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Introduccion

El conocimiento de la distribucion espacial de
energia resulta Util para comprender la respuesta
bioldgica a las radiaciones ionizantes. Diferentes
aproximaciones han sido desarrolladas, por
ejemplo estudios detallados de estructura de
trazas en el caso de iones pesados pueden ser
realizados con el uso del método Monte Carlo.

Algunos de estos calculos [1-3] obtienen:

distribuciones radiales de dosis y pueden ser
comparados con mediciones experimentales.

Los perfiles de dosis se utilizan para obtener
secciones eficaces de inactivacion de enzimas [4-
6], y en modelos de deteccion de iones pesados
en sistemas fisicos y biolégicos [7].
Desarrollaremos perfiles de dosis utilizando
DDCS de ionizacién dentro del modelo CDW-
EIS para el impacto de iones, y una simple
aproximacion para la deposicion de energia por
parte de los electrones. Analizaremos las
limitaciones de nuestro método y la contribucion

de cada orbital molecular al perfil de dosis. La

descripcion de los resultados experimentales es
buena dentro del rango de validez de la teoria.
Obtenemos comportamientos muy diferentes
para grandes radios respecto de otras teorias, y

. . 1.
desviaciones de la simple dependencia —-(siendo
72

r la distancia radial a la traza del ion) debidas a
las contribuciones de electrones de altas energias
pertenecientes al orbital molecular 1s del
oxigeno. Mostramos también que formulas bien
establecidas para obtener radios de penumbra
son inadecuadas para energias por nucleon del
ion (energia especifica) intermedias y bajas. Esto
es de particular interés en el calculo de secciones
eficaces de inactivacion en funcion del parametro
de impacto [5].
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Teoria

Nuestro programa tiene en cuenta electrones
eyectados a diferentes energias, para angulos
entre 00 y + 1800° respecto de la traza del ion.
Las DDCS se obtienen en la aproximacion
CDW-EIS [8]. El blanco tiene N moléculas por
cm3 y suponemos que hay equilibrio electrénico.
Supondremos ademéas que los electrones
eyectados viajan en linea recta y que en el punto
de interés, la energia se deposita a la tasa del
poder de frenamiento correspondiente a la
energia del electron en este sitio. Es muy simple
mostrar que el perfil de dosis dentro de esta
aproximacion es:
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donde o(6,E) es la DDCS de ionizacion, 7 es

la distancia normal desde la traza del ion al
punto de interés, 8 y E son el angulo polar y la
energia del electron eyectado, R es el rango de

los electrones eyectados y % es el poder de

frenamiento de electrones en vapor de agua
obtenido de la referencia [9]. El rango del
electron es obtenido dentro de la aproximacion
de frenado continuo (CSDA) a partir del poder
de frenamiento, obteniendo una relacion
numérica entre el rango y la energia. En nuestro
caso la energia minima considerada es 10 eV,
que es del orden del minimo potencial de
ionizacion del agua (12.6 eV).

Resultados y Discusiones
En la figura 1 presentamos los perfiles de dosis

obtenidos a partir de nuestros calculos en vapor
de agua, los cuales fueron convertidos a una
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densidad masica de 18/,, junto con los

resultados de Katz [10] y Monte Carlo de Olko
et al [2]._Es bien conocido que pueden existir
efectos de fase, no obstante, generalmente se
realizan los calculos en vapor de agua y se los
corrige por densidad para tener la misma
cantidad de blancos por unidad de volumen que
para el agua liquida. Excepto para el caso de
particulas alfa con una energia de 1 MeV, donde
las contribuciones del canal de captura pueden
ser importantes, ‘los perfiles de dosis
corresponden a iones desnudos para la situacion
de equilibrio. La mediciones son de Wingate y
Baum [11].
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Fig. 1: Perfiles de dosis en vapor de agua alrededor de
la traza de un ion en funcion del radio. Teoria: ( ,
DW; (-—-), Katz [10]; (escalon), Monte Carlo [2].
Experimentos: (@), de ref. [11]

Se pueden observar algunos hechos en comun.
Nuestros resultados subestiman los calculos
Monte Carlo, los de Katz y las mediciones para
pequefios radios, y tienen un buen acuerdo con
Monte Carlo 'y la mediciones para radios
intermedios y grandes. En el caso de energias
especificas menores que 1 MeV/amu nuestros
calculos tienen el mismo comportamiento que las
mediciones y Monte Carlo (los cuales se realizan
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con DDCS experimentales) y se apartan de los
de Katz.

Es instructivo saber por qué un modelo tan
simple para el transporte de los electrones puede
describir la region de radios intermedios y
grandes, se aparta de otros modelos simples para
grandes radios y describe inadecuadamente los
radios pequeiios. ,
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Fig. 2: Contribucién relativa a la dosis en vapor de agua
de los electrones en funcién de la energia de arrtbo
para diferentes radios desde la traza del ion. 141 ge
IMeV.

Para analizar nuestros célculos, obtuvimos para
los perfiles de dosis de las figuras 1 las
contribuciones relativas a la dosis, de los
electrones con diferentes energias de llegada al
punto de interés para radios fijos. En las figuras
2 y 3 podemos observar que a pequefios radios
la contribucion principal se debe a electrones que
arriban a dicha regién con baja energia, pero
cuando el radio crece la contribucién de
electrones mas energéticos se hace importante.
Ademas, cuando la energia especifica crece, y a
grandes radios, la contribucion proviene
fundamentalmente de electrones de alta energia,
indicando que esta clase de modelos es adecuado
para altas energias especificas del proyectil. Esto
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podria explicar el por qué esta simple
aproximacion CSDA para el transporte de
electrones puede dar resultados relativamente
buenos para radios intermedios y altos. Pero
debe ser tenida en cuenta la observacion de
Berger [12] que una pérdida de energia gradual
es aceptable para energias aproximadamente
igual o mayores a 1 keV. Sin embargo, nuestro
modelo da resultados aceptables para radios
intermedios y grandes si la energia especifica del
proyectil es suficientemente alta.
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Fig. 3: Idem fig. 2 para 'H! de 3 MeV.

Mostraremos que la ionizacion de los electrones
1s del oxigeno, podria tener un papel importante
en el estudio de las probabilidades de
inactivacion en funcién del parametro de
impacto del proyectil.

En nuestro modelo obtuvimos la contribucién de
cada orbital molecular a los perfiles de dosis
(figura 4). Podemos observar que para radios
grandes la principal contribucién a la dosis
proviene de electrones 1s del oxigeno
producidos por ionizacion simple.

En las figuras 5 comparamos nuestros resultados
con los de Katz [10], Kiefer y Straaten [13],
Chatterjee y Magge [14], Magee y Chatterjee
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[15] y Fain et al [16]. Para radios pequefios los
comportamientos de todas las teorias es muy
diferente.
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Fig 4: Ay C) Contribucién de cada orbital molecular a
los perfiles de dosis en funcién del radio. B y D)
Contribucion relativa de cada orbital molecular a los
perfiles de dosis en funcion del radio.

Se debe prestar especial atenciéon a la zona de
grandes radios. Es cominmente aceptado que
los perfiles de dosis decrecen proporcionalmente

1 . ,
a — . Esto es verificado por todos los célculos y
r

mediciones en una cierta zona del perfil de dosis.
Pero de nuestros resultados podemos ver que
esto es cierto solamente cuando la contribucidn
principal es de los- electrones externos de la
molécula de agua. Esta desviacion es mas
notoria para energias especificas bajas, ya que
entonces aparece en radios menores, a pesar de
estar siempre presente.

Comparando nuestros resultados con los otros
modelos simples podemos apreciar dos tipos de
discrepancias.
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Fig 5: Perfiles de dosis en vapor de agua alrededor de la
traza de un ion en funcién del radio. Teoria: (- )
DW; (<= == =) y (o ), Katz [10]; (- -+ -), Chatterjee
y Magge [14,15]; (- -~ -), Kiefer y Straaten [13]; (--
--), Fainetal [16].

Por un lado los resultados de Katz y Kiefer y
Straaten obtienen dosis hasta un cierto radio
maximo. Este radio se encuentra cuando el
electron esta libre, pero es bien conocido que
cuando un electron esta ligado, la energia que le
puede entregar el ion es mayor. Kiefer y Straaten
[13] utilizando un modelo similar al nuestro,
pero basado en dinamica clasica y relaciones
rango-energia, obtienen radios de penumbra los
cuales para bajas energias especificas, son
menores que las experimentales. Kraft y Kramer
[17] atribuyen este efecto al uso de un
tratamiento relativista del problema, para el cual
se producen mas electrones en la direccion hacia
adelante, pero debido a que no consideran la
dispersion multiple en el blanco, los electrones
mas energéticos no son dispersados en direccion
normal a la trayectoria. Sin embargo, segun
nuestros resultados, es claro que este efecto de
debe a la no inclusion de los electrones 1s del
oxigeno. En el caso de proyectiles con energia
especifica alta, el acuerdo con los resultados
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experimentales es bueno, ya que la principal
contribucion es debida a los electrones externos
de la molécula de agua para los radios
estudiados, que se encuentran casi libres
comparados con los 1s del oxigeno. El concepto
de radio de penumbra aparece en este contexto
como ambiguo, y sbélo podemos hablar de
umbrales de deteccion (los cuales dependen del
experimento), o radios donde la dosis decrece
drasticamente. Por otro lado, los modelos que

a radios mas

extienden la dependencia —
’

grandes [14-16],
resultados.

se desvian de nuestros
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Fig. 6: Contribuciones al perfil de dosis de 238y en
vapor de agua. Teoria: (lineas), DW referencias en la

figura; (@), Katz [10]

Finalmente en la figura 6 presentamos los
perfiles de dosis de 1.4 MeV/amu 238y en
vapor de agua. Es claro que el perfil tedrico sélo
puede dar una descripcion cualitativa del
proceso. Weisbrod et al miden la probabilidad de
inactivacion en funcion del parametro de
impacto del ion y la calculan dentro del marco de
la teoria de Katz. Experimentalmente obtienen
inactivacion hasta 600 nm, mientras el modelo
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teorico predice dosis hasta 290 nm. En nuestro
modelo es posible apreciar que podemos calcular
dosis para radios aun mayores que 600 nm,
observando ademas que la dosis en esta region

. . 1 . .
se desvia del comportamiento —- proviniendo de
r

la contribucion de electrones 1s del oxigeno. En
la figura aparecen también resultados de la teoria
de Katz, los cuales sobrestiman nuestros
calculos para los radios grandes. Debe
recordarse ademas que los calculos de Katz
presentan un factor de escala Z>, mientras que
nuestros resultados satisfacen esta escala sélo en
energia de impacto alta.

Conclusion

Usando DDCS en la aproximacion CDW-EIS y
un modelo simple para el transporte de los
electrones pudimos obtener perfiles de dosis.
Los resultados estan en buen acuerdo con los
experimentos y con calculos Monte Carlo en la
region de validez de la teoria. Mostramos

desviaciones con la dependencia iz debido a la
N

contribucién de los electrones 1s del oxigeno.
De nuestro trabajo queda claro que el radio de
penumbra es un concepto ambiguo, y que
simples relaciones para obtener estos radios
deben ser revisadas. Esto es de principal interés
para energias especificas intermedias y bajas, ya
que las secciones eficaces en esta region son
mayores que a grandes energias especificas, y la
contribucién a la dosis de los electrones de capa
interna puede ser importante y medible. El buen
acuerdo obtenido para altas velocidades de
impacto por modelos que no tengan en cuenta
electrones de capa interna, es debido a que la
contribucion principal, que proviene de los
electrones de capas externas, se extiende a
mayores radios. Ademas mostramos que la
contribucién de los electrones de capa interna
puede ser de fundamental interés en el estudio de
las probabilidades de inactivacion en funcidn del
parametro de impacto para proyectiles de
energia especifica baja e intermedia.
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