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EGSnrc

Geometria

Historia

PDF

GLOSARIO

Energia umbral o de corte para la creacién de electrones o

positrones secundarios.

Energia umbral o de corte para la creacién de fotones secun-

darios.

Cédigo de usuario disenado para el calculo de dosis absorbida

en geometrias cilindricas.

Electron Gamma Shower. Cédigo de propdsito general que
provee subrutinas usadas para calculos en Monte Carlo para

el transporte de fotones y electrones.

Descripcion del arreglo -coordenadas- usado en un calculo

Monte Carlo

En calculos Monte Carlo, es el transporte completo de una
particula inicial y de las secundarias creadas a lo largo de su

camino.

Probability Distribution Function. Funcién de distribucion de
probabilidad. Es una medida de la probabilidad de observar

un evento.



PEGS4

Seccién eficaz

Preprocessor for EGS4. Programa para la creacién de datos
de las secciones eficaces de los materiales especificados por el

usuario.

Area, en la que si toda la energia que incide sobre la misma
fuera arrojada en todas direcciones, entonces ésa es la canti-
dad de energia que seria dispersada; se usa constantemente,
dondequiera que ocurra algin fenémeno proporcional a la in-

tensidad de un haz.



RESUMEN

El propdsito del presente trabajo, es simular la eficiencia de un detector coaxial

de HpGe vy, con ello, dar validez y respaldo a lo obtenido en el experimento.

En la primera parte del trabajo, se desarrolla y explica, la fisica detras de la
simulacion del transporte de particulas, utilizada en el sistema EGSnrc, asimismo

se detallan los algoritmos de simulacién.

En la segunda parte, se da a conocer la estructura del sistema EGSnrc y su

funcionamiento.

En la parte final, se hacen varias simulaciones, para dos detectores distintos, y
para distintas configuraciones geométricas de la fuente y del detector, los resultados

obtenidos en la simulacién, estan dentro del rango de incerteza del experimento.

Los procesos de simulacién de transporte de particulas con el sistema EGSnre,
son un medio eficaz y eficiente, de dar respaldo a experimentos que involucren trans-

porte de radiacion.
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OBJETIVOS

General

Simular la curva de eficiencia de un detector HpGe para varias configuraciones
geométricas de la fuente de radiacion y su comparacién con la curva de eficiencia

obtenida, experimentalmente.

Especificos

1. Establecer al sistema EGSnrc, dentro de la carrera de Licenciatura en Fisica

Aplicada, como un software para validacion de experimentos con radiaciones.

2. Validar la curva de eficiencia experimental de un detector de HpGe.
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INTRODUCCION

El conocimiento de la eficiencia de un detector de HpGe, es 1til para poder
conocer la actividad del elemento radiactivo que se esta midiendo o detectando.
Debido a la poca estandarizacion en los tamanos de los detectores de HpGe, y a
la variedad de sus geometrias -planares, coaxiales, etc.-, es poco probable encontrar
en la literatura una comparacién adecuada al detector del que se quiere conocer
su eficiencia y a la geometria de la fuente en consideracion, la mayoria de veces es
necesario hacer interpolaciones entre valores de la literatura conocida para contrastar

la calibracién de eficiencia del detector en cuestién [3].

Una aproximacion adecuada es derivar los datos de la eficiencia a partir de
calculos basados en el conocimiento de la probabilidad de cada una de las interac-
ciones de rayos gamma primarios dentro del detector. Los cédigos Monte Carlo, en
este caso, proveen de métodos precisos de calculo para la medicién de la eficiencia,
[41].

El sistema EGSnrc, es un cédigo Monte Carlo que simula el transporte de foto-
nes y particulas cargadas en una geometria arbitraria, para particulas con energias

desde unos keV hasta varios cientos de GeV.

El método Monte Carlo toma su nombre a través del uso de las distribuciones
de probabilidad y ntmeros al azar, lo que lleva a pensar en el famoso casino de
Monaco. En este trabajo se dard una visién de como el sistema Monte Carlo EGSnre,
es usado para describir el transporte de radiacion y el enfoque en algunos de los

parametros que son esenciales para los calculos.

La esencia de los calculos Monte Carlo es descrita por D.W.O Rogers y A.F.

Bielajew:



En el contexto de transporte de radiacién, las técnicas Monte Carlo
son aquellas que simulan las trayectorias al azar de particulas individua-
les al usar nimeros aleatorios generados, para muestrear las distribu-
ciones de probabilidad que gobiernan los procesos fisicos involucrados.
Al ser simulados un niimero grande de historias, pueden obtenerse valo-
res promedios de cantidades macroscopicas, tales como: la deposicion de

energia.

La técnica de Monte Carlo se aplica, generalmente, cuando no existe una so-
lucién analitica exacta o si esta lleva demasiado tiempo para solucionarla. Resolver,
analiticamente, las ecuaciones de transporte de fotones y electrones puede ser muy

complejo si no imposible, especialmente para medios no homogéneos.

En el presente trabajo, se hace uso del sistema EGSnrc, para simular la efi-
ciencia de un detector coaxial de HpGe, para distintas configuraciones geométricas

de la fuente y el detector.
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1. TRANSPORTE DE RADIACION EN EL
PROGRAMA EGSnrc

1.1. Introduccién

Los fotones interactiian con la materia circundante a través de cuatro pro-
cesos bésicos: formacién de pares electrén/positrén en el campo electromagnético
del ntcleo y los electrones atémicos circundantes, dispersién incoherente (dispersién
Compton) con los electrones atémicos, absorcién foto-eléctrica y dispersién coheren-
te (dispersion Rayleigh) con las moléculas (o d&tomos) del medio. En los primeros tres
tipos de colisiones se transfiere energia desde el campo de radiacién del fotén a los
electrones, uno de ellos dominara dependiendo de la energia y el medio en el cual el
transporte toma lugar. El proceso de produccién de pares domina a altas energias.
A energias intermedias la dispersién incoherente es el proceso mas importante, a

bajas energias son los procesos foto-eléctricos.

Las interacciones de los fotones con los electrones atémicos producen excita-
ciones e ionizaciones de los atomos a lo largo de las trayectorias de las particulas. Los
atomos altamente excitados, con vacios en sus capas internas, se relajan emitiendo

fotones y electrones con energias caracteristicas.

Las ecuaciones integro-diferenciales acopladas que describen el desarrollo de la
cascada electromagnética son prohibitivamente complicadas para permitir un trata-
miento analitico excepto bajo aproximaciones severas. La técnica Monte Carlo (MC)
es el inico método de solucién conocido que puede ser aplicado a cualquier rango

de energia de interés.



