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Resumo

Este trabalho teve como objetivo validar uma ferramenta computacional para a realizacio
de simula¢des da interacdo de elétrons e da radiacdo X com a matéria, utilizando o método de
Monte Carlo para possiveis estudos em radiologia diagndstica. Para esse propdsito, foi desen-
volvido um programa computacional que simula a producao de radiacdo de um equipamento
de raios X, com a finalidade de obter a distribuicdo de energia dos fétons que alcancam uma
determinada regido de interesse, sem a necessidade de medicdes experimentais. Outra tarefa
realizada neste trabalho foi o cdlculo da resposta de um detector do tipo CdTe, para possibilitar
a correcdo de espectros medidos com esse detector em experimentos na faixa de energia de

radiodiagndstico.

A ferramenta computacional escolhida para essas aplicacdes foi o Geant4, que € um con-
junto de programas de distribui¢do livre relativamente novo e que € utilizado para simulagdes
da interag@o da radiacdo com a matéria. Um dos principais diferenciais do Geant4 € o emprego
da tecnologia de programacdo orientada a objetos e de técnicas avancadas de engenharia de

software.

Os resultados da etapa de simulacdo de espectros de energia produzidos por um equipa-
mento de raios X mostram que o Geant4 pode ser utilizado para esta aplicagdo, mas com
ressalvas na simulagdo de espectros de raios X com alvos com molibdénio para a regido de
mamografia, que € a situa¢ao onde as diferengas dos rendimentos de raios X caracteristicos dos

espectros simulados com os seus respectivos espectros de referéncia sdo maiores.

Na etapa de simulacdo da detec¢do da radiacdo X por um detector do tipo CdTe sdo apresen-
tados resultados com excelente acordo com os dados de referéncia. As diferencas encontradas
devem ser mais influenciadas pelos efeitos de armadilhamento de cargas e do comportamento
do campo elétrico no interior do cristal do detector, que sdo especificos para este detector e ndo

fazem parte dos modelos fisicos fornecidos pelo Geant4.

Desta forma, a validacdo do Geant4 realizada neste trabalho mostrou algumas das possibi-

lidades de uso desta versatil ferramenta na drea de radiologia diagdstica.






Abstract

The aim of this work was the validation of a computational tool applied in simulations of elec-
trons and X ray interactions with matter, using the Monte Carlo method for possible studies in
diagnostic radiology. To perform this task, a computational program was developed to simulate
the radiation production of a X ray equipment, with the purpose of obtaining the photon energy
distribution which comprehends the region of interest, without the necessity of experimental
measurements. Another task carried through in this work was the calculation of a CdTe de-
tector response, which was used in the correction of measured spectra with energy distribution

typically found in diagnostic radiology.

The employed computational tool was Geant4, which is a free distribution set of compu-
tational programs used for simulation of the passage of particles through matter. One of the
main differentials of Geant4 is the exploitation of advanced software-engineering techniques

and object-oriented technology.

The results of the simulation of energy spectra produced by a X ray equipment show that
Geant4 can be used for this application, but with restrictions concerning the simulation of X
ray spectra from molybdenum targets in the mammography energy range. This is the situation
where the differences of the characteristic X ray yield between the simulated and reference

spectra are more pronounced.

For the simulation of X ray measurements with a CdTe detector, the results showed excel-
lent agreement with the reference data. In this case the discrepancies must be originated mainly

by effects of charge trapping and the nonuniformity of the electric field inside the CdTe crystal.

In resume, the validation of the Geant4 carried through in this work showed some of the

possibilities for the use of this versatile tool in diagnostic radiology.
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1 Introducao

Atualmente, o uso da radiacdo ionizante é muito comum em diversas dreas da medicina,
sendo largamente utilizada em radioterapia, medicina nuclear e também em radiodiagndstico.
Essas aplicagdes exigem conhecimentos e cuidados especificos desse tipo de radia¢do para ser
possivel maximizar os beneficios decorrentes do uso da mesma. A maioria dos arranjos ex-
perimentais encontrados nos problemas tratados em dosimetria, prote¢do radioldgica e fisica
médica, em que € necessdrio estudar a radiagcdo ionizante, estdo sujeitos a problemas inerentes
e complicados. Como exemplo, temos a complexidade geométrica, a presenga de diferentes
materiais e até mesmo a radiacao que nao estd dentro do foco de estudo, por ser proveniente de
outros meios ou fontes indesejadas. Tais problemas geralmente sio dificeis de serem resolvidos
ou requerem mais investimentos para serem solucionados. Uma ferramenta que vem sendo cada
vez mais utilizada para auxiliar na solu¢do desses problemas que envolvem o uso de radiagao

ionizante sdo as simulagdes computacionais baseadas no método de Monte Carlo.

O método de Monte Carlo é um método estatistico de simulacdo numérica de problemas
utilizando essencialmente uma seqiiéncia de nimeros aleatérios. O seu uso vem sendo cada vez
mais disseminado, junto com o aumento da capacidade de processamento de dados dos compu-
tadores. Além disso, os célculos de geracdo e transporte da radiac@o estdo se tornando cada vez
mais precisos, as interacdes da radiagdo com a matéria ja sdo bem conhecidas e estao disponiveis
dados de secdo de choque para diversos tipos de interacdes. Existem diversos c6digos compu-
tacionais utilizando o método de Monte Carlo, que realizam cdlculos numéricos para prever e
descrever as interacOes da radiagdo com a matéria. Dentre eles, destacam-se o EGS4 (NEL-
SON; HIRAYAMA; ROGERS, 1985), MCNP (BRIESMEISTER, 2000), ITS (HALBLEIB et
al., 1992), Penelope (BAR() et al., 1995; SALVAT et al., 2001) e o Geant4 (GEometry ANd
Tracking) (AGOSTINELLI et al., 2003; ALLISON et al., 2006).

Um exemplo de aplicagdo desse tipo de ferramenta estd na radiologia diagndstica, onde
existe grande interesse na determinacao precisa da quantidade de energia de radiacdo X depo-
sitada no paciente, para diversas situagdes de uso da mesma. Isto ocorre porque compreender a
relacdo entre a quantidade de radiacdo recebida pelo paciente e a qualidade da imagem implica

em minimizar os riscos para o paciente e otimizar a qualidade do diagndstico. Por causa disso, €
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importante para a radiologia diagndstica a andlise precisa do sistema de imagens radiogréficas,
incluindo o conhecimento detalhado do espectro de energia da radiagdo utilizada nesses tipos
de exames, que compreendem a faixa de energia entre 10 keV e 150 keV (MIYAJIMA, 2003).
A obtencgdo desse tipo de espectro sé pode ser feita por meio de medidas experimentais ou de

simulagdes computacionais.

A espectroscopia de raios X em ambientes clinicos € muito complicada devido principal-
mente a restricoes geométricas (MIYAJIMA; IMAGAWA, 2002b) e de tempo, do custo do
profissional qualificado e do equipamento necessario, geralmente disponivel somente em la-
boratdrios de pesquisa. Sistemas de detec¢dao que empregam detectores de germanio hiperpuro
(HPGe), por exemplo, possuem eficiéncia de detec¢do suficiente para raios X diagndstico. Além
disso, a alta pureza do cristal também propicia excelentes propriedades no transporte de cargas.
No entanto, tais detectores possuem um alto custo e necessitam de um sistema de resfriamento
criogénico, utilizando nitrogénio liquido, para reduzir o ruido térmico. Desta forma, esses siste-
mas se tornam muito grandes e dificeis de se manusear em um ambiente tipico de um hospital.
Detectores utilizando fotodiodos de silicio do tipo PIN sdo compactos e mais baratos, porém
possuem uma eficiéncia de deteccdo que vai de quase 100 % para 10keV até 1 % para 150
keV (HAMAMATSU, 1993). Portanto, seu uso € adequado apenas para a regido de mamo-
grafia (KUNZEL et al., 2004). Outra opcdo sdo os detectores de telureto de cddmio, do tipo
CdTe (AMPTEK, 2005b; MIYAJIMA, 2003; MAEDAA et al., 2005) ou CdZnTe (MIYAJIMA;
IMAGAWA, 2002a, 2002b), que sao mais compactos que o HPGe e possuem uma excelente efi-
ciéncia de deteccdo para toda a faixa de energia empregada em radiologia diagndstica. Porém,
a desvantagem desses detectores € a distor¢ao do espectro devido ao armadilhamento de cargas
no cristal. O custo desses detectores, tanto do CdTe, do CdZnTe e do PIN, apesar de menores

que o HPGe, também ndo € um atrativo para hospitais de paises em desenvolvimento.

Com isso, para as situacdes em que a obtencdo do espectro experimental pode ndo ser pos-
sivel com muita freqii€ncia, um espectro simulado pode se tornar uma op¢do mais conveniente.
Desde a primeira tentativa de Kramer, em 1923, (KRAMER, 1923) vérios grupos de pesquisa
continuam trabalhando para desenvolver um método com boa exatiddo para simular espectros
de raios X produzidos por equipamentos de radiodiagnéstico. Como pode ser verificado através
dos diversos estudos provenientes de experimentos e simula¢des que existem na literatura, além
de medidas experimentais (FEWELL; SHUPING, 1977, 1978; FEWELL; SHUPING; HEALY,
1981), existem trés categorias de métodos para simular espectros de raios X: modelos empiricos
(BOONE; FEWELL; JENNINGS, 1997; BOONE; SEIBERT, 1997), semi-empiricos (BIRCH;
MARSHALL; ARDRAN, 1979; BIRCH; MARSHALL, 1979; TUCKER; BARNES; CHA-
KRABORTY, 1991; TUCKER; BARNES; WU, 1991; BLOUGH et al., 1998; MEYER et al.,

2004) e simulacdes utilizando os cédigos computacionais baseados no método de Monte Carlo
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(AY et al., 2004, 2005; MERCIER et al., 2000; NG; TANG, 2000; TAVORA; MORTON, 1998;
BHAT et al., 1998, 1999; ACOSTA et al., 2002; MAVUNDA M. ASSIAMAH; KEDDY, 2004).
Métodos empiricos e semi-empiricos possuem como principal vantagem o pequeno tempo de
processamento computacional. No entanto, tais métodos simulam somente alvos e filtros pré-
definidos. Problemas inerentes aos diversos processos possiveis, espalhamentos multiplos da
radiacdo e a existéncia de ambientes complexos s@o tratados de maneira aproximada nesses mé-
todos. J4 os modelos baseados em método de Monte Carlo sdo capazes de produzir resultados
mais realistas, possibilitando simulagdes com elevado detalhamento da geometria, diferentes

materiais, processos fisicos e particulas, apesar de ser o mais lento dos trés modelos.

Uma outra finalidade para o uso de ferramentas que simulam interacdo da radiacdo com a
matéria utilizando método de Monte Carlo € a possibilidade de estudo e melhor compreensao
do comportamento dos detectores de radiagdo X e gama. No caso de detectores como o CdTe e
0 CdZnTe, € possivel compreender melhor os efeitos de armadilhamento e de colecdo das car-
gas no espectro medido com esses detectores. Varios estudos utilizando diferentes ferramentas
computacionais e experimentais tém sido realizados para melhor comprensao e uso deste detec-
tor (OWENS et al., 2001; REDUS, 2003, 2002; REDUS et al., 2004, 2002; TAKAHASHI et al.,
2002; FUNAKI et al., 1999; KOSYACHENKO; MASLYANCHUK, 2005; RATH et al., 2003;
FINK et al., 2006). Tais estudos visam melhorar a qualidade dos resultados obtidos com este
detector, que tem uso cada vez maior em dreas como fisica médica, astrofisica, células solares e
até mesmo em autenticagdo de obras de arte (CARDOSO, 2001). O comportamento de circuitos
eletronicos presentes no sistema de detec¢do também podem ser simulados e estudados, como
por exemplo, o discriminador de tempo de subida (REDUS, 2003), que é uma técnica que pode

ser utilizada para melhorar a resolu¢do em energia de detectores de telureto de cidmio.

No entanto, para que um cédigo de Monte Carlo seja utilizado com confiabilidade e se-
guranca para determinada finalidade, ele precisa ser validado sistematicamente, por meio da
comparacao dos dados simulados com dados de referéncias confidveis. A avaliacdo quantitativa
do acordo entre a simulagdo e a referéncia deve ser feita com o uso de métodos estatisticos, para

uma rigorosa caracterizacao da fisica simulada pelo c6digo computacional.

Desta forma, este trabalho teve como objetivo validar uma ferramenta computacional para
a realizacao de simulagdes da interacdo de elétrons e da radiagdo X com a matéria, utilizando
o método de Monte Carlo, para possiveis estudos em radiologia diagndstica. Para isso, foi de-
senvolvido um programa computacional que simula a produ¢do de raios X de um equipamento
de raios X, com a finalidade de se obter a distribui¢do de energia dos fétons que alcancam uma
determinada regido de interesse, sem a necessidade de se fazer medidas experimentais. Outra
tarefa realizada neste trabalho foi a modelagem de um detector do tipo CdTe, para possibilitar

a correcdo de espectros medidos com esse detector em experimentos na faixa de energia de
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radiodiagndstico.

A validac¢do do Geant4 foi realizada de modo que todos os processos fisicos incluidos nas
simulacdes agissem em conjunto com a geometria € 0s materias presentes no sistema e com
o acompanhemento das particulas. Em uma anélise deste tipo € preciso separar da simulacao
os efeitos provocados pelos processos fisicos daqueles causados pela geometria ou resposta do

detector.

O cédigo computacional escolhido para este trabalho foi o Geant4, que é um pacote (ou
conjunto) de ferramentas computacionais para simulacdo da interacdo da radiacdo com a ma-
téria, desenvolvido na linguagem de programacdo C++ e utilizando tecnologia de programacgdo
orientada a objetos e técnicas avancadas de engenharia de software. Por causa disso, o Geant4
possui grande potencial de expansdo para aplicacdo em problemas especificos. A possibilidade
de difundir a utilizac¢do deste pacote na area de fisica médica € bastante promissora (CARRIER;
ARCHAMBAULT; BEAULIEU, 2004), uma vez que os desenvolvedores e colaboradores do
Geant4 estdo fazendo implementacdes no pacote que permitirdo o estudo das interagdes da ra-
diacdo com sistemas celulares e de grandes moléculas, tais como o0 DNA (AGOSTINELLI et
al., 2003). O Geant4 tem sido também utilizado com sucesso no auxilio a solu¢do de problemas
em outras dreas da fisica nuclear de baixas energias, como por exemplo, em pesquisas espaciais
(IVANCHENKO, 2004).

O desenvolvimento deste trabalho ocorreu em duas etapas. A primeira etapa consistiu em
simular, utilizando o Geant4, espectros de energia comumente gerados por um sistema emissor
de radiacdo X e compard-los com espectros de referéncia medidos e calculados. A segunda
etapa foi calcular a fun¢do resposta de um detector CdTe, com o auxilio do Geant4, para que
fosse possivel reconstruir espectros gerados por um tubo de raios X, a partir de espectros medi-

dos, e compara-los com espectros simulados pelo proprio Geant4 e com espectros de referéncia.
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2.1 Transporte de radiacao utilizando o método de Monte
Carlo

2.1.1 O método de Monte Carlo

Por defini¢do, o método de Monte Carlo € um método estatistico de simulagdo numérica de
problemas utilizando essencialmente uma seqii€ncia de numeros aleatorios ou ainda, pseudoa-
leatrios. O método pode ser usado para simular o comportamento de sistemas fisicos, mate-
maéticos e também bioldgicos, que podem ser descritos por amostragens aleatérias de funcoes
densidade de probabilidade (fdp). O acimulo do(s) valor(es) observado(s) dessas amostragens

produzem o resultado final da simulacdo.

O primeiro artigo sobre o método foi publicado em 1949 ("The Monte Carlo method")
(METROPOLIS; ULAM, 1949), com os trabalhos realizados por S. Ulam, J. von Neumann,
N. Metropolis, E. Fermi e outros. Apesar disso, o0 método de Monte Carlo ja era conhecido
ha muito tempo, mas sua ampla aplicacdo somente foi possivel com o surgimento dos compu-
tadores eletronicos (DOOLEN; HENDRICKS, 1987). A partir da década de 50, uma série de

cddigos de transporte utilizando o método de Monte Carlo comecaram a surgir (SOBOL, 1983).

O método de Monte Carlo € muito importante em fisica computacional e outros campos
de aplicagdo relacionados, principalmente no estudo de sistemas de geometria complexa e nas
simulacdes tedricas de processos fisicos, como por exemplo, a interacdo da radiacdo com a

matéria.

2.1.2 Descricao do processo de transporte de radiacao

Na simulagdo do transporte de radiacao utilizando o método de Monte Carlo, a histéria de
uma particula é definida como uma seqiiéncia de caminhos que terminam com um evento de
interacdo onde a particula pode mudar sua direcio de movimento, perder energia e, ocasional-

mente, produzir particulas secunddrias. A simulacdo de Monte Carlo de um dado arranjo expe-
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rimental consiste de uma geragdo numérica de historias. Para simular essas historias, € preciso
de modelos de interacdes, que geralmente sdo baseados em um conjunto de secdes de choque
diferenciais para os mecanismos de interacdo relevantes. As secdes de choque determinam as

func¢des densidade de probabilidade das varidveis aleatdrias que caracterizam a trajetéria:
1. Livre caminho entre os eventos de interacao sucessivos;
2. Tipo de intera¢do que ocorre;

3. Energia perdida e deflexdo angular de um evento particular (e estado inicial das particulas

secunddrias emitidas, quando houver).

Uma vez conhecidas essas funcdes densidades de probabilidade, as histérias podem ser ge-
radas com o uso de métodos apropriados de amostragem. Se o numero de historias geradas
for grande o suficiente, informagdes quantitativas do processo de transporte podem ser obtidas
pela simples média das historias simuladas. Todos os resultados sao influenciados por incerte-
zas estatisticas que podem ser reduzidas com a aumento do ndmero de histérias simuladas, e
conseqiientemente, do tempo computacional. Tais incertezas também podem ser minimizadas
com técnicas de reducdo de variancia (CERN, 2006b; BROWN et al., 2003). Existem ainda as

incertezas com origem nas imprecisdes dos valores das secdes de choque.

2.2 O codigo de simulacio computacional Geant4

2.2.1 Introducao ao Geant4

O Geant4 (GEometry ANd Tracking) ¢ um conjunto de ferramentas computacionais de
distribuicdo livre que pode ser utilizado para simular a interacdo de particulas com a matéria
(CERN, 2006b). De acordo com seus desenvolvedores, suas dreas de aplicacdo compreendem
experimentos em fisica nuclear, fisica médica, fisica de particulas, aceleradores, estudos em
pesquisas espaciais, astrofisica e astronomia. A faixa de energia para as simulagdes pode ir de
250 eV se estendendo até a ordem de 1 TeV, em algumas situacdes. Para levar em considera-
¢do como o sistema do experimento ird afetar o caminho das particulas, os seguintes aspectos
de controle e contorno do processo de simulacdo das interacdes estdo inclusos no cédigo do

programa:

- Geometria do sistema de deteccdo ou experimento, incluindo detectores, absorvedores,

etc.,
- Materiais envolvidos,

- Particulas fundamentais de interesse,



2.2 O codigo de simulacdo computacional Geant4 7

- Geragdo do(s) evento(s) primdrio(s),

- Passagem de particulas através de materiais e campos eletromagnéticos, envolvendo pos-

siveis interacdes e processos de decaimento,
- Processos fisicos que regem as interagdes das particulas,

- Resposta dos elementos sensiveis dos detectores , isto €, a gravagdo de quando uma parti-

cula passa através do volume de um detector e como um detector real se comportaria,
- Geragao de dados do(s) evento(s),
- Armazenamento de eventos e trajetdrias das particulas,
- Visualizagdo do detector e das trajetdrias das particulas, e
- Coleta e andlise dos dados da simulacdo em diferentes niveis de detalhe e refinamento.

A inclusdo de tais aspectos significa que menos tempo serd despendido no desenvolvimento
de codigos que sdo comuns a maioria das simulacdes de interacdo da radiagdo com a matéria.
Além disso, o pacote também fornece suporte desde a defini¢ao inicial do problema até a pro-

ducao de resultados e graficos para divulgacdo. Para esta finalidade, o pacote possui:
- Interface de usuario,
- Rotinas dirigidas, e
- Interpretadores de comandos que operam em cada nivel da simulac@o.

O cddigo do programa € escrito utilizando a linguagem de programacio C++ e € o primeiro
em sua categoria a explorar técnicas de engenharia de software e tecnologia orientada a objetos.
Tais conceitos sdo importantes para o gerenciamento da complexidade do cédigo e dos limites
das dependéncias de cada parte do mesmo, ao se definir uma interface uniforme para o desen-
volvedor e com principios de organizagao de cédigo comuns para todos os modelos fisicos. A
implementagdo de novos modelos fisicos e a compreensao dos j4 existentes sao facilitadas, pois

com esses conceitos pouca ou nenhuma modificacdo no cédigo original € necessdria.

2.2.2 Historia do Geant4

A idéia surgiu inicialmente em dois estudos separados realizados no CERN (Centre Euro-
péenne pour la Recherche Nucléaire) e KEK (sigla japonesa que significa High Energy Acce-
lerator Research Organization) em 1993. Os dois grupos imaginavam uma maneira de aper-
feicoar o programa de simulacdo Geant3, produzido na década de 70 utilizando a linguagem
FORTRAN. Assim, foi feita uma unido de esfor¢os para se construir um programa de simula-

cdo de detectores totalmente novo baseado na tecnologia de orientacao de objetos. O objetivo
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inicial era que o programa atendesse os requisitos da proxima geracdo de experimentos de fi-
sica de altas energias, mas rapidamente se estendeu para as comunidades de fisica nuclear, de

aceleradores, espacial e médica.

A iniciativa se tornou uma colaboragdo internacional de fisicos programadores e engenhei-
ros de software de um grande nimero de institui¢cdes e universidades da Europa, Canad4, Japao
e Estados Unidos. A primeira versdo do produto foi lancada em dezembro de 1998. A partir

desse momento o pacote de programas passou a ser chamado de Geant4.

Atualmente o Geant4 - considerando-se tamanho de c6digo, objetivo pretendido e nimero
de contribuintes - pode representar um dos maiores e mais ambiciosos projetos fora do mundo
corporativo. Cada parte do programa Geant4 € gerenciado por um grupo de trabalho, liderado
por um coordenador responsdvel. Do mesmo modo, existem grupos de trabalho para cada uma
das seguintes atividades: testes e garantia da qualidade, gerenciamento de software e documen-
tacdo. Portanto, cada pergunta da comunidade externa pode ser enderecada ao especialista do

assunto.

2.2.3 Aspectos técnicos do Geant4

Conceitos de Engenharia de Software

A engenharia de software € uma integra¢do de métodos, ferramentas e procedimentos - ba-
seados em principios de engenharia - para o desenvolvimento de softwares confidveis, eficientes
e economicamente vidveis (PRESSMAN, 2002). Na engenharia de software existem fases fun-
damentais no processo de criacdo de um software, sendo que a maioria nao envolve a producao

direta do software, isto €, a codificagdo.

A etapa inicial na criacdo de um software € definir seu escopo e realizar seu detalhamento,
ou seja, as informacdes a serem processadas, fungdes e desempenhos esperados, restri¢cdes exis-

tentes no projeto e critérios para validagcdo do sistema. Essa etapa de defini¢do envolve:

- a anélise do sistema, onde € definido o escopo do software e o papel de cada parte de um

sistema baseado em computador;

- o planejamento do projeto de software analisa os riscos, recursos alocados e custos esti-

mados para a situacao proposta. As tarefas e a programagao de trabalho sao também definidas;

- a andlise de requisitos realiza um detalhamento do escopo do software, inclusive suas

fungdes.

A fase seguinte define como deve ser a estrutura de dados e a arquitetura do software, além

da traducdo do projeto para uma linguagem de computador e os testes a serem realizados. As
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etapas pertencentes a essa fase de desenvolvimento sdo:

- o projeto do software, que € a interpretacdo dos requisitos do software utilizando represen-
tacdes (como graficos, tabelas ou fluxogramas) que descrevem a estrutura de dados, arquitetura

do software e as caracteristicas da interface;

- a codificacdo € a conversao das representagdes dos projetos em uma linguagem de com-

putacgao;

- os testes de software t€m por finalidade descobrir defeitos de func¢do, 16gica e implemen-

tacdo. Eles representam elementos cruciais da garantia da qualidade de um software.

Todas essas etapas levam a validagdo do produto de software, ou seja, garantem que o

sistema € estavel e que produz os resultados esperados.

Uma outra tarefa muito importante ¢ a documentacdo de todas as etapas envolvidas no
processo de criacdo de um software. Isso tem o propédsito de facilitar futuras manutengdes e

aperfeicoamentos no sistema.

A etapa de manutencdo refaz o caminho das duas fases anteriores, mas levando em conta

um software ja existente. Trés tipos de mudanga podem ocorrer:
- a correcdo de problemas apresentados pelo software;
- a adaptacdo do software devido alteragdes de ambiente e;
- a otimizacao funcional do software.

A utilizacdo dessas técnicas, no caso do Geant4, proporciona o desenvolvimento de um soft-
ware extremamente complexo com custos bem estimados e esfor¢os de cada grupo de trabalho
da colabora¢dao mundial distribuidos de modo planejado. Além disso, a garantia da qualidade e
uma boa documentacio do produto implicam em um software confidvel e eficiente. Tudo isso

vem caminhando para uma validacdo do Geant4 em diferentes aplicacdes e dreas da fisica.

Conceitos e principios orientados a objetos

Uma abordagem amplamente usada para a solu¢do de problemas complexos adota um ponto
de vista orientado a objetos. Nesta abordagem, o dominio do problema é caracterizado como um
conjunto de objetos que t€ém propriedades (atributos) e comportamentos (métodos) especificos.
Um conceito importante para a orientacao a objetos € a abstracdo, que permite fornecer somente
aspectos essenciais de um certo objeto (figura 2.1). O grau de abstracdo de um programa ori-
entado a objetos € mais elevado do que o de uma linguagem estruturada, onde o programa é

dividido em fun¢des e médulos.
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Figura 2.1: A abstragdo fornece somente informagdes relevantes do objeto, de acordo com a
perspectiva do observador.(BOOCH, 1994)

A orientacdo a objetos permite representar o comportamento do mundo real de um modo
que oculta detalhes de implementagdo dos objetos, utilizando uma técnica denominada encap-
sulamento. Portanto, os objetos encapsulam dados e fun¢des que manipulam esses dados. Isto
torna possivel uma concentracdo maior nos aspectos principais do problema, segundo a pers-

pectiva de um observador.

Um objeto € uma entidade que combina identidade, estado e comportamento (figura 2.2).
Identidade € a propriedade que distingue um objeto de todos os outros. O estado de um objeto
engloba todas as (geralmente estaticas) propriedades do objeto com os (geralmente dindmicos)
valores de cada uma dessas propriedades. O comportamento de um objeto € determinado pelos
métodos, isto €, rotinas que sdo executadas pelo objeto através do recebimento de mensagens.
Uma mensagem € a chamada de um método. Os objetos comunicam-se uns com os outros atra-
vés dessas mensagens. Por isso, cada mensagem € o pedido enviado a um objeto, a fim de que
ele desempenhe alguma operagdo. Uma operacdo (ou método) é uma acdo que um objeto exe-
cuta sobre outro para se produzir uma reacdo. Existe uma analogia entre o método da linguagem
orientada a objetos com a funcdo da linguagem estruturada. Portanto, o comportamento define
a acdo e a reacdo do objeto em termos de sua mudanca de estado e transferéncia de mensagens.

Os resultados acumulados do comportamento de um objeto irdo definir o seu estado.

Os objetos sdo divididos em classes e subclasses. As classes sdo descrigdes generaliza-
das que descrevem uma cole¢@o de objetos similares no dominio do sistema de software. Uma
classe descreve um conjunto de objetos com as mesmas propriedades (atributos), o mesmo com-
portamento (operacdes), 0s mesmos relacionamentos com outros objetos € a mesma semantica.

A modelagem orientada a objetos consiste, basicamente, na defini¢dao de classes. O compor-
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Figura 2.2: Um objeto possui estado, comportamento e identidade inica.(BOOCH, 1994)

tamento e a estrutura de informagdo de uma instancia (concretizac@o) siao definidos pela sua
classe. Objetos com propriedades e comportamento idénticos sdo descritos como instancias de
uma mesma classe. A superclasse ¢ uma colec@o de classes. A subclasse é uma instancia de
uma classe. Uma categoria de classe contém classes que possuem um relacionamento proximo
entre si e sdo usadas para criar unidades logicas. Portanto, os relacionamentos entre classes que
pertencem a outra categoria de classe sdo fracos. As categorias de classe e suas relacdes podem

ser representados por um diagrama de categoria de classe.

Virios mecanismos de estruturacdo de classes tém sido propostos (BOOCH, 1994). Um
mecanismo muito importante para se definir classes € a heranca. A heranga é um relacionamento
que permite que subclasses reutilizem dados e operagdes de uma superclasse, definindo uma
hierarquia de classes. Polimorfismo € um outro mecanismo que permite que varios objetos em

uma heranca de classes tenham diferentes métodos com 0 mesmo nome.

Os conceitos e principios orientados a objetos tornam a criagdo de software muito mais in-
tuitiva, pois é possivel solucionar problemas em termos de objetos, os quais estdo diretamente
associados as entidades reais. O software orientado a objetos € mais maledvel, facil de organi-
zar, de manter organizado e pode ser desenvolvido em paralelo sem grandes complicagdes. A
modificacdo e expansdo do software também se tornam mais simples com uma das principais
virtudes da tecnologia orientada a objetos, chamada de reuso, que torna o desenvolvimento de
software mais rdpido e com aumento de qualidade. Para grandes sistemas de software essa

tecnologia se torna ainda mais essencial.
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2.2.4 Projeto e arquitetura

As categorias de classes do Geant4 e seus relacionamentos entre elas sdo exibidas no di-
agrama de categoria de classe da figura 2.3. Esse tipo de diagrama € muito ttil para mostrar
a funcionalidade do cédigo. Uma descri¢do de cada categoria de classe € feita no manual do
Geant4(CERN, 2006b). Cada caixa na figura representa uma categoria de classe. As linhas
representam relacdes de uso. As categorias de classe que possuem o circulo numa extremidade
da linha usam a outra categoria que estd na outra extremidade. Como exemplo, temos que a

categoria de classe Material € usada pelas categorias de classe Geometry e Particle.

TN

Figura 2.3: Diagrama de categoria de classes do Geant4.(CERN, 2006b)

E interessante ressaltar que a organizagao dos arquivos do cédigo do Geant4 e de seu manual

de usudrio (CERN, 2006b) ¢ feita de acordo com estas categorias de classe.
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2.2.5 Os modelos fisicos eletromagnéticos do Geant4

Com a ferramenta Geant4, o usudrio € capaz de simular uma grande variedade de proces-
sos fisicos eletromagnéticos, incluindo simulacdes com elétrons, positrons, fétons, hadrons e
interagdes oticas (CERN, 2006a). No caso de elétrons e fétons, trés modelos podem ser empre-
gados: Standard, Low Energy e Penelope. Tais modelos sdo baseados em modelos tedricos e
adotam diferentes bases de dados de se¢des de choque e algoritmos de amostragem de estado
final.

Uma outra possibilidade de uso do cédigo € a selegdo de processos de diferentes modelos
para uma unica simulacio, com excecdo dos processos de ionizacdo e bremsstrahlung de elé-
trons, que sempre devem ser escolhidos do mesmo modelo (POON; VERHAEGEN, 2005). Um
caso comum é o espalhamento multiplo de elétrons (URBAN, 2002), que estd implementado
somente no modelo Standard, mas é adequado para simula¢des nas faixas de energias compre-

endidas pelos trés modelos.

O modelo fisico Standard

O modelo Standard pode ser usado para energias no intervalo de 1 keV até 100 TeV. As
interacoes com fétons incluidas sdo espalhamento Compton, produgdo de pares de elétrons e
muons e efeito fotoelétrico. Os processos para elétrons e pdsitrons compreendem bremsstrah-
lung, ionizacdo e producdo de raios delta, aniquilacdo de pdsitrons e radiacao sincrotron. Nao
estdo inclusos o espalhamento Rayleigh, pois o modelo considera que o nicleo atdmico € fixo,
ou seja, o momento de recuo do niucleo é desprezado, e a relaxacdo atdmica, ja que os elétrons
sdo considerados "quasi-livres", ou seja, no caso do efeito fotoelétrico, a energia de ligacdo do

elétron com o dtomo € desprezada.

O modelo emprega algoritmos de transporte mais simples em relacdo aos outros modelos,
0 que o torna mais eficiente no tempo de processamento computacional. Esquemas de parame-

trizag@o otimizados para fisica de altas energias sdo utilizados para as secdes de choque.

O modelo fisico Low Energy

Os processos eletromagnéticos Low Energy foram adicionados com a finalidade de estender
a validade das interagdes das particulas para faixas de energias menores do que 0s processos
eletromagnéticos do modelo fisico Standard. Atualmente, os processos fisicos presentes no
modelo Low Energy sdo validos para a faixa de energia que pode ir de 250 eV e chegar até
aproximadamente 100 GeV. (CERN, 2006b) O modelo Low Energy faz uso direto dos dados

das sec¢Oes de choque para as camadas eletronicas dos elementos cujo nimero atdmico pode ir
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de 1 até 99.

Os seguintes processos estao inclusos na extensdo Low Energy: efeito fotoelétrico, espalha-
mento Compton, espalhamento Rayleigh, conversao gama (produgdo de pares), bremsstrahlung
e ionizacdo. O processo de relaxacdo atdmica, isto €, a desexcitacdo do d&tomo depois da cria-
¢do de uma vacancia por um processo primario, também estd implementado. No modelo Low
Energy, essa desexcitagdo pode ocorrer por meio de fluorescéncia ou de efeito Auger para os
processos primdrios de ionizacao e efeito fotoelétrico. As fases envolvidas em cada processo

incluem o calculo e o uso das secdes de choque total e a geracdo do estado final.

A abordagem do modelo Low Energy adota um conjunto de base de dados distribuidas
publicamente (CULLEN; HUBBELL; KISSEL, 1997; PERKINS; CULLEN; SELTZER, 1997;
PERKINS et al., 1997), que fornecem dados para o célculo das se¢Oes de choque e amostragem
do estado final para a modelagem da interacao de fotons e elétrons com a matéria. Essas bases

de dados sdo responsaveis por fornecerem as seguintes informagdes para as simulagdes:

- se¢Oes de choque total para efeito fotoelétrico, espalhamento Compton e Rayleigh, pro-

ducdo de pares e bremsstrahlung,
- secdes de choque de subcamadas para efeito fotoelétrico e ionizagao,
- fun¢des de espalhamento para efeito Compton,
- fatores de forma para espalhamento Rayleigh,
- energias de ligacdo para elétrons para todas as subcamadas,
- probabilidades de transicdo entre subcamadas para os efeitos Auger e de fluorescéncia e

- tabelas de stopping power.

O modelo fisico Penelope

O modelo fisico Penelope (PENetration and Energy L.Oss of Positrons and Electrons) se
baseia no coédigo computacional Penelope (versdao 2001)(SALVAT et al., 2001), desenvolvido
em FORTRANT77 especialmente para simulagdes de processos de transporte de radiacdo uti-
lizando o método de Monte Carlo. Esse modelo fisico foi incluido no pacote Geant4 como
uma alternativa independente ao modelo fisico Low Energy. A sua implementacdo tem especial
atencdo para a descrigcao do transporte e interacdo de fotons e elétrons na faixa de energia que
vai de 100 eV até 1 GeV, incluindo efeitos atdbmicos. Podem ser simulados efeito fotoelétrico
seguido de relaxagdo, espalhamento Compton, espalhamento Rayleigh, interacdes de ionizacao,
bremsstrahlung, conversao gama e aniquilacio de pares. O processo de espalhamento Comp-

ton oferece duas vantagens neste modelo em relagdo ao Low Energy: deslocamento Doppler e
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relaxacao atOmica resultante da vacancia gerada pelo espalhamento primario.

Os processos sao baseados numa abordagem que combina base de dados experimentais com
modelos de secdes de choque analiticas para diferentes mecanismos de interacdo. As secdes
de choque utilizadas pelo modelo fisico Penelope sao baseadas na LLNL (sigla de Lawrence
Livermore National Laboratory) EPDL97 (CULLEN; HUBBELL; KISSEL, 1997).

2.2.6 Cortes de passagem e limites de producao de particulas

Em cédigos de transporte de radiacao que utilizam o método de Monte Carlo, o transporte
de uma particula € realizado até que sua energia cinética seja zero. Em muitas simulagdes, isso
gera um processamento de maquina desnecessario dependendo da faixa de energia de interesse
do estudo. Para se evitar isso, uma solu¢@o adotada por muitos c6digos € o corte de passagem de
particulas, onde o transporte de uma determinada particula € interrompido quando a particula
alcanca um certo valor de energia em um determinado local da simulacdo, sendo que essa

energia restante acaba por ser depositada nesse mesmo ponto.

O corte padrao no Geant4 nao é um corte de passagem de particulas, mas sim um limite de
producdo de particulas secunddrias, que sé se aplica para processos que possuem divergéncia no
infravermelho (CERN, 2006b). Esse corte, definido pelo método SetCut(), ¢ dado em unidades
de distancia, que € convertida para energia para todos os materiais presentes na simulagdo.
Para o processo de decaimento radioativo, por exemplo, esse limite ndo se aplica. Antes de
iniciar uma simulagdo, o usudrio deve determinar os limites de producdo de energia para fétons,
elétrons e pdsitrons. Abaixo desse limite, a energia correspondente a particula secunddria é
depositada localmente. As exce¢des para isso ocorrem quando o programa verifica que existe a
possibilidade de uma particula secunddria alcangar um detector, ou ainda, no caso de conversao

gama, quando o pdsitron é sempre produzido para futura aniquilagao.

O limite de producdo também pode ser determinado em termos de distancia minima que
ainda resta a ser percorrida pela particula. Esse alcance de parada € util quando se deseja
que a energia seja liberada numa determinada posicao espacial. Ja os limites de producdo em
energia implicam em deposicao de energia em distancias que dependem do material. O Geant4
também possibilita determinar diferentes limites de producao para diferentes regides do sistema
do experimento. O corte de passagem de particulas propriamente dito, em termos de energia
ou distancia, também pode ser feito através de uma classe denominada G4UserSpecialCuts
(POON; SEUNTIJENS; VERHAEGEN, 2005). Além disso, também €& possivel escolher um
tamanho de passo maximo para qualquer volume simulado, em termos de distancia percorrida

ou energia perdida, utilizando a classe G4UserLimits.
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2.3 A producao de raios X em um tubo de raios X

2.3.1 O tubo de raios X

A figura 2.4 apresenta o esquema de um tubo de raios X, que é um tubo de vidro em
vacuo com dois eletrodos e € parte integrante de um equipamento de raios X. A aplicacdo de
uma tensdo VF no filamento de tungsténio do cdtodo produz uma corrente que, por emissao
termoidnica, emite elétrons que sdo acelerados pela diferenca de potencial V até atingirem o
alvo do anodo, o qual geralmente € composto de molibdénio, tungsténio e/ou rénio. A colisdo
desses elétrons no alvo gera a emiss@o de raios X na forma de radiacdo de bremsstrahlung e

caracteristica.

- 4+
O O O O
VF V

Figura 2.4: Representacdo simplificada de um tubo de raios X e seus componentes para a
producdo de raios X.

Durante o tempo de aplicagcdo de carga do tubo, o alvo € constantemente bombardeado por
elétrons, sendo que apenas cerca de 1% da energia dos elétrons que colidem no alvo produz raios
X. Logo, 99% dessa energia € dissipada na forma de energia térmica. Por isso, € importante que
o material que constitui o alvo tenha alto ponto de fusdo e também seja resfriado, eventualmente,

com a circulacao de 6leo isolante.

2.3.2 O espectro de raios X

Bremsstrahlung

O efeito de bremsstrahlung, ou radiacao de freamento, produz o tipo de radiagdo X res-
ponsdavel pela parte continua do espectro de energia gerado por um equipamento de raios X.
Ela ocorre com a perda de energia cinética dos elétrons acelerados emitidos pelo catodo, que
ao serem desacelerados pela interagdo coulombiana com os nucleos dos d4tomos presentes no

alvo do anodo, compensam essa perda com a emissao de radiacdo eletromagnética. Devido as
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variagdes nos parametros de impacto dos elétrons com os dtomos do alvo, as interacdes ocorrem
com diferentes intensidades, o que gera um amplo espectro de radiacdo, com diferentes com-
primentos de onda, e que depende da energia cinética do elétron incidente e do numero atdmico

do material do alvo.

Radiacao X caracteristica

O processo de geracdo dos raios X caracteristicos a partir de um elétron proveniente do
catodo € representado na figura 2.5. Quando um elétron emitido pelo cdtodo interage com um
outro elétron presente em uma das camadas orbitais de um dos dtomos do alvo do anodo, ele
pode retirar esse elétron da sua 6rbita, num processo chamado de ionizacdo, e fazer com que
um outro elétron de uma camada mais externa seja transferido para uma camada mais proxima
ao nucleo. Essa transicdo de niveis de energia do elétron provoca a emissdo de um féton de
raios X caracteristico do elemento, cuja energia € determinada pela diferenca entre os niveis de
energia atdmicos envolvidos. Esse processo de emissao do féton de raios X também é chamado
de fluorescéncia. Uma condi¢do essencial para que ocorra a producio de raios X caracteristico é
que a energia cinética do elétron incidente no alvo seja maior que a energia de ligagdo especifica
do elemento constituinte do material do alvo. Quando as vacancias sao produzidas no nivel de
energia n=1, ou camada K do dtomo, e s@o preenchidas por elétrons do nivel de energia n=2,
ou camada L, s@o emitidos raios X caracteristicos chamados de K-alfa, e aqueles provenientes
da transicdo n=3 para n=1 sdo chamados de K-beta. Para as transi¢cdes do nivel de energia
n=3 para o n=2, os raios X sdo chamados de L-alfa e de n=4 para n=2 sdo os L-beta, e assim

sucessivamente.
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Figura 2.5: Producdo de raios X caracteristico.

Em vez da emissdo de um féton de raios X caracteristico, outra situagdo provavel para

que o dtomo retorne para sua condi¢ao estdvel € a transferéncia da energia de excitagdo do
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atomo diretamente para um elétron de uma camada mais externa, fazendo com que esse elétron,
chamado de elétron Auger, seja ejetado do dtomo. Esse tipo de emissdo compete diretamente
com a fluorescéncia, porém essa transi¢do € mais provavel de ocorrer para energias de ligagdo

atOmica abaixo de 2 keV.

2.3.3 Interacao de raios X com a matéria

A interacdo dos fotons de raios X com a matéria se d4 por meio de processos que alteram
a direcdo e/ou energia dos mesmos. Tais processos sdo os efeitos denominados fotoelétrico,

espalhamento Compton ou incoerente e espalhamento Rayleigh ou coerente.

Efeito fotoelétrico

O efeito fotoelétrico ocorre quando um féton interage com um atomo e remove um elétron,
chamado também de fotoelétron, desse dtomo. A energia minima necessaria do féton para
retirar esse elétron € a energia de ligacao atdmica do elétron correspondente ao nivel de energia
ocupado pelo elétron no dtomo. O restante da energia do féton € transformado em energia

cinética do elétron e do 4&tomo. A equacdo 2.1 descreve esse processo:

onde /& é a constante de Planck, v € a freqiiéncia do f6ton incidente, 7, € a energia cinética
do elétron removido do dtomo, 7; € a energia cinética do dtomo e B, € a energia de ligacdo
atomica do elétron. Em geral, é possivel desprezar a energia cinética do &tomo na conservacao
de energia, pois a massa dos dtomos € muito maior que a do elétron. No entanto, a massa do

atomo € essencial para a conserva¢do do momento desse processo:

ﬁv = ﬁe +ﬁa (22)

onde py € o momento do féton, p, é o momento do elétron e pj, é o momento do d&tomo.

Espalhamento Compton

No modelo simplificado, o espalhamento Compton (ou incoerente) ocorre quando um féton
com determinado comprimento de onda interage com um elétron livre, provocando uma trans-
feréncia de energia cinética ao elétron, que € deslocado por um angulo ¢, como mostra a figura

2.6. Esse efeito também desloca o féton por um certo angulo 6 em relacdo ao ponto de onde
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ocorre a interagao.

Foton
espalhado

Foton J\\J

incidente

Elétron
deslocado

Figura 2.6: Diagrama do espalhamento compton.

A equacgdo de conservacgdo de energia desse processo € dada por:

hvi=hve+T, 2.3)

onde & € a constante de Planck, v; € a freqiiéncia do féton incidente, vV, € a freqii€ncia do
foéton espalhado e 7, € a energia cinética do elétron apds a colisdo. As equagdes que definem a

conservacao do momento sao:

%sen(e) = pesen(9) 24
}% = pecos(0) + thfcos(B) (2.5)

onde ¢ € a velocidade da luz e p, € o momento linear do elétron. O comprimento de onda do

foton espalhado € dado pela equagdo:

Ap= h (1 —cos®)+ N (2.6)

meC

onde m, é a massa de repouso do elétron e A; é o comprimento de onda do féton incidente.

Espalhamento Rayleigh

O espalhamento Rayleigh (ou coerente) ocorre com a absor¢do de um féton incidente em
um 4tomo e a sua reemissdo em uma direc@o diferente, com um pequeno recuo do dtomo, para
garantir a conservacdo do momento. Esse processo ocorre devido a interacdo do féton com o

atomo como um todo, sem a transferéncia de energia do f6ton para o d4tomo.
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2.3.4 Coeficientes de atenuacao linear de fotons

As probabilidades dos processos fisicos acima descritos ocorrerem sao independentes entre
si e podem ser expressas em termos de seus respectivos coeficientes de atenuacgao linear, que
dependem da energia do féton e do material com que o mesmo interage. A soma total deles € a

probabilidade total de interacdo dada pelo coeficiente de atenuagio linear total:

Ww=1t+0.4+0, 2.7)

onde T, 6. € 0, sdo os coeficientes de atenuagdo linear para efeito fotoelétrico, espalhamento
Compton e Rayleigh, respectivamente. Para materiais de baixo numero atdmico, o espalha-
mento Rayleigh é geralmente desprezivel para energias acima de 10 keV (JOHNS; CUN-
NINGHAM, 1983).

Quando um feixe de f6tons monoenergético interage em um material de espessura conhe-
cida, a quantidade de fétons que atravessa o material sem interagir com o mesmo € dada pela

lei de atenuacdo exponencial:

I=Iy-e** (2.8)

onde Iy € a intensidade do feixe inicial e x é a espessura do material.

2.3.5 Coeficientes de transferéncia de energia de fotons

A probabilidade de um f6ton transferir energia ao meio por um determinado processo fisico
de interacdo € definida pelo coeficiente de transferéncia de energia, o qual depende da energia
do foton e do material. A probabilidade total de transferéncia de energia é o coeficiente de

transferéncia de energia dado por:

Wer = Ter + Osr (29)

onde T;-, Gy s30 os coeficientes de transferéncia de energia por efeito fotoelétrico e espalha-
mento Compton, respectivamente. O espalhamento Rayleigh ndo transfere energia ao meio em

nenhuma situacao.
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Kerma

Um parametro utilizado para representar a transferéncia de energia ao meio por um feixe
de raios X é o kerma (ICRU, 1998), que € definido como a soma das energias cinéticas iniciais
de todas as particulas carregadas liberadas por radiacdes ionizantes ndo-carregadas em um de-
terminado volume, dividida pela massa desse volume. A unidade de kerma € J/kg ou Gray. O
kerma no ar para um feixe de raios X homogéneo com espectro discreto de N canais de energia

¢ dado por:

N
Ku=0Y CiE;- (%) (2.10)
i=1

ar,E;

onde ¢ ¢é a fluéncia de fétons do feixe, C; € a freqii€ncia de ocorréncia de fétons com energia E;

Wiy P . A . . .
e (— € o coeficiente de transferéncia de energia por massa de ar para fétons de energia
p ar,E;

E;.

2.3.6 Fatores que influenciam a distribuicao de energia de um espectro de
raios X

Existem alguns fatores que alteram a distribuicdo de energia de um espectro de raios X
gerado por um tubo de raios X. Um deles € a diferenca de potencial V aplicada ao tubo, que
determina a mixima energia dos elétrons que incidem no alvo do anodo, que por sua vez, de-
termina a mixima energia dos fétons de raios X que sdo produzidos pelo tubo. Desta forma,
qualquer variacdo na tensao aplicada no tubo de raios X influencia diretamente na producao
da radiacdo X. Essa variacdo geralmente é quantificada pelo fator de ripple (JOHNS; CUN-
NINGHAM, 1983), que ¢ definido como a porcentagem de variagdo da tensao de pico aplicada

ao tubo de raios X.

O material constituinte do alvo influencia nos valores das energias dos fétons dos picos de
radiagdo caracteristica observados no espectro de raios X e na fluéncia de fétons de bremsstrah-
lung. Ja o angulo de inclina¢do do anodo contribui na atenuagao do feixe de raios X na regido
de baixas energias do espectro. Desta forma, um angulo de inclinacdo pequeno do anodo ira
absorver mais fotons de raios X do que um angulo de inclinagdo maior. O angulo do anodo
também influencia no efeito heel (JOHNS; CUNNINGHAM, 1983), que € o efeito responsa-
vel pela variacdo da intensidade da radiagdo X ao longo da direcdo cdtodo-anodo no campo de

radiacao.

O uso de filtros de atenuag@o onde um feixe de raios X incide também altera a distribuicao

das intensidades de energia dos fotons de raios X desse feixe, sendo que a atenuacdo do feixe
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de raios X depende dos materiais constituintes e da espessura dos filtros utilizados.

2.3.7 A qualidade do feixe de raios X

A qualidade do feixe de raios X se refere a capacidade de penetracdo do mesmo. Uma
completa especificacido da qualidade requer o conhecimento da distribuicdo de energia do feixe
de raios X. No entanto, quando isso ndo € possivel, a qualidade da radiacdo também pode ser

expressa em termos de uma grandeza chamada camada semi-redutora (ISO, 1996).

A camada semi-redutora € a espessura de um material especifico que atenua o feixe de

radiacdo de forma que a taxa de kerma no ar € reduzida a metade de seu valor inicial.

A partir das equagdes 2.10 e 2.8, € possivel determinar o kerma do feixe atenuado, que é

dado por:

N
Ko =0) Ci-Ep-e M (“—t) (2.11)
=1 p ar,E;

onde [, € o coeficiente de atenuacdo do material atenuador para a energia E;.

Na situacdo em que a razdo entre as equacdes 2.11 e 2.10 € igual a 1/2, o valor xcgg serd o

valor da camada semi-redutora:

y My
0 ) Ci-E;-exp(—Hixcsg) (-)
=1 p ar,E

aten
Kar _ 1 i
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N
“ q)ZCi'Ei'(&)
i=1 p

il M r
Ci-E;-exp(—Wixcsr) - (—)
=1 ar,E;
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Zcf E;- <M>
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i 1

ar,E; ar,E;

(2.12)
Para o cédlculo da camada semiredutora de um feixe de raios X monoenergético, a equacao

2.12 pode ser simplificada para:

In(2)
HE

XCSR = (2.13)

onde g € o coeficiente de atenuagdo total para fétons com energia E. Para o caso de um feixe de
raios X que ndo seja monoenergético, a energia E corresponde a energia equivalente do espectro

de energia. Assim, em uma situagao préatica a lei de atenuac@o exponencial é dada por:

_ln(2)

[=Io-e_ux210-€ XCSR (2.14)
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2.4 Os detectores de telureto de cadmio

Muitos materiais t€ém sido estudados para o desenvolvimento de detectores de radiacio X e
gama que combinam alto coeficiente de absor¢do, boa resolucdo em energia e praticidade. Cin-
tiladores inorganicos acoplados a fotodiodos ou tubos fotomultiplicadores geralmente oferecem
alto coeficiente de absor¢do, devido ao seu grande tamanho, alto nimero atdmico e densidade
dos cristais disponiveis. No entanto, tais detectores possuem pequena resolucdo em energia.
Dispositivos semicondutores, como silicio (Si) ou germanio (Ge), possuem uma excelente re-
solucdo energética. Apesar disso, o silicio oferece um pequeno coeficiente de absor¢do para
fotons de energia acima de 100 keV, limitando seu uso somente para faixas de energias mais
baixas. Os detectores de germénio requerem temperaturas criogénicas para operar, pois a ener-
gia necessdria para romper a ligacao entre um elétron e um dtomo da rede que forma o material,
chamada de energia de band gap, é muito pequena. Por esses motivos, semicondutores com
alta densidade, alto nimero atdomico e energia de band gap maior do que a do silicio e a do
germanio tém sido estudados desde o inicio da década de 70 (LIMOUSIN, 2003). A tabela 2.1
apresenta uma comparacao entre o silicio, germanio, telureto de cddmio (CdTe) e telureto de
cadmio e zinco (Cdp 9Zny 1 Te), sendo que esses dois tltimos sdo materiais baseados em telureto
de cddmio que oferecem a oportunidade de combinar excelentes resolucdes em energia em um

sistema de deteccdo de raios X e gama sem necessitar de sistemas de criogenia.

Tabela 2.1: Comparacao de algumas propriedades fisicas dos detectores semicondutores CdTe,
CdyoZng,1Te, Si e Ge. Egap € a energia de band gap, €4, € a energia necessdria para a
producdo de um par elétron-buraco e AE;,; € a melhor resolu¢do em energia ja obtida devido a
flutuacdo estatistica da criacdo elétron-buraco em 100 keV.(LIMOUSIN, 2003)

Semicondutor Densidade Niumero Egap €par AE;:-(eV)
(g/ cm3) Atomico (eV) (eV/par) em 100 keV

Si 2,33 14 1,12 3,6 450

Ge 5,33 32 0,67 2,9 400

CdTe 5,85 48:52 1,44 4,43 700

CdooZnpTe 581 48:;30;52 1,6 4,6 620

O detectores baseados em telureto de cddmio apresentam alta eficiéncia para detec¢do de
fotons na faixa de energia de 10 keV até 500 keV (LIMOUSIN, 2003). Os nimeros atdbmicos
do cddmio (Z¢c4 = 48) e do teldrio (Z7, = 52) proporcionam uma probabilidade de absorcao
predominante por efeito fotoelétrico para até cerca de 300 keV quando em comparacdo com o
espalhamento Compton, como mostra a figura 2.7. Além disso, a alta densidade do material
resulta em um bom coeficiente de absorcdo e a energia de band gap permite operacdes em

temperatura ambiente e promove uma alta resistividade ao detector (10° — 101 Qem).
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Figura 2.7: Probabilidade do tipo de interagao no CdTe em fun¢do da energia do féton
incidente. (LIMOUSIN, 2003)

2.4.1 Principio de operacao dos detectores de telureto de cadmio

Quando uma particula ionizante penetra em um detector, ela produz pares de elétron-lacuna
ao longo de sua trajetdria no interior do detector. A quantidade de pares elétron-lacuna produ-
zida € proporcional a energia depositada pela particula incidente. No caso de particulas carre-
gadas, a criagdo de pares de elétron-lacuna ocorre por meio das vdrias interacoes desse tipo de
particula com os elétrons. Por outro lado, os fétons pertecentes a faixa de energia considerada
neste trabalho interagem primeiro com um elétron-alvo, podendo ser por efeito fotoelétrico ou
Compton. Uma fracdo da energia depositada dentro do semicondutor € convertida em fonons
(vibracdes de rede), isto €, energia térmica. Para separar os pares e evitar sua recombinagdo é
necessdrio aplicar um campo elétrico no detector, que faz com que os elétrons se desloquem na
direcdo do anodo e as lacunas na direcdo do catodo. A figura 2.8 ilustra esse processo, junto

com o diagrama esquematico do detector de telureto de cddmio e sua eletronica associada.

Desta forma, a carga coletada pelos eletrodos produz um pulso de corrente que equivale a
carga total gerada pela particula incidente, isto €, a energia total depositada no detector por esta
particula. Este pulso € aplicado na entrada de um pré-amplificador sensivel a carga e conectado

a um amplificador e/ou formatador de sinal, para poder ser analisado em seguida.

2.4.2 Colecao de cargas dos detectores de telureto de cadmio

As imperfeicdes apresentadas na estrutura cristalina do material do detector de telureto de
cadmio, como por exemplo, impurezas, deslocamentos planares e efeitos de superficie, podem
causar efeitos indesejados. Um deles € a a formacao de centros de armadilhamento de cargas,

que capturam temporariamente uma fracdo das cargas geradas pela particula incidente, para
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Figura 2.8: Processo da formagao do sinal e diagrama esquemadtico do detector de telureto de
cadmio, com sua eletronica associada. Os sinais tipicos de saida de cada estdgio sdo exibidos
abaixo do diagrama.

eventual liberacdo posterior de parte das mesmas (LUTZ, 1999). A quantidade de cargas captu-
radas depende da distancia que os portadores de carga devem percorrer antes de serem coletados
e pode ser calculada a partir da distancia de deslocamento caracteristica do tipo de portador, que

define a probabilidade de captura de elétrons e lacunas pelos centros de armadilhamento:

A= (urt)e (2.15)

onde U € a mobilidade dos portadores de carga, T € o tempo de vida dos portadores de carga e

€ € o valor do campo elétrico dentro do detector.

Desta forma, o armadilhamento de cargas impede a completa colecao de cargas pelos ele-
trodos e provoca uma dependéncia da eficiéncia de colecdo das mesmas com o local onde ocorre
a interacdo das particulas ionizantes com o detector, fazendo com que a relagdo entre a carga e
a energia absorvida ndo seja proporcional. A eficiéncia da cole¢@o de cargas 1 € definida como

arazdo entre a carga coletada pelos eletrodos Q. € a carga total gerada na interacdo Qy.;:

o Qcol
Qror

A largura do pulso de corrente gerado pela criacdo de um par elétron-lacuna € proporcional

n (2.16)

a distancia de separacdo entre elétron e lacuna até o0 momento que eles param, que pode ocorrer

quando eles sao coletados pelos eletrodos ou sdo capturados por um centro de armadilhamento



26 2 Conceitos fundamentais

de cargas. Assim, o armadilhamento de cargas ndo somente ird provocar uma reducao e flutua-
¢do da altura do pulso de corrente, como também ira fazer com que ocorra uma dependéncia da

posicao de interacdo da particula ionizante com a largura do pulso de corrente formado.

A consequéncia do armadilhamento de cargas na resposta do espectro € a presenca de cau-
das na regido de baixa energia dos fotopicos (EISEN; HOROVITZ, 1994), que sdo os picos de
energia que correspondem a absorc¢do total de energia do féton incidente, cuja predominéncia
ocorre por efeito fotoelétrico. Portanto, a qualidade do espectro € principalmente limitada pelo
efeito da baixa velocidade de transporte de lacunas dentro do cristal do detector de telureto de

cadmio.

A equagdo de Hecht (KNOLL, 1999) descreve como ocorre o transporte de cargas dentro do
cristal do detector para a situagdo de um campo elétrico uniforme, onde a eficiéncia da cole¢do

de cargas em fung¢do da posicdo da interacdo € dada por:

T]Hecht(x)z%{l—exp h—ﬂ}+%{1—exp {_(Dx—e_@” 2.17)

onde D € a espessura do detector, x € a distancia da posicao de interagdo em relacdo ao catodo,

A, € A, sdo as distincias de deslocamento para lacunas e elétrons, respectivamente.

Outro efeito que também reduz a colegdo de cargas pelos eletrodos de um detector semicon-
dutor € a recombinacao de cargas. No caso de um diodo alimentado com tensdo de polarizacao
reversa (ou bias), a recombinagdo ocorre somente enquanto os elétrons e lacunas gerados pela

particula ionizante nao s@o separados pelo campo elétrico.

2.4.3 O fator de Fano

O fator de Fano (FANO, 1947) foi introduzido por Ugo Fano, em 1947, ao constatar que as
flutuacdes estatisticas de um contador a gas sdo menores do que era esperado caso a formacao
dos portadores de cargas dentro do contador fosse um processo que obedecesse uma distribuicao
de Poisson. O modelo estatistico de Poisson s6 € vélido na situagdo em que todos os eventos ao
longo da trajetdria da particula ionizante dentro do detector sdo independentes, onde a variincia
do nimero total de pares elétrons-lacunas € igual ao nimero total desses pares produzido. Tal
fator foi adaptado para semicondutores posteriormente (SHOCKLEY; READ, 1952).

Para uma dada energia E depositada dentro do detector, o niimero de pares elétrons-lacunas

gerados ird variar em torno de um valor médio dado por:

E
N =

— (2.18)
8par
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sendo €., a energia média necessdria para a criagdo de um par elétron-lacuna. A varincia do

nimero de pares elétrons-lacunas € dado por:

E

6} =F-N=F (2.19)

Epar
sendo F o fator de Fano.

O fator de Fano é geralmente determinado por meio da resolucdo em energia de um dado
detector, onde todos os fatores que contribuem para a formacdo de um dado pico de energia
proveniente, por exemplo, de uma fonte radioativa padrdo, possam ser estimados e levados em
consideragdo. Assim, o fator de Fano deve ser determinado a partir da largura do pico de energia

atribuida somente a efeitos estatisticos:

FWHM = 2,35\/F€p.E (2.20)

Convém ressaltar que o fator de Fano serd superestimado se algum fator nio-estatistico

permanecer.

2.4.4 CdTe versus CdZnTe

O cristal do CdTe cresce pelo Método de Traveling Heater (FUNAKI et al., 1999; FOUGE-
RES et al., 1999) e o cristal do CdZnTe cresce pela técnica Bridgman de alta pressao (TONEY
et al., 1999; FOUGERES et al., 1999). O CdTe é mais facil de fabricar do que o CdZnTe, o
que o torna mais barato. Por outro lado, o0 CdZnTe oferece uma resistividade mais alta do que
o CdTe, devido ao aumento da energia de band gap com a presenca de zinco na rede do cristal,
diminuindo o valor da corrente de fuga em temperatura ambiente. As propriedades das lacunas
sao melhores no CdTe do que no CdZnTe. Tanto para o CdTe como para o CdZnTe, os elétrons

sd0 muito mais rapidos do que as lacunas.

O uso de uma barreira Schottky em detectores CdTe com 1 mm de espessura promove uma
reducdo da corrente de fuga, que possibilita o uso de tensoes reversas mais elevadas e a redugdo
do ruido eletronico e da flutuagdo estatistica da altura do pulso de corrente. Com isso e as
melhores propriedades de transporte de carga do CdTe, a resolu¢do em energia se torna superior

em comparagdo com os detectores CdZnTe de 2 mm de espessura (TAKAHASHI et al., 2002).
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3  Materiais e métodos

3.1 Simulacao de espectros de raios X com o Geant4

Nesta secdo € descrito um codigo computacional que utiliza a versdo 7.1.p01 do pacote
Geant4 e que foi desenvolvido para simular espectros de energia dos f6tons produzidos por um

equipamento de raios X.

3.1.1 Descricao do cédigo para a simulacao

As simulagdes dos espectros de raios X foram realizadas em duas fases, uma para a geracio
dos raios X, a partir das interagdes dos elétrons com o alvo do anodo do tubo de raios X,
e outra somente para determinar o efeito da filtracdo sobre o espectro resultante da primeira
fase. A razdo para esse procedimento foi que a maior parte do processamento computacional
necessdrio para se simular um espectro com todos os efeitos envolvidos vem da primeira fase,
que gera um espectro sem filtracdo para uma dada tensdo aplicada no tubo. Assim, na segunda
fase € possivel calcular varios outros espectros com diferentes filtracdes a partir de um espectro

obtido na primeira fase, sem grande esfor¢o de processamento.

A primeira fase da simulacdo para a produ¢do da radiacdo proveniente de um tubo de raios
X consistiu de elétrons colidindo com o alvo do anodo do tubo com energia correspondente a
tensdo aplicada no mesmo. Uma visualizagdo da simulagdo desta fase, fornecida pelo proprio

Geant4, € mostrada na figura 3.1.

A energia cinética dos elétrons era escolhida de acordo com um modelo (BOONE; SEI-
BERT, 1997) que foi adotado para simular o efeito da variacdo da tensdo aplicada no tubo de
equipamentos monofasicos de onda completa e trifdsicos de seis e doze pulsos, onde o fator de

ripple € definido no modelo como:

kaax - kain
Fr=100Xx ——— 3.1
K 8 kaax ( )

onde kV,,,, € 0 valor da tensdo de pico, chamado também de kVp, e kV,,;;, € o valor minimo da
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tensdo aplicada no tubo. Assim, a energia cinética do elétron que incide no alvo € relacionada

com a seguinte fun¢do que define a tensdo aplicada no tubo de raios X:

Fg

KV () = KV par 1= 555

(1—|sin(2mx)|) (3.2)

onde x € um numero aleatério com valores possiveis entre 0 e 1, obedecendo uma distribui-
¢do uniforme. Desta forma, o valor da tensdo aplicada no tubo era escolhido para cada valor de
x selecionado. O valor da energia de cada elétron primario gerado pelo cdédigo computacional
era definido de acordo com o valor dessa tensao multiplicado pelo valor da carga do elétron. O
valor de Fy deve ser definido como zero para a situa¢do do fator de ripple desprezivel, isto &,

para as simulacdes de equipamentos de potencial constante.

O material constituinte do alvo, o angulo de inclinacao do anodo e o angulo do feixe emer-
gente também podiam ser escolhidos conforme o tubo que se desejava simular. A energia de
cada f6ton que atravessa a regido de deteccdo, que consiste de um volume de uma casca eférica,

foi gravada em um arquivo de dados.

A inclusdo do efeito da filtracdo inerente, assim como a filtragdo adicional, era simulada
com a incidéncia de fétons, com a distribuicdo de energia obtida na primeira fase da simulagao,
em placas com a espessura e material de acordo com a qualidade da radiacdo desejada. A
geometria da simulacio desta etapa € exibida na figura 3.2. O efeito da filtracdo do ar presente
no caminho dos fétons também foi adicionado, com a escolha da distancia entre o ponto focal e
a drea de deteccdo. J4 o efeito do tamanho do ponto focal nao foi simulado, por ser considerado
desprezivel, até mesmo para o efeito heel (AY et al., 2004). O espectro de energia dos fétons
emitidos com um angulo sélido correspondente ao tubo simulado era gravado em um arquivo
de dados.

3.1.2 Processos fisicos fornecidos pelo Geant4

As simulagdes desta etapa do trabalho foram realizadas para dois modelos fisicos inclusos
na biblioteca de classes do Geant4: Low Energy e Penelope. Os seguintes processos, presentes
em ambos os modelos, foram incluidos na simulacao: espalhamento Compton, efeito fotoelé-
trico e espalhamento Rayleigh para processos envolvendo fétons e, bremsstrahlung, ionizagao
e espalhamento multiplo para elétrons. O modelo Standard também seria uma outra possibili-
dade, mas o fendmeno de relaxacao atdmica nio foi implementado para este modelo da versao
utilizada. Tal fendmeno € extremamente importante para a simulacao da radiagdo caracteristica

de um espectro de raios X. Por causa disso, 0 modelo Standard nao foi usado nas simulagdes.

No processo fisico de ionizagdo, os limites de energia para producdo de particulas secun-
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Figura 3.1: Aparato experimental virtual da Figura 3.2: Aparato experimental virtual da
simulacio da geracio de raios X, a partir da simulagdo do efeito da filtragdo de uma
interacdo de elétrons colidindo em um alvo distribui¢do de energia de fotons de raios X
de um anodo de um tubo de raios X. ou gama, para um dado angulo sélido.

ddrias, isto é, elétrons e fotons de fluorescéncia, foram definidos como 8 keV para os alvos
de tungsténio e 6 keV para os alvos de molibdénio. Para o processo fisico de bremstrahlung,
o limite de energia para produg@o de fotons desse processo foi definido também como 8 keV
para os alvos de tungsténio e 6 keV para os alvos de molibdénio. Para os outros processos,
os limites mandatdrios para produgdo de particulas secunddrias foram definidos em termos de
distancia, sendo 500 nm para elétrons e 3000 nm para fétons. Esses limites foram definidos
levando-se em consideracdo a faixa de energia e os materias em estudo neste trabalho e para

evitar processamento de maquina desnecessario.

O Geant4 disponibiliza trés modelos de distribui¢do angular para o processo de bremstrah-
lung, denominados Tsai, 2BN e 2BS (CERN, 2006a). O modelo 2BN fornece bom acordo para
a faixa de energia compreendida entre 1 keV e 1 MeV e € o indicado para as simulagdes deste

estudo.

Por ser um efeito mais relevante para transicdes de energia menores que 2 keV e ndo ter
sido totalmente implementado para todos os elementos na versao utilizada do cédigo, o efeito

Auger foi mantido desabilitado para as simulagdes.

Outros parametros também foram testados no cddigo, com o intuito de obter resultados
mais realistas possiveis e também para evitar processamento de mdquina desnecessario. Es-
ses parametros, descritos em um trabalho sobre o transporte de elétrons no Geant4 (POON;
SEUNTIJENS; VERHAEGEN, 2005), foram o tamanho maximo do passo de uma particula em
um dado volume e a qualidade da aproximacdo do modelo de espalhamento multiplo de elé-
trons. Foi verificado que os parametros pré-definidos pelo préprio cédigo fornecem resultados

adequados para as simulacdes.
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Além dos limites de distancia e de energia, nenhuma outra técnica de redugdo de variancias
foi empregada para o cdlculo dos espectros, pelo fato de terem sido obtidos poucos espectros e
pela disponibilidade de uma médquina com excelente poder de processamento, que utiliza dois
processadores Intel® Pentium® 4 Xeon® com 2,8 GHz. Outro motivo foi que a versio do
Geant4 utilizada ndo fornecia nenhuma outra técnica de redu¢do de variancia adequada para
a situacdo proposta por este trabalho, o que implicaria na necessidade de implementagao de
uma técnica para o cédigo da simulacdo. O critério adotado para se obter os espectros com a
qualidade estatistica desejada foi de que a incerteza percentual do tipo A do canal correspon-
dente a 90% da energia maxima do espectro fosse de no maximo 2%. O nimero maximo de
histérias geradas para se atender esse critério foi de no maximo 16x10° histérias, para o caso
do tubo com tensdo de 25 kV e alvo de molibdénio. O célculo para obten¢ao de um espectro
sem filtracdo necessitava em média de 4 dias para ser realizado. J4 para a inclusdo do efeito da
filtracdo, foram necesséarios no maximo 10 horas adicionais, que era o caso de um espectro com
alta filtracdo. Para a primeira fase da simulacdo, a porcentagem de f6tons de raios X coletados
para cada elétron incidente no alvo variava de 0,005% para uma tensao do tubo de 25 kV e alvo

de molibdénio, chegando até 0,09% para uma tensdo de 150 kV e alvo de tungsténio.

3.2 Correcao de espectros medidos com o detector CdTe

Nesta parte do trabalho sdo descritos os equipamentos e materiais utilizados para a medi¢ao
dos espectros de raios X. Além disso, € realizado um detalhamento de como foi feito o cdlculo
da resposta do detector CdTe e as correcdes dos espectros medidos com esse detector por meio

do método dos minimos quadrados.

3.2.1 Fontes emissoras de radiacao X

Fontes radioativas utilizadas

As fontes radioativas padrdo, fabricadas pela AEA Technology QSA GmbH, sdo seladas
com uma camada de resina epOxi. A tabela 3.1 mostra as fontes radioativas padrdo utilizadas

em calibragcdes e suas respectivas caracteristicas.

Equipamento emissor de radiacao X

O equipamento emissor de radiagdo X € um modelo industrial de potencial constante, fa-
bricado pela Philips, composto por um tubo de raios X modelo MCN 323, um gerador de alta

tensdo (MG 325) e uma unidade de controle (MGC 40). A tensdo fornecida pelo gerador de
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Tabela 3.1: Fontes radioativas utilizadas em calibragdes.

Is6topo Meia-vida Atividade Data Energias utilizadas
(dias) (kBq) (keV)

HMaAm  157,85(24)x10°  396(6) 01/06/1999 11,87;13,93;26,34;59,54

133ga 3848(6) 432(7) 01/06/1999 81,00

12y 4944(2) 415(18)  01/11/1981 121,78

alta tensao pode variar de 15 a 320 kV, com uma resolugdo de 0,1 kV. A corrente anddica é
ajustdvel entre 0 e 45 mA, com resoluc@o variando de 0,01 mA e 0,05 mA, de acordo com a
configuracdo utilizada. O tubo de raios X é feito de material metal-ceramico e possui anodo
fixo de tungsténio com angulo de 22°. O angulo de abertura do feixe de radiacdo emergente,
sem o uso de colimadores, € de 40°. O tubo também possui dois pontos focais, um de 1,2 mm

e outro de 4 mm. A filtragdo inerente nominal ¢ de 4 mm de berilio.

3.2.2 Sistema de espectrometria XR-100T-CdTe

O sistema de espectrometria utilizado neste trabalho € o modelo XR-100T-CdTe (figura
3.3) da Amptek Inc., que é composto por um detector de raios X e gama, pré-amplificador e
resfriador. O detector é um diodo do tipo Schottky de Telureto de Cddmio (CdTe) com contato
de platina no cdtodo e contato de indio no anodo, onde a barreira Schottky é formada. Suas

3 e o cristal do detector é montado em um resfriador termoelétrico

dimensodes saode 3 x 3 x 1 mm
(célula Peltier). O sistema de resfriamento refrigera tanto o detector CdTe quanto o transistor
de entrada de efeito de campo (FET) para um circuito integrado pré-amplificador sensivel a
carga modelo A250 da Amptek. Para se reduzir ao mdximo o ruido eletronico, um capacitor
e parte da malha de realimentacdo de corrente que vai para o pré-amplificador sdo também
colocadas no mesmo substrato do detector e do FET. Os componentes internos sao refrigerados
a uma temperatura em torno de —30°C e sdo monitorados por um circuito integrado sensivel a

temperatura.

MODEL PHET.CZT POWER SUPPLY & AMPLIFIER
FOR THE XR-100T-CZT DETECTOR

'y

Figura 3.3: Sistema de deteccdo XR-100T-CdTe. (AMPTEK, 2005a)

Para operar o detector CdTe foi utilizado o processador de pulsos modelo PX2T, da Amptek
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Inc. Esse médulo fornece o nivel de tensdo de polarizagdo reversa, chamada também de tensao
de bias, de 400 V necessdrio para processar o pulso de corrente, que passa por um circuito
amplificador e um formatador de sinal. O sinal de saida proveniente do equipamento pode
ser conectado diretamente a um analisador multicanal. O analisador multicanal utilizado foi o
modelo MCA 8000A, também da Amptek Inc., que possui tempo de conversdo menor que 5
Is e suporta até 16000 canais de dados. Um software de aquisicdo dos dados do MCA 8000A,

chamado PMCA v1.2, também faz parte do sistema de espectrometria.

A figura 3.4 exibe os principais componentes do sistema de deteccao e as ligacdes do de-

tector com o mdodulo PX2T e o analisador multicanal MCA 8000A.
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Figura 3.4: Diagrama de conexao do sistema XR-100T- CdTe com o amplificador PX2T e o
analisador multicanal MCA 8000A. (AMPTEK, 2005a)

O encapsulamento hermético tipo TO-8 do detector, como mostra a figura 3.5, fica em
vacuo, protegido da luz e possui uma janela de berilio (Be) de 250 um (AMPTEK, 2005a). Na

figura também & possivel ver a localiza¢do do detector e do monitor de temperatura.

Discriminacao do tempo de subida

Para diminuir o efeito do armadilhamento de cargas na formacgdo de espectros de energia
medidos por detector semicondutores, a Amptek desenvolveu um médulo eletronico analdgico
de discriminagdo de tempo de subida do pulso, onde os pulsos com tempos de subida mais
lentos e mais influenciados pelo armadilhamento de cargas sdo descartados. Esse moédulo €
chamado de RTD (sigla de Rise Time Discrimination) e estd disponivel no médulo PX2T. O

modulo RTD € baseado numa técnica de discriminagdo de formato de pulso, ou PSD (sigla de
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Figura 3.5: Encapsulamento do detector CdTe da Amptek modelo XR-100T-CdTe.
(AMPTEK, 2005a)

Pulse Shape Discrimination), chamada de método de comparagdo de cargas (KNOLL, 1999).
No médulo RTD nio existe nenhum ajuste de nivel (ou threshold) possivel para definir o tempo

de subida dos pulsos lentos que devem ser descartados.

O principio de funcionamento do médulo RTD € mostrado na figura 3.6. O sinal em tensao
da saida do pré-amplificador € resultante da integracdo do pulso de corrente transiente gerado
quando um f6ton interage no cristal do detector. Este sinal em tensdo representa o sinal de carga,
isto é, a carga total coletada até determinado instante. O sinal de corrente pode ser estimado por

meio da diferenciac@o do sinal em tensdo do pré-amplificador.

Pulso aceito

A 4

Pulso rejeitado

Amplitude (unidades arbitrarias)

Figura 3.6: Principio de funcionamento do método de discrimina¢@o de tempo de subida: (1)
Sinal em tensdo do pré-amplificador; (2) Sinal de carga atenuado; (3) Sinal de corrente com
atraso.

A discriminag¢@o ocorre com a comparagdo do sinal de corrente integrado atrasado com uma
fracdo do sinal de carga (JORDANOV; PANTAZIS; HUBER, 1996). Desta forma, quando o
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sinal de corrente com atraso for menor que o sinal de carga atenuado, o pulso de corrente é

rejeitado. Caso contrario, o pulso de corrente € aceito.

Para o detector CdTe, os pulsos com tempos de subida mais lentos ocorrem préximo a re-
gido do anodo do detector, onde a distancia a ser precorrida pelas lacunas, que se movem muito
mais lentamente que os elétrons, para poder ser coletada no catodo € maior. Desta forma, o mé-
dulo RTD tende a rejeitar pulsos cujos eventos ocorrem a partir de uma determinada distancia

do catodo.

As diferencas das contagens entre uma medi¢do de espectro com o RTD desligado e ligado
sdo mostradas na figura 3.7, para uma medicio de uma fonte de *3Ba. O efeito do médulo RTD
€ evidente com a diminuicao da cauda formada no lado de baixa energia dos picos de energias
correspondentes aos raios gama de 79,6 keV e 81,0 keV. O efeito desse modulo também € menos
evidente para fétons com mais baixa energia, que sao absorvidos préximos da regido do catodo

do detector, onde o efeito do armadilhamento na cole¢do de cargas é pequeno.

13SBa
3000;!’ T { T T T T { T T T T { T T T T { T T T T { T T T T {13T3T T T { T T T T { '!;
F Detalhe "~ Ba ]
E 400 T T T T T T T T T ;
2500~ [—sem RTD . [—semRTD 13
- |—comRTD — com RTD ]
O 300} 4
- 2000 i i =
E : ;
= - 2001 4 ]
o F E
%/1500 L i ]
£ o oo 1
£ 1000~ ! 14
O = I | t B
- %O 65 70 75 80 85 {
500- \\\\ o
;‘/L_/ij ‘1“‘.LJAL‘A\‘.H1‘:" ]

10 20 30 40 50 60 70 .80
Energia (keV)

Figura 3.7: Espectro de '3*Ba medido com a fun¢do RTD habilitada e desabilitada.

Quando o médulo RTD € usado, a eficiéncia de deteccdo diminui significativamente pelo
que seria esperado pelas dimensdes fisicas do detector. Como as propriedades de transporte de
carga ndo sdao bem controladas pelo fabricante do detector, varia¢des significativas de profundi-

dade efetiva com o RTD habilitado sdo esperadas.
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Calibracao do sistema de deteccao

A curva de calibrag¢do do detector CdTe foi determinada por um ajuste linear por meio do
método dos minimos quadrados e utilizando as energias das fontes radioativas de *!Am (11,87
keV; 13,93 keV; 26,34 keV; 59,54 keV), 133Ba (81,00 keV) e P2Eu (121,78 keV), em fungio do
nimero do canal central correspondente a cada energia. Este procedimento foi realizado tanto

para o detector operando com o médulo eletronico RTD ligado e desligado.

3.2.3 Calculo da resposta do detector CdTe

Para fazer a correcao do espectro medido por um detector, € necessario o conhecimento da
resposta do mesmo para cada féton incidente com energia dentro da faixa de energia que se
deseja obter o espectro. Por isso, a resposta do detector foi calculada com o auxilio do método
de Monte Carlo, utilizando o Geant4 versao 8.0.p01. Com esse tipo de cdlculo, é possivel
simular espectros medidos pelo detector CdTe e também determinar a matriz de resposta R do

mesmo.

A simulag¢do do espectro medido pelo sistema de deteccdo utilizando o detector CdTe con-
sistia de fétons de raios X, obedecendo uma determinada distribuicio de energia, interagindo
com o cristal do detector e com outros componentes do sistema, que sdo relevantes para a si-

mulagdo. A figura 3.8 mostra a localizacdo de cada um dos componentes simulados.
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Figura 3.8: Aparato experimental virtual da simulagdo utilizada para calculo da resposta do
CdTe.
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Para o caso do sistema de detec¢do modelo XR-100T-CdTe, os componentes levados em
consideragdo na simulacao, além do cristal do detector de CdTe de dimensdes de 3 x 3 x 1 mm?,
foram a janela de berilio com 250 wm de espessura presente no encapsulamento, os colimadores
de tungsténio com 2 mm e 0,4 mm de didmetro de orificio interno, um espacador de chumbo
com orificio interno de 3 mm de didmetro e o compartimento do detector, feito de niquel e
com espessura de 250 wm na parte frontal. Os colimadores e o espacador possuem a fungdo
de delimitar o campo de radiagdo incidente no detector para que sejam detectados somente os
fotons incidentes perpendicularmente e proximos a regido central do detector, além de auxiliar
a manter a taxa de contagens abaixo de 1 kHz, que é um valor seguro para evitar que 0 mesmo
seja danificado com taxas excessivas. O espacador possui ainda um revestimento interno de
cobre com 2 mm de didmetro para absorver os fétons de raios X caracteristicos do chumbo.
A camada de indio, depositada no anodo do cristal, e de platina, que cobre o lado do catodo,

também foram incluidas no cédigo para simulagdo. As espessuras das camadas de indio e de

platina s@o de 0,2 wm para os dois casos.

Os fotons incidentes no sistema de deteccao podiam ser considerados provenientes de uma
fonte pontual, como no caso de uma fonte radioativa préxima ao detector, ou incidentes perpen-
dicularmente a superficie do detector, para a situacdo de um equipamento de raios X localizado
a uma distancia do detector onde essa aproximacao € possivel. As simulacdes com fontes radi-

oativas também incluiam as camadas de resina epdoxi que revestem as fontes utilizadas.

Desta forma, a energia depositada por cada féton em um determinado local de interacdo
dentro do cristal correspondia a uma quantidade de pares elétrons-lacunas gerados cujo valor
médio € dado pela equacdo 2.18. A partir desses dados, a carga coletada pelos eletrodos para
cada fé6ton incidente no detector, que corresponde a energia registrada para a formacdo do es-
pectro de energia, era determinada de acordo com a eficiéncia da colecdo de cargas e o efeitos
provocados pelo ruido eletronico e o fator de Fano caracteristicos do detector CdTe utilizado.
Esses efeitos ndo sdo fornecidos pelo Geant4 e tiveram que ser implementados no codigo. A
eficiéncia da colecdo de cargas foi calculada levando em consideracdo os principais efeitos que

ocorrem dentro do detector CdTe e que influenciam o cdlculo da resposta do detector.

3.2.4 Ajuste dos parametros para o calculo da resposta do detector CdTe

Processos fisicos fornecidos pelo Geant4

As simulag¢des para modelar o detector CdTe foram realizadas utilizando apenas o modelo
fisico Low Energy, pelo fato desse modelo ter um acordo levemente superior com os dados de
referéncia na primeira etapa, conforme mostra a andlise de resultados. O modelo Low Energy

permite também um processamento de dados um pouco mais répido, pelo fato de trabalhar
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diretamente com os valores das se¢des de choque. No entanto, é importante ressaltar que o
modelo Penelope é igualmente indicado pelos desenvolvedores do c6digo para estas simula-
coes, devendo apresentar resultados semelhantes ao Low Energy. Os seguintes processos foram
incluidos na simulagdo: espalhamento Compton, efeito fotoelétrico e espalhamento Rayleigh
para processos envolvendo fétons e, bremsstrahlung, ionizagdo e espalhamento multiplo para

elétrons.

Os limites de distancia para producao de particulas secundarias foram definidos como 1 pm
para elétrons e 1 wm para fétons. Os limites de energia para producgao de particulas secundarias
foram definidos como 250 eV, que € o valor minimo aceito pelo modelo Low Energy e possibi-
lita a geracdo de todas as particulas secunddrias permitidas pelo cédigo. Por isso, os limites de

distancia previamente escolhidos sdo mandatorios.

Assim como na etapa anterior, 0 modelo de distribuicdo angular para o processo de brems-

trahlung foi o 2BN e o efeito Auger foi desabilitado.

Os limites de distancia e de energia definidos para as simulacdes nesta etapa do trabalho
foram suficientes para realizar os cdlculos em um tempo de processamento razodvel. Cada
simulag¢do de um espectro medido necessitava cerca de 40 minutos de tempo de processamento
de maquina para obter uma estatistica suficientemente alta. O cdlculo da matriz de resposta do
detector CdTe para fétons monoenergéticos incindentes no detector com energias variando de 5

até 155 keV em intervalos de 0,2 keV demorava em média 6 dias para ser completado.

Ruido eletronico e fator de Fano

O primeiro efeito apds a criagdo dos pares elétrons-lacunas que foi incluido na simulacdo
da formacdo de um espectro medido foi a dispersdo simétrica dos valores de energia devido ao

ruido eletrdnico e ao fator de Fano, observada na figura 3.9.

O ruido eletronico foi estimado por meio de alguns valores de larguras de fotopicos das
fontes radioativas de 2*! Am e '33Ba e do ajuste de uma funcio do tipo y = ax + b, que representa
a equacgao 2.20, onde y € a largura do canal a meia altura (FWHM) dos fotopicos utilizados no
ajuste e x € a raiz das respectivas energias de cada largura. Desta forma, o coeficiente linear b
obtido do ajuste € o ruido eletronico, estimado em 120 eV. O valor adotado para o fator de Fano
foi 0,1, de acordo com a literatura (OWENS et al., 2002).

A dispersao devido a esses efeitos era simulado com o sorteio de um valor de energia obe-
decendo a distribui¢do gaussiana dessa dispersdo para cada energia depositada por cada féton
interagindo dentro do cristal, que € correspondente ao valor médio de energia dessa distribuicao.

Portanto, o valor de energia sorteado € o valor de energia que leva em consideracio os efeitos
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do ruido eletronico e do fator de Fano.

Armadilhamento de cargas

O efeito do armadilhamento de cargas era simulado por meio da equacao de Hecht (equagao
2.17), onde a mesma foi aplicada para cada energia que foi determinada apds os efeitos do ruido
eletronico e do fator de Fano. Além da equacdo de Hecht descrever o efeito do armadilhamento
de cargas, a mesma também tem correspondéncia direta com a energia que € registrada para a

formacdo do espectro.

O comprimento de deslocamento dos elétrons usado foi de 24 cm, conforme obtido de
(JUNG et al., 1999). Pelo fato da variacdo das caudas e das intensidades dos picos de energia
serem mais sensiveis para o deslocamento das lacunas, uma escolha mais especifica para o de-
tector utilizado foi realizada. Como pode ser observado na figura 3.9, onde temos a formacgao
dos picos na regido de energia de 81 keV da fonte de '33Ba, um valor adequado para o desloca-
mento das lacunas deve estar proximo de 0,40 cm, que € o valor adotado para este detector. Esta
regido de energia foi selecionada para o ajuste pelo fato de representar bem o comportamento da
formacdo do espectro com a variacdo do comprimento de deslocamento das lacunas e também
por estar localizado em uma regido intermedidria da faixa de energia em estudo neste trabalho.
Além disso, parte dos fétons com essas energias atingem o detector na regido préxima ao anodo

do detector, que € onde existe a maior influéncia das lacunas para a colecdo de cargas.
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Figura 3.9: Comparacio entre diferentes valores de comprimento de deslocamento de lacunas
para a formagio do pico de energia de 81 keV da fonte de '33Ba e fungio RTD desabilitada. A
dispersao simétrica devido ao ruido eletronico e o fator de Fano também € mostrada no grafico.
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Moédulo eletronico RTD

A inclusdo do efeito do RTD foi feita com uma limitag¢do da profundidade de deteccdo sen-
sivel a radiacdo incidente no detector, como sugerido em um trabalho sobre o assunto (REDUS
etal., 1996). Assim, fétons que depositam sua energia numa posi¢ao cuja distancia ao catodo do
detector € acima da espessura de detec¢ao sensivel do mesmo, terd a sua colecdo de cargas re-
jeitada. A figura 3.10 mostra a influéncia dessa espessura de detec¢ao na formacao do espectro
medido com a simulacdo de diferentes valores de espessuras de deteccao sensivel. As simula-
coes dos espectros medidos eram realizadas a partir de um espectro de referéncia (CRANLEY
et al., 1997), cujas energias compreendem praticamente toda a faixa de energia em estudo neste
trabalho.

01— \ \ \
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- Medido com RTD
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Figura 3.10: Comparagao entre espectros de raios X medido e simulados para diferentes
valores de espessura de detec¢do sensivel a radiacdo do detector CdTe devido ao efeito do
modulo eletronico RTD. Caracteristicas do espectro: tensdo do tubo de 150 kVp, alvo de
tungsténio com 22°, filtracao de 4,0 mm de berilio, 2,5 mm de aluminio.

Como pode ser observado, a simula¢do com espessura sensivel de 140 um foi a que apre-
sentou pior acordo com o espectro medido. Na simulacdo da espessura de 300 pm, apesar
de apresentar melhor acordo do que a de 140 wm, o espectro simulado mostra uma maior in-
tensidade de fétons com energias acima de 60 keV em comparacdo com o espectro medido.
Isto significa que esses fotons, que possuem a probabilidade de alcancar maiores profundidades
dentro da regido sensivel do detector, estdo sendo detectados em uma regido acima da espes-

sura sensivel a radiacdo especificada pelo mddulo eletronico RTD. Desta forma, uma espessura
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de 300 wm estaria sendo superestimada. Por isso, a espessura do volume de deteccdo sensivel

escolhido para o detector utilizado neste trabalho foi de 220 pm.

Regido de transicao préxima ao catodo

Alguns trabalhos (FINK et al., 2006; MANFREDOTTTI et al., 1996; VITTONE et al., 1999)
indicam que o campo elétrico nas bordas do cristal deve sofrer uma deformacdo que provoca
uma diminuicao dos comprimentos de deslocamento dos portadores de carga ao se aproximarem
dessas regides. Portanto, como a distribui¢do do campo elétrico dentro do cristal ndo pode ser
considerada uniforme, a equacdo de Hecht (equacdo 2.17) ndo pode ser usada para o célculo
da eficiéncia da colecdo de cargas nesta regido de transi¢do. Por isso, uma fun¢do de correcao
foi usada junto com a equacgdo de Hecht para produzir uma gradual diminuicdo da efici€ncia da
colecdo de cargas na regido proxima ao catodo do detector, que € onde existe maior influéncia

da eficiéncia da colecdo de cargas na faixa de energia em estudo:

n (Z) = MNHecht (Z) 'fc(z) (3.3)

A fungdo f,(z) é dada por:

1 2 [ 2
fe(z) = 3 { {ﬁ 1y e dt} + 1} (3.4)

onde / € um parametro que representa a espessura da regido de transi¢cdo e o é o parametro
associado a inclinacdo da func¢do de correcio, ou seja, como ocorre a variagao da diminuicao da

eficiéncia da colecdo de cargas nessa regiao.

O valor do parametro [ foi estimado em 2 wm, conforme sugerido pela literatura (ZAHRA-
MAN et al., 2006). O parametro o foi estimado em 1,5, que € o valor onde a simulagdo do

espectro medido mais se aproxima do espectro real.

As diferencgas na eficiéncia da cole¢do de cargas dentro do detector CdTe utilizando a equa-
¢ao de Hecht com e sem a inclusao do efeito da regido de transi¢ao pode ser verificada na figura
3.11. A eficiéncia da colecdo de cargas na regido proxima do citodo sofre uma expressiva

diminuic@o com a inclusdo do efeito da regido de transi¢do.

Para avaliar o efeito da inclusdo da regido de transicdo na equacao de Hecht para um es-
pectro de raios X, foram simulados espectros medidos de raios X a partir de um espectro de
referéncia (CRANLEY et al., 1997) utilizando a equagdo de Hecht com e sem a inclusao do
efeito da regido de transicao para serem comparados com o espectro medido, como mostra a

figura 3.12. O espectro selecionado para esta comparacdo € o que pertence a regides de mais
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Figura 3.11: Eficiéncia da colecao de cargas dentro do detector CdTe utilizando a equacgado de
Hecht com e sem a inclusdo do efeito da regido de transi¢ao.

baixa energia dentre os espectros medidos neste trabalho, pois a inclusdo desse efeito deve ser

melhor percebida nessas regioes.

Verifica-se que as diferencas entre cada um dos espectros simulados com o espectro medido
sdo bem pequenas, mostrando que a inclusdo desse efeito pouco interfere nos resultados para
as regides de energia dos espectros medidos neste trabalho. Desta forma, nao foi possivel
verificar por meio desta andlise se a inclusdo do efeito da regido de transi¢do na equacdo de
Hecht proporciona um melhor acordo na simulacao de um espectro medido de um tubo de raios
X. Mesmo assim, optou-se por manter a inclusdo desse efeito na equacdo de Hecht, devido as

evidéncias da existéncia desse efeito em outros trabalhos.

3.2.5 Reconstrucao do espectro medido utilizando o método dos minimos
quadrados

O método dos minimos quadrados foi empregado na reconstrucio do espectro original me-
dido com um detector CdTe. Este método é capaz de fornecer uma completa propagacio de
erros, permitindo a obteng@o da matriz de variancia do espectro reconstruido (MORALLES et

al., 2006).

Os dados tipicos produzidos em experimentos com detectores semicondutores e analisado-

res multicanal consistem de um conjunto discreto de nimeros d;, que podem ser representados
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Figura 3.12: Comparagdo entre espectros medido e simulados utilizando a equagdo de Hecht
com e sem a inclusdo do efeito da regido de transi¢ao. Caracteristicas: tensao do tubo de 70
kVp, alvo de tungsténio com 22°, filtracao de 4,0 mm de berilio, 2,5 mm de aluminio.

por um vetor d = dy,d»,...,d,, onde cada indice corresponde a um intervalo de energia que é
determinado ao ser realizada a calibracdo de energia (KNOLL, 1999). Cada valor d; representa
a quantidade de vezes que o detector produziu um sinal que se encontra dentro do intervalo de
energia correspondente. Considerando-se o valor d; independente de um valor d;, isto é, ndo
correlacionados, e obedecendo uma distribuicdo de Poisson, a incerteza de d; € calculada como

0, =+dieaded;€c;=,/d;. Assim, os elementos da matriz de varidncia V, sdo dados por:

Vd[_j = G,‘-Gj-si’j (3.5)

Na situagdo de um detector ideal, os valores de d devem ser equivalentes a distribuicdao
de energia registrada pelo detector, que pode ser representada por um vetor S = 1,52, ..., 5.
Entretanto, a radiacdo € sujeita a diversos processos fisicos no ambiente e dentro do detector.
Esses processos associados a flutuacdes estatisticas e ruido eletronico resultam no espectro
medido que consiste numa versdo distorcida do espectro emitido. Os efeitos que distorcem o
espectro podem ser considerados permitindo-se que a radiacdo emitida com outros valores de

energia possa contribuir para o valor medido correspondente a i como:

di=Ri1-s1+Rip-s2+-+Rii i~ +Rim-Sm (3.6)
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Portanto, a relagdo entre o espectro medido e o original pode ser representada por:

d=R-'s (3.7

onde R é a matriz que representa a fungdo resposta do sistema de detecgao.

Um método muito comum empregado para obter s, chamado de método de stripping (SEE-
LENTAG; PANZER, 1979), utiliza espectros medidos ou calculados de fontes monocromaéticas
para construir a matriz R. Assim, o espectro original € reconstruido do maior para o menor valor

de energia, aplicando o seguinte algoritmo:

di—X" . R;i-s;
5 = l J=i+17 g 2 (38)
R;

A propagacido de erros experimentais (matriz de variancia) para este método nio é encon-
trado na literatura. Sem a matriz de variancia de s ndo € possivel avaliar a significincia esta-
tistica dos resultados obtidos com o espectro reconstruido. E por esse motivo que o método de

minimos quadrados foi empregado neste estudo para obter s’ do espectro original através de:

s=R"V,;'R)"'R"V,!d (3.9)

A matriz de variancia de s’, necessdria para a propagacdo de erros em qualquer operacio

que envolva s’, é dada por:

Ve =(R'V,'R)™! (3.10)

O procedimento de inversdo da equacdo 3.9 € impossivel nas situacdes em que a ma-
triz RTVJIR € singular ou quase singular. Por isso, métodos de truncagem ou regulariza¢ao
(MORHAC, 2006; SUKOSD et al., 1995; TAKIYA et al., 2004) podem ser aplicados para obter
uma solucdo ou até mesmo atenuar as oscilagdes. Neste trabalho foi decidido utilizar o método

de truncagem, onde a condi¢do m < n deve ser satisfeita.

3.3 Metodologia de comparacao dos espectros

A comparagdo entres os espectros simulados, corrigidos e usados como referéncia que es-
tao presentes neste trabalho foram feitas através de uma andlise qualitativa visual, a partir de
representacdes graficas dos espectros de energia e dos residuos, e de célculos dos valores de

energia média, camada semi-redutora, diferenca absoluta média e rendimento dos raios X ca-
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racteristicos da camada K. A verificagdo da compatibilidade entre os resultados encontrados foi
realizada por meio do cdlculo das incertezas tipo A, de origem estatistica, e quando possivel,
incertezas tipo B, que possuem outras origens. E importante enfatizar que as incertezas tipo B
provenientes das se¢des de choque da base de dados utilizada pelo Geant4 nao foram incluidas,

pois o cédigo ndo fornece informagdes sobre essas incertezas.

Dois desses parametros, a energia média e a camada semi-redutora, sio comumente usados
por hospitais e laboratorios de pesquisa e dependem da distribui¢cdo em energia do espectro de
raios X. Tais parametros sdo usados para caracterizar a capacidade de penetracdo do feixe de

radiacao.

3.3.1 Processo de relocacao de espectros multicanais

Existem certas situacdes em que um espectro de energia multicanal necessita ser compa-
rado com um outro espectro multicanal, mas € imprescindivel que os canais dos mesmos tenham
correspondéncia em energia para ser possivel proceder com a anélise. Outro caso em que essa
condic¢ao € necessdria é na reconstru¢ao de um espectro medido por um detector, quando € reali-
zada por meio da matriz de resposta desse mesmo detector. Isto significa que o primeiro canal do
espectro medido deve ter uma correspondéncia com o mesmo valor de energia do primeiro canal
da matriz de resposta, ou seja, se o primeiro canal da matriz de resposta for correspondente ao
valor de energia zero, o primeiro canal do espectro medido também devera corresponder ao va-
lor zero de energia. Desta forma, nestas situacdes € preciso empregar um algoritmo de relocagdo
de contagens de canais para os espectros multicanais medidos para que essa correspondéncia
seja satisfeita. O procedimento escolhido (TSAI; MUCCIOLO; HELENE, 1994) produz um
espectro relocado que mantém a independéncia das contagens entre os canais e a distribui¢ao
de Poisson do espectro original, o que nao seria possivel caso fosse utilizada uma relocacao
deterministica (HELENE; MORALLES, 1996). Portanto, o método utilizado permite que o
novo espectro seja analisado da mesma forma que o original. No entanto, € importante ressaltar
que esse método possui uma limitagao na caracterizagdo de picos muito estreitos presentes no

espectro, que deve ser levada em consideracdo para determinadas situagdes.

3.3.2 Energia média

O célculo da energia média do espectro foi realizado utilizando a seguinte equacao:
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M=

(Ei-C)
F:i 1

N
yc
i=1

(3.11)

onde E; € a energia correspondente ao canal i, C; sdo as contagens desse canal e N é o nimero

total de canais. A sua incerteza padrao é:

N
\/Z(E, —E)z -C;
=l (3.12)

3.3.3 Camada semi-redutora

O valor da camada semi-redutora de um determinado espectro de raios X pode ser determi-
nado por meio da equacdo 2.12, onde a solu¢do da mesma para N>1 pode ser obtida numerica-
mente. Desta forma, foi utilizado um algoritmo que testa valores de xcsg a partir de um valor

inicial para se chegar ao valor final, que deve obedecer a seguinte inequagao:
N
Y Gi-Ei-exp(—puix) - (%)

0,50 <= ki 054 A (3.13)
Y G E;- (&)
1 l
i=1 ar,E

p

s

O intervalo de validade da inequag@o 3.13 escolhido foi A = 0,0015, de forma que a incer-
teza inerente ao processo dessa solucdo seja desprezivel. O valor definido para valor inicial no
processo iterativo foi o valor de espessura de camada semi-redutora que seria obtido para um
feixe monoenergético com energia (E) equivalente a energia média do espectro que se deseja

obter o valor de xcsg:

In(1/2)

Xinicial = — (3.14)
HE

Os coeficientes de transferéncia de energia necessarios para os cdlculos das camadas semi-

redutoras foram substituidos pelos coeficientes de absor¢do de energia. A razdo disso € que

para materiais de Z pequeno, como 0s presentes no ar, e para energias menores ou da ordem de

1 MeV, a energia transferida ao meio € praticamente toda absorvida.

Os coeficientes de atenuacdo para fétons utilizados no cédlculo da camada semi-redutora
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foram obtidos de tabelas fornecidas pelo NIST (sigla inglesa de National Institute of Standards
and Technology) (SELTZER; HUBBELL, 2004) e, de acordo com (CULLEN; HUBBELL;
KISSEL, 1997), suas incertezas para fotoionizacdo podem chegar a até 2% na faixa de energia
de estudo deste trabalho. Pelo fato do processo de fotoionizagdo ser predominante nesta faixa
de energia, para os outros processos foi assumido que a contribuicdo seja de 1%, totalizando

uma incerteza de 3% para as secdes de choque. Assim, considerando esse valor temos:

3
O = TooM®E (3.15)
Portanto, a incerteza da CSR foi estimada usando a seguinte aproximacao:
In(1/2) 3 In(1/2)
Oxqcp Oy, .. = ——5— =——— 3.16
XCSR Xinicial u<2E> WE) 100 H<E> ( )

Neste trabalho, todos os valores de camadas semi-redutoras foram calculados para o alumi-

nio.

3.3.4 Rendimento de raios X caracteristicos

O rendimento dos raios X caracteristicos da camada K € dado pela fracdo da quantidade de
fotons caracteristicos gerados pela quantidade total de fétons gerados no espectro. A quantidade
de fétons de cada pico caracteristico foi estimada por meio da diferenca entre a intensidade total
e aintensidade de bremsstrahlung, a qual foi calculada como sendo a média das intensidades dos

raios X de bremsstrahlung dos canais de energia posterior e anterior de cada pico caracteristico.

Esta comparacdo indica a contribuicdo dos raios X caracteristicos para cada espectro e
fornece uma andlise das discrepancias entre os processos de cada modelo responséveis pela

geragdo de cada tipo de radiac@o.

3.3.5 Diferenca absoluta média

Dados dois espectros de N canais, ambos normalizados pela drea das intensidades e com a
mesma correspondéncia em energia, a comparacado entre eles também pode ser realizada pela
diferenca absoluta média (ou desvio médio) das intensidades de cada canal, que é definida como
a média dos médulos das diferengas. Tal andlise quantifica a discrepancia entre o espectro
simulado e o de referéncia. Como os espectros sdo normalizados, a comparagao deve ser feita
com a diferenga absoluta média, pois a diferenca média € zero, devido a compensacgdo entre as

diferencas negativas e positivas.
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A diferenca absoluta entre as contagens do canal i do espectro de referéncia (Cg;) e simulado
(Cs;) € dada por:

D; = |Cg; — Cs; (3.17)

Logo, a diferenca absoluta média é:

=

1
N !

1

1

D= —
N

™=

D; = |Cri — Csil (3.18)

I
_
[

i=1
A dispersdo dos valores das diferencas absolutas de cada canal, definida na equacédo 3.19,

indica quanto as diferencas absolutas de cada canal se dispersam em relagdo ao valor da dife-

renca absoluta média.

1
2
D= N1

1

(D; —D)? (3.19)

M=

1
Por fim, o desvio padrdo da diferenca absoluta média é calculado a partir de:

Op
_ D 2
Op = N (3.20)

3.3.6 Espectros de referéncia utilizados para comparacao

Os catalogos descritos a seguir foram utilizados como referéncia para comparacdo com
os espectros simulados e corrigidos por meio dos cédigos computacionais desenvolvidos neste

trabalho.

IPEM Report n. 78: : Catalogue of Diagnostic X-ray Spectra and Other Data

O relatério nimero 78 (CRANLEY et al., 1997) do Institute of Physics and Engineering
in Medicine (IPEM) é um catdlogo de espectros de raios X na faixa de energia de radiodiag-
néstico e mamografia que atualmente é publicado na versdo eletronica (CD-ROM). Tal versao
inclui um software para processamento de espectros, que permite a geracdo de espectros com
uma variedade de materiais de alvos e filtros, além da tensdo do tubo sem ripple para a faixa
de energia em questdo. O software se baseia no modelo semi-empirico de Birch e Marshall
(BIRCH; MARSHALL, 1979) para calcular os espectros e usa a biblioteca de secdes de choque
para fétons XCOM (BERGER; HUBBELL, 1987). Os espectros podem ser calculados para
alvos de tungsténio com angulos de inclinacdo que variam de 6° a 22°, em intervalos de 1°, e
em tensoes de tubo que variam de 30 até 150 kVp. Os espectros de mamografia sdo fornecidos

para tensdes de potencial constante de 25 a 32 kV para alvos de molibdénio e rédio com angulos
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de inclinagdo entre 9° e 23°. Vdrios materiais podem ser usados como filtro e os espectros sao
fornecidos em canais de 0,5 keV de resolugdo. Este catdlogo foi usado como referéncia para
comparacdo com os espectros por causa da sua grande disponibilidade e popularidade (AY et
al., 2004; NG; TANG, 2000; AY et al., 2005; BHAT et al., 1998; WILKINSON; JOHNSTON;
HEGGIE, 2001).

Os espectros calculados a partir desta referéncia para este trabalho incluem espectros para
a faixa de energia comumente empregada em mamografia (25 kVp e 30 kVp) e utilizando alvos
de molibdénio com angulo de inclina¢do do anodo de 17°. A filtragao adicional inclui 0,5 mm
de aluminio e 0,03 mm de molibdénio. Para os espectros de radiodiagnéstico a faixa de energia
adotada varia de 40 kVp até 150 kVp, com alvo de tungsténio e angulo de inclina¢do do anodo

de 22°. As filtracdes adicionais variam de 2,5 mm de aluminio até 5 mm de cobre.

Handbook of Mammography Spectra

Apesar de ter sido publicado em 1978 e dos significativos avancos realizados na espec-
troscopia experimental desde entdo, este manual (FEWELL; SHUPING, 1978) ainda é um dos
mais completos documentos de medicdes experimentais na area disponivel atualmente (AY et
al., 2005). Além disso, o manual contém espectros medidos somente com filtracdo inerente,
0 que possibilita ao usudrio modificar os espectros utilizando propriedades de atenuacio co-
nhecida de qualquer material para filtracdo adicional. Uma das desvantagens de se utilizar os
espectros deste manual como referéncia € a largura dos canais de 1 keV por canal, adotada pelo
documento. Tal largura nao possibilita uma comparacao visual muito detalhada para a faixa de

energia de mamografia, que geralmente vai até 35 keV.

O espectro utilizado neste trabalho como referéncia foi o gerado pelo tubo de raios X Dy-
namax M64 (Machlett Laboratories, Stanford, CT), com alvo de molibdénio, filtracdo inerente

de 0,6 mm de aluminio equivalente a 30 kVp e angulo de inclinag¢do do anodo de 12°.

Handbook of Computed Tomography X-ray Spectra

Este manual(FEWELL; SHUPING; HEALY, 1981) € similar ao publicado por Fewell em
1978, tanto em popularidade quanto em qualidade das informacdes, mas sendo especifico para
radiologia diagnoéstica. A largura dos canais dos espectros tabulados neste manual € de 2 keV

por canal e alguns deles também foram medidos sem filtracdo adicional.

O espectro fornecido por este documento como referéncia para o presente trabalho foi o
gerado pelo tubo de raios X Machlett Aeromax, com alvo de tungsténio, filtracdo inerente de

2,5 mm de aluminio equivalente a 120 kVp e angulo de inclinagc@o do anodo de 20°.
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4 Analise de resultados e discussoes

4.1 Espectros de raios X simulados com o Geant4

A seguir, sdo apresentados os resultados obtidos dos espectros de raios X que foram simu-
lados de acordo com os parametros exibidos na tabela 4.1. As combinagdes de tensdo aplicada
no tubo, material do alvo, angulo de inclina¢do do anodo e filtragdo adicional foram escolhi-
das para obter uma variagdo desses parametros que sejam comuns em radiologia diagndstica
e possibilitar a apresentacdo das diferencas entre os espectros simulados com o Geant4 e os
de referéncias. Conforme descrito no capitulo 3, os resultados das simulacdes foram obtidos
depois de um estudo detalhado de possiveis pardmetros de simulagdo que poderiam contribuir

para a qualidade dos mesmos.

Foram simulados trés espectros de raios X com combinacdo de parametros relacionados
com a faixa de energia empregada em mamografia, representada pelos espectros com tensdes do
tubo de 25 e 30 kVp, e outros cinco espectros para analisar a aplicagdo do Geant4 na radiologia
diagnéstica, com tensdes de 70, 100, 120 e 150 kVp. O espectro com tensdo de 40 kVp, ndo
¢ usado normalmente para nenhuma das duas técnicas radiogréficas, mas pode ser usado para
calibracdo do feixe de raios X e representa também uma energia intermedidria entre as técnicas
simuladas. A referéncia utilizada para cada situacio consta na tabela 4.2, onde a categoria do
modelo em que se enquadra o trabalho da referéncia € especificada, sendo duas referéncias de

espectros experimentais € uma de espectros obtidos por um modelo semi-empirico.

Nas figuras de 4.1 a 4.9 sdo mostradas as comparacdes visuais entre os espectros de raios
X simulados usando o Geant4, modelos Low Energy e Penelope, e os espectros de referéncia
utilizados. Ambos os modelos fisicos apresentam resultados similares para todas as situacdes
propostas. Os espectros sdo apresentados com a drea normalizada pela unidade e com um
grifico da diferenca relativa entre os espectros simulados com o de referéncia, para facilitar a
visualizagao qualitativa das diferencas, podendo verificar o quanto a intensidade de cada canal
do espectro simulado por cada modelo desvia da intensidade do espectro de referéncia. As

incertezas das intensidades de cada canal de energia sdo menores que os pontos que indicam os

! Alg, significa aluminio equivalente
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Tabela 4.1: Combinacao de parametros utilizados nas simulacdes dos espectros de raios X com
o Geant4. A distancia do ponto focal do tubo até a regido de interesse é de 1 m para todos os
espectros. O fator de ripple € zero para todos os espectros, exceto para o da figura 4.3, que € de
6%.

Tensdao Material/ Filtracdo
Espectro do tubo  Angulo Algg I Be Al Mo Cu
da figura (kVp) doalvo (mm) (mm) (mm) (mm) (mm)

4.1 25 Mo/17° 0,5 0,5 0,03

4.2 30 Mo/17° 0,5 0,5 0,03

4.3 30 Mo/12° 0,6 0,5 0,03

4.4 40 W/22° 4,0 2,5

4.5 70 W/22° 4,0 2,5

4.6 100 W/22° 4,0 2,5

4.7 100 W/22° 4,0 2,5 5,0
4.8 120 W/20° 2,5 2,0

4.9 150 W/22° 4,0 2,5

Tabela 4.2: Espectros de referéncias utilizados nas comparagoes.

Espectro Espectro de Categoria do

da figura referéncia modelo
4.1 (CRANLEY et al., 1997) Semi-empirico
4.2 (CRANLEY etal., 1997) Semi-empirico
4.3 (FEWELL; SHUPING, 1978) Experimental
4.4 (CRANLEY et al., 1997) Semi-empirico
4.5 (CRANLEY et al., 1997) Semi-empirico
4.6 (CRANLEY et al., 1997) Semi-empirico
4.7 (CRANLEY et al., 1997) Semi-empirico

4.8 (FEWELL; SHUPING; HEALY, 1981) Experimental
4.9 (CRANLEY etal., 1997) Semi-empirico




4.1 Espectros de raios X simulados com o Geant4 53

0,25 { T T
. «— Geant4.7.1 (Low Energy)
9 0.2 =—a Geant4.7.1 (Penelope) ]
N L ---- Calculado (Cranley et al. 1997) I i
[ D
IS -
50,15+ i —
c P
5] - 4
© Do
E n
5 Ol TR B
c . N
Q L 4
=

0,05\ Tl T —
e il -
= 0 g i ‘ i
2 " «— Low Energy x Cranley 1997 ]
g 01 = Penelope x Cranley 1997 7]
S0,05- -
= L i
(%]
& O 1 T—.—.‘._._T hd 1 A 1

5 10 15 20 25

Energia (keV)

Figura 4.1: Comparagdo entre espectros simulados com o Geant4 (modelos Low Energy e

Penelope) e calculado (CRANLEY et al., 1997). Caracteristicas: tensdo do tubo de 25 kVp,

alvo de molibdénio com 17°, filtracao de 0,5 mm de berilio, 0,5 mm de aluminio e 0,03 de
molibdénio.

seus respectivos valores de intensidade.

O espectros das figuras 4.1, 4.2 e 4.3 foram gerados com alvo de molibdénio, que é muito
usado em mamografia. Como pode ser verificado nas figuras, os espectros simulados para esta
faixa de energia e com este tipo de alvo sdo os que apresentam maiores discrepancias, com uma
baixa intesidade de raios X caracteristicos produzidos pelos modelos Low Energy e Penelope, o
que acarreta na producao de radiagcdo de freamento maior, quando comparados com 0s espectros

de referéncia.

Convém ressaltar que na comparacdo de espectros da figura 4.3, o pico caracteristico de
mais alta energia do molibdénio ndo se torna muito aparente para os modelos simulados com
o Geant4, devido a baixa resolucdo de energia do espectro, que deve ser a mesma adotada pela
referéncia (FEWELL; SHUPING, 1978).

Como visto nas comparacdes anteriores, se a intensidade de radiacdo (bremsstrahlung ou
radiacdo caracteristica) gerada por um determinado processo for superestimada, o outro pro-
cesso terd a sua intensidade subestimada. Portanto, é possivel verificar o acordo da producao
de fétons de raios X de bremsstrahlung de um modo mais conveniente comparando espectros
produzidos sem raios X caracteristicos, como mostram as figuras 4.4 e 4.5, que usam alvo de
tungsténio. A faixa de energia desses espectros compreende a faixa de energia de mamografia e

acima dela, chegando até 70 keV, e verifica-se um excelente acordo com os espectros de referén-
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Figura 4.2: Comparacio entre espectros simulados com o Geant4 (modelos Low Energy e
Penelope) e calculado (CRANLEY et al., 1997). Caracteristicas: tensdao do tubo de 30 kVp,
alvo de molibdénio com 17°, filtracao de 0,5 mm de berilio, 0,5 mm de aluminio e 0,03 mm de
molibdénio.

0,4
. | o Geant4.7.1 (Low Energy)
S03l =—a Geant4.7.1 (Penelope) B
N ---- Fewell et al 1978 (Medido)
]
£ | |
o
[
0,2 ]
©
S
S
(%] - i
c
]
£0,1- |

T T T
«— Low Energy x Fewell 1978+
+=—a Penelope x Fewell 1978

Residuo absoluto
o
™

0.1 \ \ \ \
' 10 15 20 25 30

Energia (keV)

Figura 4.3: Comparagdo entre espectros simulados com o Geant4 (modelos Low Energy e
Penelope) e calculado (FEWELL; SHUPING, 1978). Caracteristicas: tensao do tubo de 30
kVp, alvo de molibdénio com 12°, filtracdo de 0,5 mm de aluminio equivalente e 0,03 mm de
molibdénio.
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Figura 4.4: Comparagdo entre espectros simulados com o Geant4 (modelos Low Energy e
Penelope) e calculado (CRANLEY et al., 1997). Caracteristicas: tensdo do tubo de 40 kVp,
alvo de tungsténio com 22°, filtracao de 4,0 mm de berilio, 2,5 mm de aluminio.

cia. Por isso, a partir dessas duas comparacdes, € possivel concluir que simulagdes com alvos
de tungsténio para a faixa de energia de mamografia devem apresentar resultados semelhantes

a estes, por causa da auséncia dos picos caracteristicos nesta situacao.

Os espectros das figuras 4.6, 4.7, 4.8 e 4.9 abrangem uma faixa de energia onde a produgao
de raios X caracteristicos ja ocorre, sendo possivel verificar novamente a baixa producao dos
mesmos nos espectros simulados, quando comparados com o espectro de referéncia. Apenas os
espectros da figura 4.7 possuem um bom acordo, devido a alta filtracdo presente no espectro, que
atenua consideravelmente os raios X caracteristicos. Como a faixa de energia desses espectros
€ mais larga e a contribuicdo de fotons gerados por bremsstrahlung € maior do que na faixa de
energia de mamografia, os acordos desses espectros simulados com o Geant4 com os espectros

das referéncias sdo melhores.

Na comparacio dos espectros simulados com o espectro medido (FEWELL; SHUPING;
HEALY, 1981) mostrado na figura 4.8, é possivel notar uma maior diferenca nas intensidades
de bremsstrahlung na regiao de mais baixa energia (de 20 até 50 keV) do que nas outras com-
paracoes, que utilizam o catdlogo de espectros calculado para situacdes semelhantes (figuras
4.6 ¢ 4.9). Uma provéavel causa disso é que nas simulacgdes a filtracdo inerente foi calculada em
termos de equivaléncia em aluminio, conforme informado pelo catdlogo, e ndo com a filtracao
inerente real, com todos os seus materiais constituintes como, por exemplo, o vidro do tubo, o

6leo presente na ctipula e um eventual filtro de aluminio. Essa insuficiéncia no detalhamento da
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Figura 4.5: Comparacio entre espectros simulados com o Geant4 (modelos Low Energy e
Penelope) e calculado (CRANLEY et al., 1997). Caracteristicas: tensdao do tubo de 70 kVp,
alvo de tungsténio com 22°, filtracao de 4,0 mm de berilio, 2,5 mm de aluminio.
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Figura 4.6: Comparacio entre espectros simulados com o Geant4 (modelos Low Energy e
Penelope) e calculado (CRANLEY et al., 1997). Caracteristicas: tensdo do tubo de 100 kVp,
alvo de tungsténio com 22°, filtracao de 4,0 mm de berilio, 2,5 mm de aluminio.
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Figura 4.7: Comparagdo entre espectros simulados com o Geant4 (modelos Low Energy e
Penelope) e calculado (CRANLEY et al., 1997). Caracteristicas: tensdo do tubo de 100 kVp,
alvo de tungsténio com 22°, filtragao de 4,0 mm de berilio, 4,0 mm de aluminio e 5,0 mm de

cobre.

filtracdo inerente causa diferencas nas simula¢des predominantemente em energias mais baixa

dos espectros.

Uma analise estatistica dos espectros simulados foi realizada com o célculo das diferencas
absolutas médias, conforme exibido na tabela 4.3. As maiores diferencas foram encontradas nas
comparacdes com os espectros da faixa de energia de mamografia, sendo que a maior diferenca
foi a comparacao com o espectro medido de 30 kVp 4.3, que pode ter acontecido devido em
parte a ndo inclusdo nas simulagdes dos reais materiais constituintes da filtragdao inerente dos
tubos de raios X. O uso da filtracdo equivalente em aluminio em vez da real também justifica
a maior diferenca encontrada para a comparacdo que usa o espectro medido de 120 kVp 4.8,
pois as outras comparagdes nessa faixa de energia (100 kVp e 150 kVp) apresentam menores
diferencas. Dentre todas as comparacgdes, as menores diferencas foram verificadas nos espec-
tros onde ndo existe a producdo de raios X caracteristico, além da dispersdo dos valores das

diferencas absolutas ter sido muito menor também.

As diferencas absolutas médias apresentadas pelos dois modelos sdo compativeis para as
simulacdes na faixa de energia de mamografia e mostram que ambos os modelos apresentam
niveis de discrepancias semelhantes para esta faixa de energia. Para faixas de energias acima da
faixa de mamografia, o modelo Low Energy possui uma pequena vantagem para a maior parte

das simulacdes. As dispersdes dos valores das diferencas absolutas médias dos dois modelos
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Figura 4.8: Comparagao entre espectros simulados com o Geant4 (modelos Low Energy e
Penelope) e calculado (FEWELL; SHUPING; HEALY, 1981). Caracteristicas: tensdao do tubo
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Figura 4.9: Comparacdo entre espectros simulados com o Geant4 (modelos Low Energy e
Penelope) e calculado (CRANLEY et al., 1997). Caracteristicas: tensdo do tubo de 150 kVp,
alvo de tungsténio com 22°, filtragdo de 4,0 mm de berilio, 2,5 mm de aluminio.
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Tabela 4.3: Valores das diferencas absolutas médias entre os espectros de raios X simulados
com o Geant4 (modelos fisicos Low Energy e Penelope) com o seu respectivo espectro de

referéncia.

Espectro G4 (Low Energy) G4 (Penelope)

dafigura  Diferenca  Dispersdo Diferenca  Dispersdo
4.1 0,0059(26) 0,0184 0,0057(25) 0,0181
4.2 0,0075(34) 0,0262 0,0075(33) 0,0261
4.3 0,0168(59) 0,0324 0,0166(58) 0,0320
4.4 0,000328(42) 0,000377 0,000199(32) 0,000283
4.5 0,000346(33) 0,000278 0,000473(52) 0,000436
4.6 0,00047(13)  0,00128 0,00078(15)  0,00153
4.7 0,000681(63) 0,000496 0,000654(64) 0,000500
4.8 0,00212(49)  0,00386 0,00280(55)  0,00435
4.9 0,00096(28)  0,00243 0,00142(33)  0,00284

Tabela 4.4: Valores dos rendimentos dos raios X caracteristicos da camada K dos espectros de
raios X simulados com o Geant4 e dos espectros de referéncia.

G4 (Low Energy) G4 (Penelope) Referéncia
Espectro Rendimento Rendimento Rendimento
da figura
4.1 0,06387(49) 0,06703(52) 0,22801
4.2 0,11197(48) 0,11288(50) 0,36400
4.3 0,1236(13) 0,1309(14) 0,4445
4.6 0,03621(15) 0,03394(13) 0,05851
4.7 0,01438(50) 0,01425(64) 0,01981
4.8 0,06407(84) 0,0600(10) 0,1109
4.9 0,07781(18) 0,07458(15) 0,11593

fisicos também sdo bem proximas para cada simulagao.

A andlise dos rendimentos dos raios X caracteristicos mostra claramente na tabela 4.4 o
principal problema dos resultados apresentados nas comparacdes: a baixa producdo desse tipo
de radiacd@o nas simulagdes. Percebe-se que o rendimento dos espectros simulados chega a ser
quase quatro vezes menor, conforme pode ser observado nos espectros de mamografia. Essa
diferenca cai para menos de duas vezes para os espectros com energia na faixa de energia de
radiologia diagnostica. Espectros com alta filtragdo, como o da figura 4.7 que usa filtracdao
de 5 mm de Cu, apresentam uma grande atenuacdo da radiacio caracteristica e, por isso, essa
comparacdo apresenta rendimentos de raios X caracteristicos compativeis. Os espectros das
figuras 4.4 e 4.5 ndo apresentam picos de raios X caracteristicos e por isso, nao estao listados

na tabela.

Na andlise das primeiras e segundas camadas semi-redutoras,como mostram as tabelas 4.5
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Tabela 4.5: Valores da primeira camada semi-redutora obtidos dos espectros de raios X
simulados com o Geant4 e dos espectros de referéncia.

G4 (Low Energy) G4 (Penelope) Referéncia

Espectro 14 CSR 19 CSR 14 CSR

da figura (mm de Al) (mm de Al) (mm de Al)
4.1 0,253(11) 0,254(11) 0,274(11)
4.2 0,282(13) 0,281(13) 0,320(13)
4.3 0,520(20) 0,528(20) 0,531(18)
4.4 1,323(55) 1,335(55) 1,341(55)
4.5 2,21(12) 2,17(12) 2,26(12)
4.6 3,10(19) 2,93(18) 3,25(20)
4.7 12,88(39) 12,87(39) 12,95(39)
4.8 5,19(25) 4,95(25) 6,01(27)
4.9 4,68(28) 4,31(26) 5,07(28)

Tabela 4.6: Valores da segunda camada semi-redutora obtidos dos espectros de raios X
simulados com o Geant4 e dos espectros de referéncia.

G4 (Low Energy) G4 (Penelope) Referéncia

Espectro 24 CSR 24 CSR 24 CSR

da figura (mm de Al) (mm de Al) (mm de Al)
4.1 0,326(17) 0,329(17) 0,356(17)
4.2 0,371(21) 0,372(21) 0,415(21)
4.3 0,595(31) 0,604(31) 0,579(27)
4.4 1,643(85) 1,655(86) 1,657(85)
4.5 3,20(20) 3,17(20) 3,27(20)
4.6 4,93(30) 4,68(30) 5,10(31)
4.7 12,99(52) 12,99(52) 13,04(53)
4.8 7,41(39) 7,12(38) 8,14(40)
4.9 7,76(42) 7,26(41) 7,99(42)

e 4.6, foi verificado que os valores calculados para os espectros simulados pelos dois modelos
do Geant4 sdao compativeis com os valores obtidos dos espectros de referéncia, apesar das di-
ferencas visuais apresentadas anteriormente. A Unica excecdo ocorre para o caso da figura 4.8,

provavelmente devido a imprecis@o na simulacdo da filtragao inerente do tubo.

O cdlculo das energias médias dos espectros obtidos, conforme mostra a tabela 4.7, possi-
bilitou a anélise de uma grandeza que, assim como a camada semi-redutora, também € muito
usada por laboratorios de pesquisa e hospitais para avaliar espectros de raios X. Do ponto de
vista clinico, os valores encontrados se mostraram muito proximos entre si, até mesmo nos
espectros com baixa producdo de raios X caracteristicos. A razao disso é o fato de ocorrer
uma compensagao dessa baixa produ¢do com uma maior intensidade de fétons provenientes do

processo de bremstrahlung. Essa andlise, junto com os cdlculos das camadas semi-redutoras,
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Tabela 4.7: Valores das energias médias dos espectros de raios X simulados com o Geant4 e
dos espectros de referéncia. As incertezas do tipo A das energias médias dos espectros
simulados com o Geant4 sao menores que 0,1%.

G4 (Low Energy) G4 (Penelope) Referéncia
Espectro  Energia Média Energia Média Energia Média
da figura (keV) (keV) (keV)
4.1 15,67 15,70 15,99
4.2 16,65 16,72 16,90
4.3 19,22 19,31 18,95
4.4 27,86 27,90 27,90
4.5 38,62 38,57 38,90
4.6 4791 47,05 48,47
4.7 82,60 82,63 82,91
4.8 56,77 55,71 58,93
4.9 59,94 58,21 60,30

mostra que, apesar das diferencas avaliadas entre os espectros simulados e os de referéncias, €
possivel fazer uma excelente estimativa dessas grandezas utilizadas para a caracteriza¢do de um

espectro de raios X.

Conforme observado, os resultados apresentados apontam para uma propor¢ao menor que a
esperada entre a intensidade de raios X caracteristicos e os fotons de bremsstrahlung. Por isso,
para obter resultados mais refinados, um estudo mais preciso e quantitativo sobre a origem des-
sas discrepancias causadas pelo pacote Geant4 torna-se necessario. Como a geracao dos raios
X neste caso € realizada a partir de interagdes envolvendo elétrons como particulas primarias,
sendo o processo de ionizacdo o responsdvel pela produgdo dos raios X caracteristicos e o de
bremstrahlung pela parte continua dos espectros, deve-se fazer revisoes do codigo e das secoes

de choque relevantes a esses processos, assim como o processo de relaxacdo atdmica.

Alguns trabalhos (POON; VERHAEGEN, 2005; POON; SEUNTJENS; VERHAEGEN,
2005) ja foram publicados com o intuito de testar e validar esses processos, com um estudo
da base de dados das se¢Oes de choques. Esses trabalhos apresentam diferencas dos modelos
Low Energy e Penelope com outras fontes de dados. No entanto, ainda é possivel que também

existam problemas no cédigo dos modelos utilizados.

E importante também ressaltar que os niveis de discrepincias encontrados nas compara-
coes dos espectros de raios X simulados com o Geant4 com os espectros de referéncia também
ocorrem em comparacdes de outras ferramentas computaionais avaliadas por outros trabalhos
(AY et al., 2005; MEYER et al., 2004), onde essas ferramentas sdo baseadas em métodos em-
piricos, semi-empiricos e no proprio método de Monte Carlo. Tais diferencas nas comparagdes

desses trabalhos ndo sdo necessariamente para as mesmas situagdes apresentadas pelo Geant4,
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o que implica a necessidade de conhecer as limitacdes da ferramenta computacional que vai
ser utilizada para a simulagdo de espectros de raios X. Desta forma, o uso do Geant4 para esta
finalidade propicia resultados equivalentes a outras soluc¢des ja avaliadas anteriormente, com
excec¢do das limitacdes apresentadas aqui e que devem ser levadas em consideracdo quando o

mesmo for utilizado.

4.2 Espectros de raios X corrigidos com o auxilio do Geant4

A matriz de resposta do detector CdTe utilizado neste trabalho foi calculada com resolugao
em energia de 0,2 keV para fétons monoenergéticos incidentes com energia variando de 5 até
155 keV em intervalos de 0,2 keV. As figuras 4.10 e 4.11 mostram representacdes graficas em
2d das matrizes de resposta determinadas por meio do procedimento descrito no capitulo 3 para
o detector CdTe e nas situagdes em que o mddulo RTD estd desligado e ligado, respectivamente.
A eficiéncia do detector para as duas situagdes € indicada em niveis de tons de cinza nas figuras.
Desta forma, € possivel visualizar nas duas representacdes como ocorre a resposta do detector

para cada energia de f6ton incidente no detector para o médulo RTD ligado e desligado.

RTD desligado

320

240

160

80

Energia do f6ton incidente (keV)
Eficiéncia (unidades arbitrarias)

|
20 40 60 80 100
Resposta do detector CdTe (keV)

Figura 4.10: Representacao grafica em 2d da resposta do detector CdTe com médulo RTD
desligado.

Conforme pode ser observado nos dois graficos, os fotopicos de maior intensidade, ou seja,

os de tons de cinza mais escuros, sao os de absorcao total e com maior eficiéncia de colecdo de
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Figura 4.11: Representacao grafica em 2d da resposta do detector CdTe com modulo RTD
ligado.

cargas. Para os fotons incidentes com energias superiores a 35 keV comecam a se formar picos
de energias chamados de picos de escape de raios X. Esses picos sdo formados quando os fétons
de fluorescéncia do CdTe gerados ap6s um efeito fotoelétrico, onde o fotoelétron € retirado da
camada K ou L, ndo sdo absorvidos dentro do detector. Desta forma, a energia do pico de escape
corresponde a energia do foton incidente menos a energia do féton de fluorescéncia do cddmio
ou do teldrio. As diferencas entre os dois graficos sdo devido as interagdes que ocorrem fora da

espessura sensivel do detector definida quando o médulo RTD esté ligado.

As figuras 4.12 e 4.13 exibem representagdes graficas em 3d das matrizes de resposta do de-
tector CdTe para algumas energias de fétons incidentes, com o intuito de facilitar a visualizagdo

da formacgao dos espectros de resposta e suas respectivas intensidades.

Conforme pode ser observado no grafico com o médulo RTD desligado, as caudas dos picos
onde a absorc¢do total de energia ocorre se tornam cadas vez maiores com o aumento da energia.
Esta cauda se forma devido a baixa eficiéncia de cole¢do de cargas que ocorre proximo ao anodo

do detector, onde somente fétons de energias mais altas conseguem interagir.

Como era esperado, o grafico com o médulo RTD ligado nao apresenta a formagao das
caudas. Além disso, € possivel verificar nos dois gréaficos que a eficiéncia de deteccao diminui
conforme a energia do féton incidente aumenta porque fétons de energias mais altas comecam

a atravessar a espessura sensivel a radiacao do detector sem produzir interacdo. As intensidades
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Figura 4.12: Representacao grafica em 3d da resposta do detector CdTe para algumas energias
de fétons incidentes no cristal e com o médulo RTD desligado.
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Figura 4.13: Representacao grafica em 3d da resposta do detector CdTe para algumas energias
de fétons incidentes no cristal e com o médulo RTD ligado.
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Figura 4.14: Comparacdo entre espectro medido com o detector CdTe e o mesmo espectro
apos correcdo utilizando o Geant4 (modelo Low Energy) com o médulo RTD desligado.
Caracteristicas: tensao do tubo de 150 kVp, alvo de tungsténio com 22°, filtracdo de 4,0 mm
de berilio, 2,5 mm de aluminio.

dos picos de escape de raios X também podem ser visualizadas mais facilmente nesses dois

graficos em 3d do que nas representagdes graficas em 2d.

As figuras 4.14 e 4.15 apresentam os espectros de raios X medidos com o detector CdTe
e os espectros corrigidos com o procedimento de corre¢do de espectros de raios X descrito no

capitulo 3, para as situagdes em que o mddulo eletronico RTD estd ligado e desligado.

As diferencgas entre os espectros corrigidos e medidos s@o evidenciadas pelos patamares
devido ao espalhamento Compton presente na regido de energias entre 2 e 20 keV dos espectros
medidos, que sdo suprimidos apds o processo de correcio de espectros. Outra diferenga notada
sao as caudas formadas no espectro medido com o médulo RTD desligado na parte de baixa
energia dos picos caracteristicos energia do tungsténio, que nao existem no espectro corrigido

para a mesma situacio.

Os espectros de raios X foram corrigidos conforme os procedimentos apresentados no ca-
pitulo anterior. As caracteristicas dos espectros gerados pelo equipamento de raios X medidos
com o detector CdTe estdo listadas na tabela 4.8. As combinacdes escolhidas de tensao aplicada
no tubo, material do alvo, angulo de inclina¢do do anodo e filtracdo adicional foram também
simuladas no item anterior para que seja possivel fazer uma comparacdo entre os espectros

corrigidos, simulados e de referéncia.
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Figura 4.15: Comparacdo entre espectro medido com o detector CdTe e o mesmo espectro
apos correcdo utilizando o Geant4 (modelo Low Energy) com o médulo RTD ligado.
Caracteristicas: tensao do tubo de 150 kVp, alvo de tungsténio com 22°, filtracdo de 4,0 mm
de berilio, 2,5 mm de aluminio.

Foram medidos e corrigidos trés espectros com o detector CdTe que compreendem a faixa
de energia utilizada em aplicacdes na radiologia diagndstica, com tensdes de tubo de 70, 100
e 150 kVp. O espectro do tubo com tensao aplicada de 70 kVp e 150 kVp sdo espectros que
possuem pouca filtragdao, enquanto que o espectro de 100 kVp € um feixe de raios X com uma
distribuicdo de energia mais estreita, por causa de sua alta filtracdo. Todos os espectros de
referéncia desta etapa foram obtidos do mesmo catdlogo de espectro (CRANLEY et al., 1997),

os quais foram calculados por um método semi-empirico.

As figuras 4.16, 4.17 e 4.18 mostram as comparagdes visuais entre os espectros de raios X

corrigidos com o auxilio do Geant4 e os espectros de referéncia. As incertezas das intensidades

Tabela 4.8: Combinacao de parametros dos espectros medidos com o detector CdTe. A
distancia do ponto focal do tubo até a regido de interesse € de 1 m para todos os espectros.

Tensdo Material/ Filtracdo
Espectro dotubo  Angulo Be Al Cu
da figura (kVp) doalvo (mm) (mm) (mm)
4.16 70 W/22° 4,0 2,5
4.17 100 W/22° 4,0 2,5 5,0
4.18 150 W/22° 4,0 2,5
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Figura 4.16: Comparacdo entre espectros medidos com o detector CdTe e corrigidos utilizando
o Geant4 (modelo Low Energy) com o médulo RTD ligado e desligado e espectro de
referéncia calculado (CRANLEY et al., 1997). Caracteristicas: tensdao do tubo de 70 kVp, alvo
de tungsténio com 22°, filtracdo de 4,0 mm de berilio, 2,5 mm de aluminio.

de cada canal de energia sdo menores que os pontos que indicam os seus respectivos valores de
intensidade. Os espectros foram corrigidos para as situagdes em que o médulo RTD do detector
CdTe estava ligado e desligado, mostrando bons resultados para ambos os casos. Como pode ser
observado nas diferencas relativas de cada comparagao, os espectros corrigidos para o detector
CdTe com o0 médulo RTD ligado apresentam um melhor acordo com os espectros de referéncia
do que com o0 médulo RTD desligado. Além disso, os espectros corrigidos apresentam maiores
intensidades nas regides de mais baixa e de mais alta energia e menores intensidades nas ener-
gias intermedidrias, em comparacdo com os espectros de referéncia. Essa discrepancia € mais

acentuada para a situagdo em o médulo RTD esté desligado.

Os espectros da figura 4.16 sdo de uma faixa de energia onde ndo ocorre a producao de raios
X caracteristicos do tungsténio. Assim, € possivel observar o bom acordo para a parte continua
dos espectros corrigidos com o de referéncia, com os melhores resultados sendo obtidos para a

situacdo em que o médulo RTD do detector estd ligado.

Os espectros apresentados nas figuras 4.17 e 4.18 permitem observar as maiores intensida-
des dos picos de energias dos raios X caracteristicos dos espectros corrigidos em comparacao
com os espectros de referéncia, sendo que as maiores diferencas encontradas sdo novamente

para a situacdo em que o modulo RTD esta desligado.

Os espectros corrigidos foram analisados estatisticamente com os cdlculos das diferengas
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Figura 4.17: Comparagao entre espectros medidos com o detector CdTe e corrigidos utilizando
o Geant4 (modelo Low Energy) com o médulo RTD ligado e desligado e espectro de referéncia
calculado (CRANLEY et al., 1997). Caracteristicas: tensdao do tubo de 100 kVp, alvo de
tungsténio com 22°, filtracao de 4,0 mm de berilio, 4,0 mm de aluminio e 5,0 mm de cobre.
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Figura 4.18: Comparacdo entre espectros medidos com o detector CdTe e corrigidos utilizando
o Geant4 (modelo Low Energy) com o médulo RTD ligado e desligado e espectro de
referéncia calculado (CRANLEY et al., 1997). Caracteristicas: tensao do tubo de 150 kVp,
alvo de tungsténio com 22°, filtragdo de 4,0 mm de berilio, 2,5 mm de aluminio.
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Tabela 4.9: Valores das diferengas absolutas médias entre cada um dos espectros corrigidos
utilizando o Geant4 (modelo Low Energy) com o seu respectivo espectro de referéncia. Os
espectros corrigidos foram medidos com o detector CdTe nas situagdes em que o médulo
eletronico RTD estd ligado e desligado.

Espectro RTD desligado RTD ligado

da figura  Diferenca  Dispersao Diferenca  Dispersao
4.16 0,00106(11)  0,000931 0,000635(69) 0,000576
4.17 0,00231(29)  0,00226 0,000703(89)  0,000695
4.18 0,00197(34)  0,00293 0,000923(15) 0,00134

Tabela 4.10: Valores dos rendimentos dos raios X caracteristicos da camada K dos espectros
medidos (mdédulo eletrdnico RTD ligado e desligado) e corrigidos utilizando o Geant4 (modelo
fisico Low Energy) e os seus respectivos espectros de referéncia.

RTD desligado RTD ligado Referéncia

Espectro  Rendimento Rendimento Rendimento
da figura
4.17 0,02929(35) 0,02373(22) 0,01981
4.18 0,13060(47) 0,12233(49) 0,11593

absolutas médias, onde os resultados dos calculos sdo apresentados na tabela 4.9. As maiores
diferencgas foram encontradas nas comparagdes com os espectros corrigidos com o médulo RTD
desligado e com a presenga do picos de energias dos raios X caracteristicos. Os espectros

corrigidos com a funcdo RTD ligado foram os que apresentaram menores diferencas.

A tabela 4.10 exibe os rendimentos dos raios X caracteristicos para cada espectro de raios
X. Todos os espectros corrigidos apresentam rendimentos de raios X caracteristicos maiores
do que os dos espectros de referéncia. Os melhores acordos sdo obtidos com 0s espectros
corrigidos com o médulo RTD ligado, onde as diferencas percentuais, em relacdo ao espectro
de referéncia, sdo de 5,52% para o espectro da figura 4.18 e 19,78% para o espectro da figura
4.17. Para as correcdes com o mddulo RTD desligado, as diferencas percentuais sdo de 12,65%

para o espectro da figura 4.18 e 47,85% para o espectro da figura 4.17.

Nas tabelas 4.11 e 4.12 sdo verificados que os valores calculados das primeiras e segun-
das camadas semi-redutoras dos espectros corrigidos, tanto para a situacdo em que o méodulo
RTD esté ligado como para o caso em que o mesmo estd desligado, sdo compativeis com os

respectivos valores calculados dos espectros de referéncia.

Uma andlise da tabela 4.13 permite verificar que os valores calculados das energias médias
dos espectros corrigidos estdo muito proximos dos valores obtidos dos espectros de referén-

cia. As maiores diferencas foram encontradas para os espectros corrigidos do detector CdTe
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Tabela 4.11: Valores da primeira camada semi-redutora obtidos dos espectros medidos com o
detector CdTe e corrigidos utilizando o Geant4 (modelo Low Energy) com o médulo
eletronico RTD ligado e desligado e dos espectros de referéncia.

RTD desligado RTD ligado Referéncia

Espectro 14 CSR 14 CSR 14 CSR
da figura (mm de Al) (mm de Al) (mm de Al)
4.16 2,23(13) 2,22(13) 2,26(12)
4.17 12,97(39) 12,95(39) 12,95(39)
4.18 5,00(29) 4,72(27) 5,07(28)

Tabela 4.12: Valores da segunda camada semi-redutora obtidos dos espectros medidos com o
detector CdTe e corrigidos utilizando o Geant4 (modelo Low Energy) com o médulo
eletronico RTD ligado e desligado e dos espectros de referéncia.

RTD desligado RTD ligado Referéncia

Espectro 24 CSR 24 CSR 2¢ CSR
da figura  (mm de Al) (mm de Al) (mm de Al)
4.16 3,41(21) 3,31(20) 3,27(20)
4.17 13,11(53) 13,05(53) 13,04(53)
4.18 8,58(45) 7,81(41) 7,99(42)

com o médulo RTD desligado, onde as diferengas chegam até no méximo em cerca de 3 keV
ou 5% da energia média do respectivo espectro de referéncia. Os melhores resultados foram
novamente para os espectros corrigidos com o detector operando com o médulo RTD ligado,
onde as diferencas foram menores que 1 keV e 2% da energia média do respectivo espectro de

referéncia.

Os resultados desta etapa mostraram que o Geant4 simulou com excelente acordo a matriz
de resposta do detector CdTe para uso na correcdo de espectros de raios X medidos com ele.

As diferencas encontradas devem ser mais influenciadas pelas simulacdes dos processos fisicos

Tabela 4.13: Valores das energias médias dos espectros medidos com o detector CdTe e
corrigidos utilizando o Geant4 (modelo Low Energy) com o médulo eletronico RTD ligado e
desligado e dos espectros de referéncia. As incertezas do tipo A das energias médias dos
espectros corrigidos sdo menores do que 0,1%.

RTD desligado RTD ligado Referéncia

Espectro Energia Energia Energia

da figura (keV) (keV) (keV)
4.16 39,79 39,25 38,90
4.17 83,49 82,99 82,91

4.18 63,12 59,51 60,30
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envolvendo a colecdo de cargas dentro do cristal do CdTe do que os processos responsdveis
pela criacdo dos pares elétrons-lacunas, que sdo fornecidos pelo Geant4. O motivo para essa
afirmacao € que os resultados indicam que a corre¢do de um espectro medido com um detector
CdTe com o médulo RTD ligado € o procedimento onde foi obtido melhor acordo com os
espectros de referéncia, pois 0 médulo RTD elimina os pulsos de subida mais lentos, cujos
efeitos provocados na colecdo de cargas s@o mais dificeis de determinar e simular. Apesar dessa
vantagem no uso do RTD para a correcio dos espectros medidos, a inclusdo desse efeito também
ocasiona uma significativa diminuicdo da eficiéncia do detector, como mostrado anteriormente.
Portanto, € preciso avaliar o comprometimento desses dois fatores para se decidir se o0 médulo

RTD deve ou ndo deve ser utilizado em determinado experimento.

Desta forma, as dificuldades encontradas para estabelecer uma metodologia para simular a
resposta do detector CdTe e de sua eletronica associada se mostraram um desafio muito grande,
devido a dependéncia existente entre os efeitos envolvidos para a cole¢do de cargas. Um ca-
minho para a obtencdo de um método de corre¢do mais refinado seria a inclusdo de um com-
portamento ainda mais detalhado do campo elétrico dentro do cristal do detector, incluindo os
possiveis efeitos de borda presentes nas extremidades do mesmo. O comportamento do campo
elétrico simulado neste trabalho corresponde a um campo elétrico uniforme, com excecao de
uma melhor aproximacgdo aplicada a regido préxima do citodo do detector, que € onde existe
maior influéncia da eficiéncia da colec@o de cargas na faixa de energia em estudo. No entanto,
para se obter resultados mais refinados para as simulacdes com o RTD desligado, talvez seja
necessdrio incluir o comportamento do campo elétrico na regido do dnodo também. Esse de-
talhamento do campo elétrico tornaria mais realista a caracterizacdo do efeito de colecao de
cargas proprio do detector. No entanto, tais efeitos variam consideravelmente para cada cristal,
até mesmo de um tunico fabricante, o que dificulta a obten¢ao de um modelo padrdao de campo
elétrico que poderia ser aplicado a qualquer detector CdTe. Desta forma, a equacdo de He-
cht, que considera um campo elétrico uniforme dentro cristal, ainda é o modelo que melhor se

adapta a esse tipo de detector.

O modelo da regido de transi¢do proxima ao citodo sugerida neste trabalho pode ser um
caminho para se obter melhores resultados de correcdo com esse detector, porém necessita
também de uma andlise mais refinada para ser possivel avaliar sua influéncia na formacgao de
um espectro de raios X. A influéncia dessa regido talvez possa ser melhor percebida em faixas

de energias mais baixas, como a de mamografia.

Os resultados obtidos neste trabalho também criam a oportunidade para a corre¢do de es-
pectros de energias medidos de tubos de raios X com alvo feito de molibdénio para a faixa de
energia de mamografia. Além disso, a mesma metodologia empregada neste trabalho pode ser

usada para correcdo de espectros medidos com detectores do tipo CdZnTe, que possui caracte-
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risticas de colegdo de cargas semelhantes ao CdTe. Uma outra aplicacdo interessante do Geant4
seria a simulagdo de outros tipos de detectores que nao sdo de estado s6lido, como as camaras

de ionizagao.

A boa qualidade no acordo das comparagdes dos resultados obtidos nesta etapa, onde os
fotons de raios X sdo as particulas primdrias, também reforcam a necessidade da revisdo dos
processos fisicos envolvendo elétrons para a produgdo de raios X, que foi sugerida na etapa
de simulacao de tubos de raios X, onde algumas discrepancias nos picos caracteristicos foram

constatadas.
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5 Conclusoes

A validagdo do Geant4 realizada neste trabalho mostrou algumas das possibilidades de
uso desta versatil ferramenta na darea de radiologia diagndstica, permitindo o fechamento de
um ciclo para duas aplicacdes desse codigo computacional para essa drea. Na primeira etapa,
os processos fisicos eletromagnéticos do Geant4 foram utilizados para simular a producao da
radiacdo de um tubo de raios X, onde os elétrons sdo considerados as particulas primadrias. Na
segunda etapa, o codigo é empregado para simular os espectros de raios X medidos por um
determinado detector a partir da radiacdo proveniente de um tubo de raios X, onde as particulas
primdrias nesta situacdo sao os fétons de raios X produzidos pelas interagdes de elétrons com
o alvo do anodo, e a distribuicao de energia desses fotons deve obedecer a radiagdo do tubo de
raios X em questdo. Desta forma, todos os processos fisicos envolvidos na produgdo e detec¢ao

da radiacdo X na faixa de energia de radiologia diagndstica foram estudados neste trabalho.

Os resultados da etapa de simulacdo de espectros de energia produzidos por um equipa-
mento de raios X mostram que o Geant4 pode ser utilizado para esta aplicagdo com qualidade
semelhante as encontradas por outra ferramentas j4 avaliadas e baseadas em métodos empiricos,
semi-empiricos € no préprio método de Monte Carlo. As ressalvas para o uso do Geant4 sdo
para a simulagdo de espectros de raios X com alvos feitos de molibdénio para a regido de ener-
gia tipica para exames em mamografia, que € a situagao onde as diferencas dos rendimentos de
raios X caracteristicos dos espectros simulados com os seus respectivos espectros de referéncia

sdo maiores.

Na etapa de simula¢do da deteccdo da radiagdo X por um detector do tipo CdTe sdo apre-
sentados resultados com excelentes acordos com os dados de referéncia, sendo que as diferen-
cas encontradas devem ser mais influenciadas pelos efeitos de armadilhamento de cargas e do
comportamento do campo elétrico dentro do cristal do detector, que sdo especificos para este
detector e ndo fazem parte dos modelos fisicos fornecidos pelo Geant4. O comportamento do
campo elétrico simulado neste trabalho corresponde a um campo elétrico uniforme, com exce-
cdo de uma melhor aproximagdo aplicada a regido proxima do citodo do detector, que é onde
existe maior influéncia da eficiéncia da colecio de cargas na faixa de energia em estudo. No

entanto, para se obter resultados mais refinados para as simulacdes com o RTD desligado, tal-
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vez seja necessdrio incluir o comportamento do campo elétrico na regido do anodo também.
Desta forma, verifica-se que o Geant4 € uma ferramenta confidvel para ser aplicada a obten-
¢do de espectros produzidos por tubos de raios X, desde que o transporte de cargas do detector
empregado seja determinado adequadamente. No caso do detector CdTe que foi utilizado neste

trabalho, os melhores resultados foram obtidos com o médulo RTD ligado.

Conclui-se também que grandezas importantes para a caracterizacdo de espectros de raios
X utilizados em radiologia diagndstica, como energia média e camada semi-redutora, podem
ser estimadas com o auxilio do Geant4 por meio de simulacdes de espectros de raios X ou ainda

com a corre¢ao de espectros medidos.

Um dos diferenciais do Geant4 em relacao aos outros c6digos computacionais de transporte
de radiacdo mais conhecidos é o uso da tecnologia de orientacdo a objetos, que facilitou a
compreensdo do codigo do Geant4 e também o desenvolvimento do c6digo necessdrio para as
simulacdes deste trabalho. No entanto, foi encontrada uma certa dificuldade na compreensao

desta tecnologia, cuja abstracdo em relacdo a linguagem estruturada é mais elevada.

Finalmente, é de grande importincia para os desenvolvedores e usudrios do Geant4 levar
em consideracdo experimentos e detectores de diferentes comunidades cientificas (fisica dos
aceleradores, fisica de particulas, ciéncias espaciais e fisica médica) para ser possivel verificar
a confiabilidade e adequabilidade dos modelos fisicos do Geant4 em diferentes faixas de energia

e dreas experimentais.
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