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Simulacié Montecarlo del transport

d’electrons i fotons d'alta energia

J. Baré," J.M. Ferm.'cindez-Varea,Jr R. Mayol,'t F. Salvat,ﬁA. Sé.nchez—Reyes,ﬂi J. SvampauH

Introduccio

Poc més d'un segle després del descobriment dels raigs X
i de la radioactivitat natural, les radiacions d’alta energia
constitueixen la base de diverses técniques analitiques,
mediques i industrials. Fonts radioactives (fonamental-
ment emissors beta 1 gamma) i acceleradors d’electrons
(des dels simples canons dels generadors de raigs X fins
als sofisticats acceleradors lineals per a radioterapia) for-
men part de I'inventari de molts laboratoris industrials
i de recerca, i de practicament totes les installacions
sanitaries. Cada installacié radioactiva disposa també
de detectors de diferents tipus, des dels reglamentaris
dosimetres personals fins a complexos sistemes d’alta
resolucié espacial i energeética, passant per cambres d’i-
onitzacié, detectors d’escintitlacié, etc. L’establiment i
el seguiment de normes de radioproteccid, la quantifi-
cacié de la dosi administrada a pacients en radioterapia
o en exploracions meédiques (Andreo, 1991) i estudi de
la resposta de detectors sén exemples de problemes que
requereixen un coneixement detallat de les propietats de
la interaccié de la radiacié amb la materia.

La deseripeié teorica del transport (propagacié 1 in-
teraccié) de radiacié és un dels temes centrals de la
fisica del nostre segle i ho segnira sent en el futur. En
aquest article considerem el transport de fotons, elec-
trons i positrons amb energies compreses entre aproxi-
madament 1 keV i 1 GeV. La interaccié amb el medi
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provoca canvis en la radiacié (dispersié, perdua d'e-
nergia, generaci6é de radiacions secundaries) i alteraci-
ons del medi (ionitzacions, excitacions, ruptures d’en-
llacos moleculars. ..). L’estudi microscopic d’aquestes
alteracions requereix una descripcid completa de 1'es-
tructura del material i queda fora de 'abast d’aquest
treball. Dins l'interval d’energies considerat, els calculs
d’electrodinamica quantica i fisica atéomica proporcio-
nen una descripcié suficientment acurada de l'efecte de
la interaccid sobre la radiacid, de manera que disposem
de la informacié necessaria per descriure la penetracid
i diposicié d’energia en el si del material. Normalment
aquesta informacié ve donada en termes de seccions efi-
caces diferencials per atom; Iinica aproximacié que hem
d’introduir és la suposicié que l'estat d’agregacio no al-
tera apreciablement les caracteristiques de la interaccio
amb els atoms individuals (és a dir, els efectes d’inter-
ferencia entre les ones dispersades per diferents atoms és
negligible). Aquesta aproximacié esta justificada sempre
que el material sigui amorf (o policristallf) i la longitud
d’ona de la radiacié sigui petita en comparacié amb les
distancies interatomiques.

Quan una particula! d’alta energia penetra en un
medi material origina una allau de particules se-
cundaries; el nombre de particules secundaries ang-
menta amb el temps i, a la vegada, la seva energia mit-
jana disminueix fins que, finalment, tota 'energia de la
particula primaria es diposita en el material fonamen-
talment en forma d’excitacions electroniques i ionitzaci-
ons. En principi, I'evolucié d’aquestes allaus es pot des-
criure mitjancant la resolucié numerica de I'anomenada
equacié del transport de Boltzmann. En la practica,
perd, aixd només és factible amb models fisics (seccions
eficaces) extremadament simplificats 1 geometries molt
senzilles (medis infinits o lamines fines, idealitzacions
massa simplistes per als casos d’interés). A finals del
anys cinquanta, després de prop de tres decades de tre-
ball i contribucions de fisics de primera fila com ara
Bethe, Bothe, Heitler, Landau i Moliére, es disposava
només d’'informacié molt fragmentaria.