Las simulaciones con el método Monte Carlo de los procesos de transporte de
particulas, son una fiel simulacion de la realidad fisica: las particulas “nacen” de
acuerdo a distribuciones que describen la fuente, estas viajan ciertas distancias, de-
terminadas por una distribucion de probabilidad que depende de la interaccion total
en la seccion eficaz, al lugar de una colisién y dispersién en otra energia y/o direccién
de acuerdo al correspondiente diferencial de seccién eficaz; posiblemente producien-
do nuevas particulas que también deben ser transportadas. Este procedimiento se
continua hasta que todas las particulas son absorbidas o abandonan la geometria en
consideracion. Las cantidades de interés pueden ser calculadas al promediar sobre
un conjunto dado de historias de particulas MC (también conocidos como cascada
o caso). Desde un punto de vista matematico cada historia de una particula es un
punto en un espacio d-dimensional (la dimensionalidad depende del nimero de inte-
racciones) y el procedimiento de promediado corresponde a una integracién Monte
Carlo d-dimensional. Como tal, el estimado Monte Carlo de las cantidades de interés
esta sujeto a una incerteza estadistica la cual depende de N, el niimero de historias

de particulas simuladas, y usualmente decrece a razén de N~/2,

Figura 1: Diagrama de Feynman para el proceso de produccién de pares
k <

+
N s NN RIS e




1.2. Interaccién de fotones

1.2.1. Produccién de pares y tripletes
1.2.1.1. Seccion eficaz

El diagrama de Feynman para la producciéon de pares electrén-positréon en el
campo nuclear se muestra en la figura[ 1] El proceso de la produccion de tripletes es
similar pero la interaccion toma lugar con uno de lo electrones atémicos el cual recibe
suficiente energia para liberarse. En el programa EGSnrc el proceso de produccion
de tripletes no es simulado explicitamente pero se toma en cuenta en una forma
aproximada usando el total de la seccién eficaz par+triplete para muestrear las
distancias a las subsecuentes colisiones de produccion de pares. El programa EGSnrc
adopta la seccion eficaz extrema relativista en la primera aproximacién de Born, los
diferenciales de seccion eficaz como se formulan en el articulo por Motz, Olsen y
Koch [12]. Para un fotén incidente de energia k en un niicleo con nimero atémico

7, el diferencial de seccion eficaz para la produccién de pares es:

dUpares(Zyk7E+) _ A;(Z7k‘)’l”(2)OéZ(Z+§(Z))
dE+ — k N

{(E2 + E?)[$:(0) — 10 Z — 4f.(k, Z)]+ (1.1)
2E.E_[$2(0) — 40 Z — 4f.(k, 2)]}

513627V, A— M (1.2)

’ 2E,F_
7 f(2),  k>50MeV
fe(Z) = ) , (1.3)
0, lo demas
2 1
fe(Z)=ua Z _— a=aZ (1.4)

donde E, y E_ son la energia total del electron y el positron respectivamente, fC(Z )
es la correccién de Coulomb, y f.(Z) fue derivado por Davies, Bethe y Maximon
[13].



El factor de correccién empirico A;(k, Z) se introduce para mejorar la seccién
eficaz total para la produccién de pares y se define como: el mejor estimado de
la seccion eficaz total disponible dividida por la seccion eficaz total resultante de
la integracién de la ecuacion con A;)(k:, Z) = 1. Para energias por encima de
50 MeV A;) se toma como la unidad, para energias debajo de los 50 MeV se usan
las secciones eficaces totales par+triplete calculadas por Storm e Israel [14]. La
sustitucion Z? — Z(Z +&(Z)) toma en cuenta el proceso de produccién de tripletes,
donde £(Z)), evaluado por la funcién XSIF en PEGS4, esta dado por:

Lrad(Z)

£(2) = (1.5)
Lrad(Z) - fc(Z)
7723 1n1194 |, si Z >4
6,144 |, si Z=1
L.42)= 5621 , si  Z=
5805 , si Z=
5924 | si  Z=4
(1.6)

Z7131n184,15 |, si  Z>4

5310 , si  Z=1
L.q(2) = 4790 , st Z=2
4740 |, si  Z=3
4710 , st Z=4

donde f.(Z) esta definida por la ecuacién |1.4]y L, L’ son los logaritmos de radiacién
de Tsai [15].

Las funciones ¢1(9) y ¢2(0), que toman en cuenta los efectos de pantalla, estdn

dadas por:
1
61(0) =4[ @(q = AP[1 = F(g, 2) +4+5In 2, .
1 .
$2(0) =4 ] Hlg* — 6A%qIn(4) +3A% —4A%[1 — F(q, Z)P + 2 + 3In Z

donde ¢ es el momentum de transferencia y F'(q, Z) el correspondiente factor atémico

de forma para un atomo con numero atéomico Z.



Para un potencial Thomas-Fermi ¢;(0) y ¢2(d) son independientes de Z, But-

cher y Messel los han aproximado como [16]:

20,867 — 3,2426 + 0,6250> , 6 <1

$1(9) = (1.8)
21,12 — 41841n(d + 0,952) , § > 1
20,029 — 1,936 — 0,0866% , § <1

P2(6) = (1.9)
$1(9) , 0>1

La seccion eficaz de produccién de pares para compuestos y mezclas es derivada
de la aproximacion de atomo independiente y puede ser escrita aproximadamente

en la misma forma que la ecuacion realizando las siguientes sustituciones:

Z(Z +£(2)) con ZZ; =S piZi(Zi +€(Zs))
5 con 0c2A, oc = BE S piZi(Zi + g(Zi))Zz‘_l/S

2
Zeyy

donde p; es la fraccion normalizada de dtomos de tipo ¢ en la molécula.

1.2.1.2. Simulacién de produccion de pares, energia de las particu-

las

El algoritmo de muestreo implementado en EGS4 se vuelve extremadamente
ineficiente conforme la energia del foton incidente se aproxima a la energia umbral.
Esto es debido a los dos siguientes hechos: (i) Las energias del electrén y del positrén,
E_y E., son muestreadas en el rango de 0 a k/2, el rango permitido se vuelve una
pequena fraccién del intervalo anterior para k — 2m. (ii) Las funciones de rechazo
usadas son normalizadas a su méximo en § = 0. Para fotones con energias que no

son mucho mas grandes que 2m el méaximo valor real es mucho mas pequeno.

Se ha de modificar el algoritmo de muestro de produccién de pares en el EGS4
para mejorar su eficiencia. Para esto, se definen las siguientes funciones, que serviran

como funciones de rechazo:

[01(0) = 42v] = (92 (0) — 42v]

311 (1.11)
B (6) = 3[¢1 (0) — 42Zv] + [¢2 () — 4Zv/]



Si se hace el cambio de variables,

E+ —m
= 1.12
c k—2m ( )
el diferencial de la seccion eficaz de produccion de pares % se puede escribir
como:

A pares B (6) 2m\? Apmix 1\?
=N 1—— A6 12(—) 1.13
de {Bmé)f( k)?)Bméx ONz{e=5) ] (1.13)

46 46

Au = A( Zm> . Bus = B( Zm> (1.14)

donde N combina todos los factores constantes que son irrelevantes en el algoritmo

de muestreo y Apax ¥ Bmax son los maximos de las funciones de rechazo A(0) y B(9),

El algoritmo de muestreo, el cual determina la energia del electréon de mas

baja energia, se describe a continuacion:

1. Se calcula Aysx, Bmax V @,

1

o= . (1.15)
1+ (1 — 2m/k)% Amsn/3/ Bmis

para ganar tiempo, a altas energias, se utiliza Az = A(0) ¥ Buax = B(0)
para k > 50MeV

2. Se elige un ntimero al azar ry

3. Sir; > a, se muestrea ¢ de 12 (¢ — 1/2)27 i.e.,

1
e=35 (1 — méx{ry,r3,74}) (1.16)

y se utiliza A (J) /Amax como una funcién de rechazo en el paso 5.

