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Resumo

Colisoes préton-nucleo sao estudadas em faixas de energia de interesse para aplicagoes
terapéuticas e reatores ADS (Accelerator Driven System). O processo de reagao é simulado
a luz de uma nova abordagem para as reac¢oes de “spallation”, onde a fase rapida da reagao,
a cascata intranuclear, é reformulada. Exploramos o efeito da massa efetiva durante a
evolucao temporal de todas as particulas envolvidas na reacao. Ao final da fase de cascata
é formado um nicleo residual quente, que se desexcita pela evaporagao de particulas em
competicdo com o processo de fissao, caracterizando a fase lenta da reagao, evaporagao
nuclear.

Neste trabalho, consideramos os canais provaveis cinematicamente de interacao nucleon-
nucleon na faixa de energia de interesse durante a fase cascata, onde os resultados obtidos
para cada histéria evolutiva constituem uma amostragem da dinamica do sistema, dentro
de um método de Monte Carlo. Na fase rapida, ocorre a emissao de particulas energéticas
a partir de um processo de pré-equilibrio do nicleo composto. Na fase lenta, o nicleo
residual se encontra em equilibrio térmico, as particulas evaporadas, em maior quanti-
dade, sao menos energéticas quando comparadas aquelas emitidas na fase de cascata.
Assim, particulas sdo emitidas em ambas fases. Ressaltamos que o processo de evapo-
racao compete com a fissao nuclear, produzindo ao final de toda reacao de spallation o
nucleo residual de evaporacao ou fragmentos de fissao.

Visando aplicacoes em protonterapia, uma simula¢ao computacional com base no Cé6-
digo de Monte Carlo MultiColisional (MCMC) é realizada para levarmos em conta a
interagao entre o feixe de prétons (50 — 250 MeV) e nicleos atomicos, que constituem o
tecido organico. A deposicao de energia leva a destruicao de regioes tumorais. Entretanto,
o efeito de producao de particulas secundarias dentro do plano de tratamento é pouco ex-
plorado. Neste sentido, tanto a modelagem do processo de reacao nuclear de spallation

como a propagacao das particulas produzidas no tecido sadio, que circunda a regiao tu-
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moral, deve ser discutidas e analisadas por serem elementos de extrema importancia para
subsidiar o plano de tratamento clinico. Fizemos simulagoes com os nticleos de massa
leve, carbono (C), nitrogénio (N), oxigénio (O) e nicleos de massa intermediaria, fésforo
(P) e céalcio (Ca). Os elementos, a pouco citado, sdo os mais frequentes na composi¢ao
do material organico. Além disso, consideramos a producao de particulas secundarias
da reacgdo p+Ti (préton+titanio) com o intuito de descrever um planejamento em que a
regiao inclui alguma proétese clinica.

Outra aplicagdo importante consiste utilizar as reagoes de spallation como fontes de
néutrons para reatores nucleares ADS. A proposta trazida por estes reatores é o reproces-
samento do lixo radioativo dos reatores convencionais. Sao reatores subcriticos acionados
por aceleradores de particulas de alta energia (~ 1 GeV ). Para reproduzir um cendrio
mais realista, a fase de evaporagao foi reformulada, com a inclusdo de multiplos canais no
processo de emissao de particulas, uma vez que a maior parte dos néutrons gerados nestas
reagoes provem desta fase. Para esta aplicagdo usamos o cédigo MCMC para simular a
reagdo p+Pb (préton+chumbo) com feixe de energia no intervalo de 0.8 a 2.0 GeV. O
efeito de novos canais evaporativos no rendimento de particulas e no processos de fissao
em competigoes é analisado para os ntcleos Pb e Hg (mercirio), no estado excitado.

Como resultados principais, apresentaremos os rendimentos de particulas, espectro e
distribuicao angular das particulas emitidas em baixas e altas energias. Estes observaveis
sao obtidos em funcao dos valores iniciais da massa efetiva do nucleon. Além disso,
apresentaremos resultados de multiplicidade de particulas na evaporacao miltipla em
regime de altas energias, usando trés formulas de massa nuclear.

Ao final do estudo observamos que os resultados estao de acordo com os dados expe-
rimentais. Os resultados obtidos na abordagem de uma evaporagao com multiplos canais
de emissao mostram que o efeito de considerar outros canais de decaimento ¢ importante
na determinacao da multiplicidade de néutrons. A intensidade dos espectros e distri-
buicdo angulares revelam que os efeitos nucleares devem ser incluidos no plano fisico de
tratamento.

Palavras-chave: Spallation, Cascata intranuclear, Evaporacao nuclear, Cédigo de Monte

Carlo, Protonterapia, Reatores ADS.
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Abstract

We studied the proton-nucleus collisions at the energy range of interest for therapeutic
applications in protontherapy and also for application in ADS reactors (Accelerator Driven
System). The reaction process is simulated in the view of the new approach for the
spallation reactions, where the rapid phase of the reaction, the intranuclear cascade stage
is revised to explore the effective mass effect during the evolution of all participanting
bound particles, in the reaction. At the end of the cascade it is formed a hot residual
nucleus, which is desexcite by evaporation of particles in competition with the fission
process, characterizing the slow phase of the reaction, the nuclear evaporation.

In the present work we consider the probable channels, for interaction in the energy
range of interest during the cascade stage, where the results obtained, for each evoluti-
onary history, constitutes a sample of the system to be used in a dynamic Monte Carlo
method. In the rapid phase occurs the energetic particle emission during pre-equilibrium
phase of the compound nucleus. In slow phase, the residual nucleus is in thermal equili-
brium, the evaporated particles are lower energy when compared to those emited in the
cascade phase and also being larger quantities. Thus, particles are emited in both phases.
We remark that the evaporation phase competes with the nuclear fission, at this final
stage, producing fission fragments or evaporation residual nucleus.

Aiming applications in Protontherapy, a computational simulation based on the Multi-
Colisional Monte Carlo code (MCMC) is used to take into account the interaction between
the proton beam (50 — 250 MeV) and atomic nuclei that constitutes the organic tissue.
The energy deposition leads to the destruction of tumor tissue. However, the effect of
secondary particles production on the treatment plan has been little explored. Because
of this, both the modeling of nuclear reaction process as well as the transport of secun-
dary particles in the healthy tissue should be discussed. Sense its extremely important

to preseve healthy tissue surrounding the tumor region, to suporte the clinical plan. We
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carried out simulations with light nuclei, such as carbon (C), nitrogen (N) and oxygen
(O) and intermediate mass nuclei, phosphorus (P) and calcium (Ca), which are elements
of organic material. In addition , we consider the generation of secondary particles in
reaction p+Ti (proton+titanium) to support clinical plan in region including titanium
prosthesis.

Another important application of spallation reactions consist in the use them as sources
of neutrons for ADS nuclear reactors. The proposal of these reactors is the reprocessing
of radioactive waste originated in conventional reactors. These machines are subcritical
reactors and are drived by high-energy particle accelerators. To have a more realistic
description of the evaporation phase the particle process include simultaneous multiple
particle emission channel was rerfomulated, since most of the emitted neutrons comes
from this phase. For application we also use the MCMC code to simulate the reaction
p+Pb (proton+lead) with beam energy in range from 0.8 to 2.0 GeV. The effect of new
evaporative channels on particles yield and fission processes is analyzed for Pb and Hg
(mercury) in excited state.

As the main results it is presented the yields of particles, the spectrum and the angular
distribution of emited particles at low and high energies. These observables are obtained
at different initial values of the nucleon effective mass. Moreover, we present results of
particle multiplicities in multiple evaporation in high energy scheme using three nuclear
mass formulas.

At the end of the study we observe that the results are in agreement with the ex-
perimental data. The results of the approach of an evaporative emission with multiple
channels show the effect consider other decay channels is important in determining the
multiplicity of neutrons. The intensity of the angular distribution and spectra indicate

that the nuclear effects should be included in the physical treatment plan.

Keywords: Nuclear reaction, Intranuclear cascade, Nuclear evaporation, Monte Carlo

code, Protontherapy, Reactors ADS.
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Capitulo 1

Introducao

Em 1947, Saber propos pela primeira vez o mecanismo de reacoes de “spallation” * [1].
Desde entao, estudos com o objetivo de esclarecé-la com maior precisao, e calculos para
producao de particulas no processo de bombardeio de nticleos com feixes de particulas-
sonda estao sendo aprimorados. Nos anos 50, Rudstam [2] foi um dos pioneiros a estudar as
reacoes de “spallation”, apés seu estudo, inimeros trabalhos importantes foram realizados,
tanto na drea experimental como na fenomenologica [3, 4]. As reagoes de spallation
induzidas por prétons e néutrons de altas energias encontram varias aplicacoes na Fisica
Nuclear e ciéncias afins, como por exemplo, fisica médica, producdo de radioisétopos,
nucleos exoticos, aplicagoes industriais, astrofisica nuclear e nucleossintese, entre outras.
Neste trabalho, as reagoes nucleares de spallation sdao usadas como fontes de néutrons
para um reator nuclear, que utiliza rejeitos radioativos de reatores convencionais como
combustiveis, permitindo a transmutacao de actinideos de longa meia-vida em elementos
estaveis. Além disso, analisamos a emissao de particulas secundarias em regime de energia
terapéutico resultante de reagoes nucleares de spallation induzidas por proton. Estas
reacoes podem ocorrer para feixes de prétons, antiprétons, pions, fétons ou néutrons, com
energia cinética de varias dezenas de MeV até varios GeV, em colisdo com um nucleo alvo.
O resultado da interagao é a emissdo de um grande niimero de hddrons (principalmente
néutrons) e varios outros fragmentos nucleares.

As reacoes nucleares de spallation sao descritas por um modelo de dois estagios bem
definidos. O primeiro é a cascata intranuclear, e o segundo, a fase de evaporacdo em

competicao com fissao nuclear. A Figura 1.1 ilustra a cascata intranuclear, e a Figura 1.2

!Spallation é um decaimento nuclear com uma grande producio de particulas resultantes do bombar-
deamento de particulas de alta energia. Este conceito serd discutido amplamente no Capitulo 2.



representa esquematicamente a evaporagao de um nucleo residual da fase de cascata.

Figura 1.1: Esquema representativo de uma cascata intranuclear induzida por uma colisao
de préoton de 1 GeV com um ntcleo alvo. Nesta fase, pode haver a produgao e absorcao de
ressonancias baridnicas e pions, além das emissao de néutrons e protons, caracterizando
um processo de pré-equilibrio do sistema.

O estagio rapido da reacao de spallation, como esquematizado na Figura 1.1, leva
aproximadamente 10722 s. A interagao é diretamente com os nucleons (préton e néutrons)
e nao com o nucleo alvo como um todo. Esta hipdtese é justificada quando a energia da
particula incidente é tal que seu comprimento de onda de Broglie A, é muito menor do
que a distancia média d;;, entre os nucleons 7 e j do ntcleo, ou seja, a condigao suficiente
para esta justificativa é

Ap L 1o L djj, (1.1)

onde ry é o alcance da interacao. O feixe distribui sua energia cinética aos nucleons do
nucleo alvo através de uma cascata de colisoes elasticas e inelasticas entre nucleon-nucleon,
com eventual emissao de nucleons, de mésons energéticos e a producao de ressonancias
baridnicas. Ao final da cascata o niicleo se encontra em um estado de alta energia de

excitagao.

Figura 1.2: Esquema representativo da fase de evaporacao competindo com o processo de
fissao. Nesta fase, o niicleo se encontra em equilibrio térmico.



Em baixas energias incidentes do feixe de prétons (~ 100 MeV), a condigao da equacao
1.1 é tomada como uma aproximagao, e os processos e colisoes entre os nucleons sao
estritamente elasticos, em que ocorre apenas a transferéncia de energia do feixe para os
nucleons do nicleo, sem a producéao de mésons e ressonancias. A medida que se aumenta a
energia incidente, o limiar para producao de particulas pode ser alcancado. Inicialmente,
pions sao emitidos com algumas centenas de MeV; em energias acima de 2 GeV, hadrons
pesados sao produzidos, denominando a cascata intranuclear como cascata de hadrons [5].

Em se tratando de reacao de spallation, a cascata intranuclear nao é nitidamente sepa-
rada do estagio final de equilibrio térmico do ntcleo residual, que é a fase de evaporagao
nuclear. No estagio em que o nucleo residual se forma, existe uma etapa de pré-equilibrio
devido a emissao de particulas. As energias de particulas de pré-equilibrio sao maiores do
que as energias de particulas evaporadas durante o estagio de equilibrio. Com o fim da
cascata intranuclear, mais especificamente o fim da fase de pré-equilibrio, a etapa de des-
excitacdo do nicleo residual ¢ iniciada, a fase de evaporacao leva aproximadamente 1071
s, isto é, por tal motivo é chamada de fase lenta da reagdao de spallation. As particulas
emitidas na fase da cascata intranuclear, carregam grande parte da energia do sistema.
A energia restante é distribuida entre os nucleons do nucleo residual. A desexcitacdo do
nicleo residual se dar por um mecanismo estatistico de evaporacao de nucleons (n,p) e
aglomerados de nucleons (d - déuteron, ¢ - tritio, *He, *He) dentro de um espectro térmico.
Como este processo de evaporacao compete com a fissao, os fragmentos da fissao também
podem sofrer o processo de evaporacao de nucleons. Apds o término da desexcitacdo, o
nucleo resultante é geralmente radioativo em beta e gama, decaindo até se tornar estavel,
como estd representado na Figura 1.2.

Existe um amplo campo de pesquisa, inclusive com aplicagoes diversas, em relagao
as reacoes de spallation, notadamente no desenvolvimento de c6digos computacionais
para simulagbes dessas reagoes e a determinagdo de seus produtos finais [6, 7, 8]. Na
literatura, ha uma variedade de cddigos baseada no método de Monte Carlo, em particular,
o modelo de cascata intranuclear de Bertini [9] e o modelo de cascata intranuclear de Liege
[10]. Vale salientar que estas pesquisas sao passiveis de aplicagoes diretas em sistema de
reatores nucleares acoplados a aceleradores de prétons. As reagoes de spallation, induzidas
por feixes de particulas energéticas, sao usadas como fonte de néutrons para o processo

de fissdo em cadeia no reator. Hoje, tais sistemas estdao em pleno desenvolvimento em



todo o mundo, sdo conhecidos como Sistemas acionados por Aceleradores ou Accelerator
Driven Systems (ADS). Estes sao idealizados tanto para geracao de energias com para o
processamento de rejeitos nucleares [11].

Simulamos a colisdo préton-niicleo para diferentes energias incidentes no regime de
operacao de reatores ADS. Utilizamos o conceito de massa efetiva do nucleon objetivando
um tratamento mais realista em interacoes nucleon-nucleon, uma vez que as particulas em
interacao sao vistas como “revestidas” por algum campo médio nuclear, que normalmente
nao sao explicitamente considerado nos processos intranucleares durante a fase de cascata.
Esta fase é descrita pelo célculo MultiCollisional Monte Carlo (MCMC) dependente do
tempo [12, 13, 14, 15]. Mostramos que as caracteristicas dos niicleos residuais da cascata
e sua energia de excitacdo sao sensiveis ao valor atribuido a massa efetiva do nucleon.
A diferenca fundamental do codigo MCMC em relacao aos demais codigos consiste na
ordenacao temporal da cascata. Todas as colisdes bindarias, reflexdes e emissoes de pré-
equilibrio das particulas sao levadas em conta sem qualquer distingdo entre as particulas.
Nessa analise de colisoes miiltiplas, o instante final da colisao é determinado em func¢ao da
condigao inicial (interagao inicial e estado fundamental do nicleo). O diagrama da Figura
1.3 esquematiza a evolugao de um processo de cascata intranuclear a luz do modelo MCMC

[16].

Figura 1.3: Esquema representativo para a dindmica da cascata intranuclear na aborda-
gem do codigo MCMC. Os processos fisicos ilustrados da interagao elementar, do bloqueio
de Pauli, das emissoes e reflexdes de particulas, serao discutidos em detalhe ao longo do
tese.



As simulagoes via Monte Carlo, para evolugao dinamica da reacao intranuclear, acom-
panham ao longo do tempo todos os processos colisionais internucleénicos e a producao de
particulas. O codigo vem sendo desenvolvido ha mais de vinte anos em projetos de pesqui-
sas e em temas de teses sob orientagdo do grupo de Fisica Nuclear do CBPF [12, 13, 14, 17].
Um dos objetivos principais do estudo desta fase é a produgao de particulas (pions, kdons,
ressondncias barionicas) e nucleons emitidos. A multiplicidade e espectro de pions produ-
zidos, em energias proximas ao limiar e acima dele, podem ser determinados e comparados
aos dados existentes na literatura. Uma excelente concordancia com os resultados expe-
rimentais tanto na faixa de energia de interesse do projeto como em altas energias, onde
ocorre a produgao de mésons estranhos, é obtida na referéncia [15], como mostra a Figura
1.4, os dados experimentais foram medidos por Maeda e colaboradores, no Laboratério
Elétron-Sincrotron do Instituto para Estudos Nucleares, da Universidade de Toquio [18].
Além disso, os resultados dos cédlculos para a multiplicidade e espectros de néutrons e
protons energéticos emitidos neste estagio podem ser gerados, sendo estes elementos de

fundamental interesse da presente tese. Com resultados promissores da simulagao da fase

Figura 1.4: A secao de choque diferencial como uma fungdo da energia incidente para
a reacao de 2C(vy, KT). Os resultados do MCMC sao dimensionados para reproduzir o
valor experimental em E, = 0,975 GeV.

rapida, mais recentemente o grupo de trabalho desenvolveu o calculo computacional da
fase evaporativa, que partindo dos resultados obtidos para as caracteristicas do ntcleo re-
sidual quente, permitiu obter os resultados finais de spallation e os fragmentos de fissao.
Esta ultima proposta fortaleceu a colaboracao de pesquisadores do CBPF com pesquisa-
dores do IFUSP, dentro dos tltimos dez anos. Em alguns trabalhos desenvolvidos nesta
colaboragao [19, 20, 21], os resultados para os valores da fissilidade dos actidios e suas
se¢oes de choque de fissdo foram determinados utilizando dois calculos acoplados, como

mostra a Figura 1.5. Os resultados foram comparados com os correspondentes dados



experimentais mais recentes, e novamente reproduzidos com éxito.

Figura 1.5: Fissilidade relativa para 232Th e ®U com respeito ao 2"Np. As linhas cheias
sao os resultados dos calculos com o MCMC, as linhas pontilhadas sao as incertezas
devido o calculo de MC. Os dados experimentais sao representados pelos pontos e suas
respectivas barras de erro.

Célculos usando o MCMC para reacio de spallation com 2®Pb induzida por feixes
de fétons em baixas energias apresentaram resultados satisfatérios, como por exemplo a
multiplicidade média de néutrons [16]. Os resultados concordaram com dados experimen-
tais [22], como mostra a Figura 1.6. Estes sdo alguns dos resultados que consolidamos
e validamos o codigo, permitindo a utilizacdo do mesmo com grande confiabilidade em
outros contextos.

Entretanto, alguns aperfeicoamentos deveriam ser ainda implementados tanto na fase
rapida como na fase evaporativa que é, em grande parte, o objeto deste trabalho. Des-
tacamos algumas otimizagoes nas duas fases da reacao de spallation, tendo em vista as

aplicagoes a serem realizadas:

o Na fase de cascata intranuclear ressaltamos a utilizacao dos valores da massa
efetiva para nucleons e ressonancias baridnicas quando estao ligados ao sistema
nuclear, a mudanga nos valores de massa efetiva dos bérions traz implicagoes cine-
maticas quanto aos processos colisionais entre particulas ligadas, até mesmo como

a mudanca dos limiares de producao de mésons e ressonancias. Ao mesmo tempo,



Figura 1.6: Multiplicidade média de néutrons da reacao v+2Pb calculada no MCMC.
Os dados experimentais estao representados.

os valores estabelecidos para a massa efetiva das particulas ligadas podem afetar o
bloqueio de Pauli nas colisdes entre nucleons [23]. Dentre os aprimoramentos mais
importantes desta fase destacamos ainda a determinacao da profundidade do poco
nuclear que confina os nucleons no volume do ntcleo, em funcao da variacao da
massa efetiva dos nucleons. Tal procedimento implica diretamente no célculo da

multiplicidade, espectro e distribuicao angular de particulas emitidas.

o Para a fase de evaporagao trabalhamos no aperfeicoamento dos efeitos de resfri-
amento a partir da inclusao de novos canais de emissao de particulas. Até entao,
os calculos para a largura dos canais de decaimento de néutrons, protons e alfa tem
levado em conta os efeitos de temperatura, tratando de forma muito simplificada
a evaporacao nuclear de particulas pelo sistema nuclear quente (Modelo de gas de
Fermi). Nesta fase, contemplamos a emissao multipla simultanea de particulas que
sao energeticamente provavel em altas energias. Os novos canais implementados
estao ilustrados na Figura 1.7, onde, em cada dire¢ao radial é indicado um canal de
emissao diferente. Agora, notamos que a desexcitagao inclui dezenove canais, um
para a fissdo e dezoito para emissao de particulas, ou seja, a emissao simples de
particulas, n, p e o, a emissao dupla nn, np, na, pp, pa e aa, e a emissao tripla de
particulas nnn, nnp, nna, npp, npa, naa, ppp, ppa e paa. E o desafio adicional é
estender o modelo de evaporagao simples sequencial para nucleos leves (Z > 4) em

regime de baixas energias.



Um aspecto fundamental do comportamento do nucleon no sistema nuclear é a modifi-
cacao das suas propriedades cinematicas devido as interacoes nucleon-nucleon. O conceito
de massa efetiva barionica é introduzido para determinar a propagacao do nucleon ligado
ao sistema nuclear através de um campo médio efetivo. Este conceito surge quando uma
aproximagcao de campo médio é usada para descrever a interacao do nucleon no sistema
nuclear como um todo. Citamos a abordagem Hartree-Fock para uma descrigdo nao-
relativista da interagdo, e também a relativistica de campo médio, quando uma teoria
de campo mais fundamental é incorporada. Esta andlise fundamental é apresentada pela
primeira vez na literatura, uma vez que calculo de cascata intranuclear convencional cons-
truido em codigos computacionais utilizam uma cinematica livre para as particulas ligadas
[24, 25].

Até o momento, o calculo para a evaporagao nuclear com multiplos canais de emissao
de particulas foi realizado separadamente da fase de cascata intranuclear. Inicialmente
testamos esta nova abordagem do processo de desexcitagao de niicleos pesados com energia
de excitacao em uma faixa de energia de 10 MeV a 400 MeV. Porém, a evaporagao simples
sequencial esta acoplada ao c6digo MCMC para ntcleos leves e pesados em qualquer nivel

de energia de interesse entre 50 MeV a 3,0 GeV para feixe de proton incidente.

o
proton

neutron

Figura 1.7: Esquema representativo dos dezoito canais de decaimento em uma nova abor-
dagem da evaporacao, levando em conta o processo simultdneo de emissao multipla de
particulas. Cada direcao radial representa os canais em uma etapa de decaimento do
nucleo residual quente.

Um novo calculo de reagoes de spallation foi considerado, para um regime de baixas
energias, onde podemos verificar multiplicidade de particulas secundarias oriundas da in-

teragao préton-nicleo em protonterapia. Feixes de protons apresentam propriedades de



interagoes especificas nesta faixa de energia (50 - 250 MeV) que mais adequados para o
tratamento de tumores em regioes proximas a érgaos vitais [26]. A entrega de dose loca-
lizada ¢é a propriedade do feixe de prétons relevante clinicamente, e com grande vantagem
na comparagao com o uso de fétons e feixes de elétrons. As particulas pesadas aceleradas
permitem melhor conformagao da dose absorvida pela distribuicao de energia transmitida
e pela modulagao do perfil de dose sobre uma regiao bem definida [27].

Uma vez que o perfil correto de dose deve ser calculado para estabelecer os parametros
de configuracao do acelerador de prétons no tratamento, varios algoritmos sao propostos
para lidar com o problema de realizar planejamento tridimensional do tratamento e sua
otimizagao [28, 29, 30, 31, 32, 33]. Todos estes modelos utilizam as descrigdes numéricas
ou analiticas da curva de Bragg para estimar a dose absorvida em pacientes considerando
apenas os efeitos eletromagnéticos da interagdo de prétons com o atomo alvo. No entanto,
para energias do feixe acima de 20 MeV, Lee e colaboradores construiram uma expressao
semi-empirica para o nimero de protons removidos do feixe devido a interacdes com
nicleos atdmicos [33]. Eles concluiram que cerca de 20% das interagdes do feixe sdo com
os nucleos atomicos. Matsuzaki e colaboradores obtiveram a densidade de protons por
colisdes de prétons e néutrons com a agua [34]. A Figura 1.8 mostra a densidade de
proton e a curva de dose absorvida calculados por Matsuzaki e colaboradores.

A partir do estudo das reacoes de spallation, onde aplicamos um modelo de cascata
intranuclear baseado no método de Monte Carlo, podemos descrever a interagao entre o
feixe de prétons e niicleos atémicos componente do material organico [15]. Espera-se que
uma investigagao tedrica em reagoes protons no nicleo deva fornecer subsidios da dispersao
do feixe enquanto interage no tecido biologico. Através do calculo da multiplicidade de
particulas espalhadas, bem como das suas se¢oes de choque diferenciais, podemos assim
avaliar a radiacao secundaria gerada no processo e determinar a contribuicao da dose
absorvida na regiao adjacente ao tecido tumoral, incluindo os érgao densos [35]. Este
trabalho tem como objetivo ajudar na elucidacao desta questao.

Especificamente estudamos e analisamos os resultados das reagoes de spallation indu-
zidas por feixe de proton com nicleo de atomos mais abundantes no tecido organico. Nos
concentramos nas reacoes de prétons com carbono (2C), nitrogénio (*N), oxigénio(*¢O)
e com fosforo (31P). Para incluir material em tecidos especificos, tais como o material s-

seo, consideramos o célcio (**Ca) em nosso estudo. Além desses, componentes protéticos



Figura 1.8: Densidade de prétons logo depois da reagdo nuclear (prétons com energia
incidente de 150 MeV) como uma fun¢ao da profundidade na dgua. Para colisdes ine-
lasticas da reacdao p-'90, os prétons produzidos sdo representados por [J. Para colisdes
ineldstica da reacao n-'90, sdo representados por A. As colisdes eldsticas da reacao p-H,
os protons produzidos sao representados por X e para colisoes elasticas da reacao n-H,
por (). A curva pontilhada é a dose absorvida em unidade arbitraria na escala linear. As
letras, a-e, representam pontos médios de cinco regioes na curva do pico de Bragg: a -
(14,50-14,56 cm) regiao a esquerda do pico correspondendo a metade da dose absorvida;
b - (15,38-15,44 c¢m) regiao da localizagdo do pico; ¢ - (15,63-15,69 cm) regiao a direita
do pico correspondendo a metade da dose absorvida; d - (15,94-16,00 cm) regiao do ponto
final do pico; e - (16,19-16,25 cm) regido afastada do ponto final do pico de Bragg.

podem também representar uma heterogeneidade para o planejamento do tratamento,
logo decidimos ainda analisar reagdes do feixe com titdnio (*®Ti), um material tipico
empregado para corrigir estruturas désseas.

Além das reacgoes de spallation induzidas por prétons em nucleos leves a energias bai-
xas, a reacao p+2"Pb com energias incidentes entre 0,8 a 2,0 GeV foi objeto de estudos, a
partir do rendimento de particulas, espectros de energia e distribuicoes angulares. No re-
gime de energia e ntcleos pesados, calculamos a multiplicidade da evaporagdo com emissao
multipla de particulas dos nticleos chumbo (?**®Pb) e mercirio (**°Hg) , considerando-os
em um estado excitado de energia. A intencdo é reproduzir as reagoes nucleares que
ocorrem entre o feixe de um acelerador e o chumbo liquido do nicleo do reator, em um
ADS.