En realitat, la formulacié del problema en termes

1Utilitzem el terme particula per referir-nos tant als electrons
i positrons com als fotons.




d’una equacié del transport oculta les caracteristiques
aleatories de les allaus. Es molt més directe i eficient uti-
litzar técniques de simulacié Montecarlo, que permeten
considerar tant models fisics com geometries realistes
(Jenkins et al., 1988). Un dels avantatges del metode de
Montecarlo és que reprodueix els detalls de les allaus in-
dividuals, de manera que hom disposa d’informacié més
detailada que la que s’obtindria de la solucié de 1'equacio
del transport de Boltzmann. L’inconvenient del metode
és que, igual que en 'experiment que s’intenta simular,
els resultats estan afectats per incerteses estadistiques.
Per reduir la magnitud de la incertesa, la solucié obvia
(n’hi ha que sén una mica més eficients) és augmentar el
nombre d’allaus simulades, és a dir, el temps de mesura.
Aquest és I'inic cas que coneixem en el qual l'estricta
similitud del calcul amb I'experiment no és desitjable.
La historia de les simulacions Montecarlo del trans-
port de radiacié comenga abans de la popularitzacié dels
ordinadors. El primer calcul numeric que ens consta
el van realitzar Hayward i Hubbell l'any 1954. Amb
una calculadora van generar 67 trajectories de fotons,
una feinada en aquell temps, que avui costa només unes
centesimes de segon amb un modest ordinador personal.
L’inici de les simulacions de particules carregades d’alta
energia el marca el treball de Berger 'any 1963, que es-
tableix les bases del desenvolupament d’aquest tipus de
calculs fins avui en dia. A mitjan anys vuitanta apa-
reixen els primers programes d’ordinador generals que
permeten simular allaus d’electrons i fotons en medis de
composicié arbitraria. Els més coneguts son:

~ETRAN (Electron TRANsport) desenvolupat per Ber-
ger i Seltzer (National Bureau of Standards),

-EGS4 (Electron-Gamma Shower 4) de Nelson, Hi-
rayama i Rogers (Stanford Linear Accelerator Center), i

—ITS (Integrated Tiger Series) de Halbleib et al. (Sandia
National Laboratories).

A la referéncia (Jenkins et al., 1988) es déna una des-
cripcié detallada d’ETRAN i ITS i es comparen tots
tres programes. També es mostren una serie d’aplicaci-
ons practiques, centrades en el camp de la fisica medica
de radiacions.

Quasi tots els resultats de simulacions que es pre-
senten en aquest article han estat generats amb el pro-
grama PENELOPE (PENetration and Energy LOss of
Positrons and Electrons), desenvolupat pel nostre grup.
PENELOPE té implementat un model fisic més acurat
que els incorporats als programes esmentats abans i per-
met simular allaus d’electrons, positrons i fotons amb
energies des d’1 keV fins a 1 GeV en medis materials de
composicié arbitraria. Els programes font, la base de
dades i un manual abreujat es poden obtenir a través de
la base de dades de la Nuclear Energy Agency.? El sis-

20ECD Nuclear Energy Agency Data Bank, Le Seine Saint-
Germain, 12 Boulevard des Iles, 92130 Issy-les-Moulineaux,

Figura 1: Canvi de direccid de la particula en una interaccio

tema de programes inclou també un paquet de subrutines
geometriques que permet considerar sistemes materials
consistents en cossos homogenis limitats per superficies
quadriques (expressables com a equacions de segon grau
enz, yiz).

Algorisme de simulacié

A continuacié descrivim d’una manera elemental ’es-
tructura de ’algorisme o procediment de simulacié, dei-
xant de banda els detalls tecnics relatius al calcul de les
seccions eficaces d’interaccié. Per simplicitat, aqui con-
siderem les interaccions de particules amb un medi ho-
mogeni constituit per atoms d’un tnic element, de nom-
bre atomic Z. El nombre d’atoms per unitat de volum
és N = Nap/A, on Nu és el nombre d’Avogadro, p la
densitat del material i A el pes atomic.

