ip (k) } * {tcutcm(k) -egem(k})
ttesig=0.0
do 56 k=1,nm
56 ttsig=ttsig+tsig(k)
pnrt=ranf (0.0d40 )
prt=0.0
do 57 k=1,nm
prt=prt+tsig(k)/ttsig
ir=k
57 if ( prt .ge. pnrt ) go to 58
58 rn2=ranf (0.0d40 )
if ( ip{ir) .lt. 4 ) tint=1/{tcutcm{ir)*{l.-rn2)+
&rn2*egem{ir) ) **sm(ip(ir})
if ( ip(ir) .ge. 4 ) tint=ge(ir)**rn2*tcut (ir)**(1-rn2)
thetar=2*asin( (tint/ge (ir))**(0.5)) -
tan¥=sin({thetar)}/ (ram{irr,ir) +cos(thetar))
secl2=1.+tan¥Y*tan¥
cost=1/sqgrt (sec2)
sint=tan¥*cost
if ( tanY .1t. 0.0 ) cost=-cost
rnd=ranf (0.040 )
phi=6.28318*rno
CO ittt e e

w=gi

cdt=cost

daf :phi

call direct{cdt,df,u,v,w)

ao=u

bo=v

go=w
co call angle(ai,bi,gi,ao,bo,go,sint,cost,phi,jflag)
0

rnl=ranf (0.0d0 )

ttsigo=ttsig

dl=log(l1./rnl)/ttsig

if ( abs{(dl} .gt. zth ) write({6,5556) dl,rnl, ttsig
5556 format('dl overflow',K 3el3.6)

els=0.0

ens=0.0

el2dl=ggrt (e} *dl

do 114 k=1,nm

estl=rxk{(irr,k)*el12dl

estls=estl*(1l.-estl/4./e}

est2=4./(1837.*xm2 (irr)*z2 (k) *oii{irr, k))

estl=e*est2

estbb=dl*cbbi(irr,k)*log(est3+1.0+csti{irr k) /est3)/e

estp=estbb*estls/ (estbb+estls)

els=els+estp

1f { tcut(k}) .lt. esmall } go to 114

if ( ip(k) .eq. 1 ) entp=rcn(ipfk),irr,k}/e*log(tcut (k)

&/esmall) *dl

-




if ( ip(k) .gt. 1 .and. ip(k) .ne. 4 )
&entp=rcn(ip(k),irr, k) /(1.-cm{ip(k})}/
&e**cm(ip (k) ) *tcut (k) ** {(1.-cm(ip(k)})) ) *dl
114  ens=ens+entp
en=e-tint-ens-els
if ( en .ge. 0.0 ) go to 333
dl=e/elg*dl

en=0.0
333 if { en .lt. sbe({irr) ) go to 3
if ( =z .gt. zth } go to 4

esbe=gbe (irr)/gi/gi
enn=en+z*els/dl/gi
if ( =z 1t 0.0 .and. enn.gt. esbe ) go to 5
if ( z .egq. 0.0 .and. go .lt. 0.0 ) go to 5
if ( d1 .gt. 1.0e+05 ) write(6,2728) dl
2728 format{' dl overflow',el3.6)
xx=xx+dl*ai
y=y+dl*bi
z=z+dl*gi
if ( abs(z) .gt. zth ) go to 5555
ai=ao R
bi=bo
gi=go
e=en
ttnt=tint-be
if ( ttnt .1lt. sbe(ir) ) go to 444
if ( z .gt. 20 ) ean=ed
if ( z .le. 20 ) ean=sbe(ir)+z*(ed-sbe(ir))/20.
if ( ttnt .lt. ean ) go to 444
nrec=nrec+l
tanY=sin(thetar)/(1.0-cos(thetar))
secZ2=1.+Can¥*tan¥
cosr=1/sqrt (sec2)
sinr=tanY*cosr
if ( tan¥ .lt. 0.0 )} cosr=-coar
rphi=phi-3.14159
o] o R

w=gi

cdt=cosr

df -—“rphi

call direct(cdt,df,u,v,w)

ar=u .

br=v

gr=w '
co call angle(ai,bi,gi,ar,br,gr,sinr,cosr, rphi,jflag)
5 :

iit (mm,nrec, 1) =1ir

record (mm, nirec, 1) =ttnt

record (mn, nrec, 2} =xx

record (mm, nreg, 3) =y

record {mm, nrec,4) =z

record (mm, nrec, 5) =ar

record (mm, nrec, 6) =br

{

record (mm, nrec, 7) =gr -
444 if { z .le. 0.0 .and. en .le. esbe ) go to 555 '
go to 1
555 2n==z

z=abs (z)
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5585
1000
999

co
co
co
Co

gi:—gi
go to 1
iiz=z/wd+1
irab(irr)=irab(irr}+1
go to 6
irtr(irr)=irtr(irr)+1
go to 6
esbe=sbe {irr) /gi/gi
if (e .ge. esbe ) go to 992
go to 666
e=e-ghe (irr)
iliz=e/2.+1
if ( iiz .gt. 49 ) iiz=50
yv4(iiz)=y4(iiz)+1
irre(irr)=irre(irr) +1
arre{irr)=erre{irr) +e
go to 666
e=zenn-she(irr)
iiz=e/2.+1
if ( iiz .gt. 49 ) iiz=50
v4{iiz)=y4(iiz)}+1
irre(irr)=irre(irr)+1 —
erre{irr)=erre({irr)+e
go to 666
write{§,1000) =z
format('z overflow',el3.6)
continue
irec=nrec
return
end .
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function ranf (dummy)
implicit real*8 {(a-h,o0-z),integer*4 (i}
common/rseed/rnd
irnd=rnd+0.5d0
rnd=dmod {(1.6807d4*irnd,2.14748364749)
ranf=rnd+*4.656612875245794-10
return
end

**.************************************

SUBRQUTINE INTPOL (ENERGY,ASUBB, IU)
‘éfééféﬁé.éﬁé.iﬁééfééialéalores de as

para dispersion elastica de electrones
'imélicié.iﬁéeger*4(i—n)

implicit real*8(a-h,o0-z)
common/screen/eli (50) ,asli(50),elf (50} ,asf(50)
el=1log{energy)
ie={(0.43429448190325183d0*el-2.0d40)*20+1

if(iu.eqg.1l)then '
del=(el-eli{ie))/(eli{ie+1)-eli(ie)) o
asubb=dexp (asli (ie) +del* (asli(ie+1) -asli(ie)))
else

del=(el-elf{ie))/(elf (ie+l})-elf(ie))
asubb=dexp (asf (ie) +del* (asf (ie+l) -asf (ie}))
endif
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return
end
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SUBROUTINE SAMPLO
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SUBROUTINE SAMPLO (X, PDF, N}

INITIALIZATION ROUTINE FOR RANDOM SAMPLING FROM A TABULATED
PDF, WHICH IS TRANSFORMED INTO A CONTINUOUS FUNCTION BY MEANS
OF LOG-LOG LINEAR INTERPOLATION.

INPUT ARGUMENTS:

X(I) ..., GRID POINTS,
PDF(I) ..... VALUE OF THE PDF AT X(I),
. NUMBER OF GRID POINTS.

implicit integer*4 (i-n)

IMPLICIT REAL*8 {(A-H,0-2Z)

PARAMETEE (NMP=500)

DIMENSION X (NMP), PDF (NMP)
COMMON/CSAMP/XL (NMP) , P (NMP) , A (NMP) , NTAB
NTAB=N

P{1)=0.0D0
XL{1)=DLOG({X (1))
DO 1 I=1,NTAB-1
XL(I+1) =DLOG (X (I+1))
TST=DMAX1(-80.0D0,DMIN1 (80.0D0,DLOG(PDF (I+1)/PDF(I})))
AA=1.0D0+TST/ (XL I+1) -XL(I))
IF (DABS (AA) .GT.1.0D-12) THEN
DP=PDF (I) *X (I)* (DEXP (AA* (XL (I+1)-XL(I}))-1.0D0)/AA
A(I)=AA '
ELSE
DP=PDF{I)*X(I}* (XL(I+1)-XL(I}}
A(I)=0.0D0
ENDIF
P(I+1)=P(I)+DP
1 CONTINUE
A (NTAB)=0.0D0O
RETURN
END
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FUNCTION SAMPLE
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FUNCTION SAMPLT (DUMMY)
RANDOM SAMPLING FROM A TABULATED PDF.