Previsoes dos processos nucleares em ambas aplicagoes mencionadas sao importante

no desenvolvimento de novas tecnologias e no entendimento da matéria nuclear. Varios
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modelos computacionais estdo em desenvolvimento, mesmo depois de muitos anos de
pesquisas, para descrever o mecanismo de spallation. Podemos citar o modelo baseado
na equagao de transporte de Boltzamann-Uehling-Uhlenbech (BUU) [36] e o Modelo de
Dindmica Quéntica Molecular (QMD) [37]. A fase de cascata intranuclear normalmente
é elaborada a partir de uma abordagem microscépica, enquanto que para o estagio de
evaporagao nuclear é usado o modelo estatistico construido em 1937, por Weisskopf [38].

Neste trabalho estudamos as reacoes de spallation da interagao préton-niicleo em ener-
gias intermediaria, tendo em vista aplicagoes em protonterapia, e em energias altas como
fonte de néutrons para reatores baseados em ADS. Tal estudo foi realizado a partir do
modelo de cascata intranuclear computacional, usando o método de Monte Carlo e o mo-
delo de competigao entre evaporacao nuclear e processo de fissao. Ambas sao simuladas
utilizando o MCMC [17].

A tese estd organizada da seguinte forma. No Capitulo 2, veremos os aspectos tedricos
fundamentais para a abordagem de reagoes de spallation. Apresentaremos sucintamente
dois modelos para o estudo de reagoes nucleares, o BUU e QMD. No Capitulo 3, detalha-
remos a fase de cascata intranuclear no MCMC, modelo proposto para o estudo de reacoes
de spallation. A fase de evaporacao nuclear bem como a proposta para a evaporacao com
emissao simultanea de multiplas particulas no modelo de Monte Carlo sao abordadas no
Capitulo 4. No Capitulo 5, comentaremos sobre as areas de aplica¢des tecnolégicas que
serviram de motivacao para o estudo de reagoes de spallation, a protonterapia e reatores
baseados em sistemas de ADS. O capitulo 6 mostra os principais resultados alcangados
ao longo do periodo do doutoramento, onde sdo comparados com dados experimentais
disponiveis e resultados de outros modelos tedricos. E finalmente, no Capitulo 7, ex-
planaremos as conclusoes e perspectivas nesse campo de estudos em outros regimes de

energias e aplicacoes.
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Capitulo 2

Reacoes Nucleares de Spallation

A primeira demonstracdo da ocorréncia de reagdes nucleares com producao de par-
ticulas secundérias surge com Rutherford, a partir do bombardeamento com particulas
energéticas sobre nicleo atoémico, em 1919 [39]. E claro que ao longo dos anos, o de-
senvolvimento da fisica nuclear proporcionou varios tipos de mecanismo de producao de
particulas em reacgoes nucleares. A Tabela 2.1 mostra algumas reacées com a producao

de néutrons.

Tabela 2.1: Alguns tipos de reagoes nucleares para a produgao de néutrons. O simbolo
e~ representa o elétron e f representa a fissao.

Processo nuclear Aplicacgao técnica Rendimento de néutrons
d em t Alvo sélido (d, t) 4 x 107°(n/d)
d em Li Quebra do déuteron 3 x 1072(n/d)
e~ sobre 238U Bremsstrahlung do e~ 5x 1072(n/e)
B8U(n, f) Fissao térmica 3 (n/f)
p+Hg (1 GeV) Spallation 30 (n/p)

Cada processo nuclear, citado na Tabela 2.1, pode ser usado para produc¢ao de néu-
trons, dependendo da finalidade. E claro que a utilizacdo de uma das reacoes nao depende
apenas do rendimento de particulas, mas também de outros fatores, tais como o espectro
de energia, a distribuicao angular, a disponibilidade de aceleradores adequados e restri¢oes
no caso de reatores de fissao. Porém, a partir da Tabela 2.1, percebemos que a producao
de particulas secundarias no mecanismo de spallation é muito superior, comparada com
a dos outros mecanismos.

Neste capitulo, descreveremos os aspectos da teoria das reagoes de spallation. Inicial-

mente, na Secao 2.1, abordaremos um contexto histérico do desenvolvimento dos estudos
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tedricos realizados nos ultimos 80 anos, deste tipo de reacao nuclear e as defini¢oes re-
lacionadas a este campo de estudo. Na Secao 2.2, apresentaremos os principais modelos
microscopicos desenvolvidos para analisar os processos fisicos-nucleares envolvidos no me-
canismo de reagao de spallation. O primeiro deles foi o método de cascata intranuclear,
a ser discutido no Capitulo 3, conforme nossa perspectiva. Um calculo que inclui os efei-
tos de campo médio é o modelo de Boltzmann-Uehling-Uhlenbech, descrito pela solugao
numérica da equagao de transporte de Boltzmann. O modelo de BUU estd discutido na
Subsecao 2.2.2. Na Subsecao 2.2.1, serao mostrados os conceitos basicos gerais do modelo
de Dinamica Quantica Molecular, onde estuda a dindmica dos barions participantes da

colisao nuclear.

2.1 Resumo Histérico e Definicoes

Quando particulas energéticas (protons, néutrons ou pions) interagem com um nicleo
do atomo, um tipo de reacdo nuclear pode ocorrer, as reacoes de spallation. A particula
incidente é capturada, deposita energia no ambiente nuclear, deixando para tras um nicleo
residual no estado excitado. Entao, nucleons e varios fragmentos sao emitidos, além da
possibilidade do ntcleo dividir-se em duas partes. Estas partes finais sdo chamados de
fragmentos de fissao.

As reacoes de spallation sao baseadas em observagoes experimentais de diferentes es-
tados finais da colisdo. Normalmente, observa-se um nuicleo de massa nuclear menor (em
relagdo a massa do alvo inicial), um ntimero pequeno de fragmentos leves e nucleons indi-
viduais. Tal mecanismo, no qual particulas energéticas causam a producao de intimeras
particulas secundarias do niicleo alvo, deixa um residuo frio de spallation. Caso detecte-se
simultaneamente um grande nimero de fragmentos de massa intermediaria (4 < A < 20),
este processo indica uma Fragmentagcio Nuclear e nao uma reagao de spallation. Experi-
mentalmente sdo observados dois aspectos distintos no espectro das particulas emitidas:
uma parte anisotropica com particulas energéticas, outra parte isotropica de particulas
menos energéticas.

O processo de spallation na fisica nuclear é definido, de acordo com o dicionario de
fisica da Collis [40], como a redugao significativa no nimero de nucleons de um niicleo

apoés a reacao. Spallation é, em outras palavras, um decaimento nuclear com uma grande
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producao de particulas resultantes do bombardeamento por radiagao ou particula de alta
energia. O principal caso é em interacoes de radiacao coésmica. No entanto, usando
alvos de metais pesados em um acelerador pode produzir pulsos de néutrons (no caso de
mercurio, entre 20 e 30 néutrons por impacto).

Historicamente, a primeira sugestdo de bombardear o nicleo com néutrons foi dada
por N. Bohr em 1936 [41]. Porém, a primeira especulacdo tedrica de incidir particulas,
sucessivamente, em varios nucleons do ntcleo alvo, de tal forma que haveria uma perda da
energia da particula incidente, foi proposto por Serber em 1947 [1]. Ele notou que, em co-
lisdes particula-nicleo, o comprimento de onda da particula incidente é aproximadamente
igual a distancia intranuclear. Dez anos antes dos calculos de Serber e um ano depois da
publicagdo de Bohr sobre processo nuclear originado por colisdes entre particulas e um
nucleo [41], Weisskopf sugeriu que o processo de spallation poderia ser estudado com base
em um método estatistico, em particular usando conceitos termodinamicos para os proces-
sos nucleares [38]. Além disso, a reagdo de spallation pode se tratada como dois estagios
bem definidos: o primeiro é a formacao do ntcleo composto, onde a energia incidente
¢ distribuida entre todos os constituintes do niicleo alvo, e o segundo é a desintegracao
daquele nicleo residual por um processo de desexcitagao, chamando de mecanismo de
evaporagao, que pode ser tratado aproximadamente como um estagio independente do
primeiro. Os primeiros modelos estatisticos, para descrever as interacoes intranucleares
como uma cascata nuclear, foram propostos por Goldberger, em 1948 [42]. Na década de
1950, Metropolis formulou as primeiras simula¢oes computacionais via método de Monte
Carlo para cascata intranuclear [43]. Metropolis e colaboradores realizaram calculos de
cascatas nucleares em varios ntucleos incididos por nucleons com energia abaixo de 380
MeV. Dostrovsky e co-autores estudaram a partir de simulacao Monte Carlo o mecanismo
de evaporacao nuclear [44]. Outra abordagem para a desexcita¢do do nicleo residual
relacionando a temperatura nuclear e energia de excitagao foi dada por Le Couter [45].

As abordagens de Serber e Weisskopf sao usadas até os dias de hoje em muitas for-
mulagoes de Método de Monte Carlo para reagoes de spallation. A descri¢gdo do primeiro
estagio, a chamada fase rapida da spallation é um processo de nao-equilibrio. A particula
incidente viaja dentro do ntcleo, depositando uma quantidade de energia e momento an-
gular, enquanto particulas sao emitidas, como por exemplo nucleons, pions e raios gamas,

conforme a representacao esquematica da Figura 1.1, caracterizando o mecanismo de pré-
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equilibrio. As particulas incidentes causam uma cascata intranuclear em um intervalo de
tempo de aproximadamente 1072?s. O resultado ao final da primeira fase da spallation
¢ um nucleo residual excitado em equilibrio termodinamico, com energia de excitagao de
alguns MeV /nucleon. A segunda fase, o estagio lento da spallation, consiste na desex-
citagao do nucleo residual, pelo mecanismo da evaporagao nuclear de particulas com a
emissao isotrépica de nucleons (principalmente néutrons) e alguns fons leves. O nicleo
residual leva aproximadamente entre 107! a 107!%s para se desexcitar.

H4 muito tempo as reagoes de spallation de préton de alta energia com o nicleo
sao objeto de interesse por varias razoes. Principalmente, a necessidade de conhecer
completamente o mecanismo desse tipo de reacao nuclear. Tanto em estudos tedricos
como do ponto de vista experimental. Os dados experimentais de reagoes, especificamente
medidas de segdo de choque de processos elementares (NN, N7, etc.), sdo de fundamental
importancia para validar os modelos teéricos. Outra razao é a gama de possibilidades
de aplicagoes, isto é, em protonterapia, raios cosmicos, tecnologia para aceleradores e
a utilizagdo do processo como fontes de néutrons. Além disso, as reacoes sao usadas
como geragao de energia quando o alvo € rejeito nuclear de reatores convencionais com a
transmutacao de lixo radioativo de alta meia-vida em curta meia-vida.

Os modelos astrofisicos também sao arquitetados incluindo os processos de spallation,
visto que o transporte de raios cosmicos na atmosfera terrestre é um bom exemplo de
reacao de spallation. Mashnik e colaboradores mostraram a abundancia de raios césmicos
e alguns elementos do sistema solar, que foram produzidos por uma reacao de spalla-
tion induzida por niicleos de hidrogénio com elementos pesados, liberados em explosoes

estelares [46].

2.2 O Mecanismo de Reacao de Spallation

Como vimos anteriormente, Serber foi o primeiro a fazer uma descricao teédrica do
mecanismo de spallation. Varios modelos microscépios sao construidos com o intuito de
estudar o primeiro estagio da reagao proton-nicleo. Todos eles partem das sugestoes de
Serber, ou seja, descrevem a reagao como uma cascata de colisdes nucleon-nucleon, porém
explorando hipéteses diferentes. A principal diferenca entre os modelos é a alteracao do

potencial de interagao da colisoes nucleon-nucleon. Ha modelos que se distinguem quanto
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as caracteristicas de dindmica de campo médio e potencial nuclear estatico constante,
que sao levados em conta ou nao, como na maioria dos modelos de cascata intranuclear
(INC). Um modelo baseado na equacgao de transporte de Boltzamann-Uehling-Uhlenbech
(BUU) permite mudar dinamicamente o campo e flutuagdes, usando o método de particula
de teste. O modelo que considera a dinamica das particulas com suas correlacoes e
flutuacoes reais é o Modelo de Dindmica Quéntica Molecular (QMD). Nas subsecoes
seguintes, abordaremos os principais conceitos gerais dos modelos QMD e BUU, que sao
bastante difundidos no estudo das caracteristicas e propriedades da matéria nuclear.
Dentre os modelos amplamente utilizados para analise de reacoes nucleares particula-
nucleo, o modelo de Cascata Intranuclear toma destaque, onde podemos ter melhor con-
trole dos processos elementares em diferentes niveis de energia das particulas envolvidas.
No proximo capitulo, dedicaremos exclusivamente a descricao detalhada deste método
largamente usado para o estudo de reagoes de spallation no contexto do modelo INC. Por

enquanto nos atentamos aos modelos de QMD e BUU na sequéncia.

2.2.1 Modelo de Dinamica Quantica Molecular

A QMD ¢é uma aproximacao [37] para a dindmica microscopica nas colisdes projétil-
alvo de n-corpos. Esta teoria descreve a evolugao de uma colisao niicleo-ntiicleo tentando
considerar correlagoes entre particulas e essencialmente a formagao de fragmentos durante
0 processo colisional, o processo de clusterizacdo de nucleons. Neste modelo, os nucleons
do sistema propagam-se sob interagdoes muituas num espaco de fase com uma distribuicao
gaussiana, para cada nucleon ¢, do tipo:

1 _F=F)? oo

)= Gz " 2

onde L ~ 1,08 fm? é a largura da gaussiana, e 7 sao as coordenadas do centro dos pacotes
gaussianos. A normalizacao é em relagdo a um nucleon.

O sistema inicial é construido com os centros da gaussianas escolhidos aleatoriamente
no espago de coordenadas e de momento. Primeiramente, as posigoes (7;) dos nucleons sdo
determinadas numa esfera de raio R ~ 1, 18A'/3. Valores mais proximos de 7,,;, ~ 1,5 fm
sao descartados. Em seguida, a densidade local (p(7;)) na representagao de Szilard-Wigner

[47], no centro dos nucleons, é determinada por todos os outros nucleons. O momento de
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Fermi é calculado a partir da densidade local, isto é,

z 3, L\

dh=h(5m0) (22)

Finalmente, o momento (p;) de todos os i-ésimos nucleons também sao escolhidos aleato-
riamente, entre 0 e p.

Dinamicamente, apenas a posi¢ao (r;) e o momento (p;) sdo modificados, a largura da

fungao de onda é mantida fixa. Os valores médios (70, pio) s@o calculados no instante das

interacoes entre as particulas, de acordo com as equacoes de movimento:

d;;‘) - g]i{) e (2.3)
2
onde o hamiltoniano é dado por
Hoy Pio sy, (2.5)
T 2my 245

O potencial de interacao nucleon-nucleon é normalmente composto por uma interagao de
curto alcance,

V9 x5 §(ry — 1rg) 4 6(ry — 13) + 6(rg — 73), (2.6)
uma interacao de longo alcance de Yukawa,

elri—ral/v

VVia ———— vx0.8fm, 2.7
1= ralf =0
e a interacao de Coulomb
7y Zye?
VY |126|, Ze é a carga das particulas em interagao. (2.8)
T —T9

Uma vez determinado o instante de colisao entre os pacotes de onda, calcula-se a
producao de particulas segundo a se¢ao de choque experimental do espalhamento nucleon-
nucleon. Em muitos modelos de QMD, a secao de choque e a ramificagdo, associada a
cada canal de produgao sao obtidas a partir da parametriza¢ao de Cugnon [48].

O modelo de Dinamica Quantica Molecular tem suas restri¢des dentro de uma faixa de
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energia definida. Existem tentativas de estender o modelo a niveis mais altos de energia
com a inclusdao de um tratamento relativistico. As primeiras abordagens de uma teoria
relativistica foi proposta por Sorge e colaboradores [49], e ndo serd discutida no presente

trabalho.

2.2.2 Modelo de Transporte de Boltzamann-Uehling-Uhlenbech

Outra teoria ao modelo microscépico de cascata, prosposto por Serber, baseado no mé-
todo de Monte Carlo para a simulacao de rea¢oes nucleares, foi fundamentada na equacao
de transporte de Boltzamann-Uehling-Uhlenbech. A equacdo de Boltzmann é composta
por um potencial médio efetivo, U(7, p1,t), e com colisdes respeitando o principio de ex-
clusao de Pauli. A equacao a ser resolvida numericamente, levando em conta uma func¢ao
de distribuigao de uma particula teste no espago de fase, f(7,p1,t), descrita pela primeira
vez na proposta de Bertsch [36], é:

24 (B WERD) 0 _WERD 0] e
ot my op1 or op op

: [ @p2 @3 dQa(Q) 18 = 0| 8@+ B2 — By~ B) - [fafufifo = filofufi] . (29)

(27)?

Igualando a zero o lado esquerdo da equagao 2.9, ela se torna a Equacao de Vlasov [50].
A integral de colisdao, no lado direito, depende da se¢ao de choque nucleon-nucleon o(2).
A diferenca da integral da equacao de BUU e da integral de colisdo classica de Uehling
e Uhlenbeck [51] é o fator de bloqueio de Pauli, tltimo termo da equacao 2.9, com a
probabilidade das particulas 1 e 2, f;f4 para os estados finais 3 e 4, e no processo inverso,
fife.

Inicialmente, o nicleo alvo estd em repouso (3 p; = 0), mas o momento de cada

particula é determinado dentro de uma esfera de Fermi com raio dado por:

pi(r) = (?’fpm)l/s (2.10)

onde p(r) é a distribuigdo nuclear de Wood-Saxon, na qual se determina as coordenadas

iniciais de todas as particulas do alvo, isto é:

p(r) = He)f;(Tf) (2.11)
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onde a ~ 0,5 fm, R ~ 1,18 AY/3 fm ¢ o raio do nicleo alvo e p, ~ 0,17 n/fm> é a
densidade de saturacao.
A dindmica das particulas testes nas colisdes é governada pelas equagoes de movimento

de Hamilton:

dp; _ OU(7, pj, t)

=" 2.12
dt or, ¢ (2.12)

dr; i oU (73, pi, t)
R 2.13
dt  /m?+ p? * op; (2.13)

onde U(7;, p;, t) é um potencial de campo médio, dado por:
U(r) = top(r) + gtgp(F)4/3 + Vc>/d3r’ o \fhﬂ 7 : |>P(?"’) + Voou » (2.14)

| —r

em que to = —1124 MeV - fm?®, t5 = 2037 MeV - fm*, V; = —378 MeV e pn = 2,175 fm ™,
todos estes valores conforme a referéncia [52].

No contexto do modelo de BUU, particulas sao produzidas de acordo com a secao de
choque experimental total de espalhamento nucleon-nucleon e a ramificacao associada a
cada canal de producao novas particulas.

Uma proposta para incorporacao de efeitos relativisticos no método BUU, através
do céalculo da interacao do campo barionico com os campos mesonicos escalar e vetorial
foi abordada por Ko e Li em 1996 [53]. Contudo, a solu¢ao da equagdo de transporte
com tratamento relativistico ainda é pouco viavel computacionalmente. Além de disso,
questiona se os poucos efeitos quanticos contemplados no modelo e sua aplicabilidade em

nucleos pesados.
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Capitulo 3

O Modelo de Cascata Intranuclear

Nos capitulos anteriores, apresentamos os principais aspectos das reacoes de spallation,
bem como alguns modelos mais importante na sua descri¢ao. Foi discutido de maneira su-
cinta os modelos microscopicos baseados na equacao de transporte de Boltzmann-Uehling-
Uhlenbck e o modelo de Dindmica Quantica Molecular.

O método de cascata intranuclear criado por Bertini, em 1963, descreve o mecanismo
de reagao sem dependéncia temporal e leva em conta apenas intera¢oes binarias isoladas no
meio nuclear [9]. Mais tarde, esta concepgao foi utilizada por Yariv no cédigo ISABEL, que
tem a limitagdo de suprimir colisoes entre particulas com momento inferior ao momento
de Fermi [54]. Uma descrigdo da cascata intranuclear levando em conta a dependéncia
temporal do processo, foi dada pelo cédigo INCL do grupo de Liege [48].

Ao longo deste capitulo, descreveremos a teoria e o modelo de cascata intranuclear no
contexto do Cédigo MultiCollisional Monte Carlo (MCMC), modelo usado neste trabalho
para estudar as reac¢oes nucleares de spallation. O MCMC, em principio, foi desenvolvido
para interpretar de forma consistente a maioria dos processos importantes durante as
colisOes relativisticas para fons pesados. O principal objetivo deste capitulo é a descricao
do aspecto nuclear, a evolugao temporal do sistema nuclear composto pelo feixe e nicleo

alvo.

3.1 Modelagem do Ntucleo Alvo

O estudo de reagoes nucleares ¢é sustentado no método de cascata intranuclear, que

consiste em descrever o processo de colisdo entre particulas e nticleos alvo, como uma
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sequéncia de colisdes binarias independentes entre os nucleons do alvo. Aqueles que nao
participam das colisoes binarias seguem em trajetérias retilineas classicas. Nesta secao,
descreveremos as distribuicoes de posicao e de momento dos nucleons do ntcleo alvo,
obtendo assim a configuracao inicial do sistema. O paradmetro de impacto de cada colisdo
sera discutido. O efeito do potencial nuclear e a barreira coulombiana serd discutida e

definimos a massa efetiva dos nucleons ligados.

3.1.1 Distribuicao da Posicoes e dos Momentos

A principio, na simulagdo computacional de fendmenos nucleares precisamos especificar
as condigoes iniciais das particulas e dos nticleos envolvidos no processo de colisao. Sendo
assim, é necessario conhecer o instante inicial, as posi¢oes dos nucleons no meio nuclear,
as energias e momentos dos respectivos nucleons e o parametro de impacto da colisao.

Para definir as posigoes e os momentos das particulas foram utilizadas distribuicoes
uniformes no volume nuclear d§2 = 72 dr senf df d¢ com 7y = R = roA% erg~ 1,2 fm,
em que A é o nimero de massa nuclear do alvo e R o seu raio. Para simular a configuragao
inicial do nicleo alvo, as suas coordenadas espaciais sao geradas através de um calculo de

Monte Carlo, seguindo uma distribuicdo de densidade de Wood-Saxon,

_ £0
p(r) = 1+ oxp (=E) oxp <%>, (3.1)

onde py ~ 0,17 n/fm? ¢ a densidade de equilibrio da matéria nuclear com o pardmetro ¢ =
0,5 fm, como ja haviamos citado anteriormente. Esta densidade é usada para determinar
a distribui¢do radial, numa descrigdo de simetria esférica. As coordenadas polares (6, ¢)
sao sorteadas uniformemente, ¢ estara entre 0 e 27, e o cosf entre -1 e +1.

As distribui¢oes de momento sao dadas a partir de uma esfera de Fermi uniforme com
momento de Fermi kr, baseadas no modelo de Gas de Fermi de particulas ndo interagentes,
que exige descrever os niicleos com base na definicao de um potencial confinante nuclear,

ou seja:

Hip) = e|p), (3.2)

onde H é o operador Hamiltoniano, e € os autovalores de energias dos autoestados cor-

respondentes. Relativisticamente o operador H para a evolucao intercolisional pode ser
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escrito como
H= 7 +m}, (3.3)

onde p; é o momento do nucleon e my = 938MeV, sua massa livrel. Os nucleons estao
confinados em um volume ) = %71'7”814, neste caso, as energias de Fermi nao relativisticas

podem ser escritas na forma:

€ = 2;0 (37{2)% (é)?’ (3.4)
¢ 2
€ = 2;{) (37T2)g (AéZ) " (3.5)

Estas energias sao descritas em relacao ao fundo do pogo esfericamente simétrico. O pogo
de potencial introduzido tem duplo papel. O primeiro é evitar uma expansao espuria do
ntcleo devido o movimento de Fermi. O segundo é manter particulas de baixa energia
ligadas ao nucleo. Podemos definir o momento de Fermi kg, relativisticamente, a luz do
c6digo MCMC, como:

kb =1/ e (e 4 2my), (3.6)

k= £/ €k (€% + 2my). (3.7)

Embora na configuracao inicial, o sistema de nucleons ligados seja nao relativistico no
referencial de repouso do nticleo alvo, apds as primeiras interagoes alguns desses nucleons
alcancam energias relativisticas. Isto justifica a utilizacao de uma cinematica relativistica
para o tratamento da evolucao do sistema. A partir dos momentos definidos nas equagoes
3.6 e 3.7, podemos usar a funcao de distribuicio de um gas de Fermi completamente
degenerado no espaco do momento. Os estados fisicamente acessiveis sao distribuidos
uniformemente entre k. = 0 e kp.. = kj para os néutrons, enquanto que para os

p

prétons, kb . = k% — kb e ke = k%. Portanto, as posigoes e os momentos iniciais dos
nucleons sao escolhidos aleatoriamente usando a seguinte técnica de inversao da funcao
distribuicao acumulativa, isto é,

r= Rz, (3.8)

INo MCMC, o sistema de unidade definido é o natural, em que ¢ = & = 1. No cédigo nio hé diferenca
entre a massa do préton e do néutron.
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@ = 2Ty, (3.9)

cosf = (1 — 2x3), (3.10)
p = ki/x4 para néutrons e (3.11)
p= \?/((k‘})?’ + (kP02 x4 + (KL ,,)3 para prétons. (3.12)

As variaveis x1, To, T3 € x4, que aparecem nas equagdes acima, assumem um valor entre

0 e 1, a cada sorteio. Uma vez conhecido o momento de cada nucleon, sua energia ¢

E; = \/p? + m2 (3.13)

Em nosso estudo, na colisao proton-nicleo, o parametro de impacto b também é sor-

determinada por:

teado aleatoriamente, nao é considerado fixo. A funcao de distribuicdo é agora dada

por:

2b
:bT7

max

p(b) (3.14)

onde bae = R = rgAY? é o parAmetro de impacto méaximo. Invertendo, obtemos a

expressao para determinar b:

b = bynaz \/T5. (3.15)

Portanto, estando especificados os momento, energias e posi¢oes iniciais de todos nu-
cleons no sistema de referéncia do nticleo, utilizando a transformacao de Lorentz adequada,
estas grandezas sao determinadas no sistema de referéncia onde pretende-se desenvolver
o céalculo de cascata, ou seja, no sistema de centro de massa ou no de laboratério. Com

isto, a configuracao inicial do nucleo alvo estd completamente especificada.

3.1.2 Massa Efetiva e Potencial Nuclear Confinante

A cinematica de processos colisionais envolvendo barions ligados é tratada usando uma
massa efetiva m*, associada a estas particulas, diferente da massa livre. A inclusao dos
efeitos de ligagdo nuclear foi elaborada por Medeiros e colaboradores [14], onde a ligagao
nuclear fez-se presente na massa efetiva atribuida a cada nucleon. A razao principal é

que uma parte da energia cinética da particula incidente é transformada em energia de
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excitagao e recuo nuclear.

O conceito de campo médio nuclear ndo carrega a natureza covariante quando a dina-
mica do campo nao esta explicita, porém a conservagao da energia e momento total deve
ser garantida. Desta forma, é usada uma aproximagao local para o campo médio, isto é,
uma correlagao entre cada nucleon e o campo mesonico ¢g, localmente resulta em uma

particula de massa efetiva, como esta ilustrado na Figura 3.1. Assim, considerando que o

Figura 3.1: Representacao simboélica da ideia de massa efetiva. Ao lado esquerdo, um
conjunto de nucleons constitui um campo médio (regiao hachurada) que mantém o nicleo
ligado. Ao lado direito, os nucleons mg e o campo médio nuclear ¢ foram substituidos
por particulas com massas efetivas m*.

quadrimomento dos barions sujeitos a agao do campo tenha a forma p = (ﬁ,, \/ PP+ m*2>,

com a energia e momento total, para o nicleo com A nucleons, dados por:

E=> \/pP+m? e

i=1
A

= D
=1

1=

(3.16)

No estado fundamental do nicleo, a energia total de todas particulas nao relativisticas é

dada por:
< ;
E = * v
2 o
A 1 A
=moA +3_(m —mo) + 5— > 1f, (3.17)
i=1 2mo ;=

onde o segundo termo estd relacionado a energia de ligacao total do nucleo.