4. De otra manera, se muestrea € uniformemente, i.e.,

1
g = 57’2 (117)

y se utiliza B (0) /Bnax como una funcién de rechazo en el paso 5.

5. Se calcula § y la funcién de rechazo R = A (0) /Amax 0 B (0) /Bumax-

6. Sirs < R, el valor de € es el deseado, de no ser asi se regresa al paso 2.



1.2.1.3. Simulacién de produccion de pares, angulos de las particu-

las

En la version original EGS4 los electrones y positrones eran producidos a un
angulo polar fijo 61 con respecto a la direccion del fotén incidente dada por 6L =
m/k. Esta aproximacién es mejorada en el sistema EGSnrc con la introduccion del
macro SET-PAIR-ANGLE. El procedimiento para la seleccion del angulo es controlado

por la variable IPRDST la cual puede asumir los siguientes valores:
» IPRDST=0: Se usa la aproximacién original en EGS4, i.e., L = m/k

= IPRDST=1: Son empleados los términos de orden primario de la distribucién
angular, i.e.,
do 1

=N 1.18
d€d (1 — By cosfy)? (1.18)

donde N es de nuevo la constante de normalizacién y (4 denota la velocidad

del positrén o del electrén en unidades de la velocidad de la luz.

» IPRDST=2: Se usa la formula 3D-2003 del articulo por Motz et al. [12], que
es el diferencial seccién eficaz, respecto a la energia y el angulo del elec-

trén/positrén:

do N

B — (@241)? <

2 w?FELE_
= (B - B - M

1 ko \? 7ot
u=FE.0, Mk Era) <2E+E,) T\ ey’

AulELE_
EY + B2 + 55

In M (k, Ei,u)} (

1.19)

donde todas las energfas son medidas en unidades de m. Notese que la ecuacién [1.19

estd basada en la aproximacion extrema relativista para pequenos angulos donde

(1 —fBycosfy)® =~ {1 — B+ ( - 021)]2 = (1-8s) [1 N fjﬁti %]2 (1.20)
~ (1—0:)" (1+u?)’



1.2.2. Dispersion incoherente -Compton-
1.2.2.1. Seccién eficaz

El diagrama de Feynman para los procesos de dispersion Compton se muestra
en la figura El circulo en la linea del atomo incidente A indica que el electrén
inicialmente esta ligado al atomo y representa la probabilidad de que un electron
atémico con un cuatro-momento p = (E, ') interactia con un fotén incidente con
un cuatro-momento k = (k,?) en un estado final e dado por k' = (k’,?)
yp = (E’ ,]7) Para simplificar la notacion, en las siguientes ecuaciones de esta
seccién, todas las energias son medidas en unidades de la energia del electrén en

reposo m y todos los momentos en unidades de m/c.

Figura 2: Diagrama de Feynman para un proceso Compton

k p’

Si la ligadura al atomo es despreciada y se considera al electrén inicialmente
en reposo (i.e. p = (1,0,0,0)), la seccion eficaz para este proceso estda dada por la
férmula de Klein-Nishina [18],

dogn
dcos@

2
= mraZXkn, Xgn = <k> [’2 + : — sin? 0] (1.21)

b= k
“ 14+Ek(1—cosh)

(1.22)

donde @ es el dngulo polar del foton dispersado con respecto a la direccion inicial y

k. es la energia de un foton dispersado a un angulo 6 por electrones libres en reposo.



En el programa EGSnrc se incluyen los efectos de ligadura y ensanchamiento
Doppler de acuerdo a la aproximacion de impulso (IA). La TA asume que el potencial
en el cual se mueven los electrones blanco es constante por lo que sus estados pue-
den ser representados por ondas planas. La doble diferencial de seccién eficaz para
dispersién de fotones en un estado final k' = (K, k" sin 6 cos ¢, k' sin 0 sin ¢, k' cos 0)

estda dada por la ecuacién (15) de la referencia [19]

XJ (p-) (1.23)

d20'comp B rjﬁ’ [ 2}—1/2

A 2 kg
donde € es el dngulo sélido (6, ¢) y donde
4

» ¢ es el modulo del vector del momento de transferencia ¢ = k' — ?,

q=Vk?+ k2 — 2kK cos0 (1.24)

= p. es la proyeccién del momento inicial del electrén en la direccién de 7,

-7 kK (1—cosl)—k+ K
q q

(1.25)

Pz =

Noétese que la ecuacién anterior esta derivada de una aproximacion no relati-

vista y requiere que |p,| < 1.

n X estd definida como

X o= fefei-a)G-#)
R = k[1+p2+ ket | (1.26)

R = R—kK (1—cosb)
Nétese que Ry R’ se simplifican en las siguientes expresiones

R~k(1+ (p.)), R ~ k[l —k.(1—cos)](1+ O (p.)) (1.27)
para p, < 1. En este limite

X =Xgn (1+0 (p)) (1.28)



» La funcién J (p,) es el perfil de Compton,

J(p2) = [ dpucp, 10 (7P (1.29)

donde ¢ (') es la funcién de onda de los electrones ligados. Las contribuciones
de las diferentes capas electronicas son consideradas separadamente, por lo que
el perfil Compton atémico o molecular es la sumatoria de los perfiles Compton
de las capas de un-electrén J; (p,), y los efectos de ligadura son tomados en
cuenta por interacciones de rechazo que transfieren menos energia al electrén

que la energia de ligadura U; [21] i.e.
J(p.) =D ZiJi(p:)© (k- K —U) (1.30)

Aqui, Z; es el nimero de ocupacion de la capa i y J; estd normalizada:
/dszi (pz) =1 (1.31)

Con todo esto, y después de cambiar en la ecuacién [1.23] la seccion eficaz el

diferencial en &' por el diferencial en p., esta puede ser escrita como:

d? O comp 7"3 ,
dp.dQ _‘ika(EZZﬁh@%)@(k—k?—CD)P%kxmsapa (1.32)

donde la funcién F (k,cosf,p,) combina todos los factores restantes multiplicado
por dk'/dp,,

F(k,cosﬁ,pz):k*[l—i_pzr q

K 12 X k. kcosf— k' \
— 1+, L.
: XKN(+k p> (1.33)

Aqui, k" es una funcién de k, cos@ y p, que viene de resolver la ecuacién [1.25]

con respecto a k', i.e.

K =125 |1 — plecosd —|—pz\/1 — 2ecosf + &2 (1 — p? sin? Q)J ,

(1.34)

Ef:?
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El diferencial de la seccién eficaz para dispersion incoherente, con respecto al

angulo de dispersion del fotén es:

2 2
docomy _ Ty (’“) XS (k, cos 0) (1.35)

s 2 \ k

donde
pi
S (k,cos0) =320 (k= U) S, Si= [ dp.Ji(p:) F (k,cos6,p.) (1.36)
que puede ser identificado con la funcién de dispersion incoherente. El limite superior
de la integracion sobre p, para la capa i-esima, p; es:
_ k(k=U) (A —cost) = U
Z \/Zk (k—U;) (1 —cosb) + U?