implicit integer(i-n)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
PARAMETER (NMP=500)
COMMON/CSAMP/ XL (NMP) , P (NMP) ,A (NMP) ,NTAB
***x%  POINTER.
PT=RANF{0.0D0) *P (NTAB)
**** BINARY SEARCH.
I=1 3
J=NTAB
1 K=(I+J)/2
IF{PT.GT.P(K)) THEN
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I=K
ELSE
J=K
ENDIF
IF(J-I.GT.1) GO TO 1

T=(PT-P(I)}/(P(I+1)-P(I))
IF(DARS{(A(I)).GT.1.0D-12) THEN
S=DLOG (1.0D0+T* (DEXP(A{I) * (XL (I+1)~XL(I)))-1.0D0))/A(I)
ELSE
S=T* (XL{I+1)-XL(I))
ENDIF
SAMPLT=DEXP (XL(I) +S)
RETURN
END
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SUBROUTINE GRAF
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SUBROUTINE GRAF (X,Y,DY,NF,NL, IW)

THIS SUBROUTINE PLOTES THE DISCRETE POINTS (X,Y) OF A DOUBLE
ARRAY. THE VALUES OF THE X VARIABLE HAVE TO BE EQUALY SPACED.

IF DY (THE ABSOLUTE ERROR IN THE Y VALUES) IS NOT ZERO, THE
ERROR BARS ARE ALSO PLOTTED.

X oo, ORDERED ABCISES.

B 2 CORRESPONDING ORDINATES.

DY ... .. ... ABSOLUTE ERROR IN Y.

NF, NL ........ FIRST AND LAST PLOTTED POINTS.
IW oot OUTPUT UNIT.

implicit integer*4(i-k,m-n)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-Z)
IMPLICIT CHARACTER*1 (L)
DIMENSION X {NL),Y(NL),DY{NL),L(91),8(9)
DATA L1/'+'/,L2/' '/, L3/'I1'/, L&/ '*t/, L5/"'-/ L6/ (*/,
1 L7/") v/ .
YMAX=0.0D0
YMIN=0.0DO
DO 1 I=NF,NL
E=DABS (DY (I))
YMAX=DMAX1(Y(I)+E,Y{I}~-E, YMAX)
1 YMIN=DMIN1(Y(I)+E,Y(I)-E,YMIN)
F=YMAX-YMIN
IF(F.LE.0.0DQ) RETURN
IF(YMIN.LT.0.0D0) GO TO 2
IZERC=1
D=YMAX/1.8D1
GO TO &
2 CONTINUE
IF{YMAX.GT.0.0D0) GO TO 3
I1ZERO=19
D=-YMIN/1.8D1
GO TO 5
3 K=19
4 K=K-1
D=F/DFLOAT(K)
IZERO=IDINT (-YMIN/D) +1
I=IDINT (YMAX/D) +1
IF(IZERQ+I.GT.18) GO TO 4
IZERO=IZERO+1
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5 F=1.0D1
IF(D.GT.1.0D1) F=0.1D0
D=D/F
DO 6 I=1,90
D=D*F
IF(D.LT.1.0D1.CR.D.GE.1.0D2) GO TO 6
D=DFLOAT (IDINT (D) +1) /F** (I-1)
GO TO 7

6 CONTINUE

7 DO 8 I=1,9

8 S{I)=DFLOAT(I+I-IZERQ)*D
D=0.2D0*D
IZERO=5* (IZERO-1) +1
YMIN= (DFLOAT (1-IZERQ) -0.5D0) *D
WRITE(IW,101) (S(I),I=1,9)
WRITE (IW,102)
DO 12 I=NF,NL
L{1l)=L1
L{91)=L1
DO 9 J=2,90

9 L{J)=L2
L{IZERO) =L3
E=DABS (DY (I})
K=IDINT((Y(I)-¥YMIN)/D)+1
K1=IDINT(({Y(I)-E-YMIN)/D)+1
K2=IDINT((Y(I)+E-YMIN)/D)+1
IF(K1.GE.K2) GO TO 11
DO 10 J=K1,K2

10 L{J)=L5
L{K1)=L6
L{K2)=L7

11 L(K)=L4
WRITE(IW,103) X(I), (L(K),K=1,91),¥Y(I),E

12 CONTINUE
WRITE (IW, 104)
WRITE (IW,105) (S(I),I=1,9)

RETURN
101 FORMAT(1H ,7X,'Y :',3X,1P,D9.2,1X,8(D9.2,1X))
102 FORMAT(1H ,' X :',9%,9('+----I---='),'+",4X,'Y +- DY :')

(
(
103 FORMAT(1H ,1P,D10.3,3X,91A1,3X,D10.3,' +-',D8.1)
(
{

1
1
1
104 FORMAT(1H ,13X,9('+---~I----"),"+"'}

105 FORMAT(1H ,13X,1P,D9.2,1X,8(D9.2,1X}}

END
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SUBROUTINE DIRECT
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SUBROUTINE DIRECT(CDT,DF,U,V,W)

THIS SUBﬁOUTIﬁ% COMPUTES THE DIRECTION COSINES OF THE PAR-
TICLE VELOCITY AFTER A COLLISION WITH GIVEN POLAR AND AZIMU-
THAL SCATTERING ANGLES.

INPUT: u,v,w ..... INITIAL DIRECTION COSINES,
CDT ....... COSINE OF THE POLAR SCATTERING ANGLE,
DF ........ AZIMUTHAL SCATTERING ANGLE (RAD).
\’%
OUTPUT: U, V,W ..... NEW DIRECTION COSINES. )

CDT AND DF REMAIN UNCHANGED.




implicit integer*4 (i-n)
IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
SDF=DSIN (DF)

CDF=DCOS (DF)
AW=DABS (W)
c
IF(AW.LT.0.99D0) THEN
G=1.0D0-W*W
F=DSQRT{ (1.0D0-CDT*CDT} /G)
Uo=Uu
WCDF=W*CDF
U=U*CDT+F* (U*WCDF-V*SDF)
V=V*CDT+F* (V*WCDF+UO* SDF)
W=W*CDT-F*G*CDF
ELSE
C **** POLAR DIRECTION COSINE OF THE INITIAL DIRECTION NEAR 1.
C (A CICLIC PERMUTATION QF AXES IS PERFORMED]) .
SAVE=U
U=V
V=W
W=SAVE

G=1.0D0-W*W -
F=DSQRT( (1.0D0-CDT*CDT) /G)
Uo=U
WCDF=W*CDF
U=U*CDT+F* (U*WCDF-V*SDF)
V=V*CDT+F* (V*WCDF+UQ*SDF)
W=W*CDT-F*G*CDF
SAVE=W
W=V
v=U
U=SAVE
ENDIF

C *%x* ENSURE NORMALIZATION.
FNCRM=1.0DO/DSQRT (U*U+V*V+W*W)
U=FNORM*U
V=FNORM*V
W=FNORM*W
RETURN
END
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PROGRAMA KOLT.FOR

este programa lee dosis (r) de salida de pcpe
deberia ser erg/angstroms cubicos

e01,e02 erg/angstroms

Yy calcula seccidédn de activacion TST

pero usando siempre D(r) de Monte Carlo
implicit integer*4 (i-n)
implicit real*8 (a-h,o-z)

dimension nu(12),rad(12,5000),dos{(12,5000)
dimension eavb(0:25),eavbt (0:25),pib{0:25),p2b(0:25)
dimension plca{5000),p2ca(5000),ah(5000)
dimension plcb(5000), p2cb(5000)
open(4,file="kolt.in', status='0ld"')
open(5,file="dint.dos', status="'0ld")
open(6,file="'kolt.out',status="unknown')
read (4, *}ncil
read(4,*) (nu(i),i=1,ncil)
read (4,*) acero,nl,trod,ell,e02
write(6,50)acero
format(/,10x,' A0 = ', 2x, £5.1,/)

do 33 nb=1,ncil

ndos=nu {nb)

do 10 nbl=1,ndos
read (5, ¥) rad (nb,nbl},dos (nb,nbl)
write{6,44)nb
format (/,10x, 'slice="',1i2)

.............................

la seccidn se calcula con ec 4.12(ISA) pero
en tres regiones, de lim inicial a acero,
de acero a 3 veces acero y de 3acero hasta
maxima dist lateral de la traza del ion
pero antes de 4.12 se evalua AH,A(t,al0) de
Hansen y ecuacidn 4.18
primera zona
pi=4.*atan(1.)
cotain=1.
cotsl=({(3.*acero)/2.)/trod
eava=0.0
la variable tcero es la "t" en ec 4.12 y tcero en
ecuacion 4.18, la variable gue corre en 4.18 es tprima.
do 15 nbl=1l, cotsl
tcero=0.5%acero
aczZ=tcero
tb=amaxl(rad(nb, 1), {tceroc-acera)}
h={tcero+acero-tb} /nl
tprima=tb+ (h*nbl) /trod
tprima=rad (nb, nbl)
tat=tcero+tprima
if{tat.gt.acero)then
sgnum=acero**2-~ (tprima-tcero) **2
sqgden={ (tprima+tcero) * (tprima+tcero) -acero*acero)
sga=dsqgrt (sqnum/sqden)
ah(nbl)=4.*atan(sqga}
else
ah(nbl)=2.*pi




endif
15 eava=eava+dos (nb,nbl) *ah (nbl) *tprima*trod
eavat=eava/ (pi* (acero**2))
pla=l-dexp (-eavat/e01)
teml=dexp (-eavat/e02)
tem2=1+eavat/e02
pZa=l-temZ*teml

oo 2
co sigla y sig2a estan evaluados en "t" = tcero = acero/2
o T T
gsigla=pi*pla* (ac2**2-cotain**2)
sig2a=pi*pl2a*{ac2**2-cotain**2)
c write(6,100)tcero*l.0e-8,sigla*l.0e-16,tcero*l.0e-~8,
¢ &sigza*1l.0e-16
100 format (//,2x, 'seccién 1 (',lel3.4,') 1 impacto =',2x,lel3.4,1x,
&'cm2',/,2x,'seccidn 1 (',1el3.4,') 2 impactos=',62x,lel3.4,1x,
&'cm2!')
o o
co segunda zona, integral sigma (4.12) de acero a
co tres veces acerg
o
co primerc 4.18, 20 veces, es decir 20 ptos -
co para la ec 4.12, la cual se integra de acero
co a 3*acero, esos 20 ptos se obtienen con"t",
co para el caso de acero=50 A, los 20 ptos son de 55
co a 150 de 5 en 5. (trod=5), y se hace tcero =t
co en 4.18, vy tprima es la variable
co que corre en 4.18 )
co NONONONQ trod=1
o T
siglb=0.0 '
sig2b=0.0

h2={3, *acero-acero/2)/25.

do 20 i=0,24

eavb(i)=0.0

plb(i}:0.0

p2b(i)=0.0

t=acero/2+h2*1

if (t.gt.rad(nb,ndos))go to 20
tb2=max(rad(nb, 1), {(t-acero))
cotiZ2=nint (tb2/trod)
gots2=nint ( (t+acero) /trod)

c if (cots2.gt.ndos)cots2=ndos
if (cots2.gt.2000)cots2=2000
de 25 nbl=coti2, cots2
tcero=t
tprima=rad{nb,nbl)
tat2=(tcero+tprima)
if (tat2.gt.acero)then
sgnum=acero**2- (tprima-tcero) **2
sgden= (tprima+tcero)} **2-acero**2
sga=dsqgrt (sqnum/sgden)
ah(nbl)=4.*atan(sqga)

else
ah(nbl)=2.*pi
endif
25 eavb (i) =eavb (i) +dos (nb, nbl) *ah (nbl) *tprima*trod 2

eavbt (1) =eavb (i) / (pi*acero**2)
plb(i)=1.-dexp(-eavbt{i)/ell)
tembl=dexp (-eavbt (1} /e02)
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temb2=1.+(eavbt{i)/e02)
p2b{i)=1.-temb2*tembl
siglb=siglb+2*pi*plb (i) *t*h2
sig2b=sig2b+2*pi*p2b (i) *t*h2

continue
write(6,150)siglb*1.0e-16,s8ig2b*1.0e-16
format{//,2x, 'seccidén 2 1 impacto =',b2x,1lell3.4,1x,'cm2’',

-

&/,2x,'seccién 2 2 impactos=',2x,1el3.4,1x,'cm2')
ahora viene la zona 3 gue es mas sencilla
solo uso 4.10, para cada rodaja y hago
la integral 4.12 de 3 acero hasta el maximo
de nbin
siglc=0.0
sig2c=0.0
ahora divido la zona 3 en das,
una con rodajas de 1 angstroms (trod=1} hasta 2500
y otra de rodajas de 100 angstroms despues de 2500

-------------------------------------------

sC2b=0.

coti3=({3.*acero})+1.)/trod

cots3=2000

do 30 nbl=coti3,cots3

t=rad (nb, nbl)

plca(nbl) =1.-dexp(-dos (nb,nbl) /edl)

temlc=dexp(-dos (nb,nbl) /e02)

tem2c=1.+ {dos (nb,nbl)/e02)}

pZ2ca{nbl) =1.-tem2c*temlc

gcla=scla+2*pi*plca(nbl)*t*trod

sc2a=sca+2*pi*p2ca{nbl) *t*trod

if (ndos.le.2000)go to 1111

trod2=100.

coti3b=2001

cots3b=ndos

do 40 nbb=coti3b, cots3b

t=rad(nb, nbb)

plcb{nbb)=1.-dexp(-dos (nb, nbb) /e0l)

tlcb=dexp (-dos (nb,nbb) /e02)

t2cb=1.+(dos (nb,nbb} /e02)

p2¢cb (nbb) =1.-t2cb*tlcb

sclb=sclb+2*pi*plcb (nbb) *t*trod2

sc2b=sc2b+2*pi*p2cb (nbb) *t*trod2

siglc=scla+sclb

sig2c=sc2a+sczb

write(6,200)siglc*1l.0e-16,s8ig2c*1.0e-16

format(//,2x, 'seccién 3, 1 impacto =',2x,1lel3.4,1lx,'cm2’,
&/,2x, 'seccidn 3, 2 impactos=',2x,lel3.4,1x,’'cm2')

sltot=gigla+siglb+siglc

s2tot=sig2a+sig2b+sig2c

write(6,250)sltot*1.0e~16,s2tot*1.0e-16

format (//, 2x, 'seccién de activacion 1 impacto =',2x,1el3.4,
&lx,'cm2',/,2x, 'seccidn de activacion 2 impactos=',62x,lel3.4,
&1x,'cm2!')

continue

end
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PROGRAMA EFTST.FOR
programa gue calcula eficiencia conociendo
sigma*R segun TST
Sr en cm ¢cub, zZmax en cm , 20 en MeV, acero en Ccm
implicit integer#*4 (i-n)
implicit real*8 {(a-h,o-z)
dimension srl(2,3),s8r2(2,3)
dimension acero(3),ec2(2),tlgam(2),tlpcp(3)
dimengion efi(2,3)
acero(l)=50.*1.e-8
acerof(2)=100.*1.e-8
acero{3)=150.%1.e-8
traza completa
tlgam(1)=.000367793
tlgam(2}=.000489338
ec2$1)=5.27e+6
ec2i2)=4.743e+6
open{4,file="afi.efi',status="0ld")
read (4, *}eo, zmax
do 10 j=1,2 -
do 10 i=1,3
read(4,*)srl{j,i),sr2(j, i)
pi=4.*atan(1l.)
do 20 j=1,2
do 30 i=1,3
sdl=(srl(j,1i)*2.635e+04)/(eo*1l.6e-6)
rkuno=1.- (exp(-sdl})
ckuno=.36*rkuno
sigo=1.18
denpl=sgigo*pi* {acero (i) **2)
xnumpl=sr2 (j, 1) /zmax
pl=xnumpl/denpl
if (pl.1t.1.) then
paa=(2.635e+4* (1.-pl))/ec2(3)
pepe=1.-(1.+paa) *exp (-paa)
pigam=1.-pepe
else
pigam=1.
endif
sbdl={(sr2(j,1)*2.635e+4)/(eo*1.6e-6)
pii=exp(-sbdl)
rkdos=1. - (pii*pigam)
ckdog=.64*rkdos
tlpcp (i) =ckuno+ckdos
efi(j,i)=tlpecp(i)/tlgam(j)
write(*,*)j,1,' efi=',efi(j,1)
continue
end




.............................................

PROGRAMA ETSTM.FOR
programa que calcula eficiencia con el modelo
TSTM usando:D(r) Monte Carlo

----------------------------------------------

implicit real*8 (a-h,o-z), integer*4 (i-n)

O0O0aaan

0

dimension 11{22),nu(22)
C ENTRA LO DE SE === -~ m oo s oo oo s oo o oo
dimension dosis(22,5000),rad(5000)

co spline es la gubrutina de interpolacion que uso, es de
co numerical recipes, cambio el nombre por tspline

c

c ypl es la derivada al inicic de la funcion £(d)

C ypn es la. derivada al final de la funcion f(4d)

ccce inicia tspline
INTEGER*4 NP
PARAMETER (NP:=16)
REAL*8 ypl,ypn,xa(NP),yva(NP),yy2{NP)
data xa/5.27e+4,2.635e+5,8.775e+5,2.635e+6,8.775e+6,

c
C */2.635e+7,8.775e+7,2.635e+8,8.775e+8,2.635e+9,8.775e+9
o) * ‘
c data yva/1.00,1.00,1.00,1.42,2.36,2.44,2.36,1.73,
c * 1.0,0.64,0.33/

data xa/9.80e+4,1.96e+5,3.92e+5,7.83e+5,1.96e+86,

* 5.97e+6,1.175e+7,2.35e+7,4.70e+7,7.05e+7,1.42e+8,

*] .9e+8,2.77e+8,3.28e+8,4.00e+8,4.34e+8/

data ya/0.99,1.01,1.00,1.22,1.37,1.78,1.77,1.57,
* 1,23,0.99,0.59,0.43,0.24,0.15,0.05,0.01/
ypl=0.0

c ypn=-5.05e-11
C ypn=-2.83e-9

ypn=-1.176e-9
call tspline(xa,ya,NP,ypl,ypn,yy2)
cce termina iniciacion tspline
CEBM FIN SE DATOS---~--- e m e m e e e e e m e e e e - mm m—m M — e m = m o
open{lé,file='gize.in', status="'0ld'")
open(l8,file='eta.in',status='014"')
open{l4,file='int.out', status="'unknown')
read (16, *}) ncut .
read(1l6,*) ncil
read(16,*) (nu{(i),i=1,ncil)
read (16, *} widel, slwide,widef
511 (1) =widel ' .
do 511 nb=2,ncil-1
511 81l {mb)=slwide
sll{ncil)=widef
pi=4.*atan(l.)
C ncut=1
dosal=0.0
dosafl=0.0
do 719 nb=1,22
nbnb=nu {nb)
dostot=0.0
dosgsal=0.0
dosafl=0.0
dosa=0.0
dogaft=0.0
write(14,601)
601 format (// ,5x%,'slice',1x, 'bin',5x,




&'int d{(r)',6x, ‘'int £ d(x) ',//)
do 718 nbl=1,nbnb
if(nbl.1t.2001) then

trod=1.
else
trod=100.
endif
read{l8, *)rad{nbl), dosis (nb,nbhl)
co tengo erg/angs cub
co quiero erg/cm cub
dosis (nb, nbl) =dogis(nb,nbl}*1.0e+24
oo 2
co ahora gi me interesa calcular etahe,
co las unidades de dosis son erg/angs cubicos
co y la £(d) esta en ercg/cm cub
o e
if (nbl.1lt.ncut)then
go to 500
else
if (nbl.eq.1)then
dosal=dosig(nb,1) *pi* (rad (1) *1.e-8)**2
dxl=dosis(nb, 1) -
dosafl=dosal*fd (dxl,yvy2)
dosa=dosal
dosaf=dosafl
else
dosa=dosa+dosis (nb,nbl) *2*pi* (rad(nbl-1))*1l.e-8
&*trod*l.e-8
dx=dosis (nb,nbl)
dogaf=dosaf+dosis (nb,nbl)*fd {dx,yy2)
&*2*pi* (rad(nbl-1))*1l.e-8*trod*l.e-8
endif
endif
c if (dosis(nb,nbl) .ne.0.0)then
c if(nb.eg.1)then

500 continue
write(14,602) nb,nbl,dosa,dosaf
o endif
602 format (3x,21I5,2el5.4)
718 continue

dosal=dosal+dosa*sll (nb)*1l.e-8
dosafl=dosafl+dosaf*sll (nb)*1.2-8
write(14,603)
603 format{/,4x, 'slice',6x, 'int d(r,1)"', 5x,
& 'int f£{(d)d(r,1)"',/)
write{1l4,604) nb,dosal,dosafl

604 format {/,3x, I5,2x,2el15.4,/)

719 continue

o

C calculo etahe, eficiencia relativa

o) entre heavy ion y electrones de rayos x, 35 kvp ?
C el .94 es de multiplicar por 1 (eta delta gama)

c y por 33.97/36, (Wgama/Wpcp) %
o

etahe=0.94* (dosafl/dosal)
write(l4,549) etahe
549 format (/, 'relative TL efficiency heavy to electron =

t
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&,el5.4,//)
end

real function £d(x,yy2)
implicit integer*4(i-n)
implicit real*8(a-h,o-z)
INTEGER*4 NP
PARAMETER (NP=16)
REAL*8 X,vy,vypl,ypn,xa(NP),ya(NP),yy2(NP)
data xa/5.27e+4,2.635e+5,8.775e+5,2.6352+6,8.775e+6,

* 2.635e+7,8.7775e+7,2. 635e+8 8 775e+8,2.635e+9,8.775e+9

*/
data ya/1.00,1.00,1.00, 1 42,2.36,2.44,2.36,1.73,
* 1.0,0.64,0. 33/
data xa/9 80e+4,1.96e+5, 3. 92e+ﬁ 7.83e+5,1.96e+6,
* §5,.97e+6,1.175e+7,2. 35e+7 4.70e+7,7.05e+7,1.42e+8,
*1 . 9e+8,2.77e+8,3. 28e+8 4. 00e+8 4. 34e+8/
data ya/0.99,1.01,1.00,1.22,1.37,1.78,1.77,1.57,
* 1.23,0.99,0. 59 0.43,0. 24 0. 15 0.05,0. 01/
ypl=0. O
ypn=-5.05e-11
ypn=-2,83e-9
yprn=-1.176e-9
call tspline(xa,ya,NP,ypl,ypn,yy2)
if(x.1t.{(4.34e+8})then
if(x.1lt.{(1.42e+8))then
if(x.1lt.(8.775e+9))then
call splint(xa,ya,yy2,NP,x,y)
elsge
y=0.0
endif
dy=y
if (dy.1t.0.0) dy=0.0
fd=dy
return
END

SUBRQUTINE tspline({x,y.n,ypl,ypn,y2)
implicit integer*4(i-n}
implicit real*8{a-h,o0-z)
INTEGER*4 n, NMAX
REAL*8 ypl,ypn,x(n),y{(n),y2(n)
PARAMETER (NMAX= 500)
INTEGER*4 i,k ‘
REAL*8 p,qn, 51g,un,u(NMAX)
if (ypl.gt..99e30) then
v2(1)=
u(l)=
else
y2{1)=-0.5
u(Ll)={3./(x(2)-x(1)) )+ ((y(2)-y(1)) /(x(2})-x(1))-ypl)
endif
do 11 i=2,n-1
sig={x{(i)-x{i-1))/(x(i+1)-x(i-1))
p=sig*y2(i—1)+2.
y2(i)=(sig-1.)/p

u(i)=(6.*{({y (1+1) y(l))/(x(1+ o
*l)-X(i))-(y(i) 1))/ (x(1)-x(1-1)))/ (x(i+1) -x(1-1))
*u(i-1))/p :

continue

-Sig*
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if {(ypn.gt..9%e30) then
qn=_.
un=0,
else
gn=0.5
un={3./(x(n)-x(n-1)}) *{(ypn- (y(n)-y(n-1}}/ (x{n) -x(n-1)))
endif
y2(n)={(un-gn*u(n-1))/ (gn*y2(n-1}+1.)
do 12 k=n-1i,1,-1
y2 (k) =y2 (k) *y2 (k+1) +u (k)
continue
return
END

SUBROUTINE splint(xa,va,y2a,n,x,y)

implicit integer*4 (i-n)

implicit real*8(a-h,0-2)

INTEGER*4 n

REAL*8 x,y,xa(n),y2a(n),ya(n)

INTEGER*4 k,khi,klo

REAL*8 a,b,h

klo=1 —

khi=n

if (khi-klo.gt.1l} then
k= (khi+klo) /2
if (xa(k) .gt.x)then

khi=k
else
klo=k

endif

goto 1

endif

h=xa (khi) -xa (klo}

if (h.eqg.0.) pause 'bad xa input in splint'

a={(xa{khi)-x)/h

b={(x-xa(klo))/h '

y=ar*ya(klo)+b*va{khi)+{(a**3-a)*y2a{klo)+

&{b**3-b)*y2a(khi))*(h**2)/6.

return

END
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Abstract — Monte Carto calculations of radial energy distributions in LiF irradiate¢ with protons and alpha particles have been
performed coupling ion and electron transport according to the scheme proposed by Martin and Ghoniem. Electron interactions
are followed in detail as they siow down and transfer their energy along the material. Resulis for 1, 2 and 3 MeV protons, 1
and 4 MeV alphas are presented. Their comparison with data in tissue-equivalent gas, Monte Carlo calcuiations performed in
waler vapour, and analytical catculations in LiF show that important differences arise from the contribution of dielectric energy
loss interactions.

INTRODUCTION energy transfers greater than a certain cut-off energy are
To achieve an adequate application of thermolumin- seen as discrete en;rgy ]tlransfe;s to hlghdcne;igy ;ecend—
. o hich will travel a considerable distance
escence dosimelry it is important to understand the pro- ﬁa?ﬁl‘n‘:n;:ioi path. En eregy transfers of magnitude
f;:';sg; ;ln :r(:i\;es?orir%l:fnﬁth}:z u;iilaﬁ[:_:?;; Lhzfmtg;esgjir:)? less than the cut-off represent continuous energy trans-
£t ot S1ag . fers (o electrons close to the ion path. Each HCP will

cesses refers to the energy deposition in the material . ) . )
after imradiation. According to track structure have a certain fraction of its energy available to generate
theoriest' ", the response of a physical. chemical or bip-  Sccondary electrons and the Monte Carlo approaci; s
logical medium to heavy charged particle (HCP) used to assign randomiy an energy (o a §ecopdar)' elec-
tron. As long as the ion has energy left it will continue

irradiation results mainly from the contribution of the . - g

secondary electrons. This means that, in order to evalu- 'O generate.electrons until the remaining energy is insuf-

ate radial energy distributions around the track of the ficient. A cut-off energy equal to 0.3 keV was used in
the cafcuiations.

HCP, it is necessary to consider in great detail the con- L
tribution of these secondary electrons. Once the secondary clectrons are gencr-atcd their indi-
vidual interactions are foilowed, evaluating the energy

they transfer 10 the medium. The interaction mechag-

METHOD ' isms of electrons with solids may be classified as elastic
. : . and imelastic. Elastic processes are those in which an

s et sy st PGS 8BYlcn erts with s ks o the il hang
scheme proposed by Martin and Ghoniem™ was used "8 its direction bu} with no energy loss la:ssoc:atedddﬁe
to couple jon and electron transport and apply it to LiF.  *© the great mass difference beween the e e;:tron an : e
Usually, ion transport™-? {s treated using the binary col- nucleus. Inelastic processes are electron—e ectroin inter-
lision approximation and separating the nuclear and  2ctions and consist c?f auhgr ionisation of core electrons
or diefectric interactions with the valence electrons, The

electronic energy losses assuming a continuous elec- g X nteractions is
tronic energy 1oss to the medium, without foilowing the ~ Path length between secondary electron interactions i
obtatned from:

secondary electron tnteractions. Due to the relevant role
that secondary electrons play in the energy deposition
it is important to consider their interactions in detail as
they sfow down and transfer their energy to the material,
In what follows the coupled ion-electron transport
scheme is described briefly, ' the totai mean free path a}nd A; are the mean free Pathg

Ton transport is simulated using the Monte Carlo code  for each kind of interaction. The type of interaction i
TRIPOS'™; the mechanism to generate the secondary that takes place is determined randomly, again using the
electrons is given in detail by Martin and Ghoniem™ Monte Carlo method as described which makes use
and is summarised here. Electrons are generated by = of the mean free paths associated with elastic, dielectric
HCP with velocities V > Voz, ™ (where Vo =¢/137);  and core ionisation interactions.

A=-AglnlE) =—(ZN")Y"In(E) M

where £ is a random number between O and [, A, is

kv
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Elastic scattering

Elastic scaftering is usually described by a screened
Rutherford potential. A more adequate treatment con-
sists in calculating the differential cross section accord-
ing to the partial wave method. In this work the Ruther-
ford cross section was used but the screening factors for
lithium and fiuorize were calcuiated from partial wave
total elastic cross sections using the programs described
by Salvat and Maycl'®. The screening factors are caleu-
lated for several erergies and stored in a table, Every
time an elastic :nteraction takes place. the appropriate
screening factor is interpolated. From the cross sections,
the values of the mean free paths for an elastic interac-
tion with a lithium or a fluorine nucleus are calcutated.

-Inelastic scattering

Inelastic interactions have been treated frequently
using the theoretical expression given by Bethe'” to
describe the stopping power of electrons in solids. In
this expression ull possible modes of excitation which
involve an energy loss are represented by the mean ion-
isation energy I. This is the so-called continuous slow-
ing down approximation, CSDA. and it is approximately
valid for electrons with energies greater than 10 keV.
Instead, in this work the inelastic contributions to the
energy loss are considered discretely.

The ionisation of core electrons within a material rep-
resents a significant energy loss mechanism for an ener-

getic electron. These interactions are usually described
by the semiclassical approachh given by Gryzinski®, In
this work the more simplified approach used by Fitting
et al® is used:

dE 1 E
- E =A— in[BEJ

where E is the energy of the secondary electrons and
the parameters P and B = 1. [, represents the average
ionisation energy for the bound shells and A is a group
of constants. The values of E=218eV and
A =240 eVY¥A were obtained for LiF and used in the
calcuiations. The evaluation of the associated mean free
path was approximated as in Ref. 9.

The interaction of electrons with free electrons, val-
ence band electrons and the collective interaction with
plasmons can be described by the diclectric energy
loss function’*®,

&ap L ( l) I g
een i E
AAEW g¢° €/ qEl+e;

where the polarisable medium is characterised by the
complex dielectric constant € = ¢, + ie; and the electron
with energy E = 7k%2m, suffers an energy loss AE =
fiuo connected with a momentum transfer hq and the
electron energy after the interaction is E' = E-AE =
#’k%2m,. To describe these interactions the approach
giver in Ref, 9 was used. The dielectric energy loss is
evaluated from the energy loss function, Im(—I/e),

(2)
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Figure 1. Radial energy density distribution caiculated for charged particles stopped in LiF. (a) 4 MeV alp_has. The sollid I?ne
shows this work's calculations described in the text, and the dot-dashed curve represents the effect of subtracting the centribution
from dielectric energy jesses. (b) This work's ccleulations for 1. 2 and 3 MeV protons.
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which for LiF can be found from optical data given in

Refs. [1 and t2. A random number gives the dielectric

energy loss AE by sorting randomly from the loss func-

tion using the sampling routines described in Ref. 13.

The dielectric mean free path is obtained from:
| b1

=— 4 —
hr'm:l )‘-D A—c

where A A and A, are the total inelastic, core ionis-
ation and dielectric mean free paths, respectively, The

4

total inelastic mean free path is evaluated using the -

method described in Ref. 14.

The electrons are followed down to an energy of
200 eV,

Each time an electron loses energy this is accumu-
lated in its geometric position in concentric cylindrical
shells around the HCP path, Energy density is obtained
for each shell dividing accumulated energy by the
shell volume. :

RESULTS AND DISCUSSION

Figure [{a) shows radial energy density distributions
for 4 MeV alpha particles in LiF for 1000 ion histories
which involve =10° electrons, this represents a com-
plete track calculation with the alpha particles’ initial
energy of 4 MeV slowing down and stopping in the
medium. Also shown in the figure is a calculation sub-

tracting the contribution of the dielectric energy losses.
[t may be seen that these inelastic josses in solids con-
tribute significantly to the value of the calculated energy
density, In Figure 1(b), curves for 1, 2 and 3 MeV pro-
tons show the energy dependence of the radial energy
distribution, For increasing initial proton energy, the
energy density has a smaller value near the ion track
and a larger value far from it, showing that projectiles
with higher energy produce secondary electrons which
transfer their energy farther away radially. A similar
behaviour has been observed for experimental data of
1, 2 and 3 MeV alpha particles in tissue-equivalent
gas''®. In Figure 2(a). a track segment calculation using
the method described in this work for 1 MeV alphas
in LiF is compared with experimental data in tissue-
equivalent gas''® and to Monte Carlo calculations due
to Paretzke!'®! performed in water vapour. The choice
was made to compare calculations in LiF with data in
gas and other simulations in water vapour because of
the lack of comparable information in solids, Calcu-
lations show the largest dose values; this is probably
due to the combined effect of the difference in density
and the contribution from dielectric energy losses of the
secondary electrons in LiF. Figure 2(b) compares g track
segment calculation for 4 MeV alpha particles in LiF
with analyticai calculations by Montret!'™ who assumes
that the energy deposition of secondary electrons is in
the form of ionisation, excitation and vibration. Mon-

r_' T 1 T 1 1 I
(a) . (3]
108 |- . + 7
104 |- T ]
=
g 1 ..
o 108§
"]
o
a
[ ]
k 1 _
(ot b i i L ! ] L
1 1a 102 P 10% 10 108 107 10
r{A) r(A)

Figure 2. (n) Track segment caiculation for | MeV alphas in LiF (solid line) data in tissue-equivalent gas'*® (solid dots). and
Monte Carlo catculations in water vapour''*! (histogram). (b) Radial dose distribution (track segment) for 4 MeV alpha particles
in LiF. The solid line shows the resulis of the calculations performen in this work. the dashed line shows calculations performed

by Montret'” and

discussed in the text.
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tret’s calculations were done in water and density-cor-
rected for LiF. A large difference is observed, which
may be attributed to other energy loss mechanisms pre-
sent in solids and considered explicitly in this work.

CONCLUSIONS

Comparing the values obtained for radial dose distri-
butions performing the solid state coupled ion—electron
transport scheme described in this work to data and cai-
culations in tissue-equivalent gases, as well as with ana-
lytical calculations in LiF, important differences may be
appreciated, These consistently suggest larger values of

dose if energy loss contributions of collective interac-
tions are included. These contributions may be relevant
in the evaluation of frst stage processes in LiF
HCP-induced thermoluminescence, and particularly
in relation to track structure theory'® applied to thermoi-
uminescence.
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Abstract, The initial energy deposition stage of the thermoluminescent (TL) precess is
investigated. A coupled jon—electron Monte Carlo {MC) transport code developed for LiF
considering its solid-state nature is used to obtain radial dose distributions for incident proton
and helium ions at several energies. Models which rzlate the initial energy depeosition to the
final TL light emission are used to predict TL efficiencies. Track structure theory (TST)
efficiency calculations using the MC radial dose distributions and target sizes of 5@, 100 and
150 A were performed for the total signal of LiF. Comparison with recent high linear energy
transfer (LET) efficiency measurements suggests a value for the target size within the ifiterval
50-100 A, Modified TST (MTST) proton-to-gamma and helium-to-gamma relative TL
efficiency calculations were performed with the MC radial dose distributions and 8.1 keV
X-rays as test radiation, It is found that both theories show good agreement with the data,
though both predict an energy dependence stronger than obiserved. A “core radius” for a given
ion may be found by applying MTST. The importance of the cut-off energy for secondary
electron generation in the MC code is discussed. The fraction of ion energy deposited by the
secondary electrons around the heavy charged particle (HCP) path obtained from the MC
simulation is in accordance with known values, This work includes solid-state effécts in the
calculated radial dose distributions in LiF providing dose profiles which are necessary for the

calculation of efficiency values and may prove to be essential for further understanding of

HCP induced thermoluminescence in LiF,

1. Introduction

The thermoluminescent (TL) response of dosimetric
materials to heavy charged particles (HCP) is a very complex
issue (see, for instance, the work by Horowitz [1,2]). On the
one hand, the response of a given material to a given radiation
field is not always linear, generally displaying supralinear and
saturation response at the highest doses. On the other hand,
the efficiency to HCP exposure depends on radiation quality
in ways which have not yet been thoroughly understood,
either experimental or theoretically. Interest on this subject
was revived recently due to the use of HCP in medical therapy
and the need for reliable and practical methods to assess
absorbed doses in space flight exposures. In this work,
we perform a theoretical investigation of the TL response
of lithium fluoride to HCP, involving the energy deposition
processes in the solid state. The study is correlated to a series

¥ Graduate student at CICESE, Mexico.

of measurements performed at Instituto de Fisica, UNAM
(3—6] and aims to provide an overall view of TL response as
a function of dose, particle type and energy carried by the
incident radiation.

In simple terms, thermoluminescence may be viewed as
consisting of an initial stage, in which energy is absorbed
by the material, and a final stage, in which light is emitted
from the crystal as it is heated. This work is directed towards
evaluating the importance of the first stage process, that is,
energy deposition in the material, in relation to the final
emission of light for cases of very low imparted doses. These
two stages are related in terms of the TL efficiency ¢, which
is defined as the ratio of the mean energy emitted as TL light
Zg, to the mean energy imparted to the TL material by the
radiation field, £ [7] .
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E

As the TL process in fact involves several complex,
intermediate mechanisms prior ta the actual emission of




light, TL research has been concentrated on studying relative
TL properties, for instance, TL rcsPonse to HCP relative to
TL response to a reference radiation. Current theoretical
models which address the description of HCP TL response
in terms of the initial energy absorption by the medium are
track structure theory [8] (TST), and modified track structure
theory [7} (MTST). TST was first proposed by Katz and
Butts in 1967. This theory states that the response of a
physical, chemical or biological medium to HCP irradiation
results mainly from the contribution of the secondary and
higher order electrons generated by the incident radiation.
Although weakly ionizing radiation also generates secondary
electrons the imparted dose ts distributed rather uniformly in
the medium, while HCP radiation produces highly localized,
almost straight paths, resulting in. a very inhomogeneous
spatial distribution of dose. TST assumes that differences
in HCP response relative to gamma radiation response
arise from these spatial differences and offers a specific
method to calculate relative HCP-to-gamma TL efficiency,
provided some parameters measured from gamma radiation
response are known. Usually y rays from %Co are used

as the reference radiation. [9] outlines the procedure to

obtain relative TL efficiency n gce.y according to TST by

calculating

T Lyce{Do)
TL,{Dp)

where TLycp and TL, are the TL signals obtained from
HCP and gamma irradiation, respectively, calculated at a
low dose Dy, where the response to both types of radiation
is linear. Parameters inherent to this theory are obtained
from the experimental measurement of TL response to the
reference gamma radiation.

2)

MHCPy =

MTST, proposed by Kalef-Ezra and Horowitz [7],

modifies TST by arguing that the energy spectra and
spatial distribution of radiation produced by HCP secondary
electrons is very different from those produced by ®Co
gamma radiation. MTST then introduces the use of a *dose
response function’ measured using a reference test radiation
which simulates, as much as possible, the energy spectra
and irradiated volume produced by the secondary electrons
arising from the HCP radiation under investigation. MTST
states that the relative HCP-to-gamma efticiency nycp,, may
be found by
W, [ fim= £5(DYD(r, 1, E)2r drdl
Wace [ i~ D(r,1, E)2r dr dl

(3
where n;, is the relative TL response to the secondary
electrons of the HCP with respect to the one obtained with
%9Co y rays, W, and Wycp are the mean energies required
to produce an electron-hole pair by the gamma and HCP
radiation, respectively, D(r,{, E) is the microscopic radial
dose distribution around the HCP path, R,y and rm,. are the
maximum axial and radial penetration distances reached at
the radiation absorption stage by the charge carriers emitted
from the HCP path and f;(D) is the measured TL ‘dose
response function® of the reference test radiation, given by

F(D)/D
F(Dg)/Do”

Nucey = sy

fild) = 4
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Here, F{D) is the TL signal obtained at a dose D and F(Dy)
is the TL signal obtained at a low dose Dy where the TL
response is linear,

In order to obtain relative TL efficiencies using either
TST or MTST it is necessary to know the radial dose
distributions D(r, [, E) produced by the secondary electrons
around the HCP path. Inthis work, radial dose distributions in
LiF were obtained using a coupled ion—electron Monte Carlo
(MC) transport code [10] which considers the solid-state
nature of LiF explicitly. We find no previous calculations of
D(r,!, E) performed in LiF crystals in the literature. These
MC dose distributions were used to predict values of relative
HCP-to-gamma TL efficiencies within the realm of the TST
and MTST models.

2. Monte Carlo simutation

For heavy charged particles having a few MeV per nucleon,
energy deposition in LiF is produced within ~1000 A
from the HCP path. Considering these dimensions it
has not been possible to measure radial dose profiles
in lithium fluoride. Although radial dose distributions
in LiF have been obtained from analytical calculations
f8, 1113}, from MC calculations performed in water vapour
[14,15) or from experimental measurements in tissue
equivalent gases [16] correcting for density, it is important to
remember that lithium fluoride detectors consist of crystals
with condensed matter characteristics and a fairly ordered
structure,  Therefore, in addition to energy deposition
events arising from ionization and excitation, collective
interactions of valence band electrons should be included
in a radial dose profile calculation. These considerations
lead us to believe that a MC approach in the solid state is
an adequate tool to better describe and understand HCP-
induced thermoluminescence in LiF. The MC method used
to obtain radial dose distributions in LiF was presented
in [10] and for completeness it is briefly described again
here.

Electron transport is coupled to ion transport following
the scheme proposed by Martin and Ghoniem [17], ion
transport is simulated as in TRIPOS [18]. The slowing
down of ions in solids is described in terms of their nuclear
and electronic energy losses. Except at low ion velocities,
electronic stopping is the dominant mechanism. For ion
velocities v > Uto” (where vy = ¢/137, ¢ is the speed
of fight and Z, is the atomic number of the incident ion) the
electronic stopping power is described by the Bethe—Bloch
formula.

Usually, ion transport evaluates electronic energy loss -
as a continuous loss to the medium without following the
secondary electrons in detail. As was mentioned before,
secondary electrons are responsible for the microscopic
energy deposition so it is necessary to follow their interactions
in detail along the crystal as they lose energy. The MC
approach penerates secondary electrons at ion velocities
where the Bethe-Bloch formula holds, by introducing
a cut-off energy. [Energy transfers greater than this
cut-off energy are used o generate secondary electrons,
while energy transfers smaller than this cut-off are seen
as continuous energy losses located near the HCP path.
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Figure 1. The energy loss function for LiE. From 18]

Applying this method between successive HCP scatterings,
a certain fraction of the HCP energy will generate secondary
electrons with energies randomly assigned until the ion
has no energy left to liberate electrons, A cut-off energy
equal to 250 eV was used in these calculations. Once
the electrons are generated their individual paths are
followed.

Electron interactions with solids consist of elastic and
inelastic interactions. Elastic interactions are electron—nuclei
interactions with no energy loss associated, but which involve
a change in direction. Inelastic electron processes may be
classified as interactions which involve the jpaization and
excitation of core electrons and dielectric energy losses which
group together valence electron excitations and collective
interactions with plasmons. This is simulated as in [17]
introducing parameters obtained for LiF to evaluate core
tonizations, and the LiF energy loss function [19] shown in
figure 1 to evaluate dielectric energy losses, The MC method
decides randomly which kind of electron interaction takes
place, if it is elastic it calculates the change in direction,
if it is inelastic it calculates both the change in direction
and the energy loss associated depending on it being a core
ionization or a dielectric process. Electrons are foliowed
down to an energy of 50 eV. Each time an electron loses
energy this is accurnulated in concentric cylindrical shelis
around the HCP path. Energy density is obtained dividing
the accumulated energy within each shell by the shell volume.
The results presented later have been converted to absorbed
dose (energy deposited per unit mass) in order to provide an
easier comparison with the 'dose response function’ f;(D)
which is presented as a function of dose.

Resulis from the MC calculations, ai different stages in
the simulation procedure, have the following characteristics:

(i) tonranges forthe HCP in this study (see [18]) were found
to fall within 2% of those given by TRIM {20].

(ii) Energy spectrum and yield of secondary electrons agrees
with experimental values obtained in a gas as illustrated
in figure 2 where the energy spectrum of secondary
electrons from 1 MeV protons in LiF obtained with
the MC code are drawn together with measurements by
Toburen {21} in nitrogen gas.
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Figure 2. The energy spectrum of secondary electrons, The full
curve represents the measured [21] cross section for electrons
ejected by 1 MeV protons in Ny, The crosses represent the number
of electrons generated by 10000 histories of I MeV protons in LiF,

(iti} It was found, as expected, that for complete track
calculations, where the incident HCP deposits all its
energy in the crystal, the amount of energy used to
generate secondary electrons equals the total energy
deposited around the HCP path by the delta rays.

(iv) The effect of the ion stopping power dE/dx along a
complete track may be visuvalized in figure 3 where
D(r, z, E) for eight slices in the direction of the beam
(z) are shown for 1.43 MeV protons incident on LiF.
As expected, as the ion travels further inside the crystal
and iis energy decreases, its stopping power increases
reaching a maximum as it approaches the energy of the
Bragg peak.

(v) Simulated electron ranges, meaning total pathlength,
agree within 3% with those calculated using the MC
programmes for electron interactions in solids described
in [22).

Figure 4 illustrates the radial dose distribution calculated
for a track-segment of 4 MeV helium ions in LiF obtained
by two methods, the solid state MC procedure described
in this work and an analytical calculation performed
in water vapour and density corrected for LiF [23].
A track-segment calculation corresponds to a very thin
detector where the HCP loses a negligible amount of
energy. The large differences observed in the radial dose
distributions obtained from the two different approaches
stress the importance of including solid-state effects in the
calculation. '

The comect statistics for the MC calculations were
determined by choosing a number of HCP histories that
produced dose profiles independent of the seed and equivalent
with ones produced with an even greater number of ion
histories. This was around 10* HCP histories, leading
typically to some 107 electron histories for a low-energy
proton. '
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Figure 3. The radial dose distributions of 1.43 MeV protons in
LiF. The total distance along the ¢ direction was divided into eight
slices as shown. Labels on the curves refer to the slice number.
The mean proton energy when entering each slice is indicated as a
function of depth in LiF. The projected range is 21.2 um.' | Gy
corresponds to 2.635 x 10~ erg A~ in LiF (p = 2.635 g cm™).

3. Results

3.1. Relative TL efficiencies, according to track
structure theory

As mentioned previously, TST provides a method to
evaluate relative TL efficiencies. TST assumes that the
irradiated medium consists of a set of sensitive volume
elements of target size ap which may be activated after
irradiation through ‘c-hit’ processes with probabilities
following Poisson statistics. The parameters which enter into
the probability calculations are the characteristic dose Eg, the
hittedness ¢ and the target size ag. Applications of TST to
LiF:Mg,Ti [9] have shown that peak 5 in the TL glow curve,
which has a linear-supralinear response, may be considered
to consist of a (1 + 2)-hit mixture, In [9] Waligérski and
Katz developed the formalism to calculate the response of a
two-component ¢c-hit detector in terms of their respective sets
of parameters: (¢, Eo1, R) and (¢3, Eg, | — R) with R and
(1 — R) representing the relative contributions of the 1-hit
and 2-hit components.

Gamboa-deBuen et al [6] measured the y response of
TLD- 100 detectors to °Co irradiation and found fitted values
of the characteristic dose Ejp and relative contributions for
I-hit and 2-hit components of the total TL signal, peak 5
and peak 7, all of which show linear-supralinear behaviour
as a function of dose. Using these values, we have calculated
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Figure 4. The track-segment radial dose distribution for 4 MeV'
helium ions in LiF, The full curve is calculated from the Monte
Carla simulation. The broken curve is an analytical calculation
[23] in water vapour, density corrected for LiE

TL, in equation (2) according to the method described in [9).
In order to evaluate T Lycrp, it is also necessary to calculate
the 1- and 2-hit activation cross sections which depend on 1-
and 2-hit activation probabilities, which in turn are obtained
from radial dose distributions. In this work, TST efficiency
calculations were performed using the radial dose profiles
obtained through the MC simulation and applying the method
given by Hansen and Olsen [12] to evaluate average dose
to the sensitive element with radius ag in order to have an
extended dose distribution. Complete track calculations were
performed for target size values equal to 50, 100 and 150 A
for protons and helium ions in LiF and they are shown in
figure 5. Since the ion track has a conic shape, in order
to use in the dose calculations the correct irradiated mass,
the ion track length was divided into 10 slices of different
radial extent and values of activation cross sections were
found for each of them, integrating along the axial direction
to obtain T L ¢ p. It was found that by further increasing the
number of slices rendered activation cross-section values did
not change.

3.2. Relative TL efficiencies, according to modified track
structure theory :

To obtain relative TL efficieacies MTST proposes performing
the convolution of the dose deposited by secondary electrons
around the HCP track with the dose response function f5(D)
produced by a test reference radiation which simulates the
energy spectrum and volume distribution of the secondary
electrons produced by the HCP. Once f3(D) is known,
expression (3) must be evaluated. The calculations were
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Figure 5. Proton-to-gamma and helium-to-gamma relative LiF
TL efficiencies against LET in water compared to TST. Squares
are experimental vatues {4, 5] at 0.7, 1.4 and 2.9 MeV proton
energies and triangles are data for 2.6, 4.9 and 6.8 MeV helium
energies [25]. Helium experimental uncertainties are smaller than
the plotting symbols. Dashed, dotted and dash-dotied curves are
complete track TST calculations assuming different target sizes
and MC radial dose distributions in LiF.

performed using 8.1 keV effective energy x-rays as the
reference test radiation, Its dose response function f3(D)
was measured by Gamboa-deBuen et al [6] and it is shown
in figure 6. It can be observed that, according to its definition
in equation (4), the TL. response to this radiatien is linear up
to %215 Gy, then becomes supralinear up to 2.6 x 10° Gy, and
slowly decreases for higher doses. The values of the average
energy required to produce an electron-hole pair used were
W, = 33.97 eV [24] and Wyep = 36.0 eV [11]. The value
of 75, was set equal to 0.97 as Kalef-Ezra and Horowitz
[7] have suggested. Again, to obtain relative TL efficiencies
with this model the radial dose distributions calculated with
the MC code and 10 slices were used for integration in the

axial direction,

3.3. Experimental TL efficiencies
The experimental relative TL efficiency is defined as [2]

_ (RTL/Do)k

—_— 5
"= (RTLI Do) ©)

where RTL represents the TL response per unit irradiated
mass measured at a low-dose Dy where the response is linear,
subscripts k and/ refer to the radiation under study (HCP} and
a reference low LET radiation, respectively. Measurements
of LiF:Mg,Ti (TLD-100) relative TL efficiencies for 0.7, 1.4

Study of TL efficiencies in LiF after HCP iradiation

and 2.9 MeV proton energies and 2.6, 4.9 and 6.8 Mevy
helium energies with respect to y rays from $°Co have been
performed at Instituto de Fisica, UNAM, Mexico [3-6,25].
Alt these measurements were performed in the same
laboratory following 2 common procedure for annealing,
irradiation, reading and deconvolution. Efficiencies for the
total signal are found from the TL response obtained when
heating the crystals from room temperature up to 400°C
f4].

4, Discussion

Figure & shows TST efficiency predictions against LET in
water. The overall agreement is good, in spite of the softer
energy dependence shown by the data. A target size between
50 and 100 A gives the best description of the observations.

Figure 7 shows MTST efficiency against LET in water.
We can interpret these results based on equation (3), the radial
dose profiles and the function f5(D) in figure 6. Doses larger
than about 2 x 10* Gy (assumed dose value for which f3(D)
tends to rero) are multiplied in the numerator of equation (3)
by a small factor, meaning that doses very near the ion path
do not contribute significantly to the efficiency, In fact, for
1.43 MeV protons we find that half of the dose is deposited
at radii smalter than 50 A, while half of the efficiency
(equation (3)} arises from regions between 30 and 110 A
The effect of f;(D) has been, on the one hand to eliminate
contributions from the ‘core’ of the track, and on the other, to
enhance those from an intermediate radial region. The final
efficiency is the result of a complex interplay between the
profile of dose deposition and the dose response function.

One can define a ‘core radius’ that limits the region near
the ion path with doses greater than the high dose value for
which f;{(D) tends to zero. As discussed before, energy
deposited within the core radius will not contribute to the
efficiency. This core radius varies as a function of penetration
distance. From the MC radial dose distributions for complete
tracks we find for instance, for 6.8 MeV helium ions a core
radius going from 42 to 59 A as a function of depth and for
2.9 MeV protons a core radius which goes from 12 to 35 A.
Kaplan and Miterev {26], estimated an ion core radius for
[0MeV heliumions in water, based on analytical calculations
that take into account the ton velocity and the lowest transition
energy involved in the excitation of a molecule by the primary
ion. They obtain 0.7 ug em™2 while our result for this case
is 0.9 g em™2, in overall agreement.

Agreement between calculated and experimental
efficiencies is good, and MTST calculations—as did TST—
predict a steeper dependence of the efficiency on the LET than
the measurements. These results are influenced by the chosen
value of the cut-off energy for secondary electron generation
in the MC procedure. As mentioned previously, results
shown in this work were performed with a cut-off energy
equal to 250 ¢V. This means electrons are generated with
energies between 250 eV and the maximum energy transfer
according to the HCP energy. This cut-off value provided
optimum agreement with the efficiency measurements of
both proton and helium ions. Variation of the cut-off value
between 80 and 300 eV results in ~20% variation of the
predicted efficiency when using MTST. Roughly, increasing
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Figtre 7. Proton-to-gamma and helium-to-gamma relative LiF

- TL efficiencies against LET in water compared to MTST. Squares
are experimental values {4, 5] at 0.7, 1.4 and 2.6 MeV proton
energies and triangles are data for 2.6, 4.9 and 6.8 MeV helium

" energies [25). The full and broken curves are complete track
calculations according to MTST for proton and helium,
respectively, MC radial dose distributions in LiF and £ (D) from
8.1 keV x-rays were used in the calculations.

the cut-off energy results in greater efficiency, though the
value obtained comes from a delicate balance between the
numerator and denominator in equation (3). The TST
formalism showed to be insensitive to the particular choice
of the cut-off energy in the MC simulation.
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The cut-off value also determines the per cent of initial
ion energy that will be used to generate secondary electrons
and, therefore, will be deposited around the ion path.
The fraction of ion energy that is released via kinetic energy
of secondary electrons for ions with energy in the range
0.5-100 MeV/u is known to be around 65-75% [27]. The
fraction of ion energy deposited by the secondary electrons
in our calculations are shown in figure 8. These values are
similar to those expected.

In a previous work, Horowitz and Kalef-Ezra {28) used
a different f;(D) measured after exposure of LiF (Harshaw
TLDs) to tritium beta particles (Enq, = 18 keV). The use of
their f;(D) together with our radial dose profiles resulted in
efficiencies greatly different from our experimental values.
This may simply argue in favour of the well known advice of
performing the complete work under the same experimental
protocol. .
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predictions agree with the measurements, as figures 5 and
7 have shown. However, both models, which assume that
TL efficiency depends only ori the radiation absorption stage,
predict a steeper LET dependence than observed at the lowest
energies, i

The recent work of Geiss et al [29] has reported
measurements and analytic calculations of relative TL
efficiency for the TLD-700 dosemeter exposed to a variety of
heavy ion-beams. The general features of the dependence of
efficiency with LET agree with the results presenied in this
work.

The method presented in this work provides us with
solid-state radial dose distributions in LiF, which are
necessary for the calculation of efficiency values, and may
prove to be essential in order to acquire further insight in the
understanding of HCP induced processes. Reliableefficiency
measurements as a function of LET are badly needed, as
well as further investigations involving the heating stage, in
order to better understand thermoluminescence after HCP
exposure,
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