Una particula d’energia F (energia cinética en el cas
d’electrons i positrons) pot interaccionar amb el mate-
rial mitjancant diferents processos, que distingirem amb
un subindex A, B... En una interaccié de tipus A, la
particula perd una certa quantitat d’energia W, es des-
via cap a la direcci6 definida pels angles polar 6 i azimu-
tal ¢ (relatius a la direccié d’'incidéncia, figura 1) i, pos-
siblement, genera particules secundaries (amb direccions
de moviment i energies que poden estar correlacionades
amb les variables de la particula priméaria). Les interac-
cions de tipus A amb un atom aillat estan caracteritza-
des per una seccié eficag diferencial oa(E; W, 60,¢...),
que es calcula teoricament o es determina mitjangant
mesures experimentals. Per simplificar suposarem que
la seccié eficag diferencial depén tnicament de les vari-
ables W, 0 i ¢. La quantitat

N oa(E;W,60,¢) dW dQ (1)

representa la probabilitat per unitat de recorregut que la
particula pateixi una interaccié de tipus A amb el medi,

Franga (E-mail: Nea@db.nea.fr).

Revista de Fisica / 1r semestre de 1997

39



40 Revista de Fisica / 1r semestre de 1997

en la qual perd una energia entre W i W-dW i es desvia
cap a una direccié compresa en 'element d’angle solid
d al voltant de la direccié (6, ¢). La probabilitat per
unitat de recorregut que hi hagi una interaccié de tipus
A, sigui quina sigui la perdua d’energia i la desviacid, és

E
% =NoA(E)=N / dEf dQ oA (E; W, 0, ¢),
A 0 am

(2)
on o (F) és la seccid eficag total per a les interaccions
de tipus A i Ax 6és el corresponent recorregut lliure mitja
o distancia mitjana entre interaccions consecutives d’a-
quest tipus. Les variables W, 8 i ¢ es poden considerar
com a variables aleatories que, en cada interaccid de
tipus A, prenen valors distribuits d’acord amb la distri-
bucié de probabilitat

(TA(E; Wa 01 qb)

PA(B;W,0,0) = ==

—

3)

Per a medis isotrops (i radiacié no polaritzada), la seccid
eficag diferencial és independent de Pangle azimutal ¢,
de manera que pa depén només de les variables W i 6.

La probabilitat d’interaccié, de qualsevol tipus, per
unitat de recorregut ve donada per

1 1 1

e = e = N [l B Bl B o] = N,

A Aa B

(4)
on At és el recorregut lliure mitja de la particula entre
interaccions consecutives. Es facil demostrar que la pro-
babilitat que la particula a partir de qualsevol punt de
la seva trajectoria avanci una distancia s abans de patir
la primera interaccid és

p(s) = 3= exp (=/ ). )
iy

El tipus d’interaccié que té lloc al final del trajecte es
pot considerar com una variable aleatoria discreta, sent

les probabilitats dels diferents processos
pa=—2 pp=28 (6)

o ar
L’ingredient basic de tota simulacié Montecarlo és
la generacid (sorteig) de valors d'una variable aleatoria
x distribuits d’acord amb una distribucié p(z) donada
(Kalos 1 Whitlock, 1986). El métode més habitual és
partir d’'un generador de nombres pseudoaleatoris, que
donen valors £ aleatoris uniformement distribuits en I'in-
terval obert (0,1), i transformar-los de manera adequada
per obtenir valors x(¢) distribuits segons p(z). Tots els
sistemes operatius proporcionen generadors de nombres
pseudoaleatoris. Moltes vegades hom prefereix un gene-
rador independent del sistema operatin de 'ordinador,
com per exemple el segiient:

R, =T°R,_1(mod 2°! = 1), &, =R./(2%-1), (7)

que genera una successié de valors £ uniformement dis-
tribuits en (0,1) a partir d'una llavor Ry (< 23! —1).
Obviament, la successié no és estrictament aleatoria,

ja que es genera mitjancant un algorisme determinista;

pero és dificil que les subtils correlacions entre els ele-
ments de la successié afectin els resultats de la simulacié.
Aquest generador té un perfode de I'ordre de 10?, de ma-
nera que resulta adient per a simulacions curtes; en una
simulacid llarga és possible esgotar el periode i repetir
la seqiiencia de nombres aleatoris, fet que s’ha d’evi-
tar. Afortunadament, hom disposa de generadors molt
més sofisticats, amb periodes practicament inesgotables
i amb molt bones propietats aleatories.

El métode més simple per generar valors aleatoris
x € (a,b) distribuits segons p(x) és el metode d’inversid,
que consisteix a obtenir « com a solucié de 'equacid

o b
/ plz)dz = §/ p(z) da. (8)
Ja a

Per exemple, en el cas de la distribucid exponencial (5)
el metode d'inversié déna la formula de sorteig

s=—Ar In(1 —&) = —=Ap In§, (9)

on hem aprofitat que 1 — ¢ és també un nombre alea-
tori en (0,1). Aquesta [brmula és exacta, és a dir, si §
és estrictament aleatori, s també ho és i esta distribuit
segons p(s). El métode es pot aplicar també a distribu-
cions discretes. En el cas de la distribucié donada per
les expressions (6), el resultat del sorteig és

A 51 & < pa,
B sipa <& <pa+ps, (10)

El métode d’'inversié és util per sortejar distribucions
analitiques senzilles (les que permeten resoldre I'equacio
(8) analiticament) i distribucions definides de manera
numerica. Existeixen altres técniques generals de sorteig
(Kalos i Whitlock, 1986) que permeten elaborar algoris-
mes exactes per a practicament qualsevol distribucié.

Generacio d'allaus

L'estat d'una particula immediatament després d'una
collisié (o després d’iniciar la seva trajectoria) es carac-
teritza per la seva energia E i per coordenades de posicié
r = (z,y, z) i direccié de moviment d= (u,v,w) referi-
des al sistema de referéncia del laboratori (a és de norma
1). L’estat inicial (i el tipus de particula) es determina,
mitjancant sorteig, d’acord amb les caracteristiques de
la font.

Cada trajectoria simulada (o historia, en la termi-
nologia habitual) consisteix en una successié d’estats
Piis Fhins Elm on r, 6s la posicid de la interaccié n-essima,
i E, id, sén l'energia i la direccié de moviment im-
mediatarnent després d’aquesta interaccié. La generacid




de la trajectoria aleatoria es fa de la manera seglient.
Suposem que ja hem fet part de la feina i la particula es
troba en un estat r,, F,,d,.

1. La distancia s (recorregut lliure) fins a la interaccié
segiient es genera amb la féormula de sorteig (9).

2. La interaccié té lloc a la posicid
Lnit = Ip + sdy. (11)

3. El tipus d’interaccié (A, B...) se selecciona a par-
tir de les probabilitats respectives donades per 'e-
quacié (6).

4. La pérdua d’energia W i I'angle polar € es generen a
partir de la distribuci6 de probabilitat corresponent,
donada per l'equacid (3), mitjancant téecniques de
sorteig adients. L’angle azimutal ¢ se sorteja uni-
formement en U'interval (0, 27) utilitzant la formula

¢ = 2wE.

[}

L'energia de la particula es redueix, £, 1 = F, —
W, i la direccid del moviment després de la in-
teraccio c.1,£+1 = (u',v',w’) s’obté realitzant la ro-
tacié del vector d, = (u,v, w) (figura 1) deter-
minada pels valors dels angles de dispersié 0 i ¢.
Explicitament,

sinf
=wucosfd +

Vv1—w?

&
|

[uw cos ¢p — vsin @],

v =wcosf + [vw cos ¢ + usin @],

gin @
V91— w?
w =wecosf — /1 —w?sinfcos . (12)

Quan w =~ 1, és a dir, quan la direccid ini-
cial és parallela a l'eix z, les expressions anteri-
ors no son valides. En aquest cas es pol evi-
tar ¢l problema utilitzant 'aproximacio cnlnH ~
(sin @ cos ¢, sin @ sin ¢, cos ).

La generacio de la trajectoria continua simplement repe-
tint aquests passos. El procés s’acaba quan la particula
abandona el sistema material o bé quan la seva energia
es fa més petita que un cert valor F,.s 1 es pot conside-
rar (sense que aixo distorsioni els resultats) que ha estat
absorbida en el medi.

La simulacié de les interaccions individuals partint
de seccions eficaces realistes determina quan es generen
particules secundaries (amb energia més gran que £,,4).
La generacio de I'allau acaba quan es completa la simu-
lacié de totes les particules secundaries generades per
una particula primaria.