(1.37)

que viene de la ecuacién [1.25]con k' = k — U; y asegura que sea transferida suficiente

energia para hacer al electron libre.

Como los perfiles Compton son muy agudos alrededor de p, = 0, las princi-
pales contribuciones a la integral son de pequenos valores de p, donde la funcion

F (k,cosf,p,) es muy cercana a la unidad, Brusa et al [21] aproxima S (k, cos f) con

Di
S (k,cosf) ~ Sa (k,cos0) = 3 Z; / dp.J; (p.) © (k — U;) (1.38)

Estéa aproximacion introduce un pequeno error a bajas energias para materiales

con Z grande.

Para minimizar la cantidad de datos necesarios para la simulacién del proceso
Compton, y hacer posible el calculo de la funcién de dispersion incoherente al vuelo,
se usan las aproximaciones analiticas para los perfiles Compton J; (p,) propuestas
por Brusa et al [21]:

1 1
Ji (pz) = Ji’g (1 —+ 2Jz’,0 ]pz|) exp 5 — 5 (1 + 2Ji,0 |pz|)2 (139)

donde J; o = J; (0) es el valor del perfil en p, = 0 obtenido del orbital Hartree-Fock
[20].

11



Adicionalmente, se aproxima J; o = J; (0) con:

l—ap , p.<-p
F(k,cost,p.) =< 1—ap. , |p.|<p (1.40)

I+ap , p.=2p

a = %(1+’%(’%—7’;ws@>)

dc

¢ = \/kQ—l—k;f — 2kk. cosf

(1.41)

La ecuacion es el resultado de una expansion en series de Taylor de
F (k,cos6,p,) sobre O (p,). Como estd aproximacion es imprecisa para valores gran-
des de p, se aplica solamente para |p,| < p, de otro modo son usados los valores de

la funcién en +p.

Combinando las ecuaciones |1.36} [1.39 y [1.40, se obtiene para S;,

S;i (k,cos0)
(1—049)7 , sips < —p
= (14 ap) 67
a 1/2{ f(1+2Ji,op> - f(1+2Ji’0|pi‘)} ipi <0 (1.42)
4J10\/7 erf (=2 ) —erf (=27 )| , sip; < .
=1—(1+ap) 5
o 2 1+2Ji, D 1+2Ji’ | 1‘ .
4Jzo\f1/ {erf( ﬁ°>—erf(#)} , sipp<p
—b
=1-(1—ap)5 ; Pi>p
donde
1 1
b= 5(1+2J10|p2|> 3 (1.43)

y erf es la funcion de error. Vale la pena notar que 5; es siempre menor o igual que
la unidad. Este hecho permite usar a .S; como funcién de rechazo en el algoritmo de

muestreo que sera discutido en la proxima seccion.
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(tot)

comp S€ Puede obtener al hacer

La seccion eficaz total de dispersién incoherente o
una integraciéon numérica sobre todos los angulos de dispersién en las ecuaciones
1.35], [1.36] y [1.42] Para evitar cambios considerables en la preparacién de datos del

programa PEGS4, se usa en cambio la seccién eficaz total de Klein-Nishina, 0%@),

mientras que el seguimiento de los fotones a través de la geometria, las interacciones
5 tot) /. (tot)
Compton de rechazo se hacen con la probabilidad 1 — aéom)p/aKN una vez en el

sitio de interaccién (método ficticio de seccién eficaz). Esta probabilidad de rechazo

es un resultado automético (sin calcular o!°)) del algoritmo de muestreo que se

comp

discutird en la préxima seccién.

Otra ventaja de esta aproximacion es que el usuario puede encender o apagar
los efectos de ligadura y ensanchamiento Doppler usando el interruptor IBCMP, sin
la preparacion de dos archivos de datos de materiales. Los tinicos datos adicionales
necesarios para simular la dispersién incoherente en la aproximacion de impulso
son los pardmetros de perfiles Compton J; o, tomados de las tablas de Biggs et al
[20], y los ntimeros de ocupacién Z; y las energias de ligadura U; para todos los
elementos, tomadas de Lederer y Shirley [22]. Estos datos son leidos en la subrutina

init_compton la cual es llamada desde HATCH.

1.2.2.2. Simulacién de eventos de dispersién incoherente

El diferencial de seccién eficaz para dispersion incoherente, respecto al angulo
de dispersion del fotén 2 = (0, ¢) y el pardmetro de ensanchamiento Doppler p, por
sitio de interaccion de la seccién eficaz Klein-Nishina es

Losnpon — 5326 (I — U;) 0,dUp.

KN

Udedpz _ S@% 1XKN(C050)dcos.9 Ji(p;i)F(k,Cos9,pz)9(pi—pz)dpz (144)
f Xk n(cos)dcosb f dp-Ji(pz)F(k,cos0,p)
1 —o0

Esta claro entonces que en el siguiente algoritmo se produce el nimero de
rechazos requerido, y se muestrea correctamente, si la interaccion es aceptada, el

diferencial de seccién eficaz :
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Se muestrea el nimero de capa i usando las probabilidades Z;/Z.

Si la energia k del fotén incidente es mas pequena que la energia de ligadura
U;, se rechaza la interaccion, de otro modo, se muestrea cosé, ¢ y p, usando

el diferencial de seccién o; de la capa seleccionada como sigue:

Se muestrea # el angulo de dispersién polar del foton usando:

Xkn (cosf)dcost
1

[ Xkn (cosf)dcost
1

Py (cosf) =

que es funcién normalizada de distribucién de probabilidad (PDF). El método

para muestrear cos f se explicard en breve.

Se calcula el valor méximo posible de p,, p; de la ecuacién [[.37 y S; de la
ecuacion [L.42

Si un numero al azar uniformemente distribuido es mas grande que S;, se

rechaza la interaccidn.

Se muestrea p, de

Ji (pz) F (]i], CcOs evpz) @ (pz - pz) dpz
pi
f dszz (pz> F (k7 COs eupz)

que es la PDF normalizada para p.. La técnica de muestreo empleada para

esta distribucion serd explicada después.
Se muestrea el angulo de dispersién azimutal de d¢/2.
Se calcula &’ la energfa del fotén dispersado de la ecuacion [1.34]

Poner entonces un electréon en movimiento requiera una energia cinética de

k — k' — U;, un angulo de dispersién polar dado por

_ /
cos B, = kK cost (1.45)
VEk2 + k2 — 2kE cosf

y un azimut opuesto al azimut del fotén.
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Si el usuario no quiere tomar en cuenta los efectos de ligadura y ensanchamien-
to Doppler (el interruptor IBCMP debe ser puesto en cero), el algoritmo de muestreo

consistira de los pasos 3, 7y 9 con k' = k. y U; = 0.

Como la capa en la cual sucede la interaccion esta explicitamente determinada
en el paso 1, se conoce la vacante creada por el proceso Compton al final del algoritmo
de muestreo. La relajacion de las capas vacantes con energias de ligadura arriba de
la energia umbral de transporte especificada se lleva a cabo en la subrutina relax y
puede llevar a la creacion de fotones fluorescentes adicionales y de electrones Auger y
Coster-Kroning en la pila. Muchos de los cédigos de usuario basados en el programa
EGS4 asumen que la salida de un proceso de dispersion incoherente es un fotén
dispersado y un electrén Compton. Estd suposicion no es satisfecha en el programa

EGSnrc, y la salida de un evento incoherente puede ser cualquiera de los siguientes:

1. El fotén original, si la interaccion fue rechazada debida a uno de los criterios

de rechazo.

2. Un fotén dispersado y un electrén Compton, si todas las particulas de relaja-
cién tienen energias por debajo de la energia umbral de transporte especificado
(ECUT, y PCUT).

3. De otro modo, un fotén dispersado, o un electréon Compton mas n particulas

de relajacion.

Finalmente, la porcion de energia de ligadura que resulta de la creacion de
particulas de relajacién, se da a conocer al usuario por medio de una llamada a la

rutina de resultados AUSGAB con el argumento TARG=4.

Se concluye esta secciéon con algunos detalles acerca de los pasos 3, 4 y 6 del

algoritmo de muestreo.

15



Paso 3, muestreo de cos: Siguiendo el manual del EGS4 [9] se reescribe la
PDF P, en términos de € = k./k:

de
dcosf

Py (e) = Py (cosb) =N <i + ¢ — sin? 9) (1.46)

donde N es una constante de normalizacién que es irrelevante para el algoritmo

de muestreo. Los valores méaximo y minimo posibles para €, €n4x, Emm, vienen de

cos) =1y cosf = —1, respectivamente, y estan dados por:
b 1 (1.47)
Emin = 3 €max = .
1+ 2k

La ecuacion [1.46, puede ser reescrita como:

Pl(a):N(oq—i-ozg){ “ (1>+ e (5>}l1—5sm29] (1.48)

o)+ ag \eaq a1+ ag \ap 1+ &2

1 - 6?n1’n
con: a; =In (14 2k), az=—p" (1.49)

1/e/an y €/as son las PDF normalizadas, estas pueden ser usadas para muestrear
e con probabilidad a;/(ay + ag) y as/(a1 + ag), respectivamente. La expresion en
corchetes tiene un méximo de uno para € = 1(sinf = 0) y es una funcién de rechazo

vélida (g). El algoritmo de muestreo queda entonces como sigue:
3.1 Se calcula ey, a1, ag y w = ai/(aq + ag).
3.2 Se eligen tres numeros al azar rq, ro y 3.
3.3 Sir <w,
€ = Emm exp (r201) , (1.50)
de otro modo,

g = \/512111'114»27420‘/2 (151)

3.4 Se calcula la funcién de rechazo (g), si r3 > g ir al paso 3.2.

3.5 Se da € (y cosf)).
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La eficiencia de esté algoritmo tiende a la unidad para kK — oo y por consi-
guiente es el algoritmo mas eficiente para fotones incidentes de alta energia. Para
k — 0, la eficiencia se aproxima a 2/3. Ademas, la necesidad de calcular una funcién
logaritmica y una exponencial, dos calculos intensos para una computadora, hacen
de este algoritmo mas lento que una simple técnica de rechazo con un muestreo

uniforme de . En esté caso la funcién de rechazo esta dada por

1 1 1
g= < + & — sin? 9) , Jméx = + Emin (1.52)

Jmsix \€ min

y el algoritmo queda como sigue:

3.1 Se calcula 4 V Gmax-
3.2 Se eligen dos nimeros 1 y 7o al azar.
3.3 Se hace
e=r;+ (1 —71)emm (1.53)
y se calcula g.

3.4 Siry > g, retornar al paso 3.2.

3.5 Se da e (y cos®).
La eficiencia de este algoritmo a bajas energias es 2/3 y decrece con el incre-
mento de k. Puesto que no hay envueltos calculos intensos para la computadora,

este algoritmo es mucho més rapido hasta k ~ 2 y es usado por el programa EGSnrc

en este rango de energia.

Paso 4, calculo de S;: El calculo de S; requiere de dos operaciones niimericas

intensas, el cdlculo de exp(—b) y el calculo de la funcién de error que depende de
p;. El primero es necesario para el muestreo de p, en el paso 6, el iltimo puede ser
evitado al usar una férmula aproximada para erf (ecuacién 7.1.25 de Abramowitz
y Stegun [23]):

e/2erf (%;'pl) = el/?2 — e7% (a1 + ast + ast?)

t= oy @ = 0:34802, as = —0,0958798, ag = 0,7478556

(1.54)

la cual es suficientemente precisa para estos propdsitos.
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Paso 6, el muestreo de p,: p, puede ser muestreado usando a J;(p,) como PDF

y a F' como funciéon de rechazo. Para determinar el médximo de F nétese que «
(dado por la ecuacién es siempre positiva excepto para un pequeno rango de
cosf para k > 3. Para estas altas energias de fotones incidentes la influencia de F'
es insignificante y se le puede ignorar si a < 0 (i.e., se hace a = 0). Entonces, el

méaximo de la funcién de rechazo Fi s €s:

I—ap , p.<—p
Fosx =9 14+ap; , |pil<p (1.55)
I+ap , pizp

y el algoritmo de muestreo para p, queda como sigue:

6.1 Se calcula F 4 de la ecuacién [1.55]

6.2 Se eligen dos niimeros al azar, r; y ro, se calcula r’ = rie® (e7? se conoce

del paso 4 del algoritmo principal).
6.3 Se hacen:

1—4/1—21n[27"] < 1/2

2J;.0

P= = /i2inza—r- (1.56)
1-2bl(-rl-1 > 12

2Ji.0

6.4 Se calcula F(p,), si re > F(p,)/Fusx, se retorna al paso 6.2.

6.5 Se da p,.

1.2.3. Absorcién foto-eléctrica

En el proceso de absorcion foto-eléctrica un atomo absorbe un fotén y emite un
electréon con una energia igual a la del fotén incidente menos su energia de ligadura.
El atomo, que queda en un estado excitado con una vacante en la capa ionizada, se
relaja por medio de la emisién de fotones fluorescentes y electrones Auger y Coster-

Kroning.
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En la implementacién original por defecto del EGS4 fue ignorada la emisién
de particulas de relajacion seguida de eventos de absorcién foto-eléctrica. Esta pro-
puesta fue modificada después para incluir la produccion de radiacién fluorescente
K, y Kg. Sin embargo, para fotones incidentes con energias por debajo de la energia
de ligadura de la capa K, toda la energia del fotén es depositada localmente. Otro
defecto de la propuesta del EGS4 es que la energia de ligadura de la capa K siem-
pre es restada de la energia del electrén en movimiento, incluso aunque hay cierta
probabilidad que el proceso de foto-abasorcién tome lugar en una capa distinta a la
capa K (para materiales con un nimero grande de Z esté probabilidad es del orden
del 20 %). Finalmente, el uso de la opcién fluorescente en el EGS4 requiere que el
usuario seleccione un nimero atémico efectivo para cada material. Entonces la foto-
absorcién siempre toma lugar para este nimero atémico. La seleccion trascendente
de un Z efectivo prueba ser una tarea dificultosa en mezclas, especialmente cuando

solo esta presente una pequena fraccion del elemento con alto Z.

Si bien el EGSnrc usa las secciones eficaces totales de foto-absorcién del PEGS
(las cuales son tomadas de la compilacion de Storm e Israel [14]) la simulacién de
el proceso de foto-absorcién estd completamente cambiada y es controlada por la
bandera IEDGFL. Si el IEDGFL de la region es distinta de cero, entonces se realiza
una simulacion detallada, de otro modo se emprende un tratamiento simplificado

del proceso de foto-absorcién. La seleccién por defecto de IEDGFL es uno.

1.2.3.1. Simulacién detallada de la absorcién foto-eléctrica

1. Para compuestos y mezclas, el primer paso es muestrear el nimero atémico
del elemento con que el fotén interactia. Si Z; denota el nimero atémico del
i-esimo elemento en la molécula, p; su indice estequiométrico, y o (k, Z) la
seccién eficaz de absorcion foto-eléctrica para un fotén con energia k para un
elemento con nimero atémico Z, entonces la probabilidad w;(k) de que el

foton sea absorbido por el elemento Z; es:

W — piopn (k, Zi)
’ Zpia-ph (ka Zz)

(1.57)
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Por lo tanto, el muestreo del elemento requiere el conocimiento de la seccién
eficaz de foto-absorcién de todos los elementos en ejecucion, y no solamente
la seccién eficaz total que viene del conjunto de datos PEGS. Para minimizar
la cantidad requerida de datos adicionales, se usan férmulas de ajuste para

opn(k, Z;) las cuales son precisas dentro del 1-2% y tienen la forma:

o (k, Z) =28 4 Bl OxlB) | DD i | > Uy (Z)

—I—CJ(Z)tQ—f-Dj(Z)tg], Slk?Z U](Z)

donde t = Ink y Uk(Z) es la energfa de ligadura de la capa K y U;(Z) las
energias de ligaduras para las otras capas después de la capa K. Los coeficientes
Ak, Bi,Ck, Dk vy A;, B;,Cj, D; se obtienen al ajustar las secciones eficaces
de foto-abasorcién desde el programa XCOM [24] y que se encuentran en el
archivo photo_cs.data (solamente las capas con energia de ligadura arriba de
1 keV estédn incluidas). Entonces, el algoritmo para seleccionar el elemento que

absorbe el foton incidente es:
1.1 Se calculan todas las oy, (k, Z;) y su suma.

1.2 Se elige un nimero al azar ry.

1.3 En un bucle sobre el nimero de elementos, se calcula r = r; — w;, si
r1 < 0 se sale del bucle y se toma a Z; como el elemento que interactiia

con el foton. Notar que, al menos en principio,

Y piopn (k, Zi) = apn (k)

donde o, (k) es la seccién eficaz de foto-absorcién para el material en
consideracién. Esta seccién eficaz es interpolada usando los datos sumi-
nistrados por PEGS en la rutina de transporte de fotones para determinar

el tipo de interaccion.
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Se puede hacer que el algoritmo de seleccion de elementos sea mas

eficiente si se emplea el siguiente:

1.1°. Se elige un ntmero al azar ry.

1.2’. Se hace i = 1.

1.3". Se calcula oy, (k, Z;) y r1 =11 — piopn (k, Z;) [opn(k).

1.4’ Siry > 0 e ¢ es menor que el nimero de elementos, entonces

1t =1+ 1, retornar al paso 1.3".

1.5°. Se da 1.

este algoritmo ahorra la evaluacién de uno o mas o, (k, Z;).

2. Una vez se ha determinado el elemento absorbente, la capa en la cual la in-
teraccién toma lugar serd muestreada. La probabilidad v; de que el fotén sea
absorbido por la j-esima capa es cercano a la energia independiente de la capa
K, pero, depende de la energia del foton incidente para las otras capas. Esto
significa que la eleccion de la capa en la seccion eficaz de foto-absorcién seria
necesaria para estar disponible en el tiempo de ejecucién para muestrear la ca-
pa si se quiere realizar una modelacién completa del proceso de foto-absorcion.
En vez de esto en el sistema EGSnrc se usa la probabilidad de interaccién de
energia independiente v; la cual se determina como sigue. Si ¢(k) es el flujo
de radiacién de campo, el nimero de eventos de foto-absorcién por elemento

Z y por unidad de volumen, N, esta dado por:
N =n(2) /dkgb (k) o (k, Z) (1.59)

donde n es la densidad de los centros de dispersiéon. El nimero de foto-

absorciones en la capa j de este elemento por unidad de volumen es:
N, =n(2) / dko (k) opn; (k, Z) (1.60)

donde oy, ; (K, Z;) es la seccién eficaz de foto-absorcién de la j-ésima capa. La
proporcion V;», de N; con N, es el promedio de la probabilidad de interaccion

de la j-ésima capa, para el campo de radiacién descrito por ¢(k),

;o N; B [ dko (k) Oph.j (k, Z)
SN T Tdko (K)o (k. 2) o0
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La cantidad real usada en la simulacién de la absorcion foto-eléctrica es la pro-
babilidad v; que el fotén sea absorbido por la capa j si esté no fuera absorbido

por una de las capas 1...5 — 1, la cual esta dada por:

ko () o (. 2)
DTS ko (K ogni (5, 2)

(1.62)

donde Ny, es el nimero de capas. Para calcular v; se necesita ¢(k), una canti-
dad que no es conocida (con la intencién de que sea calculada por una simula-
cién Monte Carlo). Sin embargo, se puede calcular v; haciendo una conjetura
sobre el flujo de fotones, estd aproximacién es la base para la generacion de
coeficientes de interacciéon de grupo para métodos discretos ordenados (vedse
e.g. el libro de Lewis y Miller [25]). La figura | 3| muestra las probabilidades
de interaccion v; para las capas K; Lr; Ly Lirr y un “promedio”de la capa
M (vea el siguiente parrafo) como una funcién del nimero atémico Z para
¢(k) = const (linea punteada) y ¢(k) = const/k (linea sélida). La dependen-
cia de las v; de la funcién de pesado ¢(k) es despreciable excepto para la capa
L; donde la diferencia es del orden del 10 %. Esté hecho es la motivacién para

usar las probabilidades de interaccién de energia independiente v;.

El uso de una interacciéon de probabilidad para un “promedio”de la capa M
esta motivado por hecho de que las transiciones de relajacion desde y hacia
una capa M son tratadas de una forma promedio. Dada la definicién de v},

V<M> es
vary =1 =TT (1 —var,) (1.63)

donde el producto se hace sobre el nimero de sub-capas M disponibles para
el elemento Z (hasta 5). Las probabilidades de interaccion vk, vy, ,vr,,, VL,
¥ v(uy, calculadas con la funciéon de pesado 1/k, son guardadas en el archivo
photo_relax.data y leidos por la sub-rutina edgset que es llamada desde

HATCH.

22



Figura 3: Probabilidades de interaccién v; para diferentes capas calculadas de la ecuacién
[1.62] usando ¢(k) = 1/k (lineas solidas) o ¢(k) = const (lineas punteadas).
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Con todo esto, el algoritmo para seleccionar la capa que absorbe el fotén

incidente, queda como sigue:

2.1 Se determina la capa j mas interna que tiene una energia de ligadura més

baja que la energia del fotén incidente y se elige un ntimero al azar rs.
2.2 Siry <wv;0j > (M) entonces se da j.

2.3 Se hace ry = (1 —19)/(1 —v;),7 = j + 1, se retorna al paso 2.2.

3. Una vez ha sido determinado el elemento y la capa absorbente del foton, se
relaciona un foto-elecrén con energia cinética k — U;(Z), donde U;(Z) es la
energia de ligadura de la capa seleccionada. La vacante que se crea se trata en

la rutina relax. El muestreo de la direccién del foto-electrén se discute en la

seccion [1.2.3.3]
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1.2.3.2. Simulacién simplificada de la absorcién foto-eléctrica

Si la bandera IEDGFL para la region actual se pone en cero, se lleva a cabo
una simulacién simplificada del proceso de foto-absorcion. Este proceso simplificado

consiste de un solo paso:

1. Estructurar un foto-electrén con energia k

1.2.3.3. Direccién del foto-electron

El muestreo de la direccién del foto-electrén, cuyo comportamiento es contro-
lado por el interruptor IPHTER, el cual se desarrolla en base a region por region. Si se
hace cero, el foto-electréon hereda la direccion del fotén incidente. Si se hace distinta
de cero (la seleccién por defecto), la direccién es muestreada por la distribucion de
Sauter [26]. Esta implementacion que es la que se adopta se discute en detalle en la

referencia [27]. Se hace aqui un breve resumen.

La distribucién de Sauter para el angulo polar u = cos# con respecto al fotén
incidente puede ser proyectada en la forma [27]
1— p?
T
(1—pBp)

donde [ es la velocidad del electron en unidades de velocidad de la luz y

f () dp = [1+r(1—Bp)du (1.64)

vy 1
Ty —9 e 1.65
k=50-D0r=-2), T (1.65)
Esta ecuacién puede ser muestreada al generar valores candidatos u de:

1 1+ k(1= pu)

g(n) = (1.66)
292 (k+7)" (1= Bu)’°
que es una PDF normalizada para y, y usando:
y+11-— ,u2
h = — 1.67
W= (1.67)

como funcion de rechazo, ya que siempre es positiva y tiene un maximo de uno.
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Para generar valores de p de g(p), se usa:

-1

2
,u—; 1- \l</€—|—1+1ﬁ> +467v2 (k+792)r — K (1.68)

donde r; es un numero al azar distribuido uniformemente.

Vale la pena notar que, la distribucién de Sauter es valida solamente para
la capa K, ademas de que se deriva de una aproximacion extrema relativista. Por
tanto, el tratamiento de la distribucién angular del foto-electron se deja como el
macro $SELECT-PHOTOELECTRON-DIRECTION;, el cual puede ser reemplazado, si el

usuario tiene una mejor aproximacion.

1.2.4. Dispersion coherente -Dispersién de Rayleigh-

El programa EGSnrc ha heredado el tratamiento del proceso de dispersion
coherente del programa EGS4 [9]. Esto significa que se usan las seccidnes eficaces
totales para dispersién coherente del trabajo de Storm e Israel [14] y los factores
atémicos de forma Fr(q, Z) del trabajo de Hubbel y Overbg [28]. Los factores de
forma para moléculas son calculados de la aproximacion de atomo independiente,

1.€.:

[Fr (@) =Y _pi[Fr(q. Z:)] (1.69)

donde p; es el indice estequiométrico del i-ésimo elemento, Z; es el niimero atéomico

y ¢ el momento transferido cuando un fotén con energia k es dispersado un angulo

0:
1_
_— cosf (1.70)

El diferencial de seccion eficaz de dispersién coherente, respecto al angulo del
fotén Q = (6, ¢) es:
i) (1 + cos 9) [Fr(q)] (1.71)
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La ecuacién anterior puede ser muestreada al re-escribirla en términos de ¢?:

dop _ 4mr () + cos® 0 [Fr (q))” (1.72)

d7q2 k 2 méx 2 A (qgnéx )

donde:
A(¢?) = [ da?Pr (@) (1.73)

Y gmax = k es el méximo momento posible transferido. Se utiliza a [Fr (¢)]* /A (¢2 4

como PDF para ¢® y a (1 + cos?#) /2 como funcién de rechazo.

El muestreo real, que se hace en el macro $RAYLEIGH-SCATERING;, es llevado
a cabo solamente si el interruptor IRAYLR se hace distinto de cero en la region de
interés. Por defecto, IRAYLR esta en cero en el sub-programa block data. La mo-
tivacion para esta eleccion es que el macro $RAYLEIGH-SCATERING; requiere que la
funcién A(g?) esté incluida en PEGS. Estos datos adicionales son incluidos solamen-
te si el usuario lo requiere especificamente de PEGS. Se recomienda que la opcién de
dispersién Rayleigh sea utilizada para cédlculos a baja energia (por ejemplo. debajo
de 1 MeV). Vale la pena notar que la inclusién de la dispersién coherente sin la op-
cién de dispersién incoherente (vedse la seccién da como resultado demasiada
dispersion de fotones, por lo que deben usarse los efectos de ligadura para dispersion

incoherente si la opcién de Rayleigh es utilizada.

1.3. Relajaciones Atomicas

Cuando los fotones y particulas cargadas viajan a través de la materia inte-
ractian con ella, produciendo iones excitados, estos se relajan a su estado de mas
baja energia por la migracion de la vacante inicial a las capas externas, via la emisién

de rayos X caracteristicos y electrones Auger o Coster-Kroning.

En el sistema EGS4, solamente son tratadas las relajaciones de la capa K
seguidas de absorcién foto-eléctrica via la emisién de fluorescencia K, y Kgy estan

intrinsecamente asociadas con la rutina PHOTO.
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A diferencia del EGS4 en el sistema EGSnrc se ha extendido el tratamiento de
las relajaciones atémicas al incluir capas altas ademas de la produccion de electrones
Auger y Coster-Kroning. Ademads, la cascada de relajacién es un proceso separado,
que puede ser iniciado después de que una interaccién con un fotén o con un electréon
haya producido una vacante en una capa interna. Las relajaciones son tratadas en
la rutina relax, la cual es llamada cada vez que se crea una vacante en una capa
interna; dichas vacantes, pueden ser creadas en eventos de foto-absorcién y en eventos

de dispersion Compton.

La cascada de desexcitacion es un proceso complejo, con cientos de transicio-
nes posibles para elementos con Z grande. Se considera 1 keV el limite mas bajo
de energia aplicable al sistema, por consiguiente, en los procesos de relajacion, sola-
mente son tratadas las vacantes en capas con energia de ligadura arriba de 1 keV.
Si se toma en cuenta que solamente los elementos con Z > 52 tienen capas M con
energia de ligadura mayores que 1 keV y que las capas M tiene energias de ligadura
menores que 10 keV para todos lo elementos, es razonable aproximar al modelo de
transicion desde y hacia una capa M en una forma promedio. Asumiendo que para
la mayoria de aplicaciones las transiciones de K a M son mas importantes que las
de L a M o de M a una capa més baja, se define a Uy (Z), como el promedio
ponderado de las energias de ligadura Uy, (Z) del elemto Z con las ponderaciones

dadas por las probabilidades de transicion, vk, de K a M;:

_ 2 vem Uy, (Z)

> VK M;

Uny(Z) (1.74)

En una implementacion consistente con la légica general del sistema EGS, el
algoritmo de relajacion deberia poner todas las particulas producidas en el curso de
la cascada de desexcitacion en la pila de particulas, para luego ser descartadas en
las rutinas PHOTON O ELECTR si sus energias son menores que las energias umbrales
de transporte especificadas. Tal aproximacion es extremadamente derrochadora si
la energia umbral de transporte es grande comparada con el limite inferior de 1 keV
para la cascada de desexcitacion. Por consiguiente, el proceso de relajacion se detiene

para vacantes con energias de ligadura menores que ., que se define como:
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Ein = max {1keV, min {PCUT,ECUT — m}} (1.75)

y su energia se registra localmente. Ademds, también son depositadas localmente
las energias de los fotones o electrones que son menores que la energia umbral., atun
si estos fueron producidos en transiciones desde vacantes con energias de ligadura
mayores que F;,. La energia sub-umbral total es colectada en la variable EDEP, la
cual esta en COMMON/EPCONT/, y puede ser conocida por el usuario con una llamada

a IARG=4 en la rutina de registro.

Para facilitar el manejo de la cascada de relajacién, se define un nimero de
capa n, para cada capa tratada. Para la capas K, n = 1; para las capas de L; aLjyy,
n va de 2 a 4 respectivamente; a (M) le corresponde n = 5; para (N), n = 6; a
todas las otras capas le corresponde n = 7. Un listado de posibles transiciones, L,,,

se asocia con cada capa, esto es:

L, =A{(v,s1),(ve,82),...,(Vk,, Sk,)} (1.76)

donde k, es el numero de transiciones posibles para la capa de tipo n y v; las
probabilidades de transiciéon para una transicién en el estado final s;. Los estados

finales s;, se definen de la siguiente manera:

n; , para transiciones fluorescentes
$i =4 10+mn; , para transiciones Coster-Kroning (1.77)
100n;, +n;2 , para transiciones Auger

donde n; 0 n;1 y ni2 son los nimeros de capa de las vacantes nuevas creadas en
las transiciones fluorescente, Coster-Kroning y Auger, respectivamente. La tabla []]

resume todas las transiciones manejadas en la rutina de relajacién.

Ademas, se define una pila de vacantes que mantiene todas las vacantes en un

estado dado de la cascada de relajacion.

28



Tabla I: Transiciones de relajacién manejadas por el sistema EGSnrc

’ vacante inicial \ cédigo de capa \ transicion \ cddigo de estado final
Fluorescente K — Ljj 3
K — L]]] 4
K — (M) 5
K — (N) 6
Auger K — L;L; 202
K — L]]L] 302
K — L[]L[[ 303
K — L[[[L[ 402
K — L[]]L[[ 403
K 1 KHLIIILIII 404
K — (M) L; 502
K — <M> L]] 503
K — <M> L]]] 504
K — (M) (M) 505
K — (N)L; 602
K — (N) Ly 603
K — <N> LIII 604
K — (N) (M) 605
K — (N)(N) 606
Fluorescente Ly — (M) 5
L[ — <N> 5
Coster-Kroning L; — Ljy 13
L; 2 Ly — L 14
Auger Ly — (M) (M) 505
Ly — (N) (M) 605
L; — (N){(N) 606
Fluorescente Ly — (M) 5
L][ — <N> 6
Coster-Kroning Ly — Ljjr 14
L]] 3 Auger L]]—> <M> <M> 505
Fluorescente Ly — (M) 5
Ly — (N) 6
Lirr 4 Auger Ly — (M) (M) 505
Lirr — (N) (M) 605
L — (N) (N) 606
(M) 5 Fluorescente (M) — (N) 6
(M) — (N) (N) 606
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Con las definiciones anteriores, la simulacién de la cascada de relajaciones serd bas-

tante facil:

1. Se pone la vacante inicial en la pila de vacantes, se pone el contador de la pila

de vacantes, m = 1.

2. Sim = 0, se regresa el control la la rutina de llamado.

3. Se toma la vacante superior, denotada por n;, desde la pila de vacantes se

reduce a m en 1

4. Si U, < Enm, se hace EDEP=EDEP+U,,,, de otro modo regresar al paso 2.

5. Se elige un nimero al azar r, se hace j = 1.

6. Sir <y, ir al paso 8.

7.r=(1-r)/(1—-v;),j=7j+1,Iir al paso 6.

8. j es el numero de la transiciéon seleccionada.

8.1

8.2

8.3

Si s; < 10, entonces la nueva vacante esta en la capa n; = s;, se incremen-
ta a m en 1, se produce un foton fluorescente con energia £ = U,, — U,,.
Si E <PCUT, entonces EDEP=EDEP+F, de otro modo, se elige la direccion

del foton uniformemente y se pone en la pila de particulas del EGSnrec.

De otra manera si s; < 100, entonces la nueva vacante estd en la capa
n; = s; — 10, se pone en la pila de vacantes, se incrementa a m en 1, se
produce un electron Coster-Kroning con energia cinética E = U,, — U,;.
Si E/ <ECUT-m, entonces EDEP=EDEP+F, de otro modo, se selecciona la
direccion del electron uniformemente y se pone en la pila de particulas

del EGSnre.

De otra forma, las dos nuevas vacantes son n,; = (S;mod100 y n,, =
s; — 100n; 1, se ponen en la pila de vacantes, se incrementa a m en 2, se
produce un electron Auger con energia cinética F = U,, — Uy, — Uy, ,.
Si E <ECUT-m, entonces EDEP=EDEP+F, de otro modo, se selecciona la
direccion del electron uniformemente y se pone en la pila de particulas

del EGSnre.
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9. Retornar al paso 2.

Finalmente, se define para cada uno de los pasos del 8.1 al 8.3 nuevas llamadas

para la rutina AUSGAB con los argumentos IARG=25 al 27.

1.4. Simulacién del transporte de electrones

1.4.1. Discusion general

La técnica de historia condensada (CH) fue introducida por M. Berger al prin-
cipio de la década de 1960 [10]. En esta técnica, se agrupa en un solo paso, muchos
segmentos de camino del camino al azar de electrones reales. El efecto acumulado de
las colisiones elasticas e inelasticas durante esté paso son tomados en cuenta al mues-
trear los cambios de energia y direccién en una distribucién de dispersién multiple
apropiada al final del paso. Esta aproximacion se justifica por la observacién de que
los cambios en el estado del electron en una colisién simple son normalmente muy
pequenos y falla cuando esta condicién no se satisface (a muy bajas energias). Ber-
ger hizo también dos implementaciones distintas de la técnica Ch, que son conocidas

como esquema de Clase I y esquema de Clase II.

El sistema EGSnrc usa el esquema de Clase II para la simulacién de transporte
de electrones. Es decir, los procesos bremsstrahlung que resultