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Resumen

El cancer es una de las enfermedades principales a nivel mundial, esta enfermedad
se puede tratar con mas de un tratamiento con alta posibilidad de curarse a etapas
tempranas, el uso de la radiacion como forma de tratamiento y diagndstico ha ido
en aumento a nivel mundial, lo que se busca con el uso de la radiacion es el depdésito
de energia para ocasionar dafio y aniquilacion de células cancerigenas tratando de
dafiar lo menos posible las areas aledafias al tumor. El estudio correcto de la
radiacion es muy importante, por lo cual para poder estudiar sus efectos se ha
recurrido a la experimentacion y simulacion de la radiacién, siendo el método de
simulacion el mas efectivo en el estudio de la radiacion ionizante, a través de los
aflos se han desarrollado varios cédigos de caracter general que simulan la
interaccion de particulas, asi como de la radiacion ionizante, cada uno de ellos
actualizandose constantemente. Existen dos metodologias para la simulacion de
radiacion, siendo la primera el método de historias condensadas, este método
consiste en simular el efecto global de un gran nimero de interacciones y tomarlo
como un solo evento; el segundo método evento-por-evento consiste en la
simulacién de cada una de las interacciones que ocurran para cada historia, por ello
para poder ahorrar tiempo de computo la mayoria de los codigos que existen
recurren a la metodologia de historias condensadas; por su naturaleza la
metodologia de evento-por-evento es mas precisa en la simulacién de radiacion por
ello el objetivo de este trabajo fue desarrollar un cédigo de transporte de radiacion
ionizante utilizando la técnica de evento-por-evento, la fuente se colocé en el origen
de un sistema cartesiano tridimensional dentro de un medio semi-infinito de Hz0,
donde la direccién de emision fue simulada de manera isotropica para realizar la
validacion con una geometria esférica centrada en el origen del sistema. La energia
de emision fue de 1 keV a 6000 keV, guardando las coordenadas de interaccion
(x;,vi,z;) Yy la energia depositada(e;), la verificacion se realiz6 mediante la
comparacion del deposito de energia por fotdbn en una geometria esférica mediante
la variacién de su radio con un inicio en 2 cm y creciendo de 2 en 2 cm hasta un
radio maximo de 30 cm contra el codigo MCNP 2.6; también se comparo la fraccion
de energia depositada, obteniendo diferencias porcentuales entre cédigos del rango
de 0.12 y 13.5%.



Abstract

Cancer is one of the major diseases worldwide, this disease can be treated with
more than one treatment with a high chance of being cured at early stages The use
of radiation as a form of treatment and diagnosis has been increasing worldwide,
what is sought with the use of radiation is the energy deposit to cause damage and
annihilation of cancer cells trying to damage as little as possible areas Adjacent to
the tumor. The correct study of the radiation is very important, reason why to be able
to study its effects has been resorted to the experimentation and simulation of the
radiation. The correct study of the radiation is very important, reason why to be able
to study its effects has been resorted to the experimentation and simulation of the
radiation, being the simulation method most effective in the study of ionizing
radiation, over the years several codes of general character have been developed
that simulate the interaction of particles as well as ionizing radiation, each of them
constantly being updated. There are two methodologies for the simulation of
radiation, the first is the method of condensed stories, this method consists of
simulating the global effect of a large number of interactions and take it as a single
event, the second event-by-event method consists of the simulation of each of the
interactions that occur for each story, so to save computing time most of the codes
that exist use the methodology of condensed stories, by its nature the event-by-event
methodology is more accurate in the simulation of radiation, therefore the objective
of this work was to develop an ionizing radiation transport code using the event-by-
event technique, the source was placed at the origin of a three-dimensional
Cartesian system within a half-infinite medium of H20, where the emission direction
was isotropically simulated, to perform validation with a spherical geometry centered
on the origin of the system. The emission energy was from 1 keV to 6000 keV,
keeping the interaction coordinates (xi, yi, zi) and deposited energy (ei), the
verification was done by comparing the energy deposit per photon in a spherical
geometry by means of the variation of its radius with a beginning in 2 cm and
increasing of 2 in 2 cm to a maximum radius of 30 cm against the code MCNP 2.6;
the fraction of energy deposited was also compared, obtaining percentage
differences between codes of the range of 0.12 and 13.5%.
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Capitulo 1: Introduccion

El cancer es una de las principales enfermedades causantes de muertes en el
mundo, tan solo en el 2012 se le atribuyen 8.2 millones de muertes documentadas
por esta enfermedad [1], este nimero ha ido en aumento afio tras afio, debido a que
su patologia es muy compleja y esta ha ido evolucionando junto con la enfermedad,
por ello existen diferentes formas de tratamiento que dependiendo del estadio de la
enfermedad, localizacion y evolucidn fisiopatolégica se puede tratar por medio de
cirugia, radioterapia, quimioterapia, inmunoterapia, radioterapia dirigida y el
trasplante de células madre [2,3,4,5], estd enfermedad tiene una alta probabilidad
de erradicacion si se trata en sus primeras etapas [5].

La radioterapia utiliza radiacién ionizante para destruir y reducir el tamafio de los
tumores, esta radiacion destruye el material genético de las células dafiadas
haciendo imposible que sigan su procedimiento de divisién y expansion celular pero
también infringen un dafio a las células sanas (muchas de las células sanas pueden
recuperarse del dafo recibido), por lo cual el objetivo de la radioterapia es dafiar el
mayor nimero posible de células cancerigenas sin dafar el tejido sano del derredor
[5,6,7].

La radiacion ionizante es también utilizada para el diagnodstico de enfermedades
(entre ellas el cancer) o lesiones en el cuerpo humano, esta deteccidon se realiza
mediante la adquisicion de imagenes; existen distintos tipos de radiacién ionizante,
la primera de ellas es la considerada como electromagnética y la segunda se deriva
de las particulas [6,7,8].

El amplio uso de la radiacion ionizante en la actualizad ha fomentado que se estudie
de manera precisa la interaccion de la radiacion con la materia; el mejor método de
estudio del transporte radiacion ionizante es a través de la simulacion Monte Carlo,
asi que a través del tiempo se han desarrollado codigos de uso general para la
simulacion del transporte de radiacion ionizante, estos cddigos se actualizan
continuamente, asi mismo se siguen desarrollando codigos nuevos que resuelvan
probleméticas actuales [9-15].

En la simulacion del transporte de radiacion ionizante existen dos técnicas, la
primera de ellas es la de historias condensadas, esta técnica consiste en simular un
gran namero de interacciones como una sola, siendo esta técnica la mas usada en
los codigos actuales [16]; la segunda técnica se le conoce como evento-por-evento,
en esta se simulan todas las trayectorias e interacciones que ocurren una por una
[17], debido a su naturaleza esta tiene una mayor precision, es fundamental conocer
como es la interaccion de la radiacion momento a momento en un medio, de ahi
surge la idea de desarrollar un coédigo de simulacion Monte Carlo que realice el
transporte de radiacion ionizante utilizando la técnica de evento-por-evento para
fotones en rangos de energia que van de 1 a 6000 keV en un medio de agua, dicho
intervalo de energia abarca los radiondclidos empleados en medicina nuclear y la
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energia en MV mas empleada en los aceleradores lineales empleados en
radioterapia.
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Capitulo 2: Estado del arte

El cancer es una de las principales causas de muerte en humanos en todo el mundo,
existiendo diferentes tipos de tratamientos para esta enfermedad, el uso de la
radiacion ionizante para deteccion y tratamiento de esta patologia ha ido en
aumento en los dltimos afios donde mas de 50% de los pacientes con cancer
reciben un tratamiento de radioterapia para el control tumoral o con caracter
paliativo [18].

Actualmente no se conocen todos los efectos primarios y secundarios que provoca
la radiacion ionizante [18], es de interés para las &reas de estudio como la Fisica de
Altas Energias, Fisica Nuclear, Fisica de Radiaciones y Fisica Médica, para esta
dltima es importante establecer como es la interaccién de la radiacion ionizante en
un medio (tejido humano), para ello se deben definir las energias con las que se
trabaja en esta area, las cuales tienen un rango de unos cuantos keV hasta poco
mas de 20 MeV; la Fisica Médica es la rama de estudio donde se engloba el uso
del radiodiagnadstico (imagenologia y medicina nuclear), radioterapia y la proteccion
radioldgica [9], por lo que para esta area se requieren de célculos precisos sobre
cual es la energia depositada, la dispersion que se genera y la penetracion de la
radiacion ionizante utilizada en el tejido biolégico irradiado [6,7,8].

Existen varios tipos de radiacion ionizante la primera de ellas es la radiacion
electromagnética y la segunda es la que derivada de las particulas [6,7,8], ambas
con un gran interés de estudio, para conocer los efectos que tiene la radiacion en el
tejido biologico se hace uso de la experimentacion y la simulacién por medio de la
metodologia Monte Carlo, esta uUltima se ha demostrado que es la mejor forma de
estudio para la radiacion ionizante [9,10], existe una gran abundancia de articulos
sobre codigos que realizan el transporte de particulas (electrones) [19-24], pero del
transporte de fotones ionizantes en la actualidad los codigos existentes son de
caracter general, algunos de ellos siendo codigos hibridos es decir que realizan el
transporte de fotones y electrones, los coédigos principales son PENELOPE,
MCNPX, Geant4, EGS, etc. [11-15].

En el transporte de radiacion ionizante existen dos técnicas de simulacion, la
primera de ellas es conocida como historias condensadas y consiste en el uso de
trayectorias pre-simuladas y la utilizacion de cantidades promedio para disminuir el
tiempo de célculo, esto es muy util en aplicaciones clinicas y la emplean todos los
cadigos de caracter general [11-16], la segunda técnica es la de evento-por-evento
[17] y se fundamenta en modelar toda la trayectoria de la particula o foton ionizante,
interaccion por interaccion considerando todos los procesos fisicos involucrados en
su desplazamiento a través del medio, esta técnica es ampliamente usada para el
transporte de electrones (particulas), no asi para fotones ionizantes debido a que
consume mas de tiempo de computo, pero por la naturaleza de esta técnica es mas
precisa.
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Las interacciones fisicas involucradas en el transporte de fotones ionizantes,
dependen de su energia y el medio donde se estan difundiendo [6,7,8]. En general,
se consideran los siguientes efectos: Rayleigh, Compton, Fotoeléctrico y
Produccion de Pares [4,6,7,8, 25]. Segun la literatura, la dispersion del efecto
Compton tiene un interés especial, ya que varios estudios han reportado diferentes
métodos de muestreo para el angulo polar y azimutal del foton disperso que se
genera a través de esté efecto [26, 27, 28], esto es requerido a causa de que este
efecto tiene una mayor probabilidad de ocurrencia que los otros efectos antes
mencionados; ya que se produce en un amplio espectro de energia, este efecto se
basa en la transferencia de solo una parte de la energia del fotén incidente hacia
una particula, y en el seguimiento sucesivo del foton ionizante sino se realiza un
preciso muestreo de los angulos polares y azimutales conlleva a un mal calculo
dosimétrico o una imagen reconstruida con mala calidad [29, 30].

De manera primaria en las ramas de imagenologia, medicina nuclear, radioterapia
y proteccién radiolégica se hace el uso de fotones ionizantes, por este motivo
actualmente se siguen realizando investigaciones mediante los codigos de caracter
general que existen o con el desarrollo e implementacion de cédigos nuevos
(especificos) para transporte de fotones ionizantes.

Recientemente se han realizado multiples estudios, generalmente la Simulacion
Monte Carlo se usa para célculos de dosimetria y esta se realiza con la
comprobacion de modelos geométricos y maniquis que representan diferentes
partes de la anatomia humana; el codigo MCNPX es uno de los codigos mas
robustos y con mejores resultados, gracias a sus herramientas de geometrias
simples preestablecidas, Vega [9] logro simular maniquis de partes especificas del
cuerpo humano (cabeza), mediante una representacion con esferas y elipses, se
comprobé como el numero de fotones disminuye al pasar por la cabeza,
independientemente de la geometria con que se haya representado la misma y aun
con la simulacién de diferentes tumores en el interior de los dos maniquis de cabeza
propuestos los fotones se siguen comportando de similar forma; una vez realizada
la dosimetria se llega a la conclusion de que la dosis absorbida para ambos modelos
de cabeza es la misma [9].

Elschot y colaboradores [31] han utilizado la SMC en la reconstruccion de imagenes
SPECT y PET, para ello se requiere el simular el transporte de fotones ionizantes,
este grupo de trabajo utilizo el radioisétopo °°Y, con él se evallio la dosis absorbida
que captan los tejidos tumorales y sanos que son de interés, en un caso mas
especifico en los tumores malignos de higado. En esta investigacion se plantearon
nuevos métodos de reconstruccidon cuantitativa de imagen por radiacion de frenado
con tal de mejorar la dosimetria post-tratamiento, obteniendo mejoras en contraste
de imagen con respecto al método clinico, asi como un menor error de cuentas
residuales.
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El cancer es el nombre que se le da a un conjunto de enfermedades relacionadas
entre si, existe una gran cantidad de tipos de cancer actualmente, cuya
caracteristica principal que distingue a este conjunto de enfermedades es cuando
las células de cuerpo humano empiezan a dividirse sin detenerse y con ello
empiezan a diseminar los tejidos del derredor [5], como ya se mencioné la SMC se
aplica a varios campos de investigacion, diagnostico, prevencién y tratamiento; con
la SMC se realiza el célculo de la energia depositada (dosis absorbida) con la que
se trata de erradicar las células malignas que determinan la enfermedad del cancer
sin dafar las células sanas adyacentes a la zona de tratamiento, un ejemplo de ello
es el estudio que realizo Garza y colaboradores [32] donde gracias a la SMC
lograron recrear modelos realistas con las caracteristicas fundamentales de las
distribuciones de dosis absorbida cuando los tumores de mama se irradian usando
campos pequefos en radioterapia estereotactica corporal (SBRT), con ayuda del
codigo PENELOPE determinaron la distribucién de dosis absorbida para cada haz
de radiacion que se administra al paciente en una planeacion.

Uno de los campos mas importantes que han sido explorados mediante la SMC es
la microdosimetria, se ha demostrado que la dosis absorbida se debe de considerar
diferente en volimenes macroscépicos en comparacion con voliumenes
microscopicos, para esta area como en las anteriores las investigaciones han ido
en aumento, cada vez se utiliza para estudios de los efectos que tiene la radiacion
en areas anatomicas precisas de interés, por ejemplo Balley y colaboradores [33]
realizaron un estudio de los efectos microdosimétricos y biolégicos que causa la
radiacion de fotones ionizantes con diferentes energias en la médula 6sea (zona
con gran radiosensibilidad), debido a que se conoce la alta probabilidad con que el
efecto fotoeléctrico predomina sobre otras interacciones a bajas energias y en
materiales de alto numero atémico, como es el caso de los huesos. Ello puede
conducir a un aumento del depdsito de dosis en el tejido blando adyacente al hueso,
en referencia a las particulas de radiacion secundaria que se generan. Estudios
tedricos han indicado que este proceso debe afectar a la exposicion de radiacion de
los tejidos vecinos como puede ser la médula 6sea, de ahi su importancia de
estudio.

Junto con el empleo de codigos de caracter general para el transporte de fotones
ionizantes se han ido incrementando el desarrollo de nuevos cddigos que ayuden a
resolver las probleméticas que los cédigos actuales no cubren [34-37], el gran
desarrollo de la SMC ha contribuido al crecimiento del &rea de estudio Fisica Médica
[38].

Planteamiento del problema
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La técnica MC permite realizar el transporte de fotones y actualmente existe una
gran variedad de cédigos con los que se realiza el transporte, pero estos son de
propésito general. Por otro lado, estan limitados a realizar dosimetria en volimenes
macrometricos, lo que ha llevado a que actualmente se desarrollen codigos de
proposito especifico ya sea para Dosimetria o Imagenologia. Dado que la técnica
evento-por-evento consume mucho tiempo en el calculo, no se emplea de manera
directa en los cédigos existentes. Por lo que el objetivo de este proyecto es
desarrollar un cédigo que realice el transporte evento-por-evento y permita conocer
la trayectoria completa de los fotones y su energia, dado que los cédigos existentes
no permiten calcular la trayectoria de los fotones de manera que podamos
determinar si son primarios o secundarios dadas sus direcciones de emision. Lo
anterior permitira realizar dosimetria, microdosimetria e Imagenologia en sistemas
de radioterapia, braquiterapia y medicina nuclear.
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Capitulo 3: Marco Teorico

Radiacién

La radiacion es definida como una transmision espacial de energia en forma de
particulas emitidas por atomos inestables o por ondas electromagnéticas,
generalmente se clasifica en radiacion ionizante y no ionizante [6].

Las radiaciones ionizantes se caracterizan por su capacidad para excitar e ionizar
atomos de la materia con la que interacttan, al proceso en el cual un atomo o una
molécula adquiere una carga positiva o negativa al perder o ganar electrones se le
conoce como ionizacion. Sabemos que la energia necesaria para hacer escapar a
un electrén de valencia es del orden de los 4-25 eV por lo tanto, la radiacion debe
de llevar energias cinéticas o cuantos de energia mas altas de esta magnitud para
poder ser llamada radiacion ionizante [6].

Una caracteristica importante de la radiacion ionizante es la liberacion localizada de
grandes cantidades de energia, por ejemplo, la energia liberada por evento de
ionizacion es alrededor de 33 eV, que es una energia mas que suficiente para
romper un enlace quimico fuerte [7].

La radiacion ionizante puede considerarse como electromagnética o de particulas,
podemos considerar que a la radiacion electromagnética la componen los rayos X
y y (tienen las mismas caracteristicas, pero una diferente manera de produccion) [7]
en Medicina Nuclear como en Radioterapia se utiliza este tipo de radiacion para
diagnéstico o tratamiento, siendo de suma importancia conocer las caracteristicas
de cada uno.

Los rayos y son considerados como la radiacion electromagnética emitida por un
nucleo o la radiacion que se produce en las reacciones de aniquilacién entre materia
y antimateria. La energia cuantica de cualquier foton se da en keV por la siguiente
ecuacion [6]:

Ey = hv (1)

Donde h es la constante de Planck (6.626X103* Js) y v es la frecuencia.

Los rayos X son la radiacion electromagnética emitida por las particulas cargadas
(generalmente electrones) en el cambio de niveles de energia atdmica de
fluorescencia (llamados rayos X caracteristicos) o en la desaceleracion en un campo
de fuerza de Coulomb (rayos X continuos o bremsstrahlung), los rangos de energia
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de los rayos X, en funcion de la diferencia de potencial de su generacidén se muestra
en la siguiente tabla:

0.1-20 kV Baja energia

20-120 kv Rango de diagndstico
(rayos X)

120-300 kV Rayos X de ortovoltaje

300 kV - 1 MV Rayos X de energia
media

Arriba de 1 MV Rayos X de megavoltaje

Tabla 1: Rangos de la diferencia de potencial para la creacién de rayos X

Por lo tanto, concluimos que los rayos y son producidos de forma intranuclear y los
rayos X son producidos de forma extranuclear [7].

La radiacion ionizante que se considera proveniente de las particulas son los:

e Electrones rapidos.
e Particulas cargadas pesadas: Proton, Deuterdn, Triton, particulas a, Piones.
e Neutrones.

La ciencia que se encarga del estudio de la radiacion ionizante y su interaccion con
la materia, con especial interés en la energia absorbida es la fisica radiolégica. Esta
comenzé con el descubrimiento de los rayos X por Wilhelm Roentgen, de la
radioactividad por Henri Becquerel, y del radio por el matrimonio Curie en la década
de 1890 [6].

Procesos de interaccion de laradiacion ionizante con la materia

La radiacién al interactuar con la materia lleva a cabo dos propiedades: la
penetracién de la materia y el depdsito de la energia (este ultimo de gran utilidad en
Fisica Medica), siendo los procesos mas comunes la ionizacion y la excitacion de
los atomos transfiriendo energia al medio [8], esto debido a la radiacion
electromagnética y la proveniente de particulas cargadas.

En la radiacién electromagnética (rayos X y y) existen 5 efectos diferentes de
interaccion de la radiacion con la materia [6], que varian dependiendo de la energia
del foton incidente y el nimero Z efectivo del material de interaccion. Los tres
principales efectos son el Fotoeléctrico, Compton y Produccion de Pares, estos tres
efectos los podemos ver en la figura 1 donde el eje X representa la energia del fotdn
incidente en (MeV) y el eje Y representa el nUmero atomico Z efectivo del material
absorbedor, las curvas que se observan en esta figura representan los valores
donde la seccién eficaz de interaccién es igual para dos efectos distintos y las
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regiones delimitadas por estas curvas significan que en esa area determinada el
efecto que se representa es dominante, es decir que tiene una mayor probabilidad
de ocurrencia. Por lo tanto, se entiende como seccién eficaz a la magnitud
proporcional a la probabilidad de que un efecto tenga lugar [39].

120} 21

ool Photoelectric effect Puair production _|
i dominant dominant
80 -
- -
60 -

Z of absorber

e L -
40} 67" Compton effect -
- dominant =
20
o)
001 0050l 05 1 5 10 50 100
Photon Energy hy, in MeV

Figura 1: Importancia relativa de los tres principales tipos de interacciones de rayos y. Las
curvas muestran los valores de Z y E, para el que dos tipos de efectos son iguales.
(Reproducido de Evans (1955) con permiso de R. D. Evans y McCmw-Hill Book
Company) [6].

El efecto Fotoeléctrico es dominante a energias bajas y numeros Z altos, también
como se puede ver en la figura 1 el efecto Compton tiene un amplio espectro de
energia y Z efectivo donde se muestra dominante por ello este efecto resulta ser
fundamental en el estudio del transporte de fotones ionizantes y por ultimo el efecto
de Produccion de Pares es dominante para la region delimitada de altas energias y
alto nimero Z.

Como se mencion0 previamente existen 5 tipos de diferentes de interaccion de la
radiacion con la materia los tres principales son los ya descritos, el efecto
Fotoeléctrico, Compton y Produccion de Pares, los otros dos efectos se conocen
como la dispersion coherente Rayleigh y las interacciones fotonucleares, cada uno
de estos 5 efectos se describen a detalle a continuacion:

Dispersién coherente de Rayleigh
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La dispersion de Rayleigh se llama "coherente" porque el foton es dispersado por la
accion combinada de todo el atomo. El evento es elastico en el sentido de que el
fotdn no pierde esencialmente nada de su energia; el atomo se mueve lo suficiente
como para conservar el momento. El foton es generalmente redirigido a través de
sélo un pequefio angulo. Por lo tanto, el efecto en un haz de fotones sélo se puede
detectar en la geometria de haz estrecho [6], la dispersién coherente se hace
evidente a energias bajas de los fotones (valores debajo de 30 keV), se conoce que
en las aplicaciones médicas solamente un maximo del 3% de todas las
interacciones que ocurran seran de este tipo [9], la figura 2 muestra de manera
esquematica la representacion del efecto Rayleigh.

Atomo

Foton
disperso

Foltén
ncidente

Figura 2: Dispersion coherente Rayleigh [8]

En la figura 2 se observa como el foton incidente interacciona con la nube
electrénica del atomo y sale un fotdn dispersado que tiene la misma energia que el
fotdn incidente, pero con un pequefio angulo respecto a la trayectoria inicial del
foton. Como los fotones solo sufren cambio en la direccion, pero no en la energia,
este efecto no contribuye en el depésito de energia en el medio [26].

La seccion eficaz Rayleigh se utiliza para conocer como es la interaccion de los
fotones con los atomos y se describe como [9,40,41]:

o =2 [1+ cos?01][F(q,2)) (2)

donde ro es el radio clasico del electron, 6 es el angulo polar de dispersion, q es el
parametro de transferencia de la cantidad de movimiento, g = %sen (g) y F(q,2) es
0

el factor de forma atémico. F(q,Z) se aproxima a Z cuando g se aproxima a cero, ya
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sea porque la energia del foton incidente hvo tiende a cero o porque 6 tiende a cero

[9].
Efecto Fotoeléctrico

El efecto Fotoeléctrico es la interaccibn mas importante de fotones de baja energia
con la materia, como se indica en la figura 1. Las secciones eficaces
correspondientes al efecto fotoeléctrico aumentan fuertemente para medios de alto
Z. En consecuencia, el efecto fotoeléctrico predomina a fotones de baja energia [6].
En este efecto el foton incidente desaparece y toda su energia es cedida a un
electrén fuertemente unido (normalmente de las capas mas internas K, L o M) [9]
cuya energia de union es igual o menor que la energia del fotén. La particula
ionizante primaria resultante de esta interaccidn son los fotoelectrones, donde esta
particula puede salir del medio absorbente o con mayor probabilidad ser
reabsorbida debido al corto alcance que tiene, la energia de esta particula esta
determinada por la siguiente ecuacion [6]:

T:hU—Eb (3)

Donde T es la energia cinética del fotoelectrén, hv es la energia incidente del foton
y Eb es la energia potencial del electron ligado al atomo, la seccion eficaz de
interaccién para este efecto por a&tomo integrada sobre todos los &ngulos de emision
de fotoelectrones, se puede escribir como:

o @
ECOL

Donde n tiene un valores hasta 4 para energias de hv menores de 0.1 MeV y
subiendo gradualmente hasta 4.6 a energias de 3 MeV, para la variable m sus
valores son = a 3 para energias de hv menores a 0.1 MeV y disminuyendo
gradualmente hasta alrededor de 1 a energias de 5 MeV [6,9].

Los fotoelectrones disipan su energia en el medio absorbente principalmente por la
excitacion e ionizacion [6].
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Fotén

Fotoelectron

Figura 3: Efecto fotoeléctrico [9]

Para el desarrollo de este cédigo se restringe solamente al transporte de fotones
ionizantes y los fotoelectrones se considera que depositan toda su energia en el
medio.

Efecto Compton

El efecto Compton representa una colision entre un foton y un electron libre; se
considera a un electrén libre como aquel que tiene una energia de enlace al atomo
mucho menor que la energia del fotdn incidente, como se muestra
esquematicamente en la figura 4, donde se observa como el electrén libre debe ser
de las ultimas o de la ultima capa del &tomo; se conoce que en la colision entre un
fotén y un electrdn libre, es imposible que toda la energia del fotén sea transferida
al electrén si el impulso y la energia se han de conservar [6], debido a que a que el
foton incidente no transfiere toda su energia al electrén, éste debe ser dispersado
con una energia hv’ que es menor a la energia que inicialmente poseia. La
diferencia entre la energia del foton incidente y el foton dispersado es la que se
transfiere al electron libre [9] y esta la podemos observar en la ecuacion 5 donde el
fotdn dispersado tendra una frecuencia v' menor a la frecuencia v del foton incidente
para que se conserve la energia [6]:

hv =E, + hv' (5)

Para que se conserve el momento durante este proceso se obtiene:
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hv N hv' (6)
c  PeTT.

Donde E. y p. representan la energia total y el momento del electron
respectivamente. De esta manera, el efecto Compton se expresa asi:

h
AN—A=——(1—cos0) (7)
mgC

En la cual A es la longitud de onda del fotén incidente, A’ del foton dispersadoy 6 es
el angulo de dispersion del fotén. La probabilidad del efecto Compton va a disminuir
cuando se aumenta la energia del foton incidente y el nUmero atémico Z [9].

L X7

Figura 4: Efecto Compton [9].

Para describir dicho proceso se calculan varias cantidades: la probabilidad de que
ocurra la interaccion en funcion de la energia del foton incidente y las nuevas
direcciones, asi como las energias del fotdn y el electron después de la colisiéon. Por
lo tanto, la seccion eficaz diferencial del efecto Compton est4 determinada por la
férmula de Klein-Nishina y con ella se puede calcular la nueva direccion del foton
[8, 32]:
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do 8 1 a?(1 + cosO 8
N0 1+ cos?0 + ( ) ®
dQ 2 [1+ a(l+ cosB)] 1+ a(1 — cosB)

donde, ok €s la seccion eficaz por electron, Q es el angulo solido, ro es el radio
;. p hv P L. p: .
clasico del electron y a = es la energia del foton incidente en términos de la

mec?
masa en reposo del electrén. Integrando para todo el angulo solido se tiene la
seccion eficaz del efecto compton [6,9,41]:

1+a(2(1+a)_Ln(1+2a))+Ln(1+2a)_ 1+ 3a ] 9)

= 212 [
¢ = 4o 14+ 2a a 2a (1+2a)?

a2

Produccion de pares

Un foton cuya energia supera 1.022 MeV puede a medida que pasa cerca de un
nucleo, desaparecer espontdneamente, y su energia vuelve a aparecer como un
positron y un electron, como se ilustra en la figura 5. Cada una de estas dos
particulas tiene una masa de moc? 0 0.512 MeV, y la energia cinética total de las
dos particulas es casiigual a Ey - 2 moc?. Esta transformacion de la energia en masa
debe tener lugar cerca de una particula, tal como un ndcleo, para que el impulso se
conserve. La energia cinética del nucleo en retroceso es muy pequefa [6].

La ecuacion de conservacion de energia, haciendo caso omiso de la energia
cinética extremadamente pequefia dada al nucleo, es:

hv = 2mgc? + TH+ T~ (10)

hv = 1.022MeV + T+ + T~ (11)

El electrén y el positron no necesariamente reciben energias cinéticas iguales, pero
su media esta dada por:

_ hv — 1.022MeV (12)
N 2

Para valores huv muy por encima del umbral de energia 2mgc?, los electrones y
positrones estan fuertemente dirigidos hacia adelante. Su angulo promedio de
salida en relacion con la direccion original del foton es aproximadamente la descrita
por la ecuaciéon 13 [6]:
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myc? (13)

. ‘ |" '{_.‘h\] P |
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N e
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4

Figura 5: Produccion de pares [8].

El par positron-electron pierde su energia cinética por ionizacidén, excitacion y
bremsstrahlung como cualquier otro electrén con energia cinética [9], como se
observa en la figura 5 el positrén perdera energia hasta que se aniquile formando
un par de gammas de 0.511 MeV de energia. En el cédigo desarrollado cuando el
fotén incidente interaccione por este efecto se considera que deposita toda su
energia en el medio.

Interaccién fotonuclear

Es el Ultimo proceso de interaccidn de la radiacion con la materia, en una interaccion
fotonuclear, el fotdn energético (que excede unos pocos MeV) entra y excita un
nacleo, el cual luego emite un protdén o neutrén, estos contribuyen directamente al
kerma, pero la cantidad relativa permanece inferior al 5% debido a la Produccién de
Pares. Por lo tanto, no es considerado comunmente en mediciones de dosimetria
[6]. El cédigo desarrollado en este trabajo tiene una energia maxima de 6 MeV por
ende este efecto no es considerado.

Seccién eficaz y coeficiente de atenuacion

Se definio a la seccion eficaz como la magnitud proporcional a la probabilidad de
que un efecto tenga lugar [39], este efecto puede ser debido por interaccion
Rayleigh, Fotoeléctrico, Compton y Produccion de Pares, en un haz de fotones
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monoenergéticos o polienergéticos experimentaran los diferentes tipos de
interacciones mencionados, por ende las secciones eficaces nos expresan la
probabilidad de ocurrencia de cada efecto dependiendo de la energia que tenga el
fotdn incidente [9], a la suma total de las probabilidades de todos los efectos se le
conoce como seccion eficaz total [42,43,44], debido a que el haz de fotones
atraviesa un medio absorbente y este haz interacciona con este medio se sufre una
atenuacion exponencial por lo que se define a la medida del nimero de fotones
primarios que han sufrido una interaccion como el coeficiente de atenuacion lineal
L O expresado de otra forma a la probabilidad total por unidad de longitud, la
atenuacion exponencial es relevante para la radiacién ionizante sin carga, ya que
esta puede perder su energia de manera gradual, se observa en la figura 6 como
un haz de fotones incidente No atraviesa un material absorbente de longitud L, a la
cual después de interaccionar solo la atraviesan N. fotones [6,44].

N,

N

Figura 6: Haz de fotones atravesando un medio absorbente.

Se define a p*L como la probabilidad de que una particula interactia en una unidad
de espesor de material atravesado L, si figamos un diferencial de espesor dL
entonces la probabilidad de interaccidon es p*L, si N particulas interaccionan en dL
se obtiene [6,44]:

dN = —udL * N = —uNdL (14)

Donde p tiene unidades de cm™ o m™, el coeficiente de atenuacion lineal total es la
suma de los coeficientes de atenuacion lineal para cada proceso de interaccion de
la radiacién con materia pt; si se divide al coeficiente lineal de atenuacion p entre la
densidad p se obtiene el coeficiente de atenuacion masico (u/p) con unidades de
cm?/g 6 m?/kg, medida que se obtiene de las tablas proporcionadas en la base de
datos del NIST XCOM [45] y que se muestran en la figura 7 donde se aprecia el
coeficiente de atenuacion masico para los diferentes procesos de interaccion la
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radiacion con la materia, a la suma de todos los coeficientes masicos se le conoce
como coeficiente masico total de atenuacion.

(cm’™/g)

10-1'2 | —

10° 10° 10" 10°
Photon Energy (MeV)

=—  Total Attenuation with Coherent Scattering
== = Total Attenuation withcut Coherent Scattering
Coharent Scattering
------ Incoherent Scattering
——  Photoelectric Absorption

Pair Production in Nuclear Field
Pair Production in Electron Field

Figura 7: Coeficiente de atenuacion masico de efecto Rayleigh, Fotoeléctrico, Compton,
Produccién de Pares y coeficiente masico de atenuacién total

Fraccion de energia depositada

En todos los procesos de interaccion de la radiacion con la materia con excepcion
de la dispersion Rayleigh depositan energia en el medio de interaccién por lo cual
para estimar la dosis de rayos X, y que se deposita en un punto interno de un objeto
radiactivo de tamafio intermedio, se define una cantidad denominada fraccion
absorbida [AF] determinada por la siguiente ecuacion [6]:
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AF = Energia de rayos y absorbida en el volumen blanco (15)

Energia de rayos y emitida por la fuente

Una aproximacion de la fraccion de energia depositada en un blanco con un
volumen uniforme se puede obtener a través de la ecuacion:

AFgy =1 — e Henr (16)

donde 7 es el radio promedio que para una esfera es el radio de la misma, y u,, €s
el coeficiente de absorcion de energia de los diferentes tipos de medios.

Método Monte Carlo

El método Monte Carlo consiste en una solucidbn numérica a un problema que
modela la interaccion de un objeto con otro objeto o la interaccion del objeto con su
entorno. Representa un intento de modelar la naturaleza a través de simulacién
directa de la dinamica esencial del sistema en cuestion. El método de Monte Carlo
es esencialmente simple en su enfoque de una solucion a un sistema macroscépico
a través de la simulacién de sus interacciones microscopicas. Una solucion es
determinada por muestreo aleatorio de las relaciones 0 interacciones
microscépicas, hasta que el resultado converge, en medida en que muchas
interacciones microscopicas pueden ser modeladas matematicamente, la solucion
repetitiva puede ser ejecutada por un ordenador dando paso a una simulacion
[9,38]. En algunos casos, las interacciones microscépicas son bien conocidos como
por ejemplo las interacciones electromagnéticas de electrones de alta energia y los
fotones los cuales pueden verificarse por experimentos.

El método Monte Carlo es considerado como un método preciso para dar solucion
a problemas de transporte de radiacién ionizante y no ionizante, a lo largo de la
historia se ha estudiado la simulacion del transporte de radiacion ionizante en uno
o varios medios materiales conformando geometrias distintas de estudio [46] en el
area médica es importante saber la interaccion de la radiacién ionizante con el tejido
blando, debido a que estas interacciones dan paso a solucién en aplicaciones de
diagnéstico, terapia y reconstruccién de imagenes. Con el método Monte Carlo los
procesos fisicos son simulados tedricamente sin necesidad de resolver
completamente ecuaciones de un sistema. Sin embargo, es importante conocer las
funciones de densidad de probabilidad que describen el comportamiento del
sistema a estudiar. Con el algoritmo de Monte Carlo requerimos generar nimeros
aleatorios que sigan una cierta distribucion de probabilidad en general uniforme [9].
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El método Monte Carlo es Util para predecir las trayectorias de las particulas de alta
energia a través de detectores y otros conjuntos complejos de materiales, el
transporte de particulas es de tipo estocastico (no se puede prever que tipo de
interacciébn se produce a cada momento pero si se le puede asignar una
probabilidad a cada uno de ellos), para el caso de la interaccion de la radiacion con
la materia descritas por el efecto Compton, Fotoeléctrico, Rayleigh y Produccién de
Pares; las distribuciones de probabilidad son conocidas y el método Monte Carlo
aplicado a la simulacién modela cada uno de los posibles sucesos [9,38,47].

En el transporte de radiacion ionizante las historias o trayectorias de fotones se
determinan usando el coeficiente de atenuacion masico para definir la probabilidad
de interaccion de cada proceso y el coeficiente lineal de atenuacion p se utiliza para
calcular la distancia que recorre un foton de una interaccion a otra durante todo el
recorrido que realiza en cada historia dentro del medio atenuador o fuera del mismo,
esta trayectoria se conoce como camino libre medio y se calcula a través de la
siguiente ecuacion [17,48]:

G (17)
HT

Donde s es el camino libre medio, ¢ es el numero aleatorio uniformemente
distribuido en un intervalo de (0,1) y ur es el camino libre medio total.

Z

A

(X3, y3,23)

X2, > 4
(x2, y2,22) ..

A (Xa, Yo,Z0)

Sa
> Y

(x1v Y1-11)

X

Figura 8: Trayectoria de un foton y camino libre medio [47]
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En la figura 8 observamos la trayectoria de un foton (historia), en ella se calcula el
camino libre medio (distancia que recorre antes de interaccionar), si se obtienen las
coordenadas para cada interaccion se puede reconstruir toda su trayectoria.

Generacion de numeros aleatorios

Los numeros aleatorios son muy importantes en la simulacién de sistemas fisicos
utilizando modelos estadisticos ya que estos nimeros aleatorios son los iniciadores
del proceso [25]. Existen gran cantidad de algoritmos generadores de numeros
aleatorios y estos deben de cumplir basicamente los siguientes objetivos:

e Debe de ser lo méas rapida la generacion de numeros aleatorios.

e Se debe de garantizar la aleatoriedad de los niumeros es decir no pueden
estar correlacionados entre si.

e La secuencia de repeticién de los nUmeros debe de ser larga.

En la generacién de niumeros aleatorios se utilizan dos métodos los cuales son el
método directo y el método del rechazo, estos dos métodos realizan un muestreo
de las variables aleatorias a través de la funcién de distribucion de probabilidad.

Método directo

Se generan numeros aleatorios uniformemente distribuidos entre [0,1], por lo cual
la funcion de densidad de los niumeros aleatorios r se define como p(r) = 1, lo que
nos asegura que la probabilidad de que r sea un numero entre 0 y 1 es del 100%

Se toma una variable aleatoria ¢, con una densidad de probabilidad establecida por
la funcién p(x) con dominio en el intervalo [a, b]. Por lo cual la probabilidad de que
la variable ¢ tome un valor entre x y x + dx es:

P(x < £ <x+dx)=p(x)dx (18)

Se construye una variable aleatoria r con la siguiente ecuacion:

¢
r= Lp(x)dx 19)

Se puede demostrar que r es una variable aleatoria entre 0 y 1. Por lo que, si se
quiere generar una variable aleatoria ¢, con densidad de probabilidad p(x) a partir
de un generador de niumeros uniforme r. Asi por cada niumero proporcionado por el
generador uniforme se obtiene un ¢ [9,41,47,48].
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Método de rechazo

Si la variable W esta definida en un intervalo finito (a, b) y su funcién de probabilidad
esta acotada en todo el intervalo de definicidn: f(x) < C, donde C es la cota de f(x)
se puede aplicar el método del rechazo, se toman en cuenta los siguientes pasos:

1. Generar dos numeros aleatorios &1y &2, uniformemente distribuidos en el
intervalo de (0,1).

2. Calcular un valor posible de la variable W uniformemente distribuida en (a,b),
como:

Y, =a+&(h—-a) (20)

3. Evaluar Y1 en la funcién de densidad de probabilidad, si el valor de f(V1) >
¢2/C, se acepta el valor de W1, en caso contrario repetir el procedimiento.

Este procedimiento es menos eficiente que el método directo [9,41,47,48].

Muestreo del efecto Compton con el Método Monte Carlo

El efecto Compton es la interaccion mas importante en el tejido blando debido a que
su rango de energia es muy amplio y va de unos cuantos keV a 10 MeV y
practicamente es independiente del numero Z efectivo del material debido a que
interactlia con electrones libres o electrones casi libres es decir de la ultimas capas
energéticas de los atomos, el desarrollo de métodos que hagan un correcto muestro
de este efecto ha ido en aumento, los métodos principales son el método clasico, el
método Kahn y el método EGS, todos ellos con ayuda de la metodologia Monte
Carlo para dar solucién al problema, estos métodos dan una solucién a la ecuacién
de la seccion eficaz de Klein-Nishina, en este trabajo se analizé el muestreo del
angulo de dispersién Compton por el método de Kahn y el EGS.

Método Kahn para dispersiéon Compton

Este método es un algoritmo desarrollado por Kahn y se basa en la ecuacion de
Klein-Nishina haciendo la suposicion de que los electrones libres se encuentran en
reposo dentro del dispersor [47], por lo tanto, de la siguiente ecuacién de KN:
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dogy(a,0) 12 1+ cos?6 a?(1 + cosB)? (21)
de 2 [1+ a(l —cos®)]? 1+ (1 + cos20)[1 + a(1 — cosB)]
Con re = 2.818x10> m el radio clasico del electrén, 6 el angulo polar de dispersion
para el fotén y a=huv/mec? la energia del foton incidente expresada en unidades de
la energia masica del electron en reposo [47].

Tomando a dQ=sin(0)dode e integrando a través del &ngulo azimutal ¢ llegamos a
la siguiente expresion:

dogy (@, 0) 1+ cos?8 a?(1 — cosB)? ) (22)
———— =qr? 1+ sinf
de [1+ a(1 — cosB)]? (1 + cos?0)[1 + a(1 — cosH)]

Resolviendo las operaciones de la ecuacion 22 y considerando las leyes de la
conservacion de energia y el impulso la energia del foton dispersado en unidades
de masa de reposo del electrén se puede expresar como [47]:

_ « (23)
1+ a(1 — cosb)

a
Se obtiene:

dogy(x, 0) _ (24)

Zl[ +l+ 26—1] ind
a0 VAP ) X X coSs Sin
Donde x = a/a = 1 + a(1-cosB), siguiendo la metodologia explicada en [47] se obtiene
la funcién de densidad de probabilidad de como:

1 1
f(x,0,a) = %z [x + o + cos?6 — 1] (25)

Con cos(0)=1 - (x-1)/a, para el valor de 6 = 0 el valor de x es minimo y cuando 6 =
T el valor de x es maximo, es decir 1 < x < 1+2qa, debido a que el método de muestro
de Kahn es un reajuste de la FDP representada en la ecuacion 25 [27,47].

Método EGS para dispersion Compton

El cédigo de transporte de radiacion ionizante EGS (Electron Gamma Shower) es
un codigo de propésito general donde se realiza el transporte acoplado de
electrones y fotones con geometrias distintas en intervalos de energia de keV hasta
TeV [15,47], en este cbdigo se propone un muestreo del angulo de dispersion
causado por el efecto Compton, el cual propone una solucion de la ecuacion de KN
de la siguiente forma:
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26
do(hv)  Xonmrim,c? ?1 + C; (26)

dhv' ~ (hv)?

+C3+€

Donde:

e X, = longitud de la radiacion (cm).

e n = densidad de electrones (electron/cm?3).
e 1, =radio clasico del electron (cm).

e m,c? = energia del electron en reposo (MeV).
e hv = energia del foton incidente (MeV).

e hv' = energia del fotdn disperso (MeV).

e &=hv/hv

e (= (hvo)2

e (,=1-2(1+ huo)/(huo)?

e (3= 1+ 2hvo/(hvo)?

e huo=huv/m,c?

Al resolver esta ecuacion de acuerdo al procedimiento descrito en [47] se obtiene la
ecuacion de la FDP como:

2
. 27)
(&) =S +e= ) afi)
Con: =
1 1 /1 (28)
a; =Ln(=]y fi(e) = -

(e) In (%) (s)
1— g2 2 29
o, = zgoyfz(g) 1 Egg (29)

Donde ¢ € (gy1), S&e muestrea la FDP por el método del rechazo y se obtienen los
valores de los angulos polares y azimutales.

C6digo MCNPX

Es un codigo de propdsito general Monte Carlo de N-particulas que se puede utilizar
para simular el transporte de neutrones, fotones, electrones, o el transporte de
neutrones / fotones / electrones acoplado. Las areas especificas de aplicacion son
la proteccion radioldgica, dosimetria, la radiografia, la fisica médica, disefio y
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analisis detectores, disefio de aceleradores de fision, disefio de reactores de fusion,
entre otros. El cadigo trata una configuracion tridimensional arbitraria de materiales
en celdas geométricas delimitadas por superficies de primer y segundo grado y toros
elipticos de cuarto grado. Datos de corte transversal puntual normalmente se
utilizan, aunque los datos de grupos estan también disponibles. Para los fotones, el
cadigo representa la dispersion incoherente y coherente, la posibilidad de la emisién
fluorescente después de la absorcion fotoeléctrica, la absorcion en la produccion de
pares con la emisién local de radiacion de aniquilacion y la radiacién de frenado
[12], este cAdigo tiene una gran aceptacion en la comunidad cientifica siendo uno
de los mas utilizados por ende se utilizé para la comparacion y validacién del
depdsito de energia en una geometria dada entre el codigo desarrollado y este
cadigo de propdsito general MCNPX.
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Capitulo 4: Metodologia

Se desarrollé el nucleo del cédigo de transporte de fotones ionizantes con la
metodologia Monte Carlo utilizando la técnica de evento-por-evento con el propdsito
de utilizarlo en las areas de imagenologia, medicina nuclear y radioterapia, este
coédigo permite visualizar la trayectoria completa de los fotones ionizantes,
obteniendo y guardando su posicién en todo el recorrido que tiene antes de su
absorcion total, ademas se conoce a través de la simulacién cual es el tipo de
interaccién con la materia que efectda el foton en todo su recorrido, esto determino
si cede parte 0 nada de su energia asi como la nueva posicion hacia donde el foton
se dispersd (efecto Compton y Rayleigh), el otro caso es si el foton cede
completamente su energia se realiza el deposito completo de esta misma en la
posicion donde interacciono (efecto Fotoeléctrico y Produccién de Pares), se
consideré un medio homogéneo de agua debido a que actualmente la dosimetria
se sigue desarrollando en este medio principalmente.

En general se consider6é una fuente puntual de emision isotropica de fotones
monoenergéticos con una localizacion en el centro del plano coordenado en 3
dimensiones (0,0,0), se utilizaron esferas concéntricas con centro en el origen con
radio inicial de 2 cm y un incremento de 2 cm hasta un radio maximo de 30 cm
donde se realiz0 el deposito de energia, se utilizo el cédigo MCNPX para desarrollar
la comparacion y validacion del cédigo, donde se simularon las mismas condiciones
iniciales descritas en el codigo desarrollado y se realizé la comparacion de la
energia depositada por fotdn, en una segunda validacion se compar6 los datos de
la fraccion de energia depositada en una geometria esférica para una energia de
140 keV publicada por Furhang EE y colaboradores [35].

Nucleo del codigo de transporte de fotones ionizantes

El cédigo de transporte de fotones ionizantes se desarroll6 en C++ en el editor
DevC++ en su Ultima version, para la realizaciéon del codigo se necesitaron valores
iniciales que el usuario debe de introducir, una vez declaradas las pagqueterias
necesarias en C++ se requiere de la siguiente informacién:

e Energia de los fotones: es la energia inicial con la cual los fotones deben de
ser emitidos desde la fuente puntual, esta emisidon es isotrdpica y tiene un
rango de energia de 1 keV a 6000 KeV.

e Posicion de emision: son las coordenadas de lanzamiento inicial de los
fotones ionizantes, puede ser centrada en los ejes coordenados po (0,0,0) 0
distribuida uniformemente en una geometria especifica, para la validacién se
considera el primer caso.
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e Energia de corte inferior: es la energia final hasta la cual se seguira el
recorrido del foton en caso de que este Ultimo no haya depositado

previamente toda su energia.

e Numero de historias que se simularan: repeticiones que se haran del
programa, cada historia representa un foton, este se ira siguiendo hasta que
deposite toda su energia en el medio o se finalice en la energia de corte

inferior.

e Geometria: el nucleo del cédigo se desarroll6 en un medio semi-infinito de
agua, para la realizacion de la validacion se definié una geometria esférica
donde se realiz6 el depdsito de la energia por fotdn y la fraccién de energia

depositada en el medio homogéneo.

El funcionamiento del nicleo base del programa de simulacion de fotones ionizantes

se describe en el diagrama de flujo de la figura 9.

Inicioh__

transporte -

Lanzamiento del

A i

foton

Distancia recorrida

Calculo del
angulo By @
(define la nueva

direccion)

Efecto
=

G

Calculo del in del transporte
angulo 9, p y E' (Energia
(define la nueva depaositada en

direccion y (x,v,2))

energia

depositada)

]

in del transporte
(Energia

depaositada en

(xv.2))

Figura 9: Diagrama de flujo del nicleo del programa de transporte de radiacion
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Una vez que se introdujeron las condiciones iniciales del transporte de radiacion
ionizante en la figura 9 se observa el proceso que seguira el fotobn a seguir, se
calcula la distancia que este recorrié antes de interaccionar, una vez obtenido este
dato se determind el tipo de interaccion que se efectué donde si es por causa del
efecto Rayleigh o Compton se calcul6 la nueva posicién a donde se dirigio el fotdn,
asi como la energia que depdésito y con la que se quedo si fue por efecto Compton,
de nuevo se lanza el mismo fotdén determinando la distancia que recorrié hasta su
nueva posicion de interaccion donde nuevamente se calcul6 el efecto con el que
interacciona, si el foton inicial o el foton que se sigue previamente una interaccién
del tipo Rayleigh o Compton interacciono por el efecto Fotoeléctrico y Produccién
de Pares como se observa en el diagrama, se deposita toda su energia en esa
posicion y se lanz6 un fotén nuevo, este procedimiento se repite hasta la extincion
del foton para el ndmero total de historias que se determinaron en las condiciones
iniciales.

Generador de numeros aleatorios

En la simulacion con la metodologia de Monte Carlo es muy importante la
generacion correcta de numeros aleatorios uniformemente distribuidos en un
intervalo, esto quiere decir que los numeros deben de tener la misma probabilidad
de ocurrencia, en C++ existen muchos generadores de nameros aleatorios entre
ellos esta la funcién rand dada la siguiente instruccion [49,50]:

i=rand ();

Esta funcién genera un numero de tipo entero entre los valores de 0 y RAND _MAX
gue es una constante simbdlica definida en el encabezado <cstdlib>. Este valor esta
alrededor de 1 a 32767 - 32768 dependiendo del tipo de compilador que se use,
pero esta funcién no genera 100% numeros aleatorios sino que genera nimeros
pseudoaleatorios con el problema de que si se llama repetidas veces la funcion rand
se repiten las secuencias de nimeros generadas lo cual para la implementacion de
la metodologia MC no es util pues se deben tener nimeros aleatorios diferentes y
uniformemente distribuidos en un intervalo establecido, la solucién al problema de
rand se obtiene al randomizar mediante la funcién srand, que basicamente lo que
hace esta nueva funcion es depurar y condicionar para que se produzca una serie
de numeros pseudoaleatorios diferentes cada vez que se ejecute el programa, esto
se logra introduciendo una semilla para lo cual se utilizaron el siguiente comando
[49,50]:

e srand(time(NULL));

Con esta linea se puede randomizar sin introducir una semilla diferente cada vez
pues lo que realiza en la computadora es leer su reloj para obtener el valor de la
semilla [49,50].
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Donde un buen generador de nimeros aleatorios debe de cumplir las siguientes
condiciones [51]:

e Distribucion de nimeros uniforme en el intervalo de [0,1].

e Los numeros generados son independientes dentro de la serie generada.

e El ciclo del generador debera ser lo mas grande posible, debido a que si se
repite un nimero debe de ser después de la generacién de un gran namero
de numeros aleatorios previos.

e El generador debe ocupar poco espacio en la memoria y debera de ser lo
mas rapido posible.

Se valido la uniformidad del generador utilizado en este trabajo, para comprobar su
aleatoriedad.

Inicio de transporte y lanzamiento del foton

Dado el valor de la posicion po(0,0,0) y energia inicial, se generaran tres nimeros
aleatorios uniformemente distribuidos €1, &2, ¢3 en el intervalo de [0,1] para obtener
la posicion de la emision isotropica inicial de los fotones ionizantes, esta distribucion
considera los ejes negativos y positivos por lo cual se expande el intervalo de [0,1]
a [-1,1] con la funcién para el eje x:

x = (2D -1 +x (30)

Con &1 el numero aleatorio en el intervalo de [0,1] distribuido uniformemente a este
se le suma Xo que es la posicidn inicial de emision para el caso de que la fuente
puntual este centro de los ejes su valor es de 0, lo mismo se hace para el eje vy, z:

y=02(&) -1 +y (30)
z=(2(5)— 1+ 2z (30)

Con estos tres valores se calcul6 la magnitud del vector que forman; para determinar
los valores de los angulos que forman en cada eje coordenado se calcul6 el valor
de los cosenos directores, renombrados como:

e |paraelejex
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=X (31)
d
e mparaelejey
=2 (31)
d
e nparaelejez
=2 (32)

Donde d es la magnitud del vector de la emision isotrépica (figura 10), la suma de
los cuadrados de los cosenos directores es igual a 1.

Figura 10: Cosenos directores del vector de emision isotropica de los fotones
ionizantes

Con el valor del coseno director n del eje z se calculo el valor del &ngulo azimutal y
polar iniciales con la ecuacién 33 y 34:

angulo azimutal = acos(n) (33)

angulo polar = acos(1/sin(azimutal) (34)

39



Coeficiente méasico de atenuacion, coeficiente de atenuacion lineal y distancia
recorrida de fotén

Se utilizé la base de datos del XCOM NIST para obtener la seccion eficaz de cada
tipo de interaccidn de la radiacion con la materia, asi como el coeficiente masico de
atenuacion, para ello a los datos obtenidos se les ajustaron funciones que describen
su comportamiento, el método de ajuste de funciones lo que busca es una funciéon
matematica T = f(t) que con criterios caracteristicos se ajuste lo mas posible a todos
los valores de la serie [52]; debido a que no existio una sola funcién que describa el
comportamiento completo de cada efecto en el rango de energia de 1 a 6000 keV
se dividio el rango completo en varios subintervalos y a cada uno de ellos se le
ajusto la funcién que describi6 mejor su comportamiento, este procedimiento se
realiz6 para cada efecto de interaccion de la radiacion con la materia.

Para realizar un correcto método de ajuste se realizaron los siguientes pasos [52]:

e Eleccion de la funcién analitica de ajuste.
e Determinacion de los pardmetros de la funcion de ajuste.
e Contraste de la bondad del ajuste.

Donde la bondad del ajuste se refiere a los parametros de error del ajuste, mientras
este error sea lo menor posible el ajuste propuesto sera mejor [52], las funciones
obtenidas se introdujeron al nucleo del cédigo cuya variable esta determinada por
la energia del foton.

El coeficiente masico de atenuacion total (W/p)r esta determinado por la suma de los
coeficientes de atenuacion masicos de cada efecto:

©,- @), e

T Rayleigh Fotoeléctrico Compton P P. nucleo P. electréon

El coeficiente de atenuacion lineal total se determiné por la siguiente ecuacion:
U 36
Hr = <—> *p (36)

Por lo cual la probabilidad de interaccion de cada proceso esta determinada por las
siguientes ecuaciones:

e Probabilidad del efecto Rayleigh
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K
(p)Rayleigh

Prob.grayicigh = (E) (37)
P/ r

e Probabilidad del Efecto Fotoeléctrico

(5)

Fotoeléctrico

(5) >

Prob.gotoetéctrico =

P/t

e Probabilidad de Compton

(5)

Compton

PTOb-Compton = T (39)
P/ r
e Probabilidad del Produccién de Pares en el Nucleo
Hu
(p)P. nucleo
PrOb-P. nicleo — ('u—) (40)
P/
e Probabilidad de Produccién de Pares en los Electrones
U
(p)P. electréon
PrOb-P. electréon = T (41)

P’y

Una vez calculado el coeficiente lineal de atenuacion total se genera un nimero

aleatorio uniformemente distribuido “¢” para el calculo del camino libre medio “s
que recorre el foton mediante la ecuacion 17:

@
Ur
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Con los valores de la posicion inicial o anterior, la direccion hacia donde se movié
el foton (cosenos directores) y la distancia que recorrio el fotén se calcula las nuevas
coordenadas de interaccion en la ecuacion 42:

X=xg+1l*s
y=Yot+tmx*s (42)

Z=Zy+n*s

Donde X, y, z es la posicion de interaccion en los ejes coordenados, Xo, Yo, Zo
representan la posicion inicial o anterior de interaccion del fotén, I, m, n son los
cosenos directores en los ejes y s es la distancia que recorre el foton.

Tipo de interaccién

El tipo de efecto con el que interacciona el fotén se calcul6 con las probabilidades
de cada efecto descritas en las ecuaciones 37 a 41, a las cuales se le asigné un
intervalo que representa la probabilidad de que ocurra ese efecto como se observa
en la figura 11, la suma total de las probabilidades de todos los efectos es igual a 1.

Intervalo Intervalo

1 3 Intervalo 4
Prob. Prob. F:;;:;{EE
Rayleigh Compton
| | | | | |

1 1

Intervalo 2 Intervalo 4 L
Prob. Prob. P. P.
Fotoeléctrico Nucleo

Figura 11: Probabilidad de ocurrencia de la interaccién de la radiacion con la materia

Después de haber construido los intervalos para cada efecto, se genera un numero
aleatorio uniformemente distribuido en el intervalo de [0,1] y se compara este
namero con el valor de los diferentes intervalos construidos, al intervalo que
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pertenezca el numero aleatorio es el efecto por el cual el foton interacciono en ese

punto.

Interaccion efecto Rayleigh

Cuando el foton interacciono por este efecto no se pierde energia y solamente se
calculd la nueva direccion hacia donde se dispersa el fotén, ya que el diametro de
la molécula de agua es mucho menor que la longitud de onda de los fotones gamma,
el fotdon dispersado va mayormente hacia enfrente, el muestreo de este efecto se
realiza mediante la seccion eficaz de Thompson descrita en la ecuacién 2, el
muestreo de este efecto se observa en la figura 12, donde se genera un niumero
aleatorio uniformemente distribuido en el intervalo de [0,1], con él se calcul6 el
angulo polar, una vez determinado el angulo polar se calcula la funcion de peso
establecida por la seccion eficaz de Thompson, si esta cumple la condicién de que
es menor que la multiplicacién de 2 por el nimero aleatorio inicialmente generado
se acepta el angulo polar calculado, en caso contrario se repite el procedimiento.

Numero a

leatorio &

L

r

Angulo polar
0 = acos(1-2*f)

L

r

Funcion de peso:
— 2
WRH_\J.{BEQH =1+ cos a

Si

L

r

*
WR&yEe:’gh <2 ‘f

v

No

F

Finaliza

Figura 12: Muestreo del efecto Rayleigh
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El angulo azimutal debe de ser igual o0 menor que el angulo polar generado para
que la dispersion que representa este efecto sea pequefia por ende el angulo
azimutal se calcul6 con la siguiente ecuacion:

Y = (2 * & azimutal — 1) * 6 (43)

Donde ¢ es el angulo azimutal, §azimutat €S UNn nUmero aleatorio uniformemente
distribuido generado para el angulo azimutal y 8 es el angulo polar aceptado
previamente. Determinados estos dos angulos se calculé los nuevos cosenos
directores hacia donde se disperso el foton.

Interaccion efecto Fotoeléctrico

Si la interaccion fue de debido al efecto fotoeléctrico, el foton deposita toda su
energia en ese punto:

Energia depositada = Energia del foton (44)

El foton es absorbido, por lo cual el seguimiento para ese foton (historia) termina en
ese punto y se procedi6é a lanzar otro nuevo fotén o a terminar con la simulacién.

Interaccion Efecto Compton

Si el foton interacciona a través del efecto Compton, este deposita parte de su
energia a un electrén y sale dispersado de su trayectoria inicial, este muestreo se
realizé a través de dos metodologias diferentes.

Método Kahn

Este método brinda un muestreo del angulo polar generado en la dispersion
Compton, con él se le da solucién a la ecuacion de KN descrita en el marco teorico,
el muestreo sigue el algoritmo representado en el diagrama de la figura 13, donde
se generan 3 numeros aleatorios y1, y2, y3 con y2 calculo la variable n, después se
comparo si el numero aleatorio y1 es menor o igual a la variable calculada T:

e Si se cumple esta condicion se calcula la funcion de peso w conforme a la
figura 13 y esta se usa para compararla con el numero aleatorio ys, de
satisfacer la nueva condicion para este nimero aleatorio, se calcula el angulo
polar como:

44



6 = acos(1 —n) (45)

Con ello se determina que la energia que pierde el fotén o’ es determinada
por la ecuacién 23, de no satisfacer la condicion para yz se volvieron a
generar 3 numeros aleatorios y se repite el proceso.

e Sino se cumple la condicién de que y1es menor o igual a la variable calculada
T, la variable de peso w se calcula como se describe en la figura 13, si se
sigue este camino ahora el angulo polar se calcul6 de la siguiente manera:

0 = acos(u) (46)

Donde u = 1 —(w-1/a) y a=huv/mec?, aceptado el valor se calcula la energia del
foton dispersado a’.

R=2a+l], 'l"=i
+8

Y T2 ¥ =27

w=0a-1+l

Figura 13: Muestreo del angulo polar Compton por medio del método de Kahn
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Aceptado el valor del angulo polar se calculé el &ngulo azimutal, este angulo tiene
una distribucion uniforme de 0 a 21T, por lo que se calcula con la siguiente ecuacion:

(46)

@ = 27 * $azimutal

Donde &azimutal €S UN nUmero uniformemente distribuido.

Método EGS

El diagrama que describe la solucidén de la ecuacion de KN propuesta por este
método para la obtencién del angulo polar debido al efecto Compton esta

representado en la figura 14.

Introducir |a energia incidente
del fotén hv

4
Calcular
hvg, &g, ay y @y

4
Generar 5 numeros
= aleatorios entre (0,1)
LT, T3Tyyrs

+

@ = (apragry

no

v

v g —
== @y ey e S
E=itg et " el hvg = (hvy + 1), -

S1

v
&' = max (r3.rq)

—>

™
I |
~
w

-—

e=¢g9+((1—¢g)e")

Calcular P
t(e)yg(e)

¥

no
::,Kr\“rr_u,r; < 9(5]’/7»,_, =
si
Figura 14: Muestreo del angulo polar Compton por medio del método de EGS
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Donde se necesita de los valores de hvo, £, a1 y az, de las ecuaciones 28 y 29
descritas en el marco teérico, se generaron 5 numeros aleatorios distribuidos
uniformemente (r1, rz, r3, ra, y rs) y se comparo si a1 > (a1 + o2)*ri:

e En caso afirmativo se calcula la variable £ y las funciones t(g) y g(¢), si el
valor de la funcidn g(&) es mayor a los valores de rs4, y rs se calculo el valor
del angulo polar 8 = acos (1-t), si g(€) es menor se generaron nuevamente
los 5 nimeros aleatorios iniciales y se repiti6 el procedimiento.

e Encaso negativo se comparo que la energia del foton incidente hvo = (hvo+1)
*r2, si se cumplié esta segunda condicion se calcul6 el valor de € y con él se
calculo el valor de &, este valor se utiliza para el calculo de las funciones t(g)
y g(€), si el valor de la funcién g(&) es mayor a los valores de rs, y rs se calculd
el valor del angulo polar 8 = acos (1-t), si g(g) es menor se generaron
nuevamente los 5 nimeros aleatorios iniciales y se repitio el procedimiento.

Interacciéon Produccion de Pares

La interaccion de produccion de pares tiene dos principales causas la primera de
ellas es la interaccion del fotén con el campo nuclear del atomo y la segunda es por
la interaccién con el campo de un electrén; en este proceso el foton deposita toda
Su energiay se convierte en un par electrén-positron, por lo tanto, si el foton deposito
toda su energia en este punto, se finalizo la historia y se lanzé un nuevo fotén o en
su defecto se termind con la simulacién si es el caso que sea la ultima historia a
simular.

Geometria

La geometria que se uso para el depdsito de energia por foton y la fraccion de
energia depositada fue de una esfera con un radio inicial de 2 cm y con incrementos
de 2 en 2 cm hasta un radio maximo de 30 cm, la fuente de emision isotrépica de
fotones se origind en el centro de la esfera (origen coordenado), y en cada
interaccion que ocurrid dentro de esta geometria se contabilizo para las dos
cantidades antes expresadas, un ejemplo de esto se observa en la figura 15 donde
la esfera de radio “r’ con tiene a la fuente emisora de radiacion gamma en el centro,
esta emitid un fotdn en direccidn isotropica, el fotdn interactué un determinado
namero de veces dentro de la esfera y dependiendo del tipo de efecto con el que
interactué deposito energia o solamente se disperso, si el fotén al ser emitido no
interactla ninguna vez dentro del volumen de interés este no contribuyo al conteo
de la energia por fotén y la fraccion de energia.
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Figura 15: Geometria esférica utilizada

Codigo MCNPX (primera validacion)

Se cre6 un input en MCNPX utilizando las mismas caracteristicas geométricas que
uso el cédigo desarrollado en este trabajo, esto para la realizacion de la
comparacién en la energia depositada por foton para ambos cddigos, cabe
mencionar que la metodologia que utiliza la simulacion del codigo MCNPX es de
historias condensadas y la desarrollada en este trabajo es evento-por-evento.

El input desarrollado en MCNPX establece las celdas utilizadas en la simulacion
como se observa en la figura 16, después de ello se establece la geometria a utilizar
en la parte denominada como superficie, donde se generan dos esferas
concéntricas, una de ellas es la geometria donde se realizé el deposito de energia
por foton y la segunda es la fuente puntual de emision de fotones monoenergéticos,
la segunda esfera tubo un radio de milésimas de cm (casi puntual), el material que
se definié en la primera la esfera donde se realiz6 el depésito de energia es agua y
la simulacién se realizé para un total de 1 x 107 historias.
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Figura 16: Input MCNPX
Fraccion de energia depositada (segunda validacion)

En la segunda validacion se realiz6 una comparacion con los datos proporcionados
en el estudio publicado por Furhang EE y colaboradores [35], donde se desarrolld
un cédigo de transporte de fotones y realizaron el calculo de la fraccion de energia
depositada, la geometria utilizada es la misma representada en la figura 15, una
esfera con radio inicial de 2 cm con incrementos de 2 cm hasta 30 cm, la energia
que se utilizé para la comparacion fue la de 140 keV correspondiente al radionuclido
del 49"Tc, adicionalmente se realizé la comparacion de la fraccion de energia
representada en la ecuacion 16 descrita por Attix [6] para una energia de 150 keV.
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Capitulo 5: Resultados y discusion

Uniformidad del generador de numeros aleatorios

Se comprobd la uniformidad del generador srand, para ello se disefié un programa
gue conto la frecuencia con la que se generan los numeros pseudoaleatorios en el
intervalo de [0, 1], para ello se dividio el intervalo de [0,1] en 50 subintervalos y se
contabilizo la frecuencia con que cada numero que se generara cae en cada
subintervalo. La semilla que se puede generar para la funcion srand es de 1 hasta
32768 por lo que se verifico con el valor de la raiz de 10000 obteniendo una gréafica
como la que se muestra en la figura 17.

\ - Frecuencia Normalizada
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Figura 17: Grafica de frecuencias del generador srand con raiz 10000

Como se observa en la figura 17 el generador no es uniforme para esta semilla,
pues a valores aproximadamente de 0.3 en el intervalo de [0,1] se presentd una
caida en la frecuencia de generacion de numeros pseudoaleatorios, lo cual
contribuye a un error en los célculos dosimétricos. Se verificaron varias semillas
para el generador srand obteniendo para la semilla de 32768 que es el numero
méaximo de numeros pseudoaleatorios que se pueden generar en el generador tiene
un comportamiento como se muestra en la figura 18, en la cual se observa con una
linea roja el valor normalizado de 1y los puntos de color negro son las frecuencias,
con esta semilla se obtuvo una desviacion estandar menor al 1%, por lo que se
concluye que la funcién srand tiene una mejor distribucién con la semilla 32768 en
el intervalo de [0,1].
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Figura 18: Grafica de frecuencias del generador srand con raiz 32768

Coeficiente masico de atenuacion

El coeficiente masico de atenuacion para los efectos Rayleigh, Compton,
Fotoeléctrico y Produccion de Pares, se determiné a través de los datos que ofrece
la pagina NIST XCOM, en esta base de datos se encuentran datos del coeficiente
masico de atenuacién para atomos, moléculas y compuestos; para este trabajo se
tomd en cuenta los coeficientes masicos para la molécula del agua H20, debido a
gue este representa un comportamiento complejo a través del rango de energia de
1 a 6000 keV como se observa en la figura 19 donde se representa el coeficiente
masico de atenuacién Compton y no existe una funcion que se le ajuste a todos los
puntos, se realizo la division en dos 0 mas intervalos de energia de modo que se le
ajustara una o varias funciones por lo cual el coeficiente de determinacion R? fue de
0.999 o lo mas cercano a 1 como se observa en la figura 20.

0.20

0.18
1 E. Compton (cm”2/g)

0.16

0.14 -

0.12

0.10

0.08
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Energia del foton (MeV)

Figura 19: Seccién eficaz Compton con energias de 1 keV a 6000 keV
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En la figura 20 se observa el ajuste que se realizo a los datos del coeficiente masico
de atenuacién para el efecto fotoeléctrico de un intervalo de energia de 300 keV a
500 keV, este procedimiento se repitio para el rango de energia de 1 a 6000 keV
para los diferentes procesos de interaccion de la radiacién con la materia.

Seccion eficaz

0.00009 - Efecto Fotoelectrico Ajuste

]
000008 ¢

AN Adj. R-Squar 0.99971
0.00007 4 o
“a y = 0.00172%exp(-x/0.09357)
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o
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0.00005 o 3
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0.00004 4 5

0.00003 4 %a,
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0.00002 - i R |

0.00001

. . . .
030 035 040 0.45 050
Energia del foton MeV

Figura 20: Seccion eficaz del efecto fotoeléctrico de un intervalo de energia de 300 keV a
500 keV

Comparacion de la energia depositada por foton del c6digo desarrollado vs
MCNPX

En la primera validacion del codigo de radiacion ionizante se realiz6 mediante la
comparacion de la energia depositada por fotén contra el cédigo MCNPX en el cual
se simulo una geometria esférica con los radios de 2, 4, 6, 8, 10, 12, 14, 16, 18, 20,
22, 24, 26 y 30 cm para las energias de fotones monoenergéticos de 50, 100, 140,
392, 511, 1173, 2000 y 5000 keV.

Comparaciéon del muestro del angulo polar del efecto Compton por la
metodologia Kahn y EGS

Como ya se menciond en el marco tedrico y la metodologia descrita en este proyecto
la dispersion por efecto Compton es de suma importancia, por ende, un buen
muestreo en el angulo polar y azimutal del foton dispersado por este efecto es
fundamental.

Para comparar dicho las diferencias que existen entre ambas metodologias de
muestreo del angulo polar (Kahn y EGS) se realiz6 la comparacion de la energia
depositada por foton para ambos métodos versus el input desarrollado en MCNPX,
obteniendo la grafica de la figura 21 donde al comparar la diferencia que existe entre
codigos, se establecidé que el que representa una diferencia menor contra el input
del MCNPX es el cédigo desarrollado con la metodologia EGS para el muestreo del
angulo polar debido al efecto Compton, esta diferencia oscila entre el 3 y el 12%,
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esta medida contrasta con la reportada por el codigo con la metodologia de Kahn
donde se muestran diferencias de hasta el 43% en la comparacién contra el codigo
MCNPX.

Energia depositada por foton en una esfera
con un foton de energia de 140 keV

120 - . =3
- Nuevo codigo (metodo EGS)
S 110+ | ——MCNPX
£ 100 4 Nuevo codigo (metodo Kahn)
= _
3 90 +
5
e 704
£ ]
Q 60
L |
< 50+
§ 40 _ Nuevq codigo (EGS) vs MCNPX
) ] Max dif.= 12 %
T 30 Min dif. = 3.7 %
~% 1 Nuevo codigo (Kahn) vs MCNPX
e 20 Max dif. = 43 %
c i in dif. = 9
S 104 Min dif. = 28.07 %
O e e A s e B B S e !
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24 26 28 30

Radio de la esfera (cm)

Figura 21: Comparacion de energia depositada por fotones de 140 keV

Por lo cual los demas resultados que se presentaron del codigo se desarrollaron
con el método EGS para el muestro del angulo polar en el efecto Compton.

Cddigo desarrollado vs MCNPX (primera validacion)

De la figura 22 a la 28 se presentan los datos obtenidos al comparar el deposito de
energia por foton del cédigo desarrollado vs MCNPX, donde las diferencias oscilan
entre el 0.5% y el 13%, como se ve en todas las graficas ambos codigos tienen el
mismo comportamiento cuando se aumenta el radio de la geometria esférica, el
error calculado en el codigo desarrollado es menor al 1% y este error se le atribuye
al generador de nimeros aleatorios.

En la figura 22 correspondiente a un foton de energia de 50 keV se tiene una
diferencia entre codigos minima de 0.5% y maxima del 10%.
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Deposito de energia en una geometria esferica con un
50 foton de 50 keV de energia
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Figura 22: Deposito de energia por foton de 50 keV entre el codigo desarrollado vs
MCNPX

La diferencia maxima entre cédigos mostrada en la figura 23 es del 9% y la minima
diferencia representa el 5%, en todas las graficas de las figuras 22 a la 28 se
muestra como la diferencia minima existe en los radios mas pequeiios, teniendo los
maximos entre los radios de la esfera del 10 a 20 cm, en algunos casos
disminuyendo ese error mientras se aumenta el radio de la geometria esferica.
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Figura 23: Deposito de energia por foton de 100 keV entre el cddigo desarrollado vs
MCNPX
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Deposito de energia en una geometria esferica con un

foton de 392 keV de energia
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Figura 24: Deposito de energia por fotén de 392 keV entre el cddigo desarrollado
vs MCNPX

Deposito de Energia en una Geometria Esferica
400 4 con un foton de energia de 511 keV
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Figura 25: Deposito de energia por foton de 511 keV entre el cédigo desarrollado
vs MCNPX
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Figura 26: Deposito de energia por fotén de 511 keV entre el cédigo desarrollado
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Figura 27: Deposito de energia por fotén de 2000 keV entre el cédigo desarrollado

vs MCNPX
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Deposito de Energia en una Geometria Esferica
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Figura 28: Deposito de energia por foton de 5000 keV entre el codigo desarrollado vs
MCNPX

En estas figuras se observa que el cédigo desarrollado deposita mayor energia que
el codigo MCNPX esto se debe a las diferencias en los métodos de simulacion de
evento-por-evento y el de historias condensadas, asi mismo como efectos de
retrodispersion que existen, ademas de que el codigo que se desarrollé solo sigue
las interacciones y el depdésito de energia que se da a través de radiacién ionizante
pero no realiza el seguimiento sucesivo de las particulas cargadas que se generan.

Fraccidon de energia depositada (segunda validacion)

Se realizé una segunda validacion del codigo de radiacion ionizante, se tomo en
consideracion la fraccion de energia depositada en un medio, las condiciones
iniciales fueron las mismas (fuente de emision isotrépica en el centro del sistema) y
la comparacién en una geometria esférica a la cual se le iba variando su radio de 2
en 2 hasta un radio maximo de 30 cm.

En la figura 29 se observa la comparacion del cédigo desarrollado en este proyecto
contra el cédigo propuesto por Eli E. Furhang, donde las diferencias que se
presentan entre codigos son del 0.12% hasta el 10%, observamos como el
comportamiento para ambos cédigos es el mismo.
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Figura 29: Fraccion de energia depositada por foton de 140 keV entre el codigo
desarrollado vs el codigo de Eli E. Furhang

Adicionalmente se comparo la fraccién de energia que se describe en la ecuacion
16 propuesta por Attix [6] donde se ve que existe una diferencia de hasta el 40%
para un fotén de energia de 150 keV, por lo que se concluye que el muestreo que
realiza esta ecuacién para energias bajas es incorrecto.
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Figura 30: Fraccion de energia depositada por foton (AF) de 150 keV entre el
codigo desarrollado vs la ecuacién del AF propuesta en [6]
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Capitulo 6: Conclusiones

e El ajuste de las secciones eficaces se dividio en varios intervalos de energia
siempre con el coeficiente de determinacion R? igual a 0.999 o lo mas
cercano a 1.

e Las discrepancias dosimétricas que existen en el deposito de energia por
fotdn y la fraccion de energia se atribuyen a la metodologia de transporte de
radiacion.

e Ladiferencia porcentual en la comparacion entre codigos va del 0.12 % al 13
%, dependiendo de las energias de emisién del fotdn por lo cual de acuerdo
a lo reportado en otro articulo [Champion, 2013] el cédigo es confiable.

e Al permitir la discriminacién entre fotones primarios y secundarios este cédigo
se podré usar en imagenologia, corrigiendo o reconstruyendo imagenes de
rayos X o rayos gamma.

e El cddigo desarrollado permite seguir el fotdbn durante toda trayectoria,
calcular la energia transferida por los fotones a un medio de agua.

e En el codigo desarrollado se podra modificarse: la geometria, definir varios
medios, energia y direcciones de emision, etc.
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Abstract

Purpuse: The aim of this work was to develop a Monte Carlo code for ionizing photon transport in
water with the track structure technique, that allows to discriminate primary and secondary photons,
to calculate energy deposited and to know interaction coordinates. Methods: C++ programming
language was used. Compton scattering is the most frequent, so it is important to make an adequate
sampling of the polar and azimuthal angles: two sampling methods were applied: Kahn and EGS.
Water spheres centered at the origin with an initial radius of 2 cm and an increase of 2 cm were used,
up to 30 cm. isotropic point source was placed at (0, 0, 0) and using 50, 100, 140, 392, 511, 1173,
2000 y 5000 keV. Results: It was determined that the best sampling method for the polar angle
generation in the Compton scattering was the EGS method. Energy deposited was compared with
MCNPX 2.6 and results from literature. Conclusions: Quantities computed with new code are
according to data reported, so the new code is reliable for photon transport in water using track
structure method, this will allow to code become a useful tool in the areas of radiation dosimetry and
imaging.

1. Introduction

Cancer is one of the leading causes of human deaths worldwide. Only in 2012, 8.2
million deaths were attributed to cancer worldwide [1], which has been increasing
year after year, this pathology can be treated in different ways depending on the
stage; with surgery, radiotherapy, chemotherapy, immunotherapy, targeted
radiotherapy and stem cell transplantation [2,3,4], with high probability for
eradication of pathology if it is treated in early stages [2].

Radiodiagnosis and radiation treatment, in each of their areas such as imaging,
radiotherapy and nuclear medicine require precise calculations about the energy
deposited and scattering of the ionizing radiation used. In health care applications,
it is required to know the penetration and amount of energy deposited in the
biological tissue irradiated by ionizing photons [5, 6, 7], these parameters are
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function of the photon interaction processes with matter, which can be analyzed
experimentally or by Monte Carlo simulation (MCS) [8,9]. In the MCS case, there are
some general-purpose codes for transporting ionizing radiation as PENELOPE,
MCNP, Geant4, EGS, etc. [10-14], each of them with characteristics slightly different
from each other, these codes are continuously improving due to current needs.
However, in the radiation treatment to solve specific problems in optimal way,
different codes are developed all time [15-18]. lonizing radiation transport by Monte
Carlo simulation consists of solving a macroscopic problem through the simulation
of its microscopic interactions [8], with this method it is possible to perform the
ionizing radiation transport by two ways: condensed histories method [19] or track
structure technique [20]. The first, which is implemented in most existing simulation
codes [10-14], consists of using pre-simulated trajectories and averaged quantities
to decrease the calculation time, which is very useful in clinical applications. The
second, consists of modeling the entire trajectory of the particle, interaction by
interaction considering all physical processes involved in its displacement through
medium, the nature of this technique makes it more accurate but it consumes more
computing time than condensed histories method [20]. The physical interactions
involved in photon transport, depend on its energy and the medium where they are
diffusing [5]. In general, the following effects are considered: Rayleigh, Compton,
Photoelectric and Pair Production [4, 5, 6, 7, 19]. According to literature, the
Compton scattering has a special interest since several studies have reported
different sampling methods for polar and azimuthal angles [21,22,23], due to the fact
that Compton effect has higher frequency than the other effects, so a wrong
sampling of the polar and azimuthal angles leads to an inaccurate dosimetric
calculation or a reconstructed image with poor quality [24, 25].

Therefore, the objective of this work is to develop a Monte Carlo code for ionizing
photon transport in water with the track structure technique, that allows to
discriminate primary and secondary photons, to calculate energy deposited and to
know interaction coordinates, this will allow to code become a useful tool in the areas
of radiation dosimetry, microdosimetry, nuclear medicine and imaging.

2. Methods

C++ programming language was used to develop the present code, the Monte Carlo
technique was applied, this technique is based on the random numbers generation
with uniform distribution in an interval to represent some random physical process.
srand generator was used to generate random numbers between 0 and 1 [26,27],
uniform distribution was verified. Energy deposited and scattering were calculated
using non-uniform and uniform distributions, and the percentage differences were
obtained.
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lonizing photon transport was performed according to the methodology shown in
figure 1,

[ Simulation start J

[ Photon emission 1

i New photon |
L direction
[ Mean free path W — Rayleigh I 3
L f New photon

direction and energy
deposited

. 1 — | Compton effect
Interaction type ‘
Photoelectric
—>
effect
L. | Pair production

Fig. 1: lonizing photon transport process.

Initial photon energy could be from 1 keV to 6000 keV. For H20, the partial cross
sections corresponding to Rayleigh, Compton, photoelectric and pair production
effects were obtained from the NIST XCOM database [28], data were fitted to one
or more functions with the condition that the determination coefficient (R?) was 0.999
or closer to 1, the code used these functions to calculate the partial cross sections
to determine the probability and interaction type, as well as the total interaction cross
section (u7). The mean free path was computed with equation 1,

1
d = ——1log($) (D
KUt

Where & is a random number in (O, 1).

In photon absorption case caused by photoelectric and pair production effects, the
transport is terminated, saving the interaction coordinates (x;, y;, z;) and the energy
deposited (e;), then the next photon is launched.

For Rayleigh scattering, polar and azimuthal angles were calculated with equations
2 and 3.

polar = acos(1 — 2 *x random1) (2)

azimutal = (2 * random2 — 1) * polar 3)
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Where random1 and random?2 are random numbers uniformly distributed in (0, 1),
0 < polar < m and azimuthal angle were constrained to be less or equal than polar.

Compton scattering is the most frequent among the above-mentioned effects, so it
is important to make an adequate sampling of the polar and azimuthal angles, for
the above, two sampling methods were applied: Kahn and EGS [21, 22, 23], to
determine which is the best, since the energy deposited by Compton effect is a
function dependent on polar angle, its effect is observed in the energy deposited in
a target volume irradiated with ionizing photons.

Two validations were performed with the same geometry, calculating different
quantities, water spheres centered at the origin with an initial radius of 2 cm and an
increase of 2 cm were used, up to a maximum radius of 30 cm. For first validation,
Khan and EGS sampling methods were implemented in the new code to compute
polar angle, isotropic point source was placed at (0, 0, 0) and using 50, 100, 140,
392, 511, 1173, 2000 y 5000 keV as initial photon energy to compute the energy
deposited per photon inside each sphere, this quantity was compared with that
obtained with MCNPX 2.6 under same conditions.

For second validation, the energy fraction deposited in each sphere was obtained
and the results were compared with: a) those reported by Eli E. Furhang et. al [29]
using 140 keV photon energy, b) those approximated by equation 4, reported in Attix
[5] for 150 keV photon energy,

AFg,y = 1 — e Hen™ (4)
Where u,,, is the energy absorption coefficient [5].

5 replications were used to compute the standard deviation.

3. Results and discussion

Random number generator could present non-uniform distributions in (0, 1)
dependent on its denominator, as shown in Figure 2, this was corrected until uniform
distributions were obtained. Non-uniform distribution could produce percentage
differences as large as 20% for primary photon transmission and 25% for energy
deposition, in a water sphere with a 140 keV point source placed in its center, initial
radius of 2 cm and an increase of 2 cm were used, up to a maximum radius of 30
cm.
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Fig. 2: Non-uniform vs uniform distributions of the random generator

For each interaction process, the cross sections obtained from the NIST XCOM
database were divided into several energy intervals, each fitted functions had a
determination coefficient (R?) of 0.999 or closer to 1, this procedure was replicated
for the entire range from 1 to 6000 keV, for all types of interaction.

It was verified that the amount of energy deposited to the medium under the
photoelectric and pair production effects was correct according to remaining energy
of photon, as well as the correct generation of the interaction coordinates.

It was determined that the best sampling method for the polar angle generation in
the Compton scattering was the EGS method, since comparing the energy deposited
by photons calculated with the new code against that obtained with MCNPX 2.6
code, this quantity was more similar than Kahn methods, as shown in Figure 3, 1e7
histories were run and a maximum difference of 12% was obtained for the radius of
8 cm, this results are acceptable according to the results shown in Champion C. et
al. [30] where the differences can be up to 25% comparing different codes, even the
behavior of the energy deposited as a function of radius is similar for both codes.

Worth mentioning that maximum difference for the Kahn method was 43% for the
radius of 2 cm as shown in Figure 3.
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Fig. 3: Energy deposited by 140 keV photons inside a water sphere.
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This shows the importance of a correct sampling of the polar angle in the Compton
scattering since this is the interaction with greater probability of occurrence. Also,
the energy deposited in each Compton interaction depends on that angle, which
determines the accuracy of the calculation of the energy deposited in a volume of
interest.

For first validation, photon energy deposition for different energies were obtained
with the new code including EGS method, under the geometry mentioned, the above
was also performed with MCNPX 2.6, their differences in the range of 1 to 6000 keV
are shown in Table 1.

Worth mentioning that for the new code the standard deviation in all cases were less

than 1%.
Table 1: Energy deposited comparison between new code vs MCNPX 2.6.
Photon energy (keV)
Radius 50 keV 100 keV 140 keV (*MTc) 392 keV

New Dif. New Dif. New Dif. New Dif.

Code MCNP % Code MCNP % Code MCNP % Code MCNP %
2 5.23 4.81 8.14 5.85 5.41 7.52 8.41 7.82 7.00 26.83 25.33 | 5.58
4 11.79 10.60 | 10.07 13.02 1151 | 11.62 17.99 16.15 | 10.25 53.78 50.18 | 6.69
6 18.61 16.86 9.35 21.11 18.28 | 13.43 28.39 2494 | 12.13 80.51 74.40 | 7.58
8 24.96 22.99 7.88 29.67 25.65 | 13.54 39.21 34.17 | 12.85 106.79 98.03 | 8.20
10 30.51 28.56 6.39 38.25 33.39 | 12.70 50.05 43.72 | 12.63 132.33 120.97 | 8.58
12 35.13 33.34 5.08 46.55 41.21 | 11.46 60.62 53.39 [ 11.92 156.84 143.22 | 8.68
14 38.84 | 37.27 | 4.03 | 5430 | 48.83 | 10.06 70.66 | 62.94 | 10.93 | 180.09 | 164.75 | 8.51
16 41.72 40.41 3.14 61.38 56.02 8.72 80.01 72.16 9.80 202.01 185.39 | 8.22
18 43.95 42.86 2.47 67.67 62.62 7.45 88.52 80.83 8.68 222.40 205.00 | 7.82
20 45.62 44.74 1.93 73.19 68.55 6.32 96.17 88.85 7.61 241.28 223.49 | 7.37
22 46.86 46.15 1.51 77.97 73.77 5.37 102.97 96.13 6.64 258.63 240.86 | 6.87
24 4776 | 4720 | 116 | 82.01 | 7830 | 452 | 108.91 | 102.64 | 576 | 274.44 | 257.00 | 6.35
26 48.41 47.98 0.88 85.40 82.17 3.78 114.06 | 108.39 4.96 288.68 271.84 | 5.83
28 48.88 48.55 0.67 88.23 85.44 3.16 118.48 | 113.43 4.25 301.52 285.46 | 5.32
30 49.22 48.96 0.51 90.57 88.18 2.63 122.24 | 117.78 3.64 313.07 297.85 | 4.85

511 keV 1173 keV 2000 keV 5000 keV

Radius New Dif. New Dif. New Dif. New Dif.
Code MCNP % Code MCNP % Code MCNP % Code MCNP %
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2 34.91 33.11 5.14 71.70 68.91 3.88 105.73 | 102.02 3.51 198.51 188.33 | 5.12
4 69.36 65.29 5.87 | 141.14 | 13518 | 4.22 208.06 | 200.49 | 3.64 390.51 37155 | 4.85
6 103.24 96.45 6.58 | 208.21 | 198.97 4.43 306.80 | 295.68 3.62 577.20 549.77 | 4.75
8 136.29 | 126.56 7.13 | 272.92 | 260.16 4.67 402.41 | 387.10 3.80 757.48 723.18 | 4.52
10 168.10 | 155.63 7.41 | 334.71 | 318.80 4.75 494.29 | 475.10 3.88 930.97 891.92 | 4.19
12 198.79 | 183.65 7.61 | 394.15 | 374.97 4.86 582.21 | 559.69 3.86 | 1101.13 | 1055.50 | 4.14
14 227.81 | 210.54 7.57 | 450.94 | 428.71 4.93 667.34 | 641.16 3.92 | 1264.86 | 1213.86 | 4.03
16 255.21 | 236.31 7.40 | 504.92 | 479.95 4.94 748.16 | 719.21 3.87 | 1421.86 | 1367.84 | 3.79
18 280.75 | 260.79 7.10 | 555.98 | 528.87 4.87 825.58 | 794.08 3.81 | 1574.80 | 1516.78 | 3.68
20 304.57 | 283.90 6.78 | 604.23 | 575.35 4.78 899.24 | 865.68 3.73 | 1721.75 | 1661.00 | 3.52
22 326.44 | 305.56 6.39 | 649.53 | 619.48 4.62 969.13 | 933.91 3.63 | 1862.95 | 1801.13 | 3.31
24 | 346.60 | 325.84 5.98 | 692.18 | 661.16 4.48 | 1035.79 | 999.20 3.53 | 1999.70 | 1936.12 | 3.17
26 365.06 | 344.68 5.58 | 731.83 | 700.54 4.27 | 1098.98 | 1061.4 3.41 | 2131.66 | 2066.40 | 3.06
28 381.70 | 362.01 5.15 | 768.99 | 737.46 4.10 | 1158.69 | 1120.6 3.28 | 2259.05 | 2192.31 | 2.95
30 396.86 | 377.94 4.76 | 803.56 | 772.08 3.91 | 1215.27 | 1176.8 3.16 | 2380.47 | 2313.65 | 2.80

From data in Table 1, it can be verified that between new code vs MCNPX 2.6,
percentage differences are 13.5% maximum and 1% minimum. However, covering
the entire range from 1 to 6000 keV the energy deposition pattern as radium size
function is similar for both codes to any energy as shown in Table 1. It is worth noting
that when increase the emission energy, percentage differences between two codes
decreases.

In the second validation, the energy fraction was calculated with the new code,
comparing its quantities calculated with that reported by E. Furhang Eli et. al. [29]
under geometry described in the previous section. For 140 keV photons, maximum
difference of 10% was found for smaller spheres. However, this difference was
diminishing when radius was increasing, up to 0.12%, as shown in Figure 4 a).

Comparing the energy fraction lost by 150, 1000, 3000 and 5000 keV photons given
by equation 4 against new code, it is observed that the difference increases with the
radius of the sphere as shown in figure 4 b). However, the maximum difference
decreased when photon energy increased, from 30% to 9% for 150 and 5000 keV
respectively. Energy deposition presented a pattern as that shown in Figure 4-b for
the energies mentioned. Since in other databases the energy absorption coefficient
(Men) is almost equal to that reported in [5], maybe equation 4 does not make a
suitable approximation of the energy fraction lost by photons.
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Fig. 4: Absorbed energy fraction in water spheres.

Usually in small volumes there are always large dosimetric discrepancies, so
possibly these differences in small volumes are due to the transport methodology,
since the new code does it with event-by-event technique. Also, interaction cross
sections used in this work are the latest.

Based on the results shown, the new code developed in this work is reliable. This
code allow to follow the photon during its entire trajectory, to obtain the energy
transferred by photons to the medium and interaction coordinates.

This code become useful in imaging, due to it is able to discriminate between primary
and secondary photons, so itis possible correcting or reconstructing X-ray or gamma
ray images.

4. Conclusions

EGS is the best sampling method to obtain the polar angle and energy deposited in
the Compton interaction.

The new track structure Monte Carlo code perform photon transport in water and it
allows to obtain in each interaction: interaction type, energy transferred and
interaction coordinates for photons with energy from 1 to 6000 keV.

The new code developed in C++ language can be modified: source and target
geometry, photon energy and emission direction, etc., all parameters so that it
becomes a specific purpose code.

Quantities computed with new code are according to data reported, so the new code
is reliable for photon transport in water using track structure method.
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