Evidentment, el métode és aplicable a geometries
complexes amb diferents medis materials; tot el que cal
fer és controlar en quin medi es troba la particula. Quan

la particula canvia de medi, la trajectoria s’atura imme-
diatament després d’entrar en el nou material i la si-
mulacié es desenvolupa com abans, pero utilitzant les
seccions eficaces del non medi i comengant una altra ve-
gada pel pas 1.

Durant el procés de simulacié de les allaus les quan-
titats d’interés s'emmagatzemen en comptadors a la
memoria de 'ordinador. Per exemple, per calcular I'e-
nergia mitjana per allau @) dipositada en un cert volum,
I"inica cosa que cal fer és comptabilitzar 'energia total
dipositada ¢; per totes les particules de I'allan i-esima.
El valor resultant després de simular N allaus és

I .

d== Z Gi- (13)
Cal tenir en compte que el resultat @ estd afectat per
una incertesa d’origen estadistic. La desviacié estandard
de la mostra simulada ve donada per I'expressid

. . N
111 5 =2
o=y |wld-| a9

que es pot avaluar simplement acumulant la suma de
quadrats de les contribucions g¢; de les allaus particu-
lars. Si el nombre N d’allaus simulades és prou gran,
I'interval Q4 20¢ conté el valor real (@ amb una probabi-
litat del 95,4%. En tota simulacié és important avaluar
la incertesa estadistica de cada quantitat calculada, ja
que d’aquesta manera es pot determinar si un resultat
és significatiu o no.

Les interaccions d'electrons i fotons amb
mateéria
La fisica de la simulacié Montecarlo esta continguda en
el conjunt de seccions eficaces diferencials dels proces-
sos d’inferaccid que ara esmentarem, i que per a linter-
val d’energia que ens ocupa (entre 1 keV i 1 GeV) es
coneixen per a tots els elements amb una incertesa de
lordre d'unes poques unitats per cent. Actualment, la
recerca en aquest camp se centra en el desenvolupament
de metodes de caleul més 1 més precisos, encaminats a
reduir aquesta incertesa.

Les interaccions més importants dels fotons amb la
materia son les segiients:

e Dispersié coherent (difusié de Rayleigh):
I'atom absorbeix el foté incident, i reemet en una
altra direccié un fotd d'igual energia. No s’altera
I'estat intern de Iatom.

e Dispersié incoherent (efecte Compton): el
foté incident és absorbit i s’emet un segon fotd amb
menor energia, & — W, juntament amb un electrd
atomic amb energia cinetica W — U;, on U; repre-
senta l'energia d’ionitzacié de la capa de la qual
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Figura 2: Trajectories d’electrons, positrons i fotons produides per 10 allaus d’electrons de 18 MeV que incideixen perpen-
dicularment sobre 3 cm de plom. Els electrons i positrons es representen mitjangant linies continues, i els fotons, amb linies
trencades. Alguns exemples sén: 1) electrd primari, 2) foté de bremsstrahlung, 3) creacié d’un parell electré-positrd, 4) foté
provinent de I'anihilacié d’un positré, 5) foté que ha patit una dispersié Compton, 6) electré atomic emes durant una interaccié

Compton, 7) electré atomic resultant d’una absorcié fotoeléctrica

procedeix 'electrd. L'atom ionitzat es desexcita per
emissié de raigs X i/o electrons d’Auger.

e Absorcié fotoeléctrica: el foté incident és absor-
bit i s’emet un electré atomic amb energia E — U,
L’atom ionitzat es desexcita per emissio de raigs X
i/o electrons d’Auger.

e Creaci6 de parells electré-positré: un foté amb
energia £ és absorbit i genera un electrd i un po-
sitrd. El procés és possible només per a fotons amb
energia més gran que la suma d’energies en repos de
les dues particules (2mc? = 1.022 MeV). La suma
de les energies cinétiques de les dues particules és
igual a E — 2mc2.

Cadascuna de les interaccions esmentades domina
per a un cert interval d’energies. L’efecte fotoelectric
és el dominant per sota d’aproximadament 100 keV. Per
a energies intermedies, de 'ordre del MeV, el procés més
probable és la dispersié Compton. Finalment, per da-
munt de desenes de MeV la interaccié predominant és
la produccié de parells. La dispersié Rayleigh només
es presenta a baixa energia i té un paper poc significa-
tin. Altres possibles interaccions, com per exemple la
fotoabsorcié nuclear, sén poc probables i tenen un efecte
menyspreable en el procés de transport dels fotons.

Els electrons i positrons interaccionen amb la matéria

mitjangant els segiients processos:

e Dispersid elastica: la particula es desvia en in-

teraccionar electrostaticament amb ’atom fitd sense
canviar la seva energia cinetica. L'atom tampoc no
altera el seu estat intern.

Collisi6 inelastica: la particula es desvia i perd
una energia W que es transfereix a 'atom global-
ment (excitacié) o a un electré atomic (ionitzacid),
que és emes amb energia cinética W — U;. La ionit-
zacid d'una capa atomica interna origina 'emissié
de raigs X i/o electrons d’Auger. En el cas de mate-
rials conductors, 'excitacio de plasmons constitueix
un procés important de perdua d’energia.

e Emissié de bremsstrahlung: les particules car-

regades, en penetrar els atoms del material, sén ac-
celerades 1 emeten fotons de bremsstrahlung (radi-
acié de frenada). Amb I'emissié d'un foté d’energia
W, Tenergia de la particula decreix en la mateixa
quantitat, E,+1 = B, — W.

e Anihilacié del positré: un positré d'energia E

en un medi material és molt inestable, i és possible
la seva anihilacié amb un electrd per donar nor-
malment dos fotons d’energia total F + 2me?®. La
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probabilitat d’anihilacié és petita per a positrons
rapids i creix en decréixer 'energia. Tot i ser in-
estables, abans d’anihilar-se els positrons recorren
distancies del mateix ordre que les dels electrons.

Les perdues d’energia d’electrons i positrons de
baixa energia son degudes principalment a les collisions
inelastiques. En augmentar 'energia, augmenta 'efecte
de 'emissié de bremsstrahlung, que esdevé el mecanisme
dominant de frenada a alta energia. Les probabilitats de
les interaccions elastiques 1 inelastiques son similars, de
manera que al final d'una trajectoria el nombre de col-
lisions d’aquests dos tipus és del mateix ordre de mag-
nitud.

Simulacid detallada, condensada i mixta

La simulacié del transport de fotons és relativament sen-
zilla, ja que la mitjana d’interaccions al llarg de cada
trajectoria és forga petita. De fet, tota Uenergia del fotd
es transfereix a les particules secundaries i al medi mit-
jancant una Unica interaccid fotoelectrica o de creacid
de parells, o després d'unes poques collisions Comptomn.
Per tant, podem simular una a una totes les interaccions
de fotons (simulacié detallada).

En canvi, la simulacié d’electrons i positrons d’alta
energia és molt més complicada. La rad principal és que
la perdua mitjana d’energia en cada coHisid és d'unes
poques desenes d’eV i, per tant, un electrd o un positréd
pateix un gran nombre de collisions abans de ser absor-
bit en el medi. La practica habitual és utilitzar ’ano-
menada simulacié condensada, que consisteix a utilitzar
teories de dispersié multiple (solucions aproximades de
I'equacié de Boltzmann) per descriure l'efecte global de
perdua d’energia i canvi dé direccid en les collisons al
llarg d’'un segment de trajectoria de longitud molt més
gran que el recorregut lliure mitja.

Un procediment alternatiu, més acurat, és separar
les collisions en toves (aquelles que només donen lloc a
petites pérdues d’energia i petites deflexions angulars) i
dures. Escollint adequadament els valors llindars W, i
6. que separen les collisions toves de les dures, la pro-
babilitat d’aquestes 1ltimes es pot fer suficientment pe-
tita, cosa que fa viable la seva simulaci6 detallada. L'e-
fecte de les collisions toves que tenen lloc entre cada
parell d’interaccions dures es pot calcular mitjangant si-
mulacid condensada. Aquest tipus d’algorisme mixt és
practicament exacte i permet reduir considerablement el
temps de simulacié. El programa PENELOPE utilitza
un algorisme mixt dinamic en el qual els llindars W, i
. es determinen automaticament de manera que la si-
mulacié sigui tan rapida com es pugui, tot i mantenint
I'exactitud dels resultats.

Aplicacions i resultats

La visualitzacié de les allaus produides per particules
de diferents energies en diferents materials té interes pe-
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Figura 3: Intensitat de raigs X generada per electrons de 20
keV que incideixen perpendicularment sobre una mostra de
coure. Els punts corresponen a valors mesurats amb una mi-
crosonda electronica, i la corba és el resultat d’una simulacid.
Superposats al fons de fotons de bremsstrahlung apareixen
els pics caracteristics de raigs X K, Kg i L del coure (PE-
NELOPE només simula radiacié X provinent d’ionitzacions
a la capa K)

dagogic. La figura 2 mostra 10 allaus generades per
electrons de 18 MeV que incideixen perpendicularment
sobre una lamina de plom de 3 cm de gruix. El que
es representa és la projeccio de les trajectories sobre
un pla perpendicular a la mostra que conté la direccid
d'incidéncia. Aquestes allaus, igual que la resta dels
resultats que mostrarem després, han estat simulades
amb PENELOPE. La visualitzacié de trajectories en
diferents casos déna una bona idea de com varien les
caracteristiques del transport de radiacié amb 'energia
i la composicid del medi.

La primera aplicacié practica que considerem fa re-
ferencia a la microanalisi electronica. Aquesta técnica
permet d’analitzar petites regions de material (de l'ordre
d’uns pocs micrometres) detectant la radiacid X gene-
rada en bombardejar la mostra amb un feix d’electrons
focalitzat. L'instrument és essencialment un microscopi
electronic de rastreig dotat d'un detector de fotons amb
bona resolucié energetica. Les energies dels raigs X de-
tectats indiquen quins sén els elements presents a la mos-
tra. Amb la simulacié Montecarlo podem determinar
quin és el volum analitzat en funcié de 'energia dels
electrons incidents. A més a més, és possible generar
I'espectre d’energia dels fotons detectats. A la figura 3
comparem un espectre mesurat amb el resultat de la si-
mulacié per a una mostra de coure bombardejada amb
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Figura 4: Espectre (en unitats arbitraries) d’una font de
80Co. El resultat d’una mesura amb un detector d’escintil-
lacié de Nal(T1) cilindric de 3X 3 polzades s’indica amb punts.
La corba continua correspon a la simulacié del mateix mun-
tatge experimental

electrons de 20 keV que incideixen perpendicularment
sobre la superficie. L’acord entre ambdds espectres és
molt bo, especialment si tenim en compte que aquests no
han estat renormalitzats. La simulacié es pot utilitzar
també per a ’analisi quantitativa de mostres de compo-
sicié desconeguda: una vegada identificats els elements
de la mostra a partir de les linies de I'espectre experi-
mental, les seves concentracions relatives es poden de-
terminar realitzant una serie de simulacions variant les
concentracions fins a reproduir les intensitats relatives
de les linies de l'espectre.

Una de les aplicacions més importants del metode de
Montecarlo és la caracteritzacié de la resposta de detec-
tors de radiacio i el calcul de les seves eficiencies. A la
figura 4 es mostra 'espectre d’una font de °°Co mesurat
amb un tipic detector d’escintillacié de Nal(T1) cilindric
de 3x3 polzades. Els nuclis de %°Co emeten dos fotons
en cascada (en direccions molt poc correlacionades) amb
energies de 1,171 1,33 MeV. Els detalls de 'espectre de-
penen de l'estructura i geometria del sistema detector
(dimensions del cristall de Nal, gruix i composicié de la
carcassa protectora, geometria del tub fotomultiplicador,
etc.) i de la posicié i geometria de la font radioactiva.
L’espectre simulat es va generar amb la geometria espe-
cificada pel fabricant, i esta en bon acord amb les dades
experimentals. Aquest tipus de simulacié s’utilitza per
al calcul d’eficiencies absolutes de detectors de diverses
formes i dimensions i per optimitzar-ne el seu disseny.

La simulacié Montecarlo té una gran utilitat en el
camp de la fisica medica de radiacions (Jenkins et al.,
1988; Andreo, 1991). El coneixement de la distribuci6
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Figura 5: Geometria modular del capgal d’un accelerador
lineal Siemens Mevatron KDS

de dosi (energia dipositada per unitat de massa) admi-
nistrada a un pacient, tant mitjangant fonts radioactives
(braquiterapia) com a partir de generadors de radiaci-
ons (fonts de raigs X, acceleradors lineals de fotons i
electrons, etc.) és de gran importancia terapeutica per
predir els efectes tardans de la radiacié, aixi com per
millorar els tractaments d’oncologia radioterapica. Dins
d’aquesta linia d’investigacid, la simulacié més com-
plexa que hem realitzat fins ara és la del capcal d’un
accelerador lineal Siemens Mevatron KDS, utilitzat en
tractaments de radioterapia oncologica per a la des-
truccié de tumors malignes. La geometria es mostra
esquematicament a la figura 5. El capgal consisteix en
un cané d’electrons (secci6 acceleradora), un collimador
primari cilindric de tungste, cambres d’ionitzacio d’e-
lectrons, les mandibules mobils interna i externa, una
carcassa de proteccié d’acer, I'aplicador d’electrons (que
delimita un camp quadrat de 10x10 cm?) i, finalment,
el maniqui d’aigua (situat a una distancia de 100 cm del
focus d’electrons) on es mesuren la dosi i tots els altres
parametres d’interes. L’energia inicial dels electrons a la
sortida de l'etapa d’acceleracié es pot seleccionar d’en-
tre una serie de valors nominals (6, 8, 10, 12, 15 i 18
MeV), pero el valor real pot ser lleugerament diferent




i s’ha de de determinar, empiricament o amb simulacié
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Figura 6: Dosi (normalitzada a 100) a l’eix central dipo-
sitada en aigua per a un feix d’electrons amb energia no-
minal de 10 MeV. EI resultat de la simulacié es representa
en forma d’histograma, mentre que els punts indiquen dades
experimentals

Montecarlo, a partir de la dosi a l'eix central definit
pel feix incident. Els electrons primaris interaccionen
amb les diferents components del capgal, alterant la dis-
tribucié energetica inicial del feix que, a la vegada, es
contamina amb fotons secundaris generats per bremss-
trahlung. La determinacié de la composicié i I'espectre
del feix de radiacié que acaba incidint sobre el pacient
és un dels aspectes essencials en 'avaluacié de la dis-
tribucié espacial de la dosi. Per a una energia nominal
d’electrons de 10 MeV, la figura 6 compara la dosi a
Peix central (normalitzada a 100) simulada amb la me-
surada experimentalment, i a la figura 7 es mostren les
caracteristiques del mateix feix de radiacié (electrons i
fotons) a la superficie del maniqui d’aigua. La simulacié
d’aquests resultats va trigar dues setmanes en un ordi-
nador personal amb processador Pentium a 100 MHz.
Finalment, a la figura 8 presentem distribucions ra-
dials de dosi, a diferents fondaries, dipositades en aigua
per a un feix d’electrons d’1 GeV que incideix perpendi-
cularment sobre la superficie. Es comparen els resultats
de PENELOPE amb els ’ETRAN i EGS4 (Jenkins et
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Figura T: Distribucié d’energia (en unitats arbitraries) d’e-
lectrons i fotons a la superficie del maniqui d’aigua per a un
feix d’electrons amb energia nominal de 10 MeV
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Figura 8: Distribucions radials de dosi per a un feix d’elec-
trons d’1 GeV que incideix perpendicularment en aigua. p és
la distancia radial al feix. Els histogrames de traca continua
son resultats de PENELOPE. Els valors d’ETRAN i EGS4
(Jenkins et al., 1988) s’indiquen amb triangles i cercles, res-
pectivament. Els histogrames de traga discontinua represen-
ten dades de 'experiment de Crannell et al., citat a (Jenkins
et al., 1988). Cada corba déna la dosi radial amitjanada so-
bre l’interval de profunditat indicat. Noteu que ’escala radial
de les capes profundes ha estat desplagada
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al., 1988). Tal com es veu, els tres programes donen va- Agraiments

lors similars i en bon ELCO'Td amb mesures expcrimentals, Aquest treball ha estat parcialment financat per

cosa que c_‘.onﬁrma la validesa de les simulacions a molt DGICYT (projecte PB92-0801), FISss (projecte

alta energia. 94/0029-01) i CIRIT. Agraim a X. Llovet que ens hagi
proporcionat les dades experimentals i de simulacié de
la figura 3.
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