A conservagao de momento e energia total é satisfeita quando variamos a massa efetiva
das particulas. A massa efetiva de nucleons ligados varia na medida em que particulas
deixam o ntucleo. Assim, durante a fase de cascata quando a i-ésima particula escapa

do ntcleo, sua massa efetiva deve ser substituida pelo valor de massa livre, m! — my,
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ou seja, a particula sofre um processo de “refracdo nuclear”. Nas refragoes de particulas
(para aquelas carregadas) a barreira coulombiana foi considerada. E neste caso, para a
determinacao da probabilidade de tunelamento, consideramos um calculo semi-classico
utilizando o fator de Gamow [55], a ser discutido mais adiante. As massas efetivas dos
s . . ~ . . N /* *

barions ligados sdo recalculadas por um fator multiplicativo a, m;* — am}, sempre que
ocorrer um escape de uma particula.

A partir da condigao de conservagao da energia e momento total do sistema, ou seja,

de acordo com a seguinte condicao,

A A-1

SOV A mE =) + () + X0 + (m), (3.18)
J=1 j=1

antes da refragao depois da refracao

podemos determinar o o que corrige a massa efetiva do barion ligado no sistema de repouso
do ntucleo antes da refracao, considerando a energia total do sistema antes e depois da

particula ¢ sofrer o processo de refracao, isto é,
E = \/(ap;)? + mi + aF'. (3.19)

O fator a compensa o quadri-momento dos barions que compoem o ntucleo residual, en-
quanto que o tri-vetor momento da particula emitida é alterado pelo mesmo fator. Com
este procedimento, as massas efetivas das particulas ligadas evoluem por um fator o mul-
tiplicativo sempre que uma particula deixa o meio nuclear. Depois de algumas operagoes

algébricas, o fator multiplicativo é definido como

1/2

E'E — [(E’E)2 — (E/2 - p?) (Elz _ m%)}
(E” - p?)

a= , (3.20)
onde F é a energia total de todos os barions antes da saida do i-ésimo nucleon e E’ é
a energia total das particulas remanescentes. Portanto, a massa efetiva dos barions no
interior do niicleo é atualizada a cada processo de refracdo durante a fase de cascata
intranuclear pelo fator «, a partir da equacao 3.20.

Acabamos de ver a cinematica de uma interacdo da particula com a superficie, a
refracdo nuclear. Quando uma particula ligada incide na superficie nuclear, e em vez

de ser refratada, ela é refletida, ou seja, as particulas nao tém energias suficiente para
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ultrapassar o potencial confinante. Neste caso, elas sao mantidas no ambiente nuclear
denominando o processo como “reflexdao nuclear”. Nas reflexdes com a superficie, a massa
efetiva e a energia da particula refletida sao mantidas constantes, bem como a conservacao
de energia e momento total do sistema. Isto resulta que na equacao 3.19, o primeiro termo
do segundo membro ¢é nulo e consequentemente o = 1.

Até o momento, vimos que a massa efetiva sofre correcao de modo que exista conser-
vacao da energia e momento total, de acordo com a determinagao do fator . O objetivo
agora € determinar o valor da massa efetiva, mg, na configuragao inicial do processo de
cascata. Este valor pode ser estimado a partir de teorias de campo médio para a ma-
téria nuclear em equilibrio. Estes valores variam para diferentes teorias microscopicas
[56, 57, 58, 59, 60, 61]. A teoria de campo médio de Walecka é um exemplo na qual con-
sidera graus de liberdade mesonicos por troca de mésons escalares e vetoriais [62]. Neste

método, defini-se a massa efetiva dos nucleons no meio como:

m* = mo — gsPo (3.21)

onde g5 é a constante de acoplamento escalar e ¢y ¢ um campo médio mesonico escalar,
como ilustra a representagao na Figura 3.1. No Apéndice A, apresentamos uma rapida des-
cricao dos passos para determinar a massa efetiva numa teoria de campo médio, equacao
3.21. Em nossos calculos, os valores de massa efetiva, proxima a densidade de equilibrio
da matéria nuclear, foram tomados como valores tipicos para a variacao da massa efetiva
dos nucleons na configuracgao inicial. Para investigar o efeito da intensidade do campo
médio nuclear através da massa efetiva, adotamos cinco valores diferentes para massa efe-
tiva inicial dos nucleons, mg = 0, 6myg, 0, 7mg, 0,8my, 0,9mg e 1,0my, onde my ¢ massa
do nucleon livre. Consideramos o valor mg, como sendo um parametro livre, e analisamos
o efeito de sua variacao na multiplicidade de particulas e em outros observaveis quando
alteramos seu valor inicial.

A introducao da energia de ligagdo nuclear impoe considerar a reflexao e a refragao
de nucleons quando eles incidem na superficie do nicleo, e a redistribuicao da energia
e momento do recuo nuclear entre os constituintes do ntcleo residual. No processo de
escape através da superficie o nucleon sofre a mudanca no momento devido ao potencial
nuclear imposto na definicao de um sistema ligado. Devido a inclusao do valor inicial

de massa efetiva na relacao de dispersao do nucleon, a possibilidade de ter particulas
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Figura 3.2: Profundidade do potencial nuclear, onde B ¢ a energia de ligagao do nucleon,
Ve é a altura da barreira de potencial de Coulomb e € é a energia de Fermi.

escapando do sistema nuclear aumenta, devido o movimento de Fermi dos nucleons. Para
evitar esta situacao anomola e levar a uma situacgao fisica factivel, nés ajustamos o mo-
delo de potencial nuclear, determinando a profundidade apropriada do pogo de potencial
confinante. Teoricamente, a profundidade do potencial nuclear, a Figura 3.2 ilustra uma

representacao esquematica da profundidade do pocgo de potencial, pode ser estimada como

Vo =¢ep + B, (3.22)

onde £ é a energia de Fermi que depende da configuracao de niveis?, B é a energia de
ligacdo do nucleon no estado fundamental do nicleo, determinada pelos dados tabelados
na literatura [63, 64, 65] e Vi é a altura da barreira de potencial de Coulomb. Entretanto,
preferimos determinar a profundidade do pogo, estabelecendo a condi¢ao de que o nicleo
alvo permaneca estavel face ao movimento de Fermi nao permitindo o escape de particulas.
Isto é feito com a variacao direta do valor do potencial V;, verificando através do calculo
dindmico a condicao que nenhum nucleon escape, numa escala de tempo superior a do
processo de colisao projétil-alvo. O grafico da Figura 3.3 mostra a relagao do potencial
calculado com os valores iniciais de massa efetiva do nucleon. Note que as profundidades
do potencial foram ajustadas para adequar a distribuicdo de Fermi, aos valores de massa
efetiva e para cada nucleo alvo utilizado. Note que a energia de Fermi é definida em
termos da massa efetiva atribuida ao nucleon.

A altura da barreira coulombiana Vg é calculada na superficie nuclear, R = rqAY/?,

2No nosso célculo, ndo consideramos os niveis de energia como é previsto no modelo de camada.
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Figura 3.3: Profundidade do poco de potencial nuclear onde a massa efetiva representa
os efeitos da energia de ligacdo no nucleo alvo.

dada pela seguinte expressao:
YAV
Ve =1 = (3.23)

onde e? = 1,44 MeV /fm, Z; e Z, sao as cargas da particulas incidentes e carga rema-
nescente do nucleo, respectivamente. A probabilidade de transmissao é calculada numa

aproximacao WKB, isto é:

1, para 1%, > Ve
Te = r 3.24
e*Q/hf \/Qm (LZ;ZQ - E)dr, para T(?m < Ve, ( )
R
onde TY, é a energia cinética assintética (r — oo) da particula emitida e r = 622le2, 0
raio de retorno classico. Integrando a equacao 3.24, obtemos:
—2e*7,Z
Te = exp [hlZ(QW — sen QW)] : (3.25)
v

em que v = \/% ecosW = g. A equacgao acima é conhecida como Férmula de Gamow

para a probabilidade tunelamento, na aproximagcao semi-classica.
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Portanto, particulas carregadas tém a possibilidade de ser emitidas na fase de pré-
equilibrio, considerando a probabilidade de tunelamento da barreira coulombiana. De
maneira mais geral, as emissoes de pré-equilibrio devem ocorrer caso a particula conside-

rada tenha energia cinética superior ao potencial nuclear, ou seja:

Tein > Vo para particulas neutras (3.26)

T.n > Vo+ Vo para particulas carregas (3.27)

Na préxima secao, abordaremos a dinamica evolutiva do processo de cascata intranu-
clear no modelo MCMC, utilizado neste trabalho. Tal processo leva em conta a evolucao
temporal de multiplos espalhamentos binarios até que o sistema tenha atingido seu equi-
librio térmico. Abordaremos o critério de colisdo, o principio de exclusao de Pauli e os
processos energéticos de nao equilibrio e pré-equilibrio bem como a formacgao do ntcleo

residual composto e sua energia de excitagao final.

3.2 Dinamica da Castata Intranuclear

A evolucao temporal da cascata e a cineméatica de processos colisionais, envolvendo
barions ligados, sao tratadas usando uma massa efetiva m* associada a estas particulas.
Adotamos apenas colisdes bindrias entre as particulas. Com isso, o andamento temporal
de cada histéria simulativa de colisao entre nucleons foi feito por passos, onde o sistema
evolui a intervalos de tempo At, determinado em cada instante ¢ como sendo aquele
associado a colisao do par ¢j que possui a menor distancia de aproximacao. Este intervalo
de tempo é definido como

i T

Aty =~ — (3.28)

2’0,‘]‘

onde 75; = 7; — 7; ¢ a distancia relativa e 7;; = 7U; — U; ¢é a velocidade relativa entre as
particulas ¢ e j no instante inicial t. A Figura 3.4 ilustra de maneira representativa a
colisao do par 7.

O critério de colisao entre duas particulas é estabelecido com a seguinte condigao; a
distancia entre as particulas ¢ e j seja inferior ou igual ao alcance efetivo da interacao,
entre os dois nucleons, isto é,

0i5(s)

dij <\ ——, (3.29)

™

29



Figura 3.4: Representagao esquematica de uma colisdo bindria entre as particulas i e 7,
ap6s um intervalo de tempo At.

onde 0;;(s) é a se¢do de choque total do processo nucleon-nucleon para uma energia
total no centro de massa (extraidas de dados apresentados nas literaturas [14, 66, 67]), é

parametrizada em termos da massa invariante,

Vs = (B + E)? — (7, + 5;)2,

e di; € a distancia minima entre o par ¢j no sistema de repouso de um dos nucleons
envolvido na colisdo. A distdncia de maxima aproximacao entre o par de particulas,

Figura 3.4, é dada por:

() 2 TP e | ) TP o
di; = (T35) +f(s)g(;) [f(s) J 27, p]] [f(s) J '] 2155 - pil (3.30)

onde,

g(s) = [s — (m; + mj)ﬂ [3 — (m; — mj)ﬂ :

O principio de conservacao de energia e momento é usado para determinar os momen-
tos e energias finais das particulas envolvidas na colisao binaria, esta é tratada como um
processo instantaneo. O angulo de espalhamento é sorteado de acordo com uma distribui-
¢ao angular experimental de interagdes barions-barions. Assim, no instante ¢’ = t+AtZ’»§"'",
determina-se o novo par ij de maxima aproximacao para processar a proxima colisdo. Os
estados finais das particulas envolvidas na colisdo sdo testados quanto ao mecanismo de

bloqueio de Pauli (discutiremos na secao 3.2.1). Caso a interagdo seja possivel, os res-
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pectivos quadri-momentos sdo atualizados conservando-se a energia e momento. Caso
contrario, a interacdo nao é processada e tomamos o proximo instante At de correspon-
dente a maxima aproximacao.

Além das colisoes eldsticas as colisoes inelasticas também sao consideradas a partir
da producgao de pions, kdons, ressondncias baridnicas e hiperons ao longo da evolucao
temporal do sistema. Os processos colisionais que levamos em conta no modelo estao
ilustrados na Tabela 3.1. Para simulacao via Monte Carlo foram considerados dezesseis
tipos distintos de particulas: os nucleons (n, p), as ressonancias delta (A=, A% AT ATT),
as ressonancias N*(1440) (N*9) N*T), os mésons 7 (7~, w°, 7#T), o hiperons (A, X, X9,

¥*) e méson estranho k (kT).

Tabela 3.1: Processos de colisoes considerados na descrigao do MCMC. A letra B repre-
senta um barion, N especifica um nucleon, A representa um dos estados da ressonancia
delta, N* significa os estados da ressonancia nucleénica de 1440 MeV, Y representa um
dos hipeons e por fim, K especifica o méson estranho k™.

Interacao Descricao

B1By; — B1By Colisao eléstica barion-bérion

NN — NA Formacao da ressonéancia delta
NA —- NN Recombinagao da ressonancia delta

NN — NN* Formagao da ressondncia N*
NN* —- NN Recombinacao da ressonancia N*

A — Nr Producao de pions a partir do decaimento da ressonédncia delta
N* - N7 Produgao de pions a partir do decaimento da ressonancia N*
Nm— A

N o N* Absorcao de pions

B1By - BYK Producao de hiperons e kdons em colisao barion-barion

A secao de choque da colisao eldstica, primeiro processo considerado na Tabela 3.1, foi
obtida a partir do espalhamento eldstico experimental préton-préton da referéncia [68].
As secoes de choque para as formagoes das ressonancias A e N* foram definidas a partir de
um ajuste dos dados experimentais para a se¢ao de choque ineldstica préton-préton [69].
No processo de recombinacao das ressonancias, as segoes de choque foram obtidas a partir
da relacao de balango detalhado (balango baseado nas taxas de decaimento e segoes de
choque na condicao de equilibrio térmico), onde a cinematica das particulas participantes
da colisao foi levada em conta, de forma que ressonancias com baixa energia cinética
em relagdo ao meio nuclear tém maior chance de serem recombinadas [70]. Os processos
fundamentais e suas se¢oes de choque sao apresentados detalhadamente no Apéndice B.

A producao de pions foi considerada unicamente pelo decaimento das ressonancias A
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e N*, sendo a meia-vida destas ressonancias obtidas a partir da semi-largura da curva
de distribuicao de suas massas. Na Tabela 3.2, estao disponiveis os valores da semi-
largura das ressonancias, considerados neste calculo. Nos efeitos de absor¢ao de pions
[71], consideramos as segoes de choque de Wolf [72], obtidas por uma normalizacdo da
distribuicao de Breit-Wigner, em termos da secao de choque maxima para a absorcao de
pions, com formacao da ressonancia A(1232) ou da ressonincia N*(1440). Dessa forma, a
producao de pions foi o resultado da competicao entre os processos de producao e absorcao

de pions durante a reacao préton-nicleo. Mais detalhes sdo expostos no Apéndice B.

Tabela 3.2: Semilargura e vida média da ressonincia A(1232) e N*(1440) empregadas no
presente modelo.

Ressondncia I' semi-largura (MeV) 7(fm/c)
A 115.0 1.71
N~ 200.0 0.98

Para os processos de producao de kaons, acompanhados aos de hiperons devido a
conservacao de estranheza, as se¢oes de choque foram obtidas a partir da parametrizacao
proposta por Schiirmann e Zwermann [73]. Eles estabeleceram uma se¢ao de choque para

a formagao de kdons dada por:

ONN—BYK — O, 8 [ max(GG‘/)rL mb (331)

onde p2,., = £ [s — (mn + ma + my)?] [s — (my + ma — my)?] é 0 mdximo momento pos-
sivel para kdon e my, ma € my sdo as massas do nucleon, do lambda e do kdon, respec-
tivamente.

Além dos processos colisionais, também foram considerados os processos de perda de
particulas do ntucleo por refracao e reflexao das particulas na superficie nuclear, como
enfatizamos na secdo anterior. Atribuimos um tempo de encerramento para a fase de
cascata considerando que nenhuma particula possa ser ejetada por refracdao, todas as
colisdes sao eldsticas e consequentemente nao ocorre o decaimento e nem a producao de
particulas no sistema. Em seguida, prepara-se uma nova situagao inicial de nucleons,
que evolui a intervalos de tempo At;; e processando as colisoes intranucleares, até o

término do processo de interagao proton-ntcleo, e ao final, avaliar os observaveis obtidos

estatisticamente no modelo.
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3.2.1 Mecanismo de Bloqueio de Pauli

Observa-se que em nossa abordagem, diferentemente dos calculos de cascata convenci-
onais, consideramos a evolugao de todos os nucleons no sistema, levando em conta todas
as possiveis colisdes barion-barion e méson-barion. Uma vez que estamos lidando com a
evolucao completa, em vez de um sistema de muitas particulas, este procedimento permite
tratar ao mesmo tempo a fase rapida e a fase de pré-equilibrio como uma tnica abordagem
tedrica.

As simulagoes de reagdes nucleares tratam de sistemas fermionicos em interagao, con-
seqilentemente, o Principio de Exclusao de Pauli torna-se um ingrediente importante na
determinacao do nivel de excitagao do nucleo alvo apds ser bombardeado pelo feixe de
protons. Assim, para que as colisoes entre nucleons sejam processadas, deve-se examinar
a disponibilidade do espaco de fase na vizinhanca do estado final das particulas envolvidas
na colisao.

Uma maneira de satisfazer aproximadamente a requisicao deste principio consiste em
considerar que abaixo de um valor caracteristico da energia por nucleon (nos célculos
admitiu-se a prépria energia de Fermi para este valor) os estados estao ocupados, portanto,
a colisao é permitida somente quando a energia das particulas envolvidas na colisdo no
estado final for superior a energia de Fermi, ou seja,
ki

<.
2myg

€k 2 EFp — (332)

Esta foi a condigdo de bloqueio de Pauli adotada no presente trabalho.

Outra possibilidade de procurar “imitar” a atuacao do principio considera que a vizi-
nhanca de cada nucleon no espaco de fase consiste numa célula nele centrada de volume
h3. Caso a ocupacio da célula fosse superior a (25 +1)(21 + 1) para particulas da mesma
espécie, a colisao seria proibida, onde S e [ sao os graus de liberdade de spin e isospin,
respectivamente, das particulas [74].

Na segunda condicao, a energia das particulas no estado final de uma dada colisao
seria comparada com a energia de Fermi. Como do ponto de vista computacional esta
segunda possibilidade seria muito mais onerosa em termos de tempo de cédlculo, a opcao

recaiu sobre a prescricao anterior, embora menos elaborada.
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3.2.2 Encerramento da INC e o Calculo da Energia de Excitacao

A fase rapida da reacdo de spallation deve corresponder a um periodo de tempo no
qual ao menos uma particula tenha energia cinética suficiente para ser emitida do nicleo.
Portanto, o sistema atinge o equilibrio quando nenhuma particula tem energia cinética
suficiente nem pode tunelar a barreira de potencial. Outro ponto a ser considerado é
que para energias acima do limiar de pions, é necessario introduzir critérios adicionais de
parada, uma vez que pode haver a producao de ressonancias e mésons no volume nuclear.
A este regime de energia todas as ressonancias produzidas tenham decaido e todos os
mésons devem estar fora do volume nuclear para que a cascata seja encerrada.

A utilizagdo de uma massa efetiva do nucleon na fase de cascata pode trazer impli-
cagoes no tempo de relaxacao do sistema, na fase de pré-equilibrio. Assim, o tempo de
encerramento é um aspecto importante para o calculo da fase rapida da reacdo. Um vez
que, por questoes praticas de cdlculo, este tempo nao pode ser determinado ao longo
da reagao (uma solugdo “cara” computacionalmente seria determinar o instante que a
taxa de reagao caisse até um valor pré-determinado). Devemos determinar o tempo que
melhor conforme uma estatistica razodvel para os principais observaveis do calculo. Con-
sideramos como principal observavel o rendimento de protons e néutrons na fase rapida
e investigamos como estes observaveis evoluem em funcao do tempo de encerramento da
fase de cascata.

Ressaltamos que a investigacao do tempo apropriado para encerrar a fase de cascata
¢é analisado para cada potencial nuclear confinante correspondente a sua respectiva massa
efetiva inicial para a reacao. Realizamos esse estudo para os valores de potencial disponi-
veis na Figura 3.3. Observa-se claramente que os valores para os rendimentos de prétons e
néutrons mudam significativamente em funcao do potencial confinante, visto que quanto
mais profundo é o pog¢o de potencial menor é a probabilidade da particula escapar. Esta
abordagem permite determinar a forma mais adequada de se tratar estas reagoes nucleares
para os nucleos alvo e as energias incidentes no campo de aplicacdo em questao.

Por meio de transferéncia de energia de particulas energéticas para o ntcleo alvo por
colisoes nucleon-nucleon, o sistema atinge um equilibrio térmico com uma energia de
excitagao final ou a temperatura do ntcleo residual. Esta energia de excitacao do nucleo
residual é uma quantidade determinante na evaporagao nuclear, como iremos discutir

no proximo capitulo. A energia de excitacao do sistema é definida como a diferenca de
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energia cinética do nucleo alvo. Apds o encerramento da fase de cascata, o nucleo residual
é formado por (A — N)-nucleons. Lembrando que podemos ter a produgao de M-mésons.
Porém, na configuragao inicial o nicleo alvo é um gas de Fermi, como também no estado

final. Desta forma, a energia de excitagao é dada por:

A’

B =3 (1 -1)

=1

= ; (B} = Ej) = (m" —mp)], (3.33)

onde T e E referem-se a energia cinética e energia total dos nucleons ligados, respectiva-
mente. Um fato a ser comentado aqui é que a energia de excitacao é a temperatura do
gas de Fermi.

Portanto, neste capitulo vimos as principais caracteristicas da abordagem multicoli-
sional do codigo MCMC desenvolvido ao longo dos anos, que estao esquematizadas na
Figura 3.5. Este trabalho contribuiu com as melhorias no estado fundamental do nicleo
alvo, baseado na distribui¢cao de momenta dentro de uma modelo de Gas de Fermi, em que
o sistema apresenta energia de ligacao a partir da definicdo de massa efetiva do nucleon,
estando estes nucleons confinados em um potencial nuclear cuja profundidade depende de
A e de m§. A massa efetiva é determinada a partir da conservagao de energia e momento
total quando ocorre a emissao de particulas, definindo assim uma etapa de pré-equilibrio.
O principio de exclusao de Pauli, nesta tese, foi reformulado também para interacao pri-
maria e para o processo de absorcao de pions. Outro ponto comentado diz a respeito ao
calculo da energia de excitacao, considerando toda a cinematica de particulas com massa
efetiva.

No proximo capitulo apresentaremos os procedimentos para descrever a desexcitacao
do niicleo residual formado na primeira fase da reacao de spallation. A fase de evaporacgao
para nucleos leves nao compete com o processo de fissdo quando estudamos a reacao de
spallation em baixas energias (ntcleos leves), visando aplicagoes futuras em protonterapia.

Uma nova proposta seré apresentada para o calculo de evaporagao de multiplas emis-
soes de particulas. Inicialmente o cdédigo de evaporagao com multiplos canais foi introdu-
zido neste trabalho para o estudo de desexcitacao de nicleos residuais (pesados), como

no combustivel de reatores acionados por aceleradores - ADS. Onde a faixa de energia é

35



Figura 3.5: Esquema das principais caracteristica do cédigo desenvolvido pelo grupo de
fisica nuclear do CBPF ao longo dos tltimos 25 anos.

nitidamente mais alta do que em aplicagbes em protonterapia [75].
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Capitulo 4

Modelo da Evaporacao Nuclear

Neste capitulo, descreveremos o processo de decaimento do niucleo residual formado
no fim da fase de cascata intranuclear, como mencionamos na tltima se¢do do capitulo
anterior. Ao final da fase de cascata a energia de excitacao do ntcleo residual é determi-
nada e a fase de evaporacao comeca, o segundo estagio da reacao nuclear de spallation.
O sistema nuclear ¢ relaxado e uma temperatura ¢ definida para o sistema. O processo
de desexcitacao do nicleo quente é baseado no modelo estatistico de Weisskopf [38], em
que é usado o método de competicao entre emissoes de particulas e fissao nuclear. Em
muitos modelos existentes para o estudo de spallation, a fase de evaporagao é descrita
considerando este método estatistico. O modelo de evaporacao de multiplas emissoes serd
discutido no final do capitulo. Inicialmente, o cédigo de evaporagao de multiplas emis-
soes foi desenvolvido para o estudo de desexcitacdo de nicleos residuais do combustivel
de reatores, como por exemplo, chumbo e mercirio. O objetivo futuro é usar o método
de evaporacao de multiplas emissoes em nicleos leves e em baixas energias incidentes de

forma a reproduzir resultados experimentais de reacoes nucleares.

4.1 Evaporagao Convencional /Fissao Nuclear

Na fase de evaporagao, os nucleons que nao escaparam diretamente do nicleo na fase
de cascata intranuclear, termalizam-se formando um ntcleo residual de cascata que ainda
se encontra em um estado excitado. O mecanismo de desexcitagdo do ntcleo residual
de cascata é a competicao entre os processos de evaporacao e fissdo nuclear, no qual

algumas particulas escapam do nicleo e/ou a fissao nuclear ocorre. O processo inteiro é
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governado pelas probabilidades relativas dos processos individuais, que sao determinadas
utilizando-se propriedades fisicas do nicleo quente descrito como um gas de Fermi.

A teoria da evaporacao convencional baseia-se nas prescricaos do modelo estatistico
de Weisskopf [38]. As probabilidades de emissao simples sequencial de particulas e fissao
podem ser determinadas como

Y. (4.1)

()

com I'}, sendo a largura do k-ésimo canal no célculo das emissoes simples de particulas, em

que k representa o processo de emissao de prétons, néutrons, particulas alfa e o processo

de fissao. A larguras de emissao de particulas segue a expressao original de Weisskopf,

2 B —
Tp = % (5" _ F) apexp {2 ax(E* — Ey) — 2 akE*]? (42)
23 h2

onde r é o raio do nucleo residual, m; é massa da particula evaporada. O parametro ay

dada por,

¢ a densidade de nivel do gés de Fermi, relacionado por
A = T,

para todos os processos de emissao de particulas. A constante r; é adimensional, no qual
tomamos a relacao, a, = a, = a, = a, = a, como estabelecido na descri¢ao de Le Couteur
[45]. A densidade de nivel é parametrizada, de acordo com a abordagem de Tavares [76],

Ccomo

AM } | (4.3)

em que AM (em MeV) é a corregdo de camada para massa nuclear, sendo usada a férmula
de massa semi-empirica de Myers e Swiatecki [64] para niicleos pesados, e para nicleos
leves a férmula de massa de Weizsicker-Skyrme [63]. O valor assintético, a, é determi-

nado por uma regra sistematica fenomenolédgica construida da andlise de outras reacoes

nucleares [76], dado por:
G =0,114A + 0,098 A5 MeV 2. (4.4)

A energia de excitagao do nucleo residual apés a emissao de uma particula k é dada
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por

E; = E* — E (4.5)

onde, Ej é a energia total média removida do sistema nuclear excitado pela emissio da

k-ésima particula. A equacao 4.5 é obtida a partir da distribuicdo térmica do nicleo

quente com energia de excitagdo E* [76, 77]. Para evaporagdo de néutrons, E,, é dada por
Ex— S,

E, =S, +2——2, (4.6)
a

para a de protons,

_ Ex—(V,+ S
E,=(V,+5S,) + 2\/ (ap * 5) (4.7)
e para evaporacao de particulas alfa temos,
_ Ex— (Vo + Sa
Eo = (Va+ Sa) + 2\/ ( - i ). (4.8)

Estas energias sao calculadas considerando os valores de energia de separacao de néutrons,
prétons e particulas alfa, dadas por .S, S, e Sy, respectivamente, e das alturas da barreiras
de potencial de Coulomb para emissdo de particulas carregadas, V,, (préton) e V,, (alfa).
As energias de separacao foram parametrizadas conforme as referéncias [78, 79|, dadas

por Montagna e colaboradores. A energia de separagao do néutron, em MeV, é dada por
S, =-0,16(A—Z2)+0,25Z + 5,6, (4.9)

enquanto que as energias de separagao do préton e da particula alfa sao calculadas, res-

pectivamente, pelas expressoes

S, =my+m(A—1,7Z —1) —m(A, Z) (4.10)

Su = Mo +m(A—4,Z — 2) — m(A, Z). (4.11)

As barreiras de Coulomb efetivas conforme a descri¢ao na subsecao 3.1.1, apresentadas

por Tilio na referéncia [80], sdo utilizadas para calcular a energia média removida, Ey,
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para as emissoes de protons e alfa, dadas por

o K, (Z —1)é?

To(A — 1)1/3 —+ Rp

v, (4.12)

2K (7 — 2)e?
7”0(14-4)1/3 + Ra.

V,=C (4.13)

As constantes K, = 0,70 e K, = 0,83 sao as correcoes de penetrabilidade da barreira
coulombiana para prétons e particulas alfa, respectivamente, da referéncia [80]. Os raios
destas particulas sao dados como R, = 1,14 fm e R, = 2,16 fm, e ry = 1,2 fm [20, 21],
e e é a carga elétrica. Nas equagoes 4.12 e 4.13, C' é a correcao da barreira coulombiana
devido a temperatura nuclear, dada por

s

= 1—— 4.14
c = (414)

onde B é a energia de ligagdo total do ntcleo depois da emissao, tal paremetrizacao foi
proposta por Tavares em 1992 [81].

Portanto, uma vez definidas todas as grandezas envolvidas, a partir da equagao 4.2,
as razoes entre larguras de decaimento de emissdao de particulas e a emissao de néutrons,

dada pela teoria estatistica de Weisskopf, sdo determinadas por

O _ 5 o fova (B - V) (119

para a emissao de protons. E para a emissao de particulas alfa,

Para cada etapa da cadeia de evaporacao, o processo de fissao compete com as emissoes

de particulas individuais.
A largura do processo de fissao é calculada a partir do tratamento de gota liquida do

modelo de Borh e Wheeler [82, 83|, fazendo o uso da equagdo. (4.2) obtemos para a razao

de probabilidade da fissao,

& B Koa {2\/@ - 1} exp (2\/(1ij"2 _ 2\/(112;2)7 (4.17)

T,  4A28qE;
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onde a corregao efetiva do fator da barreira de fissao devido ao tunelamento de fragmento é
estimada como Ky = 14,39 MeV [76]. A energia disponivel para formagcao dos fragmentos

de fissao do nucleo residual, E%, é dada por
E} = E" — By, (4.18)
onde By ¢ a barreira de fissao que é dada por
By = C By,

com a barreira de fissao do estado fundamental, como pode ser esquematizada pela ilus-

tracao da Figura 4.1, expressa por

Bjo=Am — AM . (4.19)

Figura 4.1: Representacao dos elementos que definem da altura da barreira de fissao no
estado fundamental do nicleo, conforme a equacao 4.19.

O efeito de correcdo de camada ¢é levado em consideragao, quando se determina a
altura da barreira de fissdo. A Figura 4.2 mostra a altura da barreira em fun¢ao do
nimero atomico e nimero de massa, ou seja, Byo(Z, A). A massa nuclear no ponto de
sela. Am foi obtida também da férmula de massa semi-empirica de Myers e Swiatecki
[64]. O fator C é a correcao térmica efetiva, equagao 4.14, usado também para definir a
barreira coulombiana. Para o pardmetro de densidade de nivel nuclear para fissao, temos

af = rga, = rya, proposto por Tavares na referéncia [84], em que r; é dado por
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Figura 4.2: Efeito de camada na barreira de fissdo no estado fundamental do ntcleo

extraido de dados experimentais utilizados no calculo.

p
(E*)®

Tf=1—|—

onde a fungdo p e ¢ sdo expressos, respectivamente, por,

exp [0,257(217 — A)], 210 < A <232
p=19 expl0,150(222 — A)], 140 < A <210
exp [0,0388(176 + A)], 30 < A < 140

0,0352(235 — A), (140 < A < 235)
0,0129(119 + A), (30 < A < 140).

(4.20)

(4.21)

Estas expressoes sao resultado de parametrizacao considerando energias de excitacao

superiores a 40 MeV. Neste trabalho, extrapolamos as mesmas para valores mais baixos.

A cada etapa da cadeia de evaporagao determinamos as razoes das larguras de de-

caimento (“branching ratios”) dos canais considerados. Portanto as probabilidades de

emissao simples sequencial de particulas e processo de fissao sao
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L'y

= : (4.22)
T, +T,+ T+ Ty
r
N = » , 4.23
F?’L + Fp + Fa + Ff ( )
FP
- , 4.24
FTL _I_ Fp + Fa —'I— Ff ( )
e
Iy
(4.25)

D AR S S Y
Onde F' é a probabilidade do ntcleo residual fissionar, N é a probabilidade do nicleo
emitir um néutrons, P é a probabilidade de emitir um préton e H a probabilidade de
emitir uma particula alfa. Uma vez que um destes canais foi escolhido, o niimero atémico

e o numero de massa sao recalculados, exceto o canal de fissdo, por:

A1 = A — AA, (4.27)

onde AZ; e AA; sao, respectivamente, o nimero atomico e niimero de massa da particula
ejetada na i-ésima etapa da evaporacdo. A energia de excitacao consequentemente é

modificada devido a evaporagao das particulas em cada etapa, ou seja:
B}y = B} — Ey, (4.28)

onde Ej; é a energia média total removida pela particula k evaporada na i-ésima etapa.
Este processo continua até a energia de excitacao do ntcleo nao ser suficiente para a
emissdo de particulas por evaporagdo. A cadeia de decaimento é encerrada sempre que
ocorre a fissdo, caso contrario a cadeia prossegue até que a energia de excitagdo esteja
esgotada. Quando isto acontece o nticleo composto é o produto residual de spallation.
Devido a limitacao da aplicabilidade dos modelos que determinam as larguras de
decaimento e fissao: restringimos o decaimento « a ntcleos residuais com Z > 8. O
canal de fiss@o apenas estara aberto para ntcleos residuais com Z > 30, tendo em vista

a definicao da barreira de fissao By do modelo de gota liquida. Um calculo de Monte
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Carlo ¢ utilizado para simular a fase de evaporacao, e a cada passo, o canal de emissao
¢é sorteado para determinar o novo ramo da cadeia de decaimento. Normalmente para
nucleos pesados, o processo de fissao nuclear termina a cadeia garantindo o efeito coletivo
do modelo de gota liquida. No caso de nuclideos com Z < 30, a cadeia evaporativa encerra
quando a energia de excitacao do nicleo residual filho for inferior a energia de separacao

do néutron, ou seja, Ej < S,.

4.1.1 Método de MC para Evaporacao Convencional

No inicio da fase evaporacao, um sistema nuclear quente com nimero atomico Z,
numero de massa A e energia de excitacao E* desenvolve uma cadeia de evaporacao de
protons, néutrons e particulas alfa. Esta cadeia é regida pelas probabilidades relativas
dos respectivos canais de emissao. Todos os ramos de evaporagao encerram pelo processo

de fissao ou pela exaustao de energia, como esquematiza a ilustragao da Figura 4.3.

Figura 4.3: Representacao esquematica de uma possivel cadeia de evaporagao a partir de
um nucleo residual (Z, A, E*). A sequéncia de cadeia é mostrada até a terceira ordem
de ocorrer a fissao. Porém podem existir ramos em que a fissdo nao ocorrera como sendo
o ultimo estagio.

As varidveis da cadeia evaporativa, conforme a Figura 4.3, representam os valores de
probabilidade para as diferentes possibilidades de desexcitagdo. Os nimeros subscritos

indicam as diferentes ordens da chance de fissao ou evaporacao de particulas. Para melhor

44



compreensao, vamos comentar sobre alguns ramos, por exemplo, f; é a probabilidade de
fissdo na primeira chance, n; é a emissdo de néutron de primeira ordem e p; é para a
emissao de préton, fs,, ¢ a probabilidade de fissao na terceira chance apds as emissoes
sucessivas de um préton e um néutron, as, ¢ o probabilidade da segunda chance de
evaporar particulas alfa apds a primeira emissao de néutron, e assim por diante.
Utilizando o método de Monte Carlo apresentado no presente trabalho foi possivel
calcular a evaporacao de particulas e a fissao nuclear de acordo com as seguintes etapas,

em qualquer fase da competigdo entre os processos:

1. A partir do nimero de massa, nimero atomico e a energia de excitagdo do niicleo
residual, calcula-se a barreira de fissao; a energia de separacao de proton, particula

alfa e néutron; e as barreiras coulombianas para protons e particulas alfa.

2. E verificado se a energia de excitacao é superior as barreiras de fissao ou de emissao
de qualquer particula considerada. Em caso afirmativo, as probabilidades de emissao

das particulas e do nucleo sofrer fissao sao calculadas. Se nenhum dos processos é

[©N

permitido com a energia de excitacdo em questdo, a etapa (5) abaixo descrita

executada.

3. Um nimero aleatério x é gerado no intervalo [0 — 1], e a particula que serd emitida
é escolhida comparando este niimero com as probabilidades calculadas na etapa (2).
Inicialmente, x é comparado com a probabilidade de emissao de néutrons, se x < NV,
um néutron escapa do ntucleo; Em seguida, z é comparado com a probabilidade
de emissao de préton, se N < x < N + P, um préton é emitido; Logo apds, = é
comparado com a probabilidade de emissao de particula alfa, se P < x < N+P+H,
uma particula alfa é emitida; E finalmente, x é comparado com a probabilidade de
fissdo, se H < © < N+ P+ H + F, a fissao ocorre. Ocorrendo a fissdo, a etapa (5) é
executada. Como x é um numero aleatério, nesta etapa, o canal escolhido depende
apenas das probabilidades individuais de emissao de particulas ou fissao (N, P, H

e F).

4. A massa nuclear e os nimeros atomicos sido recalculados considerando a emissao da
particula escolhida na etapa (3), e a energia de excita¢ao do novo nicleo residual é

calculada usando a equagao 4.5. O algoritmo, entdo, retorna para a etapa (1).
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5. O ramo da cadeia de evaporacao ¢ interrompido e inicia-se um novo.

Como esse processo é essencialmente estatistico, os mesmos parametros de entrada
podem gerar resultados diferentes durante a execucao do algoritmo em uma segunda
vez. Para levar em conta esta caracteristica do processo, é necessario a execucao do
mesmo algoritmo varias vezes. Os resultados finais sao entendidos como valores médios do
parametro fisico investigado, como por exemplo a multiplicidade de particulas evaporadas

ao longo do processo de spallation.

4.2 Evaporacao Nuclear com Maultiplas Emissoes
Simultaneas

No caso da abordagem convencional, como vimos ao final da se¢ao anterior, em cada
passo da cadeia de decaimento a escolha do canal de decaimento é determinada pelo
sorteio entre as possibilidades de canais, com apenas uma tnica particula no estado final.
Para valores de alta energia de excitacao média, a cadeia de evaporagao com emissoes
simultanea de multiplas particulas torna-se energeticamente possivel.

A emissao simultanea de multiplas particulas é um assunto pouco explorado na lite-
ratura, tanto no ponto de vista experimental como teérico. Do lado experimental temos
a dificuldade para as medigdes em coincidéncia dos fragmentos. Do lado tedrico, a com-
plexidade de lidar com a configuracao de estado final de poucos corpos e a interacao
entre eles. Na verdade, um pequeno nuimero de trabalhos pode ser encontrado tratando
o problema [85, 86, 87, 88|.

No presente trabalho, para discutir a relevancia da emissao miltipla de particulas nos
resultados da evaporacao, usamos uma hipotese estatistica simplificada. Consideramos
que as probabilidades de emissao de multiplas particulas simultaneamente sao determi-
nadas pela regra do produto de probabilidades de emissao simples. O caminho da cadeia
pode ser completamente modificado com a desexcitagao parcial do niicleo remanescente
em cada estdgio de decaimento intermediario. Este ¢ um ponto importante no calculo, e
conduz a diferentes resultados finais para o rendimento de particulas e as caracteristicas
dos produtos da reagao de spallation.

Os novos canais implementados estao ilustrados na Figura 4.4, onde, em cada dire-

¢ao radial é indicado um canal diferente de emissao. A probabilidade para o canal de
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Figura 4.4: Esquema representativo dos dezoito canais de decaimento em uma nova abor-
dagem da evaporacao, levando em conta o processo simultdneo de emissao multipla de
particulas. Cada direcao radial representa os canais em uma etapa de decaimento do
nicleo residual quente.

emissao de multiplas particulas (a menos da normalizagdo) é determinada como eventos
independentes, considerando-se as probabilidades de emissao simples de particulas, P, é

determinada a partir das equagoes (4.22-4.25), isto é

P o« PP, para emissao de 2 particulas (4.29)

Py o« PP;P, para emissao de 3 particulas (4.30)

onde os indices subscritos 7, j e [ referem-se aos néutrons, protons e particulas alfa.
Notamos que nesta abordagem, a cadeia evaporativa tem dezenove canais \, um para
o processo de fissdo e dezoito para emissao de particulas, isto é: (i) emissao simples de n,
p e «; (i) emissdo dupla nn, np, na, pp,pa e aq; e (iii) emissao tripla de particulas, nnn,
nnp, nno, npa, npp, naa, ppp, ppa e pac. O canal de emissao de trés particulas alfa pode
ser desprezado devido sua alta barreira coulombiana. Com a normalizacao adequada, as

probabilidades de canais sao dadas por,

P

A
PN — —-—
ST P
pn=1

(4.31)

onde 2MN’s sdo as razoes de probabilidades de canais, que sdo usadas para sortear o

canal de decaimento em cada passo do processo de evaporagao, na simulacao de Monte
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Carlo. Os resultados do presente célculo reduz automaticamente ao convencional quando

PP = () para canais com dupla e tripla emissdo de particulas.

4.2.1 Método de MC para Nova Cadeia de Decaimento

Novamente utilizamos o calculo Monte Carlo para simular a cadeia de decaimento por
amostragem da evaporacao nuclear, com o conjunto de dezenove canais mostrados na
Figura 4.4. Apods a primeira etapa evaporativa de particulas, a energia de excitagdo do
nicleo residual é recalculada para o préoximo passo, tal como no método convencional.
Quando ocorre a fissao, a cadeia evaporativa é terminada, caso contrario, uma nova etapa
de decaimento da continuidade a cadeia. No entanto, se a energia de excitagdo se esgota
a cadeia também ¢é encerrada.

A determinacao da energia de excitacao, para os rendimentos no processo de evapo-
racao ao longo da cadeia, é um ponto importante e diferente no calculo convencional. A
energia de separacao do grupo de particulas emitidas deve considerar o ntimero de parti-
culas envolvidas no estado final e a energia de ligacdo do niicleo, antes e apds a emissao.
Ou seja, a perda de energia do sistema carregada pelas /N particulas é diferente do cédlculo

convencional. Em cada etapa, a energia de separacao das particulas emitidas é dada por,

N
Sy =m(Z — Zy, A— Ay) —m(Z,A) + 3 my, (4.32)
=1

onde N representa o nimero de particulas emitidas no canal, Ay = JZV: AreZy = 12\/: Z;.
=1 =1

Para estimar a perda de energia coulombiana no sistema, foi considerado a interacao

de particulas emitidas com o nicleo filho residual, no ponto em que as particulas saem do

nucleo. Assim, quando tivermos N, particulas carregadas entre as N emitidas, a perda

de energia coulombiana é dada por,

Nch

=1

onde K, Z; e R; sdo, respectivamente, os fatores de penetrabilidade da barreira de Cou-

2
ZiZae ] , (4.33)

1/3
TOAd/ + Rl
lomb, o nimero atomico e o raio das particulas emitidas, ja definidos anteriormente. Note

que, Zg = (Z —Zy) e Ay = (A — Ay) sdo o niimero atémico e o nimero de massa do

ntucleo filho.
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Finalmente, a energia média total removida devido a emissao de N particulas é calcu-

lada como

_ E*—(Sy+V
Ex=0Sy+V+2 (aN+ >, (4.34)

onde o ultimo termo representa a energia cinética média das N particulas emitidas. Note
que, a equagao 4.34 é idéntica as equacgoes 4.6, 4.7 e 4.8, a menos da energia de separacao
e da barreira coulombiana.

Para continuar com as préximas etapas, fazemos A’ = A— Ay e 2/ = 7 — Zy, com a
energia de excitagao nuclear reduzida de acordo equacao 4.34.

Todos os registros da etapa que caracterizam a cadeia de decaimento sao armazenados
em uma historia de Monte Carlo. Ao final, calculamos os observaveis de interesse, tal como
rendimento de particulas, frequéncia de nicleos envolvidos na cadeia de decaimento, as
distribuicoes angulares, espectros, energia de excitacao e assim por diante. Todos esses
observaveis relacionamos com a massa efetiva inicial e a energia incidente.

Portanto, apresentamos na Figura 4.5, de maneira esquematica, os principais processos
que estao incluidos na simulagao das reagoes nucleares de spallation com o nosso modelo
de cascata intranuclear, baseado num método de MC.

No proxima capitulo abordaremos o contexto na qual aplicaremos as reagoes de spalla-
tion. Tais aplicacoes sdo definidas a partir do nivel de energia e o nticleo alvo de interesse.
Notamos que, quando analisamos reac¢oes de spallation do tipo p+Pb com feixes de 0.8
a 2.0 GeV, o campo de aplicagao tecnoldgico a ser investigado é fontes de néutrons para
reatores com sistemas ADS. No entanto, se estudamos rea¢oes p+C ou p+Ca, em baixas
energias (dezenas a centenas de MeV), podemos visar estas reagoes de spallation para

aplicagoes médicas, como o tratamento de tumores via feixe de protons.
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Figura 4.5: Fluxograma do algoritmo computacional para simular reacoes de spallation
com o método de cascata intranuclear. As varidveis N, e N, significam nimero de conta-
gem e numero de repeticoes completas, respectivamente. Mostramos os dois estagios da
reagao de spallation, a cascata intranuclear (INC) e a evaporagao nuclear (NEV).
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Capitulo 5

Aplicacoes em Protonterapia e em

Reatores ADS

As aplicacoes de reacoes de spallation em tecnologia e ciéncia béasica sao intimeras.
Elas abrangem a area de raios césmicos, producao de feixes de isoétopos raros, fontes de
néutrons de spallation e sistemas guiados por acelerador (ADS), bem como investigagoes
de matéria nuclear aquecida. Uma aplicacdo mais peculiar de reacoes de spallation é
aquelas reacoes induzidas por feixes de prétons com uso terapéutico, a protonterapia.

Neste capitulo, abordaremos aspectos gerais da protonterapia e reatores ADS. Na
Secao 5.1, enfatizaremos uma abordagem histoérica da protonterapia. Apresentaremos de
forma resumida os processos fisicos associadas as radia¢Oes ionizantes, na Se¢ao 5.1.1.
Na Sec¢ao 5.1.2, destacaremos os efeitos da interacao do préton com a matéria a nivel
nuclear. Na tultima se¢do abordaremos as principais caracteristicas e aspectos fisicos dos
reatores nucleares convencionais. Consideraremos os principais motivos que intensificaram

as pesquisas em novos reatores, os baseados no sistema ADS.

5.1 Reacoes de Spallation no Contexto da
Protonterapia

Historicamente, os primeiros estudos sobre o uso de radiacao iniciaram em 1895 com
Wilhelm K. Roéntgen (1845-1923) [89]. Rontgen mostrou que os novos raios eram produ-
zidos pelo impacto de raios catdédicos com materiais especificos com uma plana anddica

em um tubo de vacuo. Como a natureza dos raios era desconhecida, deu-lhes o nome de
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raios-X.

Logo apos a publicagao da descoberta de Rontgen, ocorreram diversas aplicagoes das
radiagoes quer em diagnostico quer em terapia, como por exemplo, o tratamento de um
cancro de estomago que Emil Grubbe (1875-1960) fez em Chicago/EUA, em 1896. Esse
acontecimento marca a descoberta do raio-X como uso direto em producao de imagens da
época, isto €, o inicio das técnicas de radiodiagnotico e radioterapia por raio-X, conhecidas
hoje na medicina. Em 1901, Réntgen foi laureado com o primeiro Prémio Nobel da Fisica.

Mais tarde, em torno de um ano apos a descoberta de Rontgen, Antoine H. Becquerel
(1852-1908) comegou investigar qual era a relagdo do novo raio observado por Rontgen
e o fendmeno de fluorescéncia. Com a posse de sais de uranio, que fosforesce quando
exposto a luz, colocou-o na presenca de uma placa fotografica coberta por um papel opaco.
Becquerel observou que a placa tinha sido submetido a uma espécie de “pulverizagao”.
Este fendmeno se repetiu para todos os sais de uranio, e mais tarde conclui que era uma
propriedade do dtomo de urénio [90]. Este é o marco da descoberta da radioatividade
espontaneal.

Os estudos sobre a radioatividade foram realizados por Madame Marie Curie (1867-
1934) e por Pierre Curie (1859-1906). Eles conseguiram o isolamento do elemento Polonio
e do Radio, desenvolvendo métodos para a separacao do radio a partir de residuos ra-
dioativos. Com a separacao destes elementos, foi possivel estudar e caracterizar suas
propriedades, principalmente seu alto poder radioativo. Mais tarde, seriam usados como
ferramentas terapéuticas durante a Segunda Guerra Mundial. A familia Curie e Becquerel
dividiram o Premio Nobel de Fisica de 1903, caracterizando o inicio histérico da Fisica
Nuclear.

Os estudos avangaram sobre a natureza radioativa dos elementos quimicos. Algumas
décadas apds a descoberta da radioatividade natural, Irene Curie (1897-1956) e Jean
Frédéric Joliot (1900-1958), paralelamente a Enrico Fermi (1901-1954) e colaboradores,
descobriram a Radioatividade Artificial?>. Em 1912, construiu-se o primeiro aparelho para
tratamento de cancer pélvico, o “canhao de radium”, rapidamente abandonado por neces-

sitar de grande quantidade de material radioativo para seu funcionamento. Em 1922, foi

! Radioatividade - Um fendémeno resultante de uma instabilidade do niicleo atémico em certos 4tomos
através do qual o nudcleo experimenta uma transicdo nuclear espontdnea com a emissdo de radiagao,
normalmente, particula alfa «, particula beta [ ou raio gama ~

2 Radioatividade Artificial - Radiacdo induzida emitida de um nticleo instdvel apés ser bombardeado
por particulas
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construido no Hospital Radiumhemmt em Estocolmo, o que provavelmente pode ser consi-
derado até entao, como o mais poderoso aparelho de radioterapia, pois utilizava 2 gramas
de Radio, trabalhando com distancia de 6.0 cm entre a fonte e a pele. Até 1929, apenas
seis unidades similares estavam disponiveis no mundo. Uma em Estocolmo, Baltimore,
Bruxelas, Nova York e duas em Paris.

Por volta de 1930, criaram os ntcleos instaveis, ou seja, is6topos instaveis dos elementos
quimicos através dos aceleradores circulares de particulas, os Ciclotrons, idealizado por
Enerst Lawrence (1901-1958). Além dos ciclotrons, os reatores nucleares tiveram um papel
fundamental na producao de isétopos radioativos. Um dos principais radioisétopos criado
nos ciclotrons foi o Cobalto 60, em 1941. A ideia de utilizar °Co como fonte radioativa
em aplicagoes médicas foi de Joseph Stanley Mitchell (1909-1987).

Em virtude das tecnologias da segunda guerra, foi possivel a construgdo do primeiro
acelerador linear de particulas para uso médico, com energia incidente de 8 MeV. Este
foi instalado no Hammersmith Hospital, em 1952 na cidade de Londres, iniciando suas
atividades em agosto de 1953. Em seguida, os EUA produziram o primeiro acelerador
isocéntrico, a partir de uma cooperagao entre o Instituto Tecnolégico de Massachusetts
(MIT) e a Universidade de Stanford. O acelerador iniciou suas atividades em 1956,
gerando 5 MeV de energia incidente.

Apo6s a Segunda Guerra Mundial, autoridades e cientistas voltaram-se para a seguranca
com o uso inadequado da radiacao, uma vez que ja estava comprovado que ela poderia
causar também danos letais as células sadias do organismo. Diante deste contexto, foram
iniciadas novas pesquisas sobre a utilizacao de particulas carregadas. Robert Wilson foi
o primeiro a sugerir o uso de feixes de protons para radioterapia como uma alternativa,
em 1946 [91].

A colaboragao entre o Lawrence Berkeley National Laboratory (LBNL) e o Hospital
Geral de Massachusetts conduziu ao estudo pioneiro no desenvolvimento da protonterapia
nos EUA, desde os estudos na area de fisica das radiagbes como em tecnologia essencial.
Em 1954, o primeiro humano foi tratado com feixes de préton.

Hoje em dia, a protonterapia ¢ amplamente difundida em todo o mundo. Existem va-
rios centros clinicos que ja estdo em operacgao, utilizando prétons como feixe terapéutico
[92]. Nos EUA existem 20 centros de tratamentos de canceres que usam especificamente

feixes de prétons. No mundo, sao mais de 60 centros em operacao. O Grupo de Coopera-
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Figura 5.1: Numero de centros de protonterapia de tratamento de canceres ao redor do
k6émundo até os dias atuais.

tiva de Terapia por Particulas (PTCOG, em inglés Particle Therapy Cooperative Group)
relata que até 2014, mais de 115 mil pacientes foram tratados com protonterapia em todo
o mundo, como mostra a Figura 5.1. A comunidade técnica da area tem intensificado
esforcos para conduzir ensaios clinicos que comparam os resultados apds a terapia com
feixes de prétons com aqueles oriundos de outras terapias avancada com uso de radiacao.

A protonterapia é uma forma eficaz de tratamento utilizando radiacdo. Funciona
da mesma razao fundamental que qualquer tipo de radiacdo ionizante, causa alteracoes
cromossomicas que conduz a morte das células tumorais. A protonterapia é uma excelente
forma de tratamento nao-invasiva em pacientes com cancer profundos e bem localizado,
assim os pacientes, apés tratamento, podem apresentar um quadro clinico muito eficaz
comparado aquele da radioterapia convencional. As metas de controle da doencas e a
minimizagao dos efeitos colaterais sao objetivos do tratamento com radiagao: o uso de
feixes de protons pode atender estas metas.

Os feixes de prétons oferecem um potencial significativo para aumentar os resultados
da radioterapia de feixes externos. Em regioes bem localizadas, onde o tratamento via
raios-X ¢ inviavel, os feixes de protons podem ser usados para escalonar a dose tumoral,

sem aumentar as taxas de radiagdo em regides sadias. Nestas situagoes, onde a morbidade
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¢ alta (como por exemplo o caso de tumores pedidtricos), a protonterapia pode ser usada
para diminuir ou eliminar efeitos posteriores relacionados ao tratamento [93].

Na subse¢ao seguinte examinaremos os aspectos gerais da fisica basica da protonte-
rapia. Revisaremos, brevemente, os tipos predominantes de interacoes do préton com a
matéria. Mas antes, faremos um breve resumo dos processo fisicos das radiagoes ionizan-

tes, visto que esta area ja esta consolidada tedrica e experimentalmente.

5.1.1 Processos Fisicos da Radiagcao Ionizante

Radiacao ionizante é o fendmeno de espalhamento e absorcao de particulas carregadas
com um meio atémico ou nuclear que podem remover elétrons de &tomos e de moléculas.

O conjunto das radiagoes ionizantes usualmente estudadas compreendem [94]:

» radiacido eletromagnética (REM) com energia de féton acima de 12 eV, que
recebe varias denominagoes de acordo com a origem; raios X — originados de de-
sexcitagoes atdmicas (raios X caracteristicos) e da desaceleragao de particulas car-
regadas (Bremsstrahlung); raios gama — originados de desexcitagdes nucleares; e
fotons de aniquilagdo — originados da aniquilacao de pares particula-antiparticula.
Os processos fisicos da radiagao ionizante eletromagnética ocorrem em uma faixa de
energia de alguns KeV a algumas dezenas de MeV. Os principais processos fisicos

estao exemplificados na Tabela 5.1.

Tabela 5.1: Processos fisicos para radiagao eletromagnética ionizante (raios X, raios gama
e fétons de aniquilagdo) e consequéncias apos a interacao.

Tipo de interacao Alteragoes no | Influéncia no | Radiagao produzida

meio

feixe

Espalhamento coerente
(espalhamento da radiagdo
pelo dtomo)

Efeito fotoelétrico (ejegao
de e~ ligado)

Efeito Compton (espalha-
mento do féton pelo e™)
Produgao de par (energia
do féton é consumida na
criagao do par e~ e™)
Reagao fétonuclear (ejecdo
de nucleon ligado)

Tonizacao e excita-
¢ao do atomo, recuo
nuclear

Tonizagdo do atomo

Recuo do Nicleo,
aniquilacdo do et

Ntcleo diferente ex-
citado

Direcdo de propa-
gacao

Féton é absorvido

Féton perde energia
e muda de direcao
Féton é absorvido

Fo6ton é absorvido

REM espalhada de mesma

energia

e~ rapido, raios-X, e~ de
Auger

e~ rapido, f6ton com me-
nor energia, espalhado

e~ e el rapidos, raio-X de
aniquilacao

Particulas
em nucleons

subnucleares,

« particulas energéticas carregadas que possuem energia cinética bem maior que
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a energia térmica, e superior a energias de ligacao de elétrons atomicos. Suas ori-
gens podem ser a emissao por nicleos atémicos (particulas alfa e beta e os produtos
de fissdo nuclear, por exemplo), a emissio por dtomos (elétrons Auger), feizes pro-
duzidos em aceleradores de particulas (elétrons, pésitrons, protons, déuterons, fons
em geral, de qualquer nimero atdémico ou nimero de massa), a radia¢io cosmica
priméria ou produtos de sua intera¢do com a atmosfera (mions, pions etc.), produ-
tos de reacoes nucleares. As principais interagdes com particulas carregadas estao

apresentadas na Tabela 5.2.

Tabela 5.2: Processos fisicos para radiacao de particulas carregas e consequéncias apos
suas interagoes.

Particula carregada | interagdes possi- | Alteragoes no | Radiagao produzida
veis meio
Colisao inelastica | Excitagdo e even- | Particula priméaria com pe-
e~, et e fons pesados com o 4tomo (colisdo | tual ionizagdo de | quena mudanca de diregdo,
suave) atomos em camada | eventualmente um e~ rapido

de valéncia (secundédrio)

e eet

Hédrons e 1éptons

Colisdo com e~ for-
temente ligado (coli-
sao dura)

Choque elastico com
o nucleo

Choque elastico com
o ntcleo

Aniquilacdo com um
e~ do meio

Reagdo Nuclear

Ionizagdo (camada
interna) e excitacao
do 4dtomo

Recuo do nicleo

Recuo do nicleo

Tonizagao e excita-
¢ao do atomo

Ntcleo modificado
(excitado)

Particula priméria, e~ rapido
(secundério), raio-X caracte-
risticos, e~ de Auger

Particula  priméaria  com
mesma energia e outra
trajetoria

Particula priméaria e radia-
¢éo de freamento (Bremsstrh-
lung)

Dois fétons de aniquilacao,
cada um com hr < 0.511
MeV

Particulas subnucleares, raios
gama de desexcitagao nuclear

Os néutrons sao particulas neutras que ao longo do material viajam em linha reta,
se desviam do seu caminho apenas quando eles realmente colidem com um ntcleo, po-
dendo ser espalhado em uma nova direcao ou absorvido. As interagoes do néutron com
a matéria é estritamente interagdo nuclear, em que o espalhamento elastico ou inelastico
sao provocados pelos nucleons do ntcleo. De acordo com a energia do incidente, podem
provocar outras reagoes nucleares [95]. Na Tabela 5.3, citamos as possiveis ocorréncias de
interacoes do néutron.

Na se¢ao seguinte concentramos apenas na descri¢gao sucinta da radiagao por protons,
visto que as reagoes de spallation, objeto de estudo desta tese, é induzida por feixes de

protons. Nos faremos uma breve discussao das quantidades basicas utilizadas na descri¢ao
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Tabela 5.3: Processos fisicos para radiacao causadas por néutrons e consequéncias apos a
interacgao.

Tipo de interagao Alteracgoes no | Influéncia no | Radiagao produzida
meio feixe
Espalhamento ineldstico Nicleo recua e fica | Direcio de propa- | Radiagdo gama (desexcita-
excitado gagdo e energia do | ¢do do nucleo), nicleo de
néutron recuo
Reacao nuclear Ntcleo se torna ou- | Néutron ¢é absor- | Emissoes radioativas do nu-
tra espécie nuclear | vido cleo final, radiacao gama do

nucleo final, produtos da re-
acao nuclear

Espalhamento eléastico Recuo do ntcleo Direcao de propa- | Nicleo de recuo, néutron
gacao e energia do | com menor energia, espa-
néutron lhado

do campo de radiacao de prétons, antes de retornar a uma discussao quantitativa de
freamento, espalhamento e das reacoes nucleares.

Suponha que um feixe de protons desacelera e eventualmente para em um tanque
de agua. Normalmente, estamos preocupados com o nimero de prétons em relagao a
profundidade, a sua taxa individual de perda de energia, ou a taxa total a que depositarem
energia na dgua. A razao entre o nimero N de prétons e o elemento infinitesimal de area,
da = dz dy, do material exposto é chamada de fluéncia ®. Esta quantidade é definida

COImMo.

o dN
dz dy

(5.1)

em que consideramos x a direcao do feixe.
Ao atravessar o tanque de agua, o préton transfere sua energia dFE por meio dos
processos de colisoes e freamento, ao longo da direcdo dx, a taxa de perda de energia ou

o poder de freamento linear pode ser expresso por:

= ——. (5.2)

A principal grandeza de interesse para fins de radioterapia é a dose absorvida, que é
dada pela energia média depositada pela radiagdo ionizante na matéria com massa dm,
num ponto de interesse, isto é: -

p-9i (5.3)

dm
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5.1.2 Mecanismo de Interacao do Préton com a Matéria

Particulas carregadas tém grande possibilidade de interagir com os a&tomos e moléculas
do meio material, pois ha cargas distribuidas no meio e a for¢a coulombiana é de longo

alcance. Os prétons interagem com a matéria em trés maneiras distintas:
e diminui a velocidade através de intimeras colisoes com elétrons do atomo;
e defletidos quando colidem intimeras vezes com o nicleo;
e colidem frontalmente com nicleo produzindo particulas secundarias.

Estes trés processos de interagao sao mais conhecidos como “stopping” (freamento), “scat-
tering” (espalhamento) e reacoes nucleares. Outra interagao é via Bremsstrahlung, em
que o préton perde energia cinética ao interagir com o ntcleo e emite um féton. Porém
no regime de energia da protonterapia (50 — 250 MeV), fétons de Bremasstrahlunh sao
processos fisicos despreziveis. A Figura 5.2 ilustra varios mecanismos pelos quais o préton

interage com um atomo ou nucleo.

Figura 5.2: Esquema ilustrativo do mecanismo de intera¢oes do préton p com a matéria.
(a) perda de energia pela interagao coulombiana com o elétron e, (b) espalhamento elds-
tico devido a repulsdao coulombiana com o nicleo e (c¢) absor¢ao do préton e criacao de
particulas secundarias (préton secundério - p/, néutron - n, fétons - ).
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Para uma aproximacao de primeira ordem, prétons continuamente perdem energia
cinética através das interagdes de Coulomb com elétrons atomicos. A maioria dos prétons
viaja em linha reta, porque a sua massa de repouso é 1832 vezes maior do que a massa do
elétron. Em comparagao, um préton passando perto do nicleo atémico experimenta uma
interacao coulombiana repulsiva que, devido a grande massa do niicleo, o préton é desviado
da sua trajetéria inicial e o niicleo pode sofrer um recuo. Reagoes nucleares ineldsticas
entre protons e niicleos atomicos sao menos frequentes, porém um préoton individual tem
um efeito muito mais especifico. Em uma reagao nuclear induzida por um feixe de proton,
o nucleo podera emitir proton, déuteron, tritio ou ions com um ou mais néutrons.

A Tabela 5.4 resume os tipos de interacao de protons, alvos de interacdo, principais
produtos de reagoes e influéncia sobre o feixe de protons. Nos analisamos estes mecanismos

de interacao, com excecao de Bremsstrahlung de proton.

Tabela 5.4: Tipos de interacoes do préton, alvo, produtos, influéncia no feixe, e as mani-
festagoes dosimétricas.

Tipo de interagao Alvo Produtos Influéncia no feixe
Espalhamento ineldstico de | Elétrons| Protons primaéarios, elétrons | Perda de energia
Coulomb de ionizacao

Espalhamento eldstico de | Nicleo | Prétons primérios, recuo nu- | Mudancga de trajetéria
Coulomb clear
Reagbes nucleares inelastica Ntcleo | Proétons secundarios, fons le- | Absorcao do préton do

ves, néutrons e raios gamas feixe
Bremsstrahlung Ntcleo | Proétons priméarios, foton de | Perda de energia, mu-
Bremsstrahlung dancga de trajetoria

A taxa de perda de energia de ions, ou poder de freamento linear, que é expressa
mais frequentemente como a taxa de perda de energia em um meio que nao depende da
densidade de massa, é definida como o quociente de dF e dx, onde E ¢é a energia média
perdida e x é a distancia percorrida pela particula, como vimos no inicio da se¢ao. Entao,

o poder de freamento para o feixe é dado por:

S dFE
—=——, (5.4)
p pdx
onde p é a densidade de massa do material.
A taxa de energia perdida pode ser descrita por varias formulacbes matematicas. A
teoria fisica inicialmente foi desenvolvida por Bohr [96], que é baseada no calculo do

momento de um elétron livre estacionario e no parametro de impacto. O modelo mais

preciso, atribuido por Bethe e Bloch [97], leva em conta os efeitos quanticos. Tal modelo
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matematico ¢ conhecido como Férmula de Beth-Bloch [98]. A equacao de Beth-Bloch é
escrita da seguinte forma:
dE Z e? 2m.cy? 32

_ 2 2
s AmpNgrimec Z@ In 7

¢ ¢
2" 7|

5 (5.5)
onde Ny é o numero de Avogadro, r. é o raio do elétron com massa m., e é carga
elétrica do feixe, Z é o nimero atomico do material, A é a massa atomica do material,
v = (1-p8%)"Y2 em que B = v/c com ¢ sendo a velocidade da luz e v a velocidade
do projétil, I é o potencial médio de excitacao do material, ( representa as correcoes
de densidades decorrente da blindagem dos elétrons distantes por elétrons proximos, que
resulta numa reducao das perdas de energia a niveis altos de energia, e C' é o fator corregao
de camada, que s6 é importante para as energias baixas, onde a velocidade das particulas
é proximo da velocidade dos elétrons atomicos. Os dois termos de correcao na Equacao
Bethe-Bloch envolvem a teoria relativistica e mecanica quantica. Estes efeitos quanticos
relativisticos precisam ser considerados, quando energias muito altas do proton sao usadas
nos calculos.

O aspecto fisico mais bem compreendido dos feixes de protons é a curva de dose em
funcao da profundidade, ou de forma mais usual, curva dose-profundidade. Este calculo
considera somente o poder de freamento e os efeitos coulombianos sofridos pelo feixe.
Préximo a superficie do material irradiado, a velocidade do préton (num feixe de 250
MeV) é cerca de 60% da velocidade da luz. Entre a superficie e a profundidade de 360
mm, a velocidade diminui para cerca de 30% da velocidade da luz, enquanto a variacao do
poder de freamento é minima. Na regiao de “entrada”, a entrega de dose varia pouco com
a profundidade e pode ser considerada constante. Apds o comportamento constante em
relacao a profundidade, a taxa de perda de energia aumenta rapidamente até um maximo,
para protons de energia de 0,15 MeV. O poder de freamento diminui imediatamente antes
do proton praticamente cessar seu movimento. A regiao de rapido aumento de dose é
conhecido como pico de Bragg. Podemos resumir na representagao da Figura 5.3. Em
1997, um modelo analitico para o calculo da curva de Bragg foi proposto por Bortfeld
[99], que descreve muitos processos fisicos presentes, considerando dados clinicos.

A taxa em que os prétons transferem energia para a matéria por ionizagao é inversa-
mente proporcional a energia do proton. Portanto, ao passo que os protons se aproximam

do seu alcance final, sua energia cinética diminui e a ioniza¢ao aumenta, formando um pico
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Figura 5.3: Tlustragao do pico de Bragg para um feixe de prétons (linha sélida) comparado
com um tipico feixe de raios-X (linha tracejada).

muito estreito. Esta é a grande diferenca entre protons e raios-X, que torna os prétons
uma alternativa de radioterapia muito mais eficaz para tumores profundos. Este pico,
estreito, que tem alta densidade de ionizacao, concentraria o feixe na regiao do alcance
em pouquissimos milimetros. Através de técnicas de superposicoes, a regiao de deposi¢ao
de dose pode ser alargada, obtendo um pico que é conhecido como pico de Bragg disperso,
SOBP (do inglés, “Spread-Out Bragg Peak”), que é modelado para o tamanho do tumor
a ser irradiado, atingindo uma largura de alguns centimetros, como mostra a Figura 5.4.
Bortfeld e Schlegel [99] também propuseram um método analitico para a combinagao

multipla dos picos de Bragg priméarios obtendo o SOBP.

Figura 5.4: Dose absorvida como fungao da profundidade na agua de um pico de Bragg
disperso derivado dos picos de Bragg primarios. Em muitos casos clinicos, a largura do
alvo é maior que a do pico de Bragg primério. Usa-se, clinicamente, colimadores de
multiplas folhas para obter a superposicao dos picos.
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Embora a forma da curva de dose por profundidade seja dominada pelo “stopping
power” dos prétons, ela é também modificada por particulas produzidas (particulas se-
cundérias) pela interagdo com a matéria organica e nos dispositivos de formagao do platod
do feixe.

O freamento e o espalhamento sdo gerados a partir da interacio eletromagnética entre
o préoton e os elétrons que compoem o atomo, ou até mesmo diretamente com o nicleo.
O estudo de interagoes eletromagnéticas ja esta bem consolidado a partir comprovagoes
experimentais de teorias. Por outro lado, as reagdes nucleares baseiam-se fortemente
em modelos nucleares. Neste contexto, os efeitos a nivel atdmico estao consolidados
por intimeros modelos, resta considerar os efeitos a nivel de interacao com os nucleons
do nicleo atdémico, visto que, para feixes com dezenas de MeV, estes efeitos tornam-se
presentes e precisam ser levados em conta nos célculos. Matsuzaki e colaboradores [34]
concluiram que a principal contribuicao para a dose absorvida é a dos prétons primarios
(aproximadamente de 80 a 90%), ao passo que prétons secundérios decorrentes de reagoes
induzida por prétons primdrios contribuem para a dose de 5 a 20%. Paganetti realizou
estudos tedricos para obter o rendimentos de particulas a partir de diferentes canais de
interagoes nucleares como uma fun¢ao da profundidade dos protons em varias faixas de
energia incidente [100]. Ele concluiu que prétons secundérios entregam aproximadamente
até 10% da dose total para o pico de Bragg de um feixe modulado e afeta o achatamento
do SOBP, como mostra a Figura 5.5.

Geralmente ¢é permitido que métodos analiticos comuns, de calculo de dose em proton-
terapia, envolvam aproximacoes que podem refletir na qualidade do resultado. Além da
contribuigao das interagoes eletromagnéticas (ionizacao e excitagao), parte da dose total,
depositada pelo feixe de prétons, é gerada por particulas secundarias (o, d, ¢, n e He)
que sao liberadas por processos inelasticos de interagoes nucleares [100]. A ocorréncia
de cada tipo de interacao e a correspondente perda de energia pela particula carregada
dependem basicamente do parametro de impacto da interacao.

Interacoes nucleares sdo de grande importancia para a protonterapia por trés razoes.
Primeiro, contribuem para a dose total absorvida. Em segundo lugar, elas podem ter
valor alto na transferéncia linear de energia (LET), causando um aumento na eficiéncia
biolégica relativa (RBE). Terceiro, as reagoes nucleares produzem néutrons secunddrios

causando uma deposicao de dose fora do volume alvo, que criam potenciais riscos de
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Figura 5.5: Distribuicao de dose-profundidade para um feixe de préton de 160 MeV mo-
dulado na dgua na escala linear (painel superior) e na escala logaritmica (painel inferior).
Além das contribuicoes de dose do proton do feixe, é mostrada a dose das particulas
secunddrias (préton, déuteron, tritio, alfa e 3He).

seguranga como um todo.

Se considerarmos a composi¢ao padrao dos organismos vivos, nela certamente apare-
cem com maior abundéancia aqueles elementos que constituem o chamado CHONP (Car-
bono, Hidrogénio, Oxigénio, Nitrogénio e Fésforo) além de outros como o Célcio. No
tratamento mais realista, existem a preocupacao com certos materiais implantados ao
corpo humano. Neste caso, além de analisar reagoes nucleares com ntcleos alvo abun-
dantes no corpo humano, estudamos reagdes de prétons com niicleos de titdnio (material
usado em proteses médicas). E importante salientar que do ponto de vista de tratamento
e para irradiar tumores em profundidade, as energias necessarias para o feixe de prétons
estao no intervalo entre 50 e 250 MeV.

Portanto, nesta se¢do vimos alguns conceitos fisicos relacionados a area de proton-
terapia. Neste trabalho, consideramos apenas interagoes com o ntcleo atémico, como
abordado no Capitulo 3. A producao de particulas secundérias origina-se das emissoes
da fase de pré-equilibrio e da fase de evaporacdo do nicleo residual. O cédigo MCMC foi

reestruturado para a dinamica nuclear na simulagao das etapas do processo: fase de pré-
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equilibrio e fase de resfriamento do niicleo residual formado no regime de baixas energias.
Além disso, o efeito da massa efetiva, atribuido aos nucleons ligados durante o processo,
também é considerado na determinacao da multiplicidade e espectro das particulas emi-
tidas nas reagoes de spallation. Os resultados para este tipo de aplicacdo médica sao
baseados fortemente num contexto de pesquisas fisicas, de tal forma que servirdo para

mediar calculos de dose no tratamento clinico.

5.2 Reacoes de Spallation no contexto de Reatores
Nucleares

Os reatores nucleares sao instalagoes que utilizam a fissdo nuclear em cadeia de forma
controlada, para a producao de energia ou de fluxo de néutrons. Os reatores nucleares
podem ser divididos em dois grandes grupos: os reatores de poténcia, utilizados para a
geracao de energia nucleo-elétrica em usinas nucleares, como mecanismos de propulsao
naval ou os reatores de pesquisa, usados para experimentos e ensino.

O grupo de reatores de poténcia contribui com 11,5% da producao mundial da energia
elétrica, dados de julho de 2016 conforme a Associagdo Mundial Nuclear. Estes reatores
utilizam a energia nuclear para a producao de calor, que é transformado em energia
elétrica. A Tabela 5.5 apresenta os reatores de poténcias utilizados para geragao nicleo-
elétrica em estado de operacao, em construgao e ainda os que estao em planejamento ao
redor do mundo.

Os reatores de poténcia utilizados no Brasil sdo do tipo PWR (Pressurized Water
Reactor) e utilizam a dgua leve sob pressdo como meio de retirada do calor produzido.
A 4gua leve é a agua na proporcao natural dos isétopos de oxigénio e hidrogénio, sendo
assim denominada para diferenciar da agua pesada que é a molécula agua formada pelo
hidrogénio pesado (déuteron). A Figura 5.6 mostra um esquema de um reator de poténcia
do tipo PWR. No Brasil, o reator do tipo PWR é o Angra 2, como apresenta a Figura
5.7.

Os reatores a dgua pressurizada e reatores a agua fervente (Boiling Water Reactor
- BWR), que juntos constituem a grande maioria dos reatores comerciais em funciona-
mento, tém para todos os propositos praticos, o mesmo ciclo de combustivel, mudando

somente o nivel de enriquecimento do combustivel e suas dimensoes. O ciclo do combus-
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Tabela 5.5: Quantidade de reatores nucleares atualmente no mundo de acordo com a Asso-
ciacao Mundial Nuclear. Muitos paises estao propondo a instalagao de reatores nucleares,
no sitio da associagao é possivel acessar estas informagoes.

TWh 1% Ne Mwe Ne MWe |N2 MWe N2  JMWe
6,5 4,8 3 1627 1 27 2 1950 2 1300
2,6] 34,5 1 376 0 0 1 1060

24,8] 37,5 7 5943 0 0 0 0 0 0
13,9 2,8 2 1901 1] 1405 0 0 4] 4000
14,7] 31,3 2 1926 0 0 1 950 0 0
95,6] 16,6 19] 13553 0 0 2 1500 3 3800
161,2 3 34] 30597 20] 22596 42 47930] 136] 156000
25,3] 32,5 6 3904 0 0 2 2400 1 1200
22,3] 33,7 4 2741 1] 1700 1 1200 1 1500
419,01 76,3 58] 63130 1] 1750 0 0 1 1750
86,8] 14,1 8] 10728 0 0 0 0 0 0
15,00 52,7 4 1889 0 0 2 2400 0 0
34,6 3,5 21 5302 6] 4300 22 20700 38| 44000
3,2 1,3 1 915 0 0 2 2000 7 6300
4,3 0,5 43] 40480 3] 3036 9 12947 3] 4145
157,2) 31,7 25] 23017 3] 4200 8| 11600 0 0
11,2 6,8 2 1600 0 0 0 0 2 2000
3,9 3,7 1 485 0 0 0 0 1 1000
4,3 4,4 3 725 3] 1841 1 1161 0 0
10,70 17,3 2 1310 0 0 2 1440 1 655
182,8] 18,6 35] 26053 8|l 7104 25 27755] 23] 22800
14,1] 55,9 4 1816 2 942 0 0 1 1200
54| 38,0 1 696 0 0 0 0 1 1000
11 4,7 2 1830 0 0 0 0 8 9600
54,8] 20,3 7 7121 0 0 0 0 0 0
54,5] 34,3 9] 8849 0 0 0 0 0 0
22,2] 33,5 5 3333 0 0 0 0 3] 4000
82,4] 56,5 15] 13107 0 0 2 1900} 11} 12000
63,9] 18,9 15 8883 0 0 4 6100 9] 11800
798,01 19,5] 100} 100013 4] 5000 18 8312] 24] 26000

tivel nuclear, ilustrado na Figura 5.8, compreende todos os processos e manuseios pelos
quais o combustivel nuclear percorre, desde a mineragao até o armazenamento do rejeito
radioativo. Os rejeitos radioativos sao constituidos por material nao aproveitado, pro-
duzido em cada uma das fases do ciclo do combustivel. Em todas essas fases existe a
producao de certa quantidade de material contaminado, como roupas, luvas, ferramentas,
filtros e componentes dos equipamentos substituidos. Esses tipos de material fazem parte
dos rejeitos de baixa e média atividade radioativa. Nos reatores de poténcia tipo PWR,
a maior quantidade de rejeito é constituida de residuos de baixa e média atividade. Os
rejeitos de alta atividade radioativa sao os que provém do reprocessamento do combus-

tivel queimado, ou seja, residuos contendo os produtos de fissao, sendo esses altamente
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Figura 5.6: Esquema representativo de um reator de poténcia do tipo PWR.

Figura 5.7: Tlustracao representativa do Reator Nuclear de Angra 2.

radioativos.

Os reatores comerciais convencionais sao objetos de questionamento quanto a producao
de energia nuclear no mundo, principalmente no que diz respeito a producao excessiva
de rejeitos radioativos e a seguranca durante o processo de funcionamento. Os atuais
reatores térmicos nucleares possuem ciclo aberto, ou seja, nao reciclam o combustivel, e
tém produzido principalmente os actinideos transuranicos (TRU), como por exemplo o

Neptinio (Np), Americio (Am) e Pluténio (Pu). Os elementos transuranianos sao residuos

66



Figura 5.8: Fluxograma representando o ciclo do combustivel nuclear. Na Mineragao
ocorre a producao de um concentrado de urénio (U3Og) convertido em hexafluoreto de
uranio (UF).

de alto nivel, com meia-vida longa. Este ponto tem gerado preocupacoes com relagao a
necessidade de estocagem final com uma capacidade temporal segura de milhares de anos.
Estas preocupacoes, aliadas a questao da seguranga dos atuais reatores, tém sido o ponto
fraco para o desenvolvimento da energia nuclear e também motivo de criticas por parte
da comunidade cientifica e dos organismos de preservagao ambiental.

O desenvolvimento de novos reatores é objetivo de pesquisa cientifica desde a década
de 90, principalmente os Reatores Hibridos proposto por C. Rubbia [11]. Muito embora,
a mais de 60 anos, ideias similares foram propostas porém tiveram dificuldades de im-
plementacgao devido a falta de recursos tecnolégicos naquela época. A busca por reatores
mais seguros, reducao de rejeitos radioativos e por maior competitividade econémica na
geracao de energia elétrica, tem levado a conceitos inovadores. Varias concepgoes de rea-
tores nucleares visam maximizar a seguranca e minimizar os rejeitos gerados. Portanto, o
desenvolvimento de meios mais seguros e menos poluidores para producao de energia via
fissdo nuclear é de grande interesse.

A questao da estocagem de rejeitos com grande meia-vida (Actinideos Transuranicos,”T'c,
1297 ¢ 135C's) resultantes da irradiacio nos atuais reatores é, talvez, a maior preocupagao

relativa a utilizacao dos reatores nucleares. Embora exista tecnologia disponivel para de-
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positos definitivos, a grande preocupacao é que estes deverao ter capacidade de estocagem
segura por milhares de anos. Desta forma, existem estudos quanto ao procedimentos da
“queima” de actinideos transuranicos, com o objetivo de eliminar a necessidade de repo-
sitorios definitivos. Uma das técnicas precursoras ¢ a transmutagao de um radionuclideo
em outro. Esta é conseguida pelo bombardeamento com néutrons num reator nuclear ou
dispositivo acionado por acelerador. Neste ultimo, um feixe de prétons de alta energia
atinge um alvo de metal pesado que produz uma chuva de néutrons por reagoes de spal-
lation. Os néutrons podem provocar fissao num combustivel subcritico, mas ao contrario
de um reator convencional, a fissdo cessa quando o acelerador é desligado. O combustivel
pode ser uranio, plutonio ou o torio, possivelmente misturados com residuos de longa vida
provenientes de reatores convencionais.

Nos ultimos anos, néutrons rapidos derivados da reagao de spallation induzida por
feixes de prétons acelerados e alvos como o chumbo, sdo utilizados para transmutar nu-
clideos de grande meia-vida em produtos de fissao e produtos de fissao de longa vida em
nuclideos estaveis ou de meia-vida curta. Estas ideias sdo fundamentadas pelo fato de que
a processo de fissdo por captura de néutrons para actinideos, como o Np e Am, é muito
favoravel para energias na faixa de keV-MeV. Embora diminuindo significativamente a
toxidade radiolégica dos rejeitos, a necessidade de depédsitos de residuos certamente nao
¢ eliminada, mas pode ser em menor propor¢ao e mais simples. Neste caso, o perigo
representado pelos materiais de residuos depositados é reduzido.

Por outro lado, alternativamente a utilizacdo de sistemas hibridos (combustivel +
aceleradores) para apenas queimar actinideos (transmutagao), verificou-se que um sistema,
fissil subcritico com uma fonte externa de néutrons de spallation, teria um ganho liquido
de energia (energia total gerada no sistema menos a energia necessaria para operar o
acelerador). Existem também a possibilidade do sistema ser regenerador com a vantagem
adicional que ao eliminar a fonte externa (desligando o acelerador), a reagdo em cadeia
cessaria (seguranca intrinseca). Desta forma, ndo haveria a possibilidade de acidente dos
niveis de poténcia extremos. Estas ideias sugeriram que sistemas hibridos (aceleradores
de prétons + reatores subcriticos) poderiam ser utilizados para gerar energia. Sendo uma
solugao aos pontos negativos acima discutidos (utilizacao das reservas, seguranga, queima

de actinideos transuranicos).
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5.2.1 Reatores - Sistemas ADS

Como mencionado anteriormente, um reator hibrido é a associagdo de um acelerador
de particulas a um meio multiplicador de néutrons que utiliza o ciclo de combustivel
Torio-Uranio. Este pode oferecer as solugoes para resolver estes dois problemas tipicos de
geracao a partir da energia nuclear. O sistema em que um reator acoplado a um acelerador
¢ chamado de “Accelerator-Driven System” (ADS) [101]. Este é considerado o reator de
mais alto nivel para queima de residuos produzidos pelos presentes reatores nucleares
comerciais. O ADS consiste no conjunto formado por um acelerador de feixe de prétons.
Os protons interagem com o alvo por reagoes nucleares num processo de spallation. Este
processo produz néutrons secunddarios que sao usado em um reator subcritico. Uma
representacao resumida é mostrada na Figura 5.9. Por conseguinte, o alvo é a interface
fisica e funcional entre o acelerador e o reator subcritico, como idealizado por Rubbia na
Figura 5.10. O planejamento do nicleo alvo é uma questao fundamental para investigar a
concepcao dos ADS. O seu desempenho é caracterizado pelo nimero de néutrons emitidos
por préoton incidente, pela energia média depositada no alvo para producao de néutrons,

espectro de néutrons e a distribuicao do produto de spallation.

Figura 5.9: Sistema de transmutacao guiado por aceleradores, também chamados de
sistemas hibrido acelerador-reator, combina uma fonte de néutrons de spallation e um
reator de sub-critico que pode servir para transmutar residuos nucleares de longa duracao
ou produzir energia.

Essencialmente, o conceito do ADS, desenvolvido por Rubbia [11], consiste em bom-
bardear uma mistura de chumbo liquido, utilizando um acelerador de prétons de 1 GeV

e corrente da ordem de aproximadamente 10 mA, como ilustra a Figura 5.10.
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Figura 5.10: Configuragdo esquematica do Accelerator-Driven System - ADS.

O processo inteiro (a reagdo de spallation e as fissdes no combustivel) depende do
continuo bombardeamento do alvo por prétons. Isto faz com que os néutrons gerados
no processo de spallation interajam com o combustivel através da reacao de fissao para
producao de novos néutrons, iniciando uma reacao em cadeia, embora subcritica, com a
energia liberada proporcional a intensidade do feixe de prétons do acelerador [102]. Para
essa proposta o Tério-232 pode ser usado como combustivel, que através da absorcao de

um néutron da origem ao Uranio-233, onde ocorrerao as fissoes

232Th+n N 233Th N 233pa_'_67 — 233U+67

O nicleo do reator situa-se em uma piscina de chumbo liquido que circula por convec-
¢ao natural para refrigerar o niicleo. A mistura de combustivel pode conter Plutonio-239
(nicleo fissil) ou também um alto nivel de residuos radioativos de reatores convencionais,
rico em Urénio-238 (ntcleo fértil), trazendo a possibilidade de serem transformados em

isotopos com um nivel mais baixo de radioatividade. O Uranio-238 quando usado como
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combustivel d4 origem ao Plutonio-239 através da reagao:

B n — U — PINp+ 7 — PPyt

Um aspecto essencial a ser analisado nestes reatores é a producao de néutrons. A dina-
mica da reagao tem sido objeto de inimeros trabalhos utilizando cédigos computacionais
elaborados para descrever todos os processos microscopicos que ocorrem no interior do
ntcleo ao longo da reagao. Vale salientar que, no processo de spallation em reatores ADS,
a fonte de néutrons origina-se das emissoes da fase de pré-equilibrio e da fase de evapo-
racao do ntucleo residual. Em muitos c6édigos foram incorporados detalhes mais refinados
da dinamica nuclear na simulacao das etapas do processo: fase de pré-equilibrio e fase
de resfriamento do niicleo composto. Entretanto, restam algumas caracteristicas quanto
a evolucao dinamica do sistema de nucleons em interacdo que nao foram explorados, e
que ainda precisam ser analisados, por exemplo, o efeito da massa efetiva atribuida aos
nucleons ligados durante o processo, para a determinacao da multiplicidade e espectro
das particulas emitidas nas reagoes de spallation.

Neste sentido, no presente trabalho foi estudado o efeito do ambiente nuclear sobre
as particulas pela introducao de uma massa efetiva para os nucleons do ntcleo. Foram
discutidas também a producao de néutrons no processo de spallation como fonte para
os reatores ADS, qual seja, um feixe de préton com energia de aproximadamente 1 GeV

incidente em meio de 2°°Pb.
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Capitulo 6

Resultados

Neste capitulo, apresentaremos os principais resultados obtidos no calculo das reagoes
de spallation, em baixas e altas energias com fins tecnoldgicos diversos. Determinamos
a profundidade do poco de potencial nuclear para os nicleos envolvidos nas aplica¢oes
desenvolvidas. A energia de excitacdo do ntcleo residual é obtida variando a massa
efetiva inicial do nucleon, bem como sua evolucao temporal. Além da evolugao temporal
da energia de excitacao, apresentaremos o comportamento da massa efetiva ao longo do
tempo como func¢ao da energia.

Mostraremos as multiplicidades ou o rendimento de particulas, espectro e distribuicao
angular de reagoes de spallation em regime de energia de reatores ADS e protonterapia.
Além dos resultados da reagdo como um todo, apresentaremos resultados apenas da eva-
poracao de emissao de multiplas particulas de nucleos residuais excitados em regime de
altas energias. Alguns resultados do trabalho ja estdao disponiveis nos jornais e revistas
cientificas de tal forma a consolidar o modelo para reacoes nucleares de spallation, seja

em baixas energias (em elaboragdo para publicagdo) ou em altas energias [103, 75].

6.1 Resultados para Aplicacoes em Protonterapia

Um dos pontos mais importantes no desempenho do c6digo é o potencial confinante nu-
clear. Este potencial deve ser determinado de forma que garanta o minimo de estabilidade
para o nucleo alvo, quando da auséncia do feixe. A profundidade do pogo de potencial
nuclear para ntcleos leves foi analisada e estd apresentada na Tabela 6.1. Nesta, sdo

apresentados os valores minimos para que os potenciais garantam que o nicleo alvo nao
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Tabela 6.1: Profundidade do pogo esférico de potencial nuclear (1) em relacao a diferentes
valores iniciais da massa efetiva mg. O potencial nuclear dos niicleos envolvidos no estudo
da protonterapia.

Vo [MeV]
1200 14N 16() Blp 400, 48Ty
0.6 81.0 82.0 83.0 90.0 92.0 92.5
0.7 79.0 79.5 80.0 87.0 89.0 89.5
0.8 7.0 775 780 85.0 87.0 87.5
0.9 74.5 755 76.0 83.0 &85.0 855
1.0 72.0 73.0 74.0 80.0 82.0 82.5

mg [mo

emita qualquer particula apés a incidéncia de um feixe de prétons de energia Efeize =~ 0.
Vemos que o comportamento do potencial decresce com o aumento do valor inicial da
massa efetiva do nucleon, bem como decresce com a massa nuclear, como mostra a Figura

6.1.

100 T T T T T T ' !
—m— Carbono |
— @ Nitrogénio
95 - Oxigénio
< —v—-Fosforo
‘_.: ~~~~~~~~ --&-- Calcio
90 _"\::ﬂ"-- “?4 ~~~~~~~ --«-- Titanio

potencial nuclear, V , [MeV]

0.60 0.70 0.80 0.90 1.00

. « e *
massa efetiva inicial, m  [m ]

Figura 6.1: Profundidade do potencial nuclear no estado fundamental dos nicleos leves.

6.1.1 Relaxacao Térmica

Quando trabalhamos em baixas energias, isto é, com feixes de protons entre 50 MeV a

250 MeV, a evolugao da energia de excitacao por particulas ligadas, em diferentes valores
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de massa efetiva inicial, passa a ter um comportamento diferente daquele observado no
regime de altas energias, que veremos mais adiante na Figura 6.18, Secao 6.2. Na Figura
6.2, mostramos a evolugdo da energia de excitacao, equagao 3.33, para reacoes com trés

nucleos alvo, carbono, calcio e titanio.

carbono calcio titanio
90 -
£
60 ©
[e]
I
30/____ £
90 ]
—_ g
% 60 %
= 30 rr
* /
0
o )
1o+
S 60 <
= I
§<) 30 *Eo
e —
o 90 =)
8 g
= 60 2
= 1 I
0] 30 *Eo
98 —— 50 MeV —— 200 MeV -
—— 100 MeV ——250 MeV g
60 150 MeV S
30 o
£
o—— ',—/_
0 25 50 25 50 25 50

tempo de evolucao, ¢ [fm/c]

Figura 6.2: Evolucao temporal de energia média de excitacao de particulas para diferentes
valores de m{ na fase de cascata intranuclear. Na parte (a), sdo apresentados os resultados
da mudanca na energia de excitacao para a reagdo p+C em diferente valores de energias
incidentes. A parte (b) é para reacdo p+Ca, também para prétons incidentes de cinco
valores de energia. E por fim, a parte (c), para reagoes do tipo p+Ti.

Na Figura 6.3, ilustramos a evolugdo no tempo dos valores de massa barionica
efetivas para diferentes reagoes de interesse. Exibimos resultados para p-carbono, p-calcio
e p-titanio.

O instante inicial da reacao é crucial para a evolucao dinamica do sistema. De fato,

observa-se que a maioria das particulas é emitida no inicio da reagao e, mais importante,
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tempo de evolugdo, ¢ [fim/c]

Figura 6.3: Massa efetiva como uma funcao do tempo para as reagoes p+C, p+Ca e
p+Ti em cinco valores de energia incidente como mostra a legenda. Os resultados para
cada valor da massa efetiva inicial estao organizados horizontalmente. A massa efetiva
mg = mp nao foi representado devido sua variagao ser praticamente nula.

os nucleos alvo mais pesados apresentam pequena sensibilidade para a massa efetiva, afir-
mando que poucas particulas sao emitidas a partir destes niicleos na cascata intranuclear.

De acordo com a figura, delimitamos o tempo da fase de cascata em 50 fm/c, quando
seguramente o sistema entra em equilibrio térmico, levando a um valor constante para
a massa efetiva do sistema. Como vimos anteriormente, no Capitulo 3, quando nao hé
emissao de particulas na fase de pré-equilibrio, ndo temos mais mudanga no valor da
massa efetiva dos nucleons.

Vimos que a energia de excitagdo do nicleo residual na fase de cascata é uma quan-

tidade fundamental para determinar o rendimento de particulas emitidas no processo de
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desexcitacao, fase de evaporagdao. Em reacoes no regime de baixas energias, analisamos a
energia de excitacao E*, veja a Figura 6.4, como uma funcao da energia incidente para a
reacao de p+C, p+Ca e p+Ti em cinco valores da massa efetiva inicial do nucleon. Um
padrao regular é observado para energia de excitacdo com a massa efetiva para todos os

nucleos alvo escolhidos.

80 ' ) ' ) ' )
- (@) ptC ——m* =0.9 m;—=—m* =0.6 m_
60 - —+—m* =1.0 m;—e—m* =0.7 m_]
! m*=0.8 m, |
';l 20- —
Q
2, 80—t
¥ - (b) ptCa 1
Lﬂ.\ 60 -
)
18 - 1
g 40t §
<
o 20F h
Q
< A ]
< \ 1 \ 1 \ 1
.'b-:[) 80 v ) v ) v )
E L (¢) ptTi ]
o 60F -
40 ;& i
; =
20 F -
O " 1 " 1 " 1 "
50 100 150 200 250

energia incidente, £ ive [MeV]

Figura 6.4: Energia de excitacdo do nicleo residual para reacao de feixe de proton e
nicleos alvo em energias de 50 MeV a 250 MeV. Na Parte (a) para a reacdo p+C, na
parte (b) para p+Ca e na parte (c¢) para reagao p+Ti.

Para valores mais elevados da energia do feixe de prétons (Efeize > 100 MeV) um
padrao ligeiramente decrescente é observado como consequéncia da emissao de pions du-
rante a fase rdpida. Visto que nesta regiao de energia incidente, o limiar da produgao
de pion pode é alcancado, ou seja, E, = 140 MeV. A Figura 6.5 mostra a existéncia da

emissao de mésons 7. Embora esta producao nao seja significante em termo de dose.
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Figura 6.5: Emissao de mésons 7 para reacoes de spallation induzidas por feixes de proton
de 250 MeV.
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6.1.2 Multiplicidade de Prétons e Néutrons

Na Figura 6.6, mostramos a multiplicidade de nucleons emitidos como uma fungao
da energia incidente para ntcleos alvo; carbono, célcio e titanio, durante a fase cascata
intranuclear. Podemos observar que o rendimento médio de protons e néutrons emitidos
aumenta com a energia incidente, sendo pouco sensivel a massa efetiva inicial e também
as massas dos ntucleos. O rendimento de prétons é mais acentuado devido a presenca do

feixe de préton.

15 proton néutron

: a) carbono ' ' b) carbono
<
= 1.0}
Q
w2
o
© 0.5t
<
<
= 15 — . : —
2 ¢) calcio [——m*=0.6m_ d) calcio
‘g 1.0} 1 m*020.7 mo
o m* =0.8m,
< 0.5} T——m*=0.9m,
[}
"8 Ls . ——m* =1.0m :
T e) titAnio ' f) titanio
= 1.0}
8
g 05}

0100 150 200 250 100 150 200 250

i

energia incidente, £ eive [MeV]

Figura 6.6: Rendimento médio de néutrons e prétons como fungdo da energia do feixe,
durante a fase rapida, para diferentes valores iniciais da massa efetiva do nucleon conforme
a legenda da figura. Os ntcleos alvo sdo carbono, célcio e titanio.

O rendimento de néutrons ou de protons nao é sensivel a mudanga de massa efetiva
inicial e a massa do nicleo alvo.

O comportamento da multiplicidade de particulas na fase de evaporacao esta dispo-
nivel na Figura 6.7. Uma consequéncia de liberar mais néutrons a partir do processo de
evaporacao ¢ devido o sistema deixar mais energia cinética para barions ligados. Uma vez
que esta energia é distribuida para todos os barions do sistema, aumenta a probabilidade
de sua emissao, permitindo mais néutrons serem ejetados.

Os resultados de multiplicidade de particulas evaporadas no processo de desexcita-
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Figura 6.7: Rendimento médio de néutrons e protons como func¢do do feixe, durante a
fase rapida, a diferentes valores iniciais da massa efetiva do nucleon conforme a legenda
da figura. Os ntcleos alvo sdo carbono, calcio e titanio.

¢ao do nucleo residual podem ser vistos detalhadamente na Tabela 6.2. A tabela mostra
os valores médios para o ntmero atomico e de massa dos niicleos residuais, com as res-
pectivas energias de excitagdo média, mostrando a multiplicidade de prétons e néutrons.
Observamos que, como os feixes incidentes estao no regime de baixa energia, a evaporacao
convencional pode ser usada com seguranca.

Na Figura 6.8, mostramos a frequéncia de nucleos residuais e suas correspondentes
energias de excitagoes que aparecem ao final da fase de cascata para as reagoes p+C e
p+Ca (feixes de 250 MeV). As multiplicidades na fase de evaporagdo sdo determinadas
para cada nucleo residual com suas respectivas energias de excitagoes, considerando a
distribuicao estatistica. Note que, se compararmos os resultados da tabela 6.2 e os da
Figura 6.6, concluimos que o rendimento de particulas na fase de evaporacao tem a mesma
ordem de grandeza que o na fase de cascata, devido exclusivamente serem ntcleos leves.
Além disso, como sdo nicleos com N =~ Z, a quantidade de néutrons e prétons evaporados
é similar.

Portanto, para o rendimento médio total de particulas, isto é, a soma das particulas

emitidas no processo de pré-equilibrio com as particulas evaporadas, esta representado na
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Tabela 6.2: Multiplicidade média de néutrons (M,) e prétons (M,) emitidos na fase
de evaporacao das reacoes p+C, p+Ca e p+Ti. A multiplicidade é baseada somente na
evaporacao simples sequencial. Apresentamos o nicleo residual mais provavel e sua energia
de excitacdo mais provavel, para diferentes valores de energias incidentes e diferentes
valores de massa efetiva do nucleon.

Eteize Carbono Calcio Titanio

[MeV] (Z,A) Ex M, M, (Z,A) Ex M, M, (Z,A) Ex M, M,

mg = 0.6mg

50 (7.0,13,0) 26.1 0.98 1.01 | (21.0,41.0) 27.0 1.00 1.97 | (23.0,49.0) 26.9 0.09 1.90

100 (6.4,12,4) 285 1.32 1.38 | (20.7,40.7) 40.9 2.02 2.31 | (22.7,48.7) 41.7 0.76 3.57

150 (6.0,11,9) 239 0.18 1.66 | (20.3,40.4) 32.8 0.80 2.13| (22.3,48.4) 33.6 0.40 345
) ( ) ( )
) ( ( )

200 (5.9,11,7) 229 0.16 1.31 | (19.9,39.8) 31.1 0.67 2.05| (21.9,47.8) 31.6 0.10 2.66
250 (5.7, 11,5) 22.3 0.11 1.47 | (19.8,39.7) 31.4 1.10 1.98| (21.8,47.7) 31.9 0.05 3.16
mg = 0.7mq
50 (7.0, 13.0) 26.0 0.98 1.01 | (21.0,41.0) 27.0 1.00 1.97 | (23.0,49.0) 26.9 0.09 1.90
100 (6.4,12.3) 27.2 1.21 1.34 | (20.6,40.6) 38.4 1.86 2.12| (22.6,48.6) 39.7 0.70 3.30
150 (6.0,11.9) 23.2 0.17 1.62 | (20.5,40.1) 31.2 0.74 2.05| (22.5,48.8) 32.2 0.35 3.36

) ( ) ( )

) ( ( )

200 (5.8,11.6) 21.9 0.15 1.26 | (19.9,39.8) 29.8 0.63 1.97 | (21.9,47.8) 30.1 0.08 2.54
250 (5.7,11.5) 21.1 0.10 1.24 | (19.8,39.6) 29.7 1.06 1.89 | (21.8,47.7) 30.5 0.04 3.06
mg = 0.8mg
50 (7.0,13.0) 26.0 0.98 1.01 | (21.0,41.0) 27.0 1.00 1.97 | (23.0,49.0) 26.9 0.09 1.90
100 | (6.4,12.3) 25,5 1.08 1.35 | (20.6,40.6) 37.2 1.78 1.95| (22.6,48.6) 37.8 0.65 3.10
150 (6.1, 10.1) 22.1 0.15 1.60 | (20.6,41.0) 30.8 0.70 2.01 | (22.6,49.0) 31.2 0.31 3.30

) ( ) ( )

) ( ( )

200 (5.8,11.6) 20.7 0.12 1.22 | (19.9,39.8) 28.6 0.60 1.93 | (21.9,47.8) 29.1 0.07 2.48
250 (5.5,11.5) 19.8 0.09 0.99 | (19.8,39.6) 28.5 0.91 1.86 | (21.8,47.6) 29.1 0.04 3.00
mg = 0.9mg
50 ( ) 25.8 0.98 1.01 | (21.0,41.0) 26.6 1.00 1.97 | (23.0,49.0) 26.9 0.09 1.90
100 ( ) 23.8 0.93 1.30 | (20.6,40.5) 36.0 1.67 1.81 | (22.6,48.5) 358 0.61 291
150 (5.9,11.8) 20.7 0.14 1.56 | (21.8,41.0) 29.6 0.65 1.96 | (22.9,49.0) 29.7 0.27 3.25
200 ( ) 194 0.10 1.18 | (19.9,39.8) 27.8 0.57 1.87 | (21.9,47.8) 28.2 0.06 241
250 ( ) 183 0.07 0.95 | (19.8,39.6) 27.3 0.47 1.84 | (21.8,47.6) 27.6 0.03 2.95
my = 1.0mg
50 ( ) 257 0.98 1.01 | (21.0,41.0) 26.6 1.00 1.97 | (23.0,49.0) 26.9 0.09 1.90
100 (6.3,12.2) 219 0.77 1.24 | (20.5,40.5) 33.1 1.50 2.07 | (22.5,48.5) 33.3 0.54 3.04
150 (5.9, 11.8) 194 0.11 1.51 | (204, 40.6) 28.0 0.56 1.84 | (22.2,48.4) 27.8 0.21 3.02

) ( ) ( )

) ( ) ( )

200 (5.8,11.6) 17.8 0.07 1.13 | (19.9,39.7) 26.2 0.52 1.82 | (21.9,47.7) 26.7 0.05 2.32
250 (5.7,11.4) 17.1 0.06 0.92 | (19.8,39.6) 25.7 0.44 1.82 | (21.8,47.6) 26.2 0.02 2.87

Figura 6.9. Este resultado ¢ a multiplicidade total para reacao de spallation induzida por
feixes de préotons com ntcleos alvo. Concluimos que, quanto maior a massa do nicleo alvo,
maior é a multiplicidade de particulas na reagdo de spallation. Um ponto importante no
rendimento dos niicleos é se compararmos a emissao do carbono na fase de cascata com o
dos outros alvos. Vemos que durante a cascata o nicleo leve emite mais particulas do que
os nucleos mais pesados como o calcio e titanio. Neste caso, a energia de ligacao nuclear
para nicleos leves é menor do que nos casos de nucleos mais pesados. Muito embora
tenhamos mais interagoes com alvos mais denso porém a energia de ligacao desse ntcleo

minimiza a emissao de particulas.
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p(250 MeV)+C comm ;= 0.9 m, p(250 MeV)+Cacomm ;=09 m,

Figura 6.8: Distribuicao de nicleos residuais e suas correspondentes energias de excitacoes,
como por exemplo, para as reagoes p+C e p+Ca com feixes de 250 MeV, usando massa
efetiva inicial mg = 0, 9my.
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Figura 6.9: Rendimento médio total de néutrons e protons como fungao do feixe, durante
a fase rapida, a diferentes valores iniciais da massa efetiva do nucleon conforme a legenda
da figura. Os nucleos alvo sdo carbono, célcio e titanio.
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6.1.3 Espectro de Energia

A distribuicao de energia de prétons emitidos na direcao frontal estda mostrada na Fi-
gura 6.10. A localizagdo do pico da distribuicao é praticamente a mesma para diferentes
ntucleos alvo, quando analisamos a mesma intensidade do feixe. Além disso, inspecio-
nando resultados para préton-carbono (primeiro grupo horizontal), préton-célcio (grupo
do meio) e préton-titdnio (ltimo grupo) conclui-se que o comportamento do espectro é
pouco sensivel a variacao da massa efetiva, quando os alvos tém massas nucleares proxi-
mas. Embora o espectro seja dependente da energia do feixe incidente, o feixe com maior
intensidade é o de 100 MeV, no caso do carbono e independentemente da massa efetiva
inicial. Porém, quando analisamos o calcio e titdnio, o maior pico resulta do feixe de 150
MeV em massas efetivas menores. Em massa efetivas maiores, o feixe de 100 MeV de

energia tem maior contribuigao.

m:=0.6 m, m:;=0.7 m, m;=0.8 m, m:=0.9 m, m:: 1.0 m,
a) carbono
2
1
— 9 = = »
g b) célcio
— 6
g 3
S
~ 10 = =
g ¢) titanio —— 50MeV —— 200 MeV
——100 MeV ——250 MeV
6 150 MeV
4
2
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energia do proton emitido, Ep [MeV]

Figura 6.10: Espectro de energia de protons emitidos em um angulo frontal, § = 0+7/12
rad, reagoes induzidas por feixe de proton de 50 MeV a 250 MeV a diferentes valores
iniciais da massa efetiva do nucleon, como mostra a legenda. Os painéis da parte (a) sdo
resultados para reagao p+C, enquanto que da parte (b) sdo espectros da reagao p+Ca e da
parte (c) para a reacao p+Ti. Como estamos interessados apenas em aspectos qualitativos
da distribuicao, todos os resultados foram normalizados para efeito de comparacio.

O efeito da mudanca da massa efetiva é mais sensivel em fungdo do niimero de massa
A do alvo. Para Ep.. = 250 MeV, dois picos correspondentes para emissao de prétons

com energia levemente acima da energia de Fermi e com energia em torno da energia
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do feixe sao observados para m* — mg. Quando m* = 0,6m é analisado, este tipo de
comportamento ¢ menos acentuado em torno da energia do feixe.

Entao, quando efeitos nucleares sao intensificados em razao de valores pequenos para
m*, o processo de emissao de particulas resulta numa distribuicdo de energia ampla e
mais uniforme, aumentando a contribuicdo de valores de energia intermediarias por um
fator trés em relacao a distribuicdo de massa do nucleon livre.

Esta contribuicao de energia intermediaria leva a uma uniformizacao da penetracao
de prétons no tecido, sendo claramente um aspecto desafiador para o calculo da dose final
com feixes de protons.

A semelhanca entre todas as curvas para a emissao de particulas de forma independente
sobre a massa nucleo alvo é uma consequéncia da pouca diferenca entres as profundidades
do pogo para confinar nucleons ligados quando alteramos o valor da massa efetiva.

A distribuicao de néutron segue um comportamento bastante diferente ao que obser-
vado para protons emitidos. A Figura 6.11 mostra a distribuicdo de néutron emitidos
na direcao do feixe. A diferenca nos aspectos globais das curvas é uma consequéncia da

barreira de Coulomb que é relevante para o processo de emissao de particulas carregadas,

Figura 6.10.
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0.06 a) carbono
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Figura 6.11: Secao de choque diferencial para néutrons emitidos a partir de um angulo
frontal, # = 0 & 7/12 rad. A descrigao das curvas é a mesma da figura anterior, Figura
6.10.
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Para particulas emitidas transversalmente a direcao do feixe, o espectro de particulas
emitidas é distinto aquele na dire¢do do feixe. Na Figura 6.12, mostramos a distribuigao
de préton emitidos para uma janela de angulos de 57/12 < 6§ < 7w /12 rad. Em geral,
podemos afirmar que o comportamento da distribuicdo é qualitativamente semelhante e
independente da massa do nucleo alvo e da energia incidente. Quantitativamente, obser-
vamos que os efeitos nucleares tendem a aumentar a emissao de particulas com valores
elevados de energia incidente e massa do nicleo. Além disso, aumentando a massa efetiva
inicial do nucleon resulta também no aumento dos efeitos nucleares.

Na verdade, podemos observar que os efeitos nucleares nos espectros de prétons sao
menos afetados a mudanca de massa efetiva, principalmente para os nicleos alvo mais
leves. De fato, valores maiores para a massa efetiva inicial diminui a emissao de particu-
las em angulos transversais mais rapidamente para ntcleos pesados, como consequéncia
de uma profundidade do poco para particulas que interagem com a superficie nuclear,

favorecendo uma estabilizacao térmica mais rapida do sistema.
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0.05
0.04| @) carbono

0.03

0.02

0.01 \

0. 15—y =

0.12 b) calcio

0.09
0.06
0.03

0.15=——y—r—r =
0.12 ¢) titAnio —— 50 MeV ——200 MeV
. ——100 MeV 250 MeV

0.09 150 MeV
0.06
0.03

(do/dE ), [u.a.]

O'O%O 100 150 200 100 200 300 100 200 300 100 200 300 100 200 300

energia do proton emitido, Ep [MeV]

Figura 6.12: Espectro de prétons emitidos transversalmente, § = /2 + 7/12 rad. A
descrigdo das curvas ¢ a mesma da Figura 6.10.

Um comportamento muito semelhante é observado para a distribui¢ao de néutrons em
angulos transversais, como mostra na a Figura 6.13. Novamente, o efeito da massa efetiva
é pouco relevante em termos de efeitos nucleares. A intensidade aumenta com o aumento

da energia efetiva e o aumento da energia incidente, bem como o aumento da massa do
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nucleo.
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Figura 6.13: Espectro de néutrons emitidos transversalmente, § = 7/2 + 7/12 rad. A
descri¢ao das curvas é a mesma da Figura 6.10.
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6.1.4 Distribuicoes Angulares

Juntamente com espectros de particulas, as distribui¢oes angulares sao observaveis fun-
damentais na explicagdo da importancia de efeitos nucleares, quando feixes de prétons
interagem com nicleos de material durante o tratamento em protonterapia. A distri-
buicdo angular das particulas emitidas é um elemento chave, a fim de estudar os efeitos
secundarios de radiagdo no tratamento de prétons. A dose absorvida posteriormente serd
calculada em termos do multiplicidade de particulas emitidas, do espectro e da distribui-
¢ao angular. Como vimos anteriormente, se houver uma contribuicao significativa para a
dose absorvida total devido as particulas secundarias, certamente havera uma alteracao

no desempenho do tratamento final.
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= 0.2 Z:
\
o 05 it .
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0.3 150 MeV
0.2
00 f\
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0 /4 n/23n/4 1 w4 7/23n/4 n /4 n23n/4 n w4 w2374 © m/4 n/23n/4 w
angulo do proton emitido, 0p [rad]

Figura 6.14: Distribuicao angular de prétons emitidos com energia cinética (0 < E, < 100
MeV) em reagoes induzidas por feixes de protons de 50 a 250 MeV para diferentes valores
iniciais de massa efetiva do nucleon, como mostra a legenda. Os nossos resultados para
reagdo p+C sdo plotados na parte (a). No caso da reagdo p+Ca, na parte (b). A parte
(c) representa os resultados para a reagao p+Ti.

Inicialmente, investigamos a distribuicao angular dos prétons com energia 0 < E, <
100 MeV na Figure 6.14. A secao de choque diferencial angular dos protons emitidos é
exibida também para as energias incidentes 50, 100, 150, 200 e 250 MeV, para reacoes
p+C, p+Ca e p+Ti, e com m* = 0,6mg, 0,7mg, 0,8mg, 0,9my e m* = mgy. As curvas

seguem a mesma descricao das figuras anteriores. Mais uma vez, nota-se que, para a
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mesma energia de protons incidentes, a massa efetiva nao afeta a distribuicdo angular
de prétons com respeito a efeitos nucleares. No entanto, ao aumentar a energia do feixe
e tendendo para a massa livre do nucleon, observamos maior a intensidade dos prétons
emitidos, tendo maior contribuicao para emissao dos prétons frontais.

Como resultado secundario, notamos que para ntcleo alvo pesado, tal como o titanio
exibido na ultima linha de painéis, efeitos nucleares surgem mesmo para prétons emitidos
transversalmente, afirmando que a diferenca de energia entre resultados de estados ligados
e livres funciona como um mecanismo de estabiliza¢do térmica para o meio nuclear. Este
efeito nuclear fornecera mais tarde uma alteracao na distribuicao de particulas no material,
modificando a dose absorvida.

A distribuicao angular nucleon-nucleon experimental é utilizada para determinar o
estado final cinematico de nicleos envolvidos na colisao. Lembramos que para colisoes
elasticas entre as particulas de massa semelhante o angulo de espalhamento no referencial
laboratoério é a metade do angulo de espalhamento no referencial centro de massa. O pico
pronunciado na direcao frontal no referencial laboratorio vem de colisoes principais de
nucleons espalhados no referencial centro de massa nucleon-nucleon.

Em relacdo aos néutrons emitidos com baixa energia cinética (0 < E, < 100 MeV),
o comportamento da distribuicdo angular ¢ qualitativamente diferente, como se pode ver
na Figura 6.15.

Para baixa energia do feixe incidente, o pico na frontal independente da massa ntcleo
alvo, deixando claro que néutrons emitidos vém principalmente da interacao priméaria
do feixe incidente com o nucleo-alvo. Além disso, ainda para feixes de baixa energia,
percebemos que para angulos menores a intensidade é acentuada, pois os néutrons estao
com energia cinética baixa, desta forma apenas os feixes de baixa intensidade contribuem.

Outro aspecto interessante relacionado com ao emissao néutron é que, devido ao ex-
cesso de néutrons do niicleo alvo de titanio, a producao de néutrons é esperada ser acen-
tuada nestas reagoes, e este aumento da emissao néutrons é observado nas distribuigoes
angulares.

As distribui¢bes angulares para prétons emitidos numa janela de mais alta energia
cinética (100 < E, < 200 MeV) sao mostrados na Figura 6.16. Aqui, como antes, efeitos
de massa efetiva nao interferem tanto e a grande maioria dos protons emitidos esta no

intervalo 0 < 6, < 7/6 rad, assegurando que estes protons sdo produzidos principalmente
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Figura 6.15: Distribuicao angular de néutrons emitidos com energia cinética (0 < E, <
100 MeV). A descrigao das curvas é a mesma da Figura 6.14.

na colisao primaria.

Outra observacao importante é que, para a energia baixa do feixe incidente (ou seja,
Eteize = 50 MeV ), particulas emitidas com energia acima de 100 MeV sao muito raras,
de modo que os nossos resultados foram apresentados com uma estatistica aceitavel.

O panorama muda bastante quando observamos a distribuicao angular de néutrons
altamente energéticos, como mostra a Figura 6.17. A emissao de néutrons é favorecida
principalmente para massas efetivas menores. Em seguida, alguns néutrons do sistema
adquirem energia suficiente para escapar a partir da meio nuclear.

Quando a interagdo primaria ocorre, mais uma vez a diferenca de massa entre um
néutron ligado e um livre esta diretamente definida pelo valor inicial de massa efetiva,
sendo substancialmente grande para pequenos valores mg. Quanto maior o efeito da
massa efetiva (menor valor de mg) mais massa do feixe é transformada em energia ciné-
tica, aumentando a temperatura do ntcleo excitado para baixos valores de m*. Como
consequéncia deste estado mais energético, mais néutrons sao emitidos para pequenos
valores da massa efetiva inicial.

Mais uma vez, estes néutrons emitidos podem deformar a distribuicao da dose plane-
jada e calculada para o paciente, sendo significativos para a dose administrada ao tecido

saudavel e de 6rgaos com risco préximo de tecido tumoral.

88



0.5 m, =0.6m, m, =0.7m, m, =08m, m; =09 m, m,=10m,
’ ) carbono
0.4
0.3
‘& 02
201
>
= 1.0 b) calcio
g 0.8
< 0.6
> 04
Z 02
%} 1‘3 ¢) titanio —— 50 MeV
5 : —— 100 MeV
S 038 —— 150 MeV
~ 0.6 —— 200 MeV
0.4 —— 250 MeV
0 w4 w2 3n/4 w4 w2 34 w4 w2 3n/4 n/4 w2 3n/4 w4 /2 3n/4
angulo do proton emitido, Hp [rad]
Figura 6.16: Distribuicao angular de proétons emitidos com alta energia cinética

(100MeV < E, < 200 MeV) em reacoes induzidas por feixes de prétons de 50 a 250
MeV em diferentes valores iniciais da massa efetiva, como mostra a legenda. Os nossos
resultados para a reacao p-+Ca sao plotados na parte (a).

No caso da reacao p+C, na

parte (b). A parte (c) representa os resultados para a reacdo p+Ti.
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Figura 6.17: Distribuigao angular para néutrons emitidos com energia cinética (100 MeV <

angulo do néutron emitido, & [rad]

E, <200 MeV). A descrigao das curvas é a mesma da Figura 6.14.
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6.2 Resultados para Aplicacoes em Reatores ADS

Na Subsec¢ao 3.1.2, chamamos a aten¢do a um estudo preliminar do poco de potencial
nuclear adequado para a realizagao de nossas simulagoes. As profundidades do pogo de
potencial nuclear calculadas estao apresentados na Tabela 6.3, para os nucleos alvo com
interesse em aplicagoes em reatores ADS. O potencial decresce com o aumento do valor
inicial da massa efetiva do nucleon. Para ntcleos mais pesado o pogo é mais profundo,
como era de se esperar com o aumento da energia de Fermi.

Tabela 6.3: Profundidade do pogo esférico de potencial nuclear (V4) determinada para

diferentes valores iniciais da massa efetiva mj do nicleo de chumbo, envolvido no estudo
dos reatores nucleares.

mi/me | 06 0.7 08 09 1.0
Vo (MeV) | 93.0 90.0 885 86.5 83.5

6.2.1 Relaxacao Térmica

Na Secao 4.1, vimos que a energia de excitacao do niicleo residual na fase de cascata é
uma quantidade fundamental para determinar a multiplicidade de particulas emitidas na
fase de evaporagao do processo. A Figura 6.18 mostra a evolugao temporal da energia de
excitacao por particulas ligadas durante a fase de cascata para diferentes valores iniciais
da massa efetiva do nucleon e diferentes valores de energia do feixe de proton da reacao
p +208Pb.

Note que estendemos a fase rapida de cascata até 500 fm/c, para assegurar a situagao
de equilibrio térmico do sistema nuclear residual. Na Figura 6.18 mostramos apenas a
etapa inicial da fase de pré-equilibrio. Ilustramos no gréfico a evolucao até t = 50 fm/c,
para detalharmos o transiente do sistema nuclear excitado. Percebemos que o tempo de
relaxagao ¢ mais ou menos independente do valor inicial da massa efetiva do nucleon e da
energia incidente. No entanto, o valor final de energia de excitacao por particula aumenta
em algumas centenas de KeV em relagdo ao aumento da energia do feixe, e diminui para
uma quantidade menor quando diminuimos a massa efetiva do nucleon. O comportamento
crescente das curvas é estritamente relacionado a transferéncia de energia do feixe ao
nucleo e o decréscimo pela energia cinética carregada das particulas emitidas. O valor

constante do energia de excitacdo significa que o sistema estd termalizado. Separamos
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Figura 6.18: Evolucao temporal de energia de excitacao média de particulas para dife-
rentes valores de mg na fase de cascata intranuclear. Na parte (a), sdo apresentados os
resultados da mudanca na energia de excitacdo para feixe de energia perto e abaixo da
limiar de ressonancias barionicas Ep_y, em reacoes p+2"8Pb com feixes energias de 0,8
GeV, 1,0 GeV e 1,2 GeV (como especifica a legenda). Parte (b) é a energia incidente
acima do limiar bariénico para protons incidentes de 1,6 GeV, 1,8 GeV e 2,0 GeV (com o
mesmo cddigo de linha da parte (a)).

os resultados de energia de excitagdo em dois regimes de energia incidente, na parte (a),
energias do feixe perto ou abaixo do limiar das ressonancias bariénicas, N* e A, (Ep_s,).
Na parte (b), a energia do feixe acima do limiar, isto é, para energia incidente acima de
1.2 GeV. Na parte (b), observa-se uma diminui¢do sisteméatica da energia de excitacao
com a energia do feixe, uma vez que parte da energia disponivel foi usada para produzir
ressonancias com provavel emissao de mésons subsequentes.

Na Figura 6.19, mostramos o comportamento de variacao da massa efetiva ao longo da
evolugao temporal do sistema. O pico inicial é correspondente a variagao subita da massa
efetiva quando a primeira particula é emitida do sistema. Enquanto ocorre o escape de
particulas, a massa efetiva sofre variagoes até o sistema atingir o equilibrio termodinamico.
Noés também separamos os resultados para dois regime de energias do feixe préximo ou
abaixo do Ep_y, € acima.

Visando a aplicacao futura para reatores ADS no regime de altas energias, plotamos a
energia de excitacdo, £* como mostra a Figura 6.20, do nicleo residual como uma fungao

da energia de incidente, para diferente valores iniciais da massa efetiva inicial do nucleon
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Figura 6.19: Evolucao temporal da variacao da massa efetiva durante a fase de cascata
para diferentes valores de m{. Sao apresentados os resultados da mudanca na energia
de excitagao para feixe de energia perto e abaixo da limiar de ressonancias barionicas da
reacao p+2"8Pb, conforme a legenda. Os resultados foram multiplicados por um fator

1072 para melhor visualizacdo. Nés usamos Am* = m* —

para a reacao de p+Pb.
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Figura 6.20: Energia de excitagdo do ntcleo residual em fungao da energia incidente para
a reacao p+Pb.
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A energia de excitacdo aumenta em funcao da energia incidente para um limiar de 1,6
GeV e depois decresce. Para valores mais elevados da energia do feixe de prétons, o padrao
decrescente é observado como consequéncia da producao de ressonancia e emissao pions
durante a fase rapida. A producao de pions ao longo da cascata intranuclear para 0.8 a
2.0 GeV de energia incidente estd mostrado na Figura 6.21. Observa-se que, quando o
nucleo é incidido pelo feixe de 2,0 GeV, a produgao de pions é maior, e consequentemente

ocorre uma diminuicao da energia restante ao sistema.

2.0 v T ¥ T ¥ T L | — T ¥ 12 ¥
a) p(0.8 GeV)+**Pb b) p(2.0 GeV)+>*Pb
[ —-—m:: 0.6 m, i
. 1.6 | —o—m::0.7m0 nr N
g * 4}
S m;=0.8 m,
o 12} ——m'=09m, |4
kS *_
= ——m=1.0m |t
8
@ 0.8 s
=
S
04 .
0.0 1 N 1 1 N 1 N 1

o N N
50 75 100 25 50 75 100
tempo de evolucao, ¢ [fm/c]

Figura 6.21: Evolucao do rendimento de pions durante a fase de cascata. Mostramos
apenas os resultados de dois feixes incidentes: parte (a) e (b) da figura.

A energia de excitacao é também uma grandeza importante para o calculo de pa-
rametros de detecgdo, tais como rendimento particulas (multiplicidade de particulas),

distribuicao angular e espectros de particulas emitidas.
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6.2.2 Multiplicidade de Prétons e Néutrons

Um resultado de grande interesse para aplicacoes que envolve fontes de néutrons no
reator de ADS corresponde a produgao de néutrons em reagoes de spallation induzidas por
protons energéticos. Tal produgao é dada a partir da multiplicidade de néutrons na reacao.
Os resultados obtidos neste trabalho estao mostrados na Tabela 6.4. Comparamos nossos
resultados com dados experimentais medidos no acelerador SATURNE em Saclay pelo
grupo de Leray, em 2002 [104]. os resultados também foram comparados com resultados
tedricos do modelo de TIERCE [105] e do modelo INCL4 [106]. Duas faixas de energia
cinética das particulas emitidas estdo demarcadas por: i) 0 < T < 20 MeV para particulas
produzidas na fase de evaporagao; e ii) 7" > 20 MeV para particulas emitidas na cascata

intranuclear.

Tabela 6.4: Multiplicidades de néutrons durante as fases de cascata e evaporacao, de
acordo com as previsoes tedricas TIERCE (coluna 2) e INCL4 (coluna 3), nossos resultados
para diferentes massas efetivas, mg = 0.6mg, 0.7mg, 0.8mg, 0.9mg, e my (colunas de 4 a
8), comparados com os dados experimentais correspondentes (tltima coluna).

Energia T TIERCE  INCLA MCMC Dados
(MeV) 0.6mg 0.7mg 0.8mg 0.9mg myg Exp.

energia do proton incidente — 800 MeV

0—2 4.9 3.3

9 _ 90 6.9 6.8 9.5 9.7 9.6 9.1 84| 6.5+0.7

> 20 2.2 2.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.7 1.9+0.2
energia do préton incidente — 1000 MeV

0—20 9.5 9.7 9.6 9.1 84

> 20 1.7 1.8 1.8 1.9 20
energia do préton incidente — 1200 MeV

0—-2 5.8 3.4

9 _ 20 3.9 31 8.9 9.3 8.8 84 81| 83+0.8

> 20 2.8 3.1 2.0 2.1 2.1 2.1 22| 27£03
energia do préton incidente — 1600 MeV

0—2 6.0

9 _ 90 9.9 8.9 9.1 9.0 8.6 83 |101+1.0

> 20 3.1 2.5 2. 2.4 2.1 21| 34+05
energia do préton incidente — 1800 MeV

2-20 8.8 9.0 9.0 9.0 83

> 20 2.7 2.7 2.2 1.8 1.8
energia do préton incidente — 2000 MeV

0—20 9.0 9.5 9.0 8.6 82

> 20 2.8 2.6 1.9 1.4 1.2

Chamamos a atenc¢ao para o niimero maior de néutrons emitidos na fase de evaporacao

em comparagao com a fase em cascata. O comportamento praticamente constante da
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energia de excitagdo com a massa efetiva (mostrado na Figura 6.20) é acompanhado pela
multiplicidade de néutrons mostrada na Figura 6.22 (vemos este comportamento pela

Tabela 6.4).
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Figura 6.22: Previsao para multiplicidade de néutrons durante as fases da cascata e
a fase de evaporagao nuclear. Realizamos os cédlculos para os cinco valores iniciais de
massa efetiva. Os resultados sdo para reagoes p(1 GeV)+2%Pb em diferentes energias
incidentes. Os resultados de TIERCE sao representados por simbolo quadrado vazio. Os
dados experimentais sao simbolos estrelas cheias.

Na literatura é possivel encontrar varias estimativas para a multiplicidade de néutrons
na reacao de spallation. No entanto, Além da falta de dados experimentais de reagoes
préoton-Pb apresentados nas referéncias [107, 108], mesmo assim com a utilizagao de folhas
grossas de chumbo como alvo, sendo estas bombardeadas por prétons com 0,8 GeV, 1,2
GeV e 1.6 GeV. Desta forma, os resultados do MCMC nao sao diretamente comparaveis
com o experimento, ja que os dados para a multiplicidade de néutrons sao obtidos com
alvo de grande espessura. Neste caso, néutrons podem ser produzidos ou absorvidos por
processos de re-espalhamento no alvo. Ressaltamos que em nossas simulagoes estamos
considerando a producao de néutrons para ntcleos isolados. Mesmo pouco comparaveis,
nossos resultados para as multiplicidades de néutrons concordam mais fielmente com os

dados experimentais [104] do que resultados obtidos em outros modelos para reagoes de

95



spallation, como mostra a Figura 6.22. O motivo da diferenca entre nossos resultados e os
resultados obtidos em outros modelos é exclusivamente porque na fase de evaporagao de
tais modelos, a energia de excitagdo aumenta a medida que a energia incidente aumenta.

Na Figura 6.22, apresentamos os nossos resultados e os dados experimentais em com-
paracdo com os outros resultados tedricos (mostrados na tabela 6.4). A multiplicidade
de néutrons esta dividida nas fases correspondentes, isto é, fase de cascata e a fase de
evaporacao convencional com quatro canais de emissao. A partir desse grafico percebe-
mos um decréscimo no rendimento de néutrons na fase de cascata devido a producao de
ressonancias barionicas e emissao de mésons. Este efeito ndo é observado na evaporacao
nuclear pois a multiplicidade de particulas é fortemente em funcao da energia de excitacao

do nucleo residual.

6.2.3 Espectro de Energia

A caracteristica da fonte de néutrons em um sistema ADS, isto é, a distribuicdo de
energia de néutrons da reacao de spallation é um aspecto importante para o desempenho
do reator. Na Figura 6.23 (também em unidades arbitrarias) mostramos trés espectros
de néutrons emitidos. Os resultados foram obtidos para néutrons detectados na direcao
frontal (0 < @ < m/6) na parte (a), na parte (b) estd mostrando os resultados para
a direcdo transversal (br/12 < 6 < 7n/12), j4 na parte (c) mostramos o espectro no
intervalo 0 < 6 < 27 dos néutrons emitidos.

A partir do espectro da Figura 6.23, observa-se que os néutrons sao energéticos com
pico maximo na energia cinética de 90 MeV. Outro aspecto é que aumentando a massa
efetiva, a secao de choque diferencial aumenta sem alterar o perfil da curva. Portanto
quanto maior a massa efetiva menor é a energia de ligacdo do niicleo e consequentemente,
a emissao de néutrons é acentuada. O pico é resultado da emissao dos néutrons da
interacao primaria.

Ressaltamos que o espectro apresentado ¢ um resultado calculado somente da fase de
cascata intranuclear. O que podemos concluir que sao néutrons bastante energéticos, isto
¢, com energia cinética entre 100 a 400 MeV. A distribuigao de energia de protons durante
esta fase da reacao de spallation é muito similar, como podemos observar dos graficos da

Figura 6.24. Porém a sequéncia das curvas nao segue a mesma do espectro de néutrons.
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6.2.4 Distribuicao Angular

Na fase de evaporacao, néutrons e particulas carregadas sdo emitidos isotropicamente,
considerando o momento angular nulo, a partir do nicleo residual, em contraste com a
fase cascata quando um pico frontal é observado na distribui¢do angular, como mostrado
na Figura 6.25. A distribui¢do angular de néutrons (em unidades arbitrarias, uma vez que
estamos interessados principalmente no aspecto qualitativo da distribuic¢ao) é exibida para
diferentes faixas de energia néutrons, isto é, 0 < E,, < 100 MeV, 100 MeV < FE,, < 200
MeV, e 350 MeV < E,, < 450 MeV, considerando os valores diferentes da massa efetiva.
A distribuicao angular dos néutrons emitidos pode ser relacionada ao nimero de néutrons
espalhados até sua emissao do nicleo. Os resultados sao de secao de choque diferencial

sao obtidos para trés janelas de energia cinética.

20 ——————

18 [ a)0<E <100MeV ]
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*
——m = 0.6m0
%
——m,=0.7m,

m:: O.Smo

(do/dQ) [u.a.]

0 w4 w2 3n/4 =« w4 w2 3n/d4 =n w4 w2 3n/4 =n
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Figura 6.25: Distribuicao angular de néutrons para a fase de cascata. Os resultados sao
da reacao p+Pb com 1 GeV de energia incidente.

A Figura 6.26 mostra o resultado para a distribuicdo angular de préotons emitidos
durante a primeira fase da reacao de spallation. O comportamento ¢ semelhante ao das
distribuicoes angulares observadas para néutrons emitidos. A partir dos graficos, obser-

vemos que préotons com energia entre 100 a 200 MeV sao emitidos em maior quantidade

na direcao frontal.
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Figura 6.26: Distribuicao angular de prétons para a fase de cascata. Os resultados sdao
da reagoes p+Pb com 1 GeV de energia incidente.

Os resultados de distribuicao angular mostram que as segoes de choque é maxima para
a janela de energia em que o detector esta calibrado em 150 MeV. Com a energia incidente
de 1 GeV, é produzido um niimero maior de particulas com energia cinética de 150 MeV. A
diferenca de intensidade entre as janelas nao ¢ devido existéncia de outros canais, porém
0s picos na mesma curva mostra um provavel canal de ressonancias e mésons aberto.

Um resultado interessante estd mostrado na Figura 6.27. Apresentamos a frequén-
cia com que o nucleo residual aparece no final da fase de cascata para a reacao p(1
GeV)+2%Pb, usando um valor alto e baixo para massa efetiva, isto é, m§ = 0,6mq e
my = 0,9mg. Algumas diferencas sao observadas na distribuicao de ntucleos residuais, no
entanto, o nicleo residual mais provavel é o mesmo para ambos casos.

Em resumo, foram apresentados os principais resultados da implementagao da fase
de cascata e evaporacao da reagdo de spallation através do codigo de MCMC. Foram
avaliados o efeito sobre o rendimento particulas, espectros e distribuicoes angulares, e no
relaxamento térmico do nicleo composto intermediario formado na reacao de spallation.
No6s comparamos os nossos resultados para a multiplicidade de néutrons com dados da

literatura para o nicleo de chumbo na faixa de energia tipicamente de reatores movidos
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Figura 6.27: A distribuigao dos ntcleos residuais para a reagdo p+Pb (1 GeV) utilizando
massas efetivas mf = 0,6my e m§ = 0, 9my.

por acelerador.

6.2.5 Efeito da Evaporacao de Multiplas Particulas

Todos os resultados anteriores sao calculados usando apenas a evaporagao sequencial
de emissao simples de particulas e o processo de fissao. Um novo calculo da cadeia de
evaporacao foi efetuado através da amostragem de cadeias de Monte Carlo de decaimento
até convergéncia estatistica de todas as quantidades de interesse. Até o momento, restrin-
gimos a aplicacao do novo calculo de evaporacao apenas para regimes de altas energias
com ntcleos pesados. Os nicleos 2°Pb e 2°°Hg sdo considerados como nticleos represen-
tativos para mostrar a diferenga entre o processo de evaporagao, com e sem a inclusao de
canais de emissao de multiparticulas.

Uma maneira de ver o significado do efeito da emissao de multiparticulas nos resulta-
dos, utilizamos trés modelos de dados de massas nucleares, em que ¢ um dado importante
para determinar as energias de separacao e barreira de fissdo no nosso calculo. Nos usa-
mos dados do modelo Droplet de 1977 (DM-77) [64], do modelo Finite-Range Droplet de
1995 (FRDM-95) [65], e do Modelo de Weizsécker-Skyrme (WSM) [63].

Recordamos que o rendimento de néutrons ou a multiplicidade de néutrons é domi-
nante na producao de particulas na fase de evaporagao. Assim, o nosso principal resultado
nesta subsecao ¢é representado pela comparacao da multiplicidade de néutrons com emis-

sao simples sequencial e com a inclusao de emissao multiparticulas. A Figura 6.28 mostra

100



multiplicidade de néutrons

——DM-77 |
—— FRDM-95
—— WsM

—e—INCL
0 al PR T 1 1 PR T 1

0 100 200 300 400 100 200 300 400
E [MeV]

Figura 6.28: A multiplicidade de néutrons (< N,, >) em relacdo a energia de excitagao
para 2%Pb e 29Hg. A figura também apresenta o calculo para diferentes dados para o
excesso de massa. O resultado do calculo utilizando apenas emissao sequencial simples
(linhas finas) é comparado com o de um célculo incluindo emissao simultdnea de varias
particula (linhas grossas). Diferentes cores sao usadas para mostrar os resultados para
diferentes dados nucleares de acordo com a legenda. Nossos resultados sdao comparados
com o célculo convencional da evaporagao de emissao simples de particulas (sem a fissdo)
do grupo de Liége (curva com pontos preto).

este resultado e também a sua sensibilidade em relagao a mudanca de dados de massas nu-
cleares. O rendimento de néutrons é mostrado como uma funcao da energia de excitagao
para 2%Pb e 2%“Hg. Percebemos que torna-se evidente o efeito da emissdo multipla para
o regime de altas energias de excitacao. Observamos que ao mudar os dados de massa,
nao se altera significativamente o rendimento de néutrons. Os degraus e comportamentos
ziguezague de curvas para o regime de baixa energia é uma consequéncia do dominancia
do canal simples de néutrons onde temos os limiar de emissao. No regime de altas energias
os néutrons se originam de outros canais. O efeito surge para multiplicidade total de néu-
trons porque apenas quando o aumento da energia de excitacao atinge valores multiplos
de S, é possivel ter um de néutron adicional evaporado.

Quando restringimos ao regime de baixa energia, a emissao simultanea de multiparti-

culas no nosso célculo se reduz ao resultado do processo de evaporacao convencional e se
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aproxima do resultado do grupo Liege, a partir do cédigo INCL [10].

A multiplicidade de particulas carregadas é também calculada utilizando a emissao
simples e de emissao de multiparticulas. Os resultados sao mostrados na Figura 6.29.
Novamente para o 2*Pb na esquerda e para o 2°°Hg no lado direito da figura. Note-se que
os resultados de calculo incluindo as emissoes de multiparticulas provoca um aumento no

rendimento em altas energias, e ndo se muda com a férmula de massa.

)5 Pb-208 Hg-200
A
Zcu
Vv
——DM-77
2.0F ——FRDM-95
A | ——WsM

0 100 200 300 400 100 200 300 400
E [MeV]

Figura 6.29: Comparagdao da multiplicidade de prétons e particulas alfa em fungao da
energia de excitacdo para as trés formulas de massa do excesso de massa para 2%°Pb e
200Hg. No painel é apresentado o cdlculo com emissio multiplo (linhas espessas) e de
emissao simples (linhas finas).

Para os casos do 2°8Pb o grau de competicao entre os diferentes canais pode ser obser-
vado na Figura 6.30. Mostramos os razoes de probabilidades 2™ definida na equacao
4.31, dos canais dominantes como uma funcao da energia de excitacdo. Os resultados
para a emissao de multiparticulas estao a esquerda e para emissao simples a direita. Na
verdade dentre estes canais, a emissao dupla e tripla de néutrons sao os canais dominantes
para o calculo da multiplicidade de néutrons que contribuem para os resultados mostrado
na Figura 6.28.

Com certeza, seria interessante comparar nossos resultados com alguns dados experi-

mentais, no entanto, os dados para fase de evaporacao do mecanismo de reagdo nao sao
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Figura 6.30: Comparacao entre as razoes de largura de decaimento dos principais canais
para o 2*Pb no estado excitado. Este resultado foi obtido incluindo a emissao simultanea,
de multiparticulas na esquerda e na direita a emissao sequencial simples. Onde, a energia
de separagao de um néutron é (S,,), de dois néutrons é (S,,) e a de trés néutrons é (S,

).

limpos o suficiente para esta comparacao. De fato, os resultados experimentais sao sub-
divididos em dois estagios de energias cinéticas das particulas emitidas, um em energias
baixas para o processo de evaporagao e outro para o processo de cascata. O uso de alvos
grossos nestas experiéncias, como no acelerador SATURNE em Saclay [104] ou em Jilich
no acelerador COSY [109], impde algumas dificuldades. Como um resultado, os dados
experimentais oferecem somente limites superior e inferior para o nosso calculo dos ren-
dimentos de néutrons. A Tabela 6.5 compara nossos resultados com dados experimentais
para alvos de espessura grossa em reacao p+Pb a 0,8, 1,2 e 1,6 GeV.

Enquanto que na Tabela 6.6 comparamos as previsoes tedricas dos modelos para a mul-
tiplicidade de néutrons [10], para 2%*Pb e 2*°Hg. Além disso mostramos nossos resultados
dos calculos para emissao de multi-particulas e emissao simples. Os valores de energias
estao no intervalos de interesse para reagoes de spallation como fonte para reatores ADS.

Na Figura 6.31 observamos a frequéncia com que os ntcleos participam na cadeia
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Tabela 6.5: Multiplicidade média de néutrons emitidos na fase de evaporacio da reacao
experimental p4+Pb. Comparacao do nossos resultados: multiplicidade de néutron com a
emissao simples sequencial, (N (%)), e com a emissdo simultanea de multiparticulas, (N (™).
Estes resultados sdo obtidos incluindo o canal do processo de fissao.

Eieive  E*  (N™) (N{®)) Experimental
800 1334 13.50 11.23 6.5+ 0.7
1200 193.5 13.19 8.42 8.3+£0.8
1600 243.5  12.72 6.95 10.1£1.0

Eteize (em MeV) ¢ a energia do feixe da reagdo experimental p+Pb.
E* (em MeV) ¢ a energia final do modelo INCL.

Tabela 6.6: Multiplicidade média de néutrons emitidos na fase de evaporacao N "7 da
reacao experimental p+Pb e p+Hg, comparadas com nossos resultados. A multiplicidade
de néutrons com evaporacao simples sequencial é indicada por NT(LS), e para o caso de
emissdo simultinea de multiparticulas por N(™.

Pb-208 Hg-200
Cugnon presente trabalho Cugnon presente trabalho
Efeia:e B* Nevap Nr(z,m) Nés) E* Nevap Nr(zm) NT(LS)
256 24.93 2.40 3.00 3.00 25.00 2.34  3.00 3.00
597 92.85 7.46  10.17 9.82 91.81 7.18 9.80 8.30
800 133.41 9.08 13.50 11.23 131.43 8.73 11.93 8.39
1200 193.55 11.92 13.19 8.42 189.89 11.41 11.59 7.06
1600 243.51 13.84 12.72 6.95 238.32 13.23 12.70 6.95
2000 283.21 15.74 12.69 6.25 276.72 15.02 13.80 6.98

E* (em MeV) é a energia final da cascata intranuclear de Liege.

evaporativa considerando a emissdo miuiltipla e emissao simples. Podemos observar que
com uma nova proposta para a fase de evaporacao com canais de emissao multiparticulas,
a cadeia de decaimento explora estatisticamente uma amostragem de nicleos muito maior
que no caso de calculo convencional.

O processo de fissao nuclear em reatores nucleares é fundamental para a producao
de energia. Na Figura 6.32, observamos a cadeia de ntcleos em que o processo de fissao
ocorre, tanto na evaporacao simples quanto na consideragao do processo de evaporacao
com multiplos canais de decaimento. Quando consideramos a evaporagao com miiltiplas
emissoes simultaneamente, a cadeia de fissdo é estendida para outros isétopos quando
comparada a evaporagao convencional.

Em resumo, foram apresentados os resultados para evaporacao de um nucleo residual
quente considerando a inclusao de varios canais de emissao simultanea de miltiplas parti-

culas. No6s exploramos os resultados de rendimento de particulas para o caso de um ntcleo
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Figura 6.31: Frequéncia de nucleos participantes da cadeia de decaimento. A parte es-
querda é a emissdo de multiparticulas (N (Z, A)) e a direita os resultados para emissiao
simples (N®)(Z, A)).

Figura 6.32: Frequéncia de niicleos em que participa na cadeia de fissao nuclear. A parte
esquerda é a emissao de multiparticulas (N™)(Z, A)) e a direita os resultados considerando
apenas emissao simples (N®)(Z, A)).
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pesado composto com energia de excitacao no intervalo de energia 10 MeV a 400 MeV,
para todo o ntcleo residual. O rendimento médio de particula é determinado e compa-
rado com o caso do calculo convencional. A importancia relativa dos canais é obtida pelo
calculo das larguras de decaimento do canal como uma funcao da energia de excitacao.
Neste capitulo, apresentamos diversos resultados para trés observaveis mais impor-
tantes: rendimento ou multiplicidade de préton e de néutrons, espectros e distribuigoes
angulares. Nos consideramos esses observaveis como ingredientes-chave para a céalculo
de producao de particulas secundarias em reagoes de spallation induzidas por feixes de
protons em uma ampla faixa de energia e diferentes nticleos alvo, conforme as diversas
possiveis aplicagoes, seja em reatores ADS como para o célculo de dose administrada na

regiao de interesse no tratamento de tumores via protonterapia.
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Capitulo 7

Conclusoes e Perspectivas

Neste trabalho, apresentamos um estudo das reagoes nucleares de spallation induzidas
por feixe de prétons em diferentes faixas de energia do préton incidente. A fase da
cascata intranuclear e a evaporacao nuclear da reacao de spallation sao implementadas
através do c6digo de Monte Carlo MultiColisional. Introduzimos uma massa efetiva para o
nucleon em processos colisionais intranucleares. A energia de excitacao do nucleo residual
de cascata é obtida para diferentes valores iniciais da massa efetiva do nucleon. Foram
avaliados os efeitos sobre o rendimento de particulas, espectros e distribui¢gdes angulares, e
no tempo de relaxacao térmico do nicleo composto na reacao spallation. Comparamos os
nossos resultados para a multiplicidade de néutrons com escassos dados da literatura no
caso do nticleo de 2%8Pb, na faixa de energia caracteristica de funcionamento dos reatores
acionados por aceleradores.

Apresentamos uma nova abordagem da fase de evaporacao de um nucleo residual
quente. Incluimos novos canais de emissao de multiplas particulas simultaneamente. Ex-
ploramos os resultados para rendimentos de particulas no caso de um niicleo composto
pesado com energia de excitacao entre 10 MeV a 400 MeV. O rendimento médio de parti-
cula é determinado e comparado com resultados do modelo convencional, além de modelos
existentes na literatura e com dados experimentais de reagoes nucleares dos ntcleos de
208Ph e 2Hg. A importancia relativa dos canais é obtida pelo calculo da razao das largu-
ras dos canais em funcao da energia de excitagao. Estes resultados foram obtidos a partir
das simulacoes da fase de evaporacao, independente da fase de cascata intranuclear.

Nos célculos estatisticos de evaporacao multipla para os ntcleos Pb e Hg excitados,

observamos que os canais de multiplas emissoes sao relevantes para energias de excitacao

107



acima de 150 MeV. O resultado para a geracao de néutrons utilizando o calculo das
emissoes de particulas multiplas altera significativamente do resultado de um calculo
convencional. O rendimento de particulas carregadas e a extensao da cadeia de decaimento
sao afetados pela inclusdo dos novos canais. A implementacdo do acoplamento da fase
cascata a fase de evaporacdo/fissio com multipla emissdo estd em curso, de forma a
se obter um codigo do processo da reacao de spallation com uma nova abordagem da
evaporagcao.

Esperamos que a presente discussao da massa efetiva do nucleon permita determinar a
producao de particulas em reagoes préoton-ntcleo, particularmente a produgao de néutrons,
seus espectros e suas distribui¢oes angulares que sao o ponto de partida para obtencao do
fluxo de néutrons nos reatores nucleares com sistema ADS.

As reagoes de spallation foram analisadas em outro contexto de aplicacao. Nos volta-
mos para a area de protonterapia de grande interesse internacional na atualidade. Esta
técnica surgiu como uma das modalidade mais importante para o tratamento do cancer
usando feixes de particulas carregadas. No presente trabalho, discutimos a interacao de
feixes de protons com nucleos atomicos, a fim de investigar os aspectos de particulas
secundarias produzidas quando o feixe de proton interage com o tecido, constituido prin-
cipalmente de nicleos mais leves, tais como carbono, nitrogénio e oxigénio. Além desses,
estudamos as reacoes de spallation induzidas por préton com alvo como fésforo e calcio.
O objetivo é oferecer subsidio no planejamento da radioterapia, realizamos simulagoes
para a reacao proton-titdnio em energias incidentes entre 50 a 250 MeV. Uma vez que
este elemento ¢ frequentemente utilizado em préteses clinicas.

Os resultados mostraram que um niimero significativo de particulas secundarias é pro-
duzido em diferentes diregoes, apds as interagoes do feixe de prétons com o nicleo. O
efeito da alteragdo na massa efetivas dos barions ligados foi analisado a partir do rendi-
mento, espectros e distribuicao angular destas particulas secundarias. Estes sao elementos
essenciais a serem considerados na determinacao da dose secundaria em um planejamento
de protonterapia, uma vez que se estimam que 20% ¢é devido as contribui¢oes das inte-
racoes nucleares dos prétons com o nucleo do material. Espera-se que os calculos aqui
desenvolvidos venham auxiliar na determinacao da dose total administrada aos tecidos
tumorais e saudaveis.

Como a principal conclusao do presente trabalho, temos que a radiagdo secundéria
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espalhada a partir da interacdo do feixe em processos nucleares sao sensiveis a massa
efetiva, que carregam os efeitos do campo médio nuclear na reagao de proton-nucleo.
Assim, um plano de tratamento mais preciso deve levar em conta este efeito nuclear.

Uma perspectiva mais imediatamente a ser concretizada ¢ a implementagao da evapo-
racao com emissao simultanea de multi-particulas para rea¢des com nicleo leves, visando
a aplicacao de protonterapia quando alcancamos energias superiores na faixa de trata-
mento. A extensao para aplicagdes desta evaporacao multipla para ntcleos alvo leves
requer cuidados especiais - estamos trabalhando no limite de aplicabilidade dos modelos
estatisticos.

Consideramos os resultados apresentados do trabalho como um ensaio inicial para
um célculo de transporte completo desta radiacao secundaria no tecido. O célculo de
transporte elucidara totalmente o que diz respeito a dose total entregue ao paciente, com-
parando os valores calculados com esta abordagem e a dose planejada no tratamento.
Futuramente, utilizaremos nossos resultados como input para um coédigo de transporte
(MCNP, FLUKA ou GEANT) voltando-se para o calculo de doses, no tratamento pro-
tonterapico. No caso de reatores ADS, utiliza-los como condigao inicial para neutrdnica.

Uma outra perspectiva ¢ estudar as reagoes de spallation induzidas por feixes de pions
e antiprétons em baixas energias com o objetivo nas aplicagdes em antiprotonterapia e
em pionterapia, que sao outras técnicas usadas para o de tratamento de tumores.

Portanto, podemos concluir que a presente tese fortalece e consolida o método para
descrever reagoes nucleares de spallation usando a abordagem de cascata intranuclear
e o método estatistico para o processo de decaimento do nticleo composto através da

evaporacao e fissdo nuclear.
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Apéndice A

Massa Efetiva numa Teoria de

Campo Médio

A introdugao da massa efetiva aos nucleons ligados no meio nuclear pode ser abordada
do ponto de vista de uma teoria de campo médio, conhecida como a Hadrodinamica
Quéntica [110]. Este modelo descreve a interacao forte em termos de graus de liberdade
hadrénicos fundamentais, o campo baridnico 1 e os campos mesonicos ¢ e V,. O campo
escalar ¢ descreve a parte atrativa da interacao entre os nucleons, o campo vetorial V),
descreve a parte repulsiva da interacao entre os nucleons. A troca destes mésons produz

um potencial efetivo N-N da forma:

—myr —MeT

2 2
e % (A1)
dr dr r

1%

Para uma escolha apropriada das constantes de acoplamento g, e g, e das massas meso-
nicas escalar e vetorial m, e m,, respectivamente. O potencial é atrativo a grandes
distancias, devido a troca de méson escalar, e é repulsivo a curtas distancias devido a
troca de mésons vetoriais.

A densidade lagrangeana do modelo é dada por:

L=1 [V (10" — g, V) — (mo — go0)] ¥ + ; (@ﬂ@“gb - m(27¢2) - 1 M+ lmEVMV“,

4 2
(A.2)
onde, neste modelo de Walecka, o méson escalar neutro esta acoplado a uma densidade
escalar de barions de acordo com gsy1p¢. O méson vetorial neutro estéd acoplado a uma

corrente barionica g,1y,V*. O termo F,, = 9,V, — 8,V é o tensor antisimétrico, e v,
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sao as matrizes de Dirac.

As equagdes de movimento para os campos sao

(040" = m3) & = g0, (A3)
0, F" + m,%V” = g Y7") e (A.4)
[/VH (Za“ - guvu) - (mO - gagb)] ¢ =0. (A5)

Estas sao obtidas através das equacgoes de Euler-Lagrange

M[ oL ] or_ (A6)

00pg)| 04

onde ¢; = ¢, (= ¢) ou (= V,,), representa as coordenadas generalizadas do sistema.

A Eq. A.3 éaEquacao de Klein-Gordan com uma fonte escalar. A Eq. A.4 é a Equagao
de Proca com fonte de corrente bariénica conservada, Jb = ¥y*1, onde 1 = ¥T7° é o
conjugado de Dirac associado ao operador . A corrente baridnica é conservada desde

que obedeca a equacgao de continuidade:

A ultima das equagoes de movimento é a Equacao de Dirac, Eq. A.5, que carrega a
interacao entre os campos escalares e vetoriais.

A quantizacdo das equagoOes acima é obtida a partir de uma teoria de aproximagcao
nao pertubativa denominada de Teoria de Campo Médio, proposta por Walecka [62],
conhecida por Mean-Filed Teory (MFT). As equagoes de movimento se tornam equagoes
nao lineares, quando os termos de fonte tomam valores cada vez maiores. Quando a
densidade aumenta, os operados dos campos mésonicos podem ser substituidos pelos seus

respectivos valores médios do estado fundamental do sistema, isto é:

¢ — (&) = ¢o (A7)
Vi, — (V) = ,0V0. (A.8)

Com estas substitui¢oes, os operadores dos campos mesonicos passam a ser tratados como

campos classicos. Esta aproximacao remove as flutuagoes quanticas dos mésons, impondo
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aos nucleons movimentos como de particulas independentes, interagindo através de um
campo médio comum a todos. Sendo assim, o problema de muitos corpos é reduzido a
um problema de um corpo, submetido a um tnico potencial efetivo.

Para um sistema uniforme e estacionario, as equagoes de movimento podem ser resol-
vidas de forma exata quando os campos mesodnicos ¢y e V; sdo constantes independentes

de espaco-tempo. Estes campos sao dados por:

%z%ww—gw (A.9)

g

Vo= (i) = s (A.10)

14

Os campos mesonicos classicos estao diretamente relacionados as fontes barionicas. As
solugoes para os campos mesonicos sao obtidas quando consideramos que os mésons ¢q €
Vo sejam massivos, isto é, m2 # 0 e m2 # 0. A fonte para Vj é a densidade barionica,
pp = (Y1), Porém, a fonte para ¢ envolve o valor médio da densidade escalar pp =

Substituindo os campos mesonicos classicos ¢y e Vg na Eq. A.5, obtemos a equacgao

linear:

Z.'Yuau - QVVOVO - (mO - g0¢0):| ¢ = 07 (A]']')

onde define-se a massa efetiva dos nucleons no meio por:
m* = mg — gyPo- (A.12)

De acordo com a Eq. A.12, a massa efetiva do nucleon é reduzida pela agdo do campo
médio ¢q.

A solugao para o campo quéntico 1, Eq. A.11, tem a forma de onda plana, ou seja:

(x,t) = Pk, Nexp [i (k-7 — e(k)t)] . (A.13)

Onde w(l;, A) é o spinor de Dirac com momento k e A define a projecao do spinor ()\ = j:%)

Os autovalores de energia €(k) sdo dados por:

e(k) = g, Vo £ E*(k), (A.14)
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onde E* = (k* + m*z)l/ % Apés algumas manipulacoes matemédticas, obtemos uma ex-

pressao para a massa efetiva autoconsistente:

m*

2 * *
m* — g 2. 1T [kFe; . (’W)] | (A1)
i

onde €}, é a energia de Fermi. A solucdo da condigdo autoconsistente para a m* leva a
uma massa efetiva que decresce com a densidade, como mostra a Figura A.1. Os valores
de massa efetiva proxima a densidade de equilibrio da matéria nuclear foram tomados
como valores tipicos para variagoes da massa efetiva dos nucleons, na configuracao inicial
dos célculos. Os valores utilizados para a massa efetiva inicial dos nucleons foram 0, 6my,

0, 7mg, 0,8myg, 0,9my e my.

10 ! T I L] r I
08~ —
08— o
=
S = =
*
= 0.4 p~ —
0.2+ -
OU L I 1 l 1 I L
0 1 2 3 4
-1
k(fm")

Figura A.1: Massa efetiva como funcao da densidade para matéria nuclear.
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Apéndice B

Secoes de Choque para Processos

Elementares

As secoes de choque associadas aos canais elementares, das dezesseis particulas en-
volvidas neste calculo, serao apresentadas neste apéndice. Os processos fundamentais

considerados estao representados novamente na tabela a seguir.

Tabela B.1: Todos processos de colisoes considerados na descri¢gao do cédigo MCMC. A
letra B representa um barion, N especifica um nucleon, A representa um dos estados
da ressonancia delta, N* significa os estados da ressonancia nucleonica de 1440 MeV, Y
representa um dos hiperons e por fim, K especifica o méson k™.

Interacao Descricao

B1By — B1 By Colisao elastica barion-barion

NN — NA Formacao da ressonéancia delta
NA —- NN Recombinacao da ressonancia delta

NN — NN* Formagao da ressonancia IN*
NN* - NN Recombinacao da ressonancia N*

A — Nm Producao de pions a partir do decaimento da ressonancia delta
N*— Nm Producao de pions a partir do decaimento da ressondncia N*
Nm— A

N - N* Absorc¢ao de pions

B1By - BY K Producao de hiperons e kdons em colisao barion-barion

No processo elastico barion-barion, a se¢ao de choque é dada a partir do espalhamento
elastico experimental préton-préton. A secao de choque correspondente ao processo de
formacao da delta é obtida de acordo com ajustes de dados experimentais do processo
inelastico proton-préton. Sendo assim, a se¢ao de choque é escrita em termos do isospin

total inicial, I, e do isospin total dos dois nucleons, I’, acoplados ao pion do estado final,
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conforme a parametrizacao de VerWest [69]. A se¢do de choque para o processo p — p,

orp pode ser escrita como:

pp = ppr° (o11)

pp — pn (010 + 011),

considerando sempre que a ressonancia é um estado intermediario do sistema de dois
corpos nucleon-pion. Com isso, a se¢do de choque total para a formacao de deltas via
processos p — p é:

Opp—sNA = 019 + 2071;1.

No processo de formagao da ressonancia N*, o Unico processo viavel do ponto de vista
de conservacao do isospin total é o processo n — p, a se¢ao de choque é desintegrada nos

seguintes canais:

np — nnrt (0.5001);
np — npr®  (0.500,);

np — ppr~ (0.5001),

também considerando a ressonancia N* como um estado intermediario do sistema N — 7.
Sendo assim, a secao de choque total para a formacgao de ressonancia N* através do

processo néutron-préoton é:

3

Opp—NN* — 50-01 .

As segoes de choque intermediarias (og1, 019 € 011) sao parametrizadas por VerWest

COImo.:

(B.1)

o _ ma(he)? mﬁx mr*(a/q0)’
11" — (8

2p? Do *—m3)2 + mil?’
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onde

s' = (M?),
s = dmi + 2myTy,
P = Z —my,
P2(s) = [s — (mn — <M>)2i£3 — (my + <M>)2]’
2(sY) = [s" — (my — mw)l[f* — (my + mw)z]’
00 = q(mp),

em que

r 1+ 22
(M(s)) = My + (arctan Z, — arctan Z_) " x ZOIH [1 :[ Z—g] ’

sendo

2
Zy=(Vs—my— MO)Fa
0

2
J_ = (mN +m,; — Mo)f
Lo

Aqui, T}, é a energia cinética da particula incidente no sistema de laboratoério. Nos calculos

das secoes de choque, consideramos my = 938.9 MeV e m, = 138.0 MeV, bem como:

Ressonancia My (MeV) Ty (MeV)
A 1232 115
*N 1440 200

Os parametros restantes dependem das se¢des de choque de isospin e energia, ou seja, os

valores estao disponiveis na tabela abaixo:

011 J10 001
« 3.772 15.28 146.3
3 1.262 0 0

mo (MeV) 1188 1245 1472
I'(MeV)  99.02 1374 26.49

A segao de choque do processo néutron-néutron, o,,, ¢ considerada igual a o,,, devido a

simetria de isospin. Para a secao ineldstica néutron-préton, o,,, consideramos apenas os
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estados finais de tripleto de isospin,

1

Onp = io—pp'

Os processos correspondentes a recombinacao de ressonancias tém suas se¢oes de cho-
que obtidas considerando o balango detalhado na equivaléncia temporal de Feynman, isto
é?

Ocd—ab = XOab—cd-

O fator cinematico x é devido a mudanca de quadri-momento entre processos direto e
inverso [48]. Portanto, as se¢oes de choque dos processos de recombinagao de ressonincia
sdo obtidas das sec¢oes de choque dos processo NN — NA e NN — NN*. As massas

das ressonancias sao sorteadas a partir da distribuicao de Breit-Wigner,

1(3) (B.2)

(m) = 29
T = mer + (5)

com valor mais provavel my = 1232 MeV e semi-largura I' = 115 MeV para as ressonancias
A, e my = 1440 MeV e semi-largura I' = 200 MeV para as ressonancias N*, e n é o fator
de normaliza¢do no intervalo [m, M], em que m e M sdo, respectivamente, os limites
inferior e superior associados a massa das ressonancias. Portanto, a meia vida destas
ressonancias pode ser determinada a partir da semi-largura da distribuicao, levando em
conta o principio de incerteza de Heisenberg, isto é, considerando que, no instante de
decaimento da ressonancia, tenhamos uma incerteza minima nas variaveis conjugadas

energias e tempo. Entao, podemos escrever
AEAt =h

ou simplesmente

h
T==.

r
O valor inferior da massa m e a meia vida 7 das ressondncias A e N*(1440) sdo
apresentados na préxima tabela (considerando fic = 197 MeV fm).
Até o momento vimos a maioria dos processos listados na Tabela B.1 deste apéndice,

restando apenas a producao de kaons e hiperons. Os kdons sao produzidos em associa¢ao

117



Ressonancia m (MeV) 7 (fm/c)
A 1077 1.713
N~ 1077 0.985

com os hiperons (A e ¥), uma vez que a conservagao de estranheza deve ser respeitada,
pois para cada quark s devemos produzir sempre um antiquark s. A escassez de dados
experimentais para a formagao de kdons na faixa de energias intermediarias e, portanto,
os ajustes destes poucos resultados experimentais, da se¢ao de choque, devem ser orienta-
dos por modelos capazes de fornecer informagoes a respeito da dinamica intranuclear do
sistema de muitos corpos, formado numa reacao.

Modelos baseados na troca de um bdson tém estabelecido diversas formas para a secao
de choque de producao de kdons na faixa de energias intermediarias. Na parametrizagao
de Schiirmann e Zwérmann [73], a secdo de choque de interagdo nucleon-nucleon com

formacao de kdons é dada por:

onNoBYK = 0,8 [pmaw(Gev)]4 mb,

onde p2,., = £ [s — (mn + ma + my)?] [s — (my + ma — my)?] é 0 mdximo momento pos-
sivel para kdon e my, ma e my sdo as massas do nucleon, da lambda e do kdon, respecti-
vamente. Seguindo a formulagao de Batko e co-autores [111], a producao de kdons pode
ser atingida por outros canais incluindo as ressonancias A. A secao de choque de produ-
¢ao de kdons pode ser escrita para qualquer tipo de processo barion-barion em termos da

secao de choque nucleon-nucleon como

ONN—BYK, Ppara processos NN
OBB—BYK = %O'NN%BYK, para processos NR

%O’NNHBYK, para processos RR

onde N representa um nucleon e R representa uma ressonancia.

As sec¢oes de choque para os processo de absorcao de pions sao obtidas através de
parametrizagoes por uma distribuigao de probabilidade de formagao de ressonancias (A
e N*) através da distribuigao de Breit-Wigner. Assim, a se¢ao de choque de absorgao de

pions é:
O =0 )
A (Vs — M§.) + (T/2)?

(B.3)

118



onde ¢ é descrito em funcao dos processos individuais como

oy A~ =200 mb,
oy a0 = 135 mb,

max
O ptnasA+ — 70 mb,

mazx o

oy a0 =70 mb,
mazx _

Oy A+ =135 mb e

O';nf;_}A++ = 200 mb.

Os processos acima sao os mais importantes nas reagoes intranucleares para a faixa de
energias intermedidrias (0.1 a 2.0 Gev/A). Outros processos, como o mecanismo de pro-

ducao direta de pions em onda-s,

NN — NN,

nao foram considerados porque a se¢ao de choque experimental correspondente assume

valores que sao algumas ordens de grandeza inferior ao processo de menor secao de choque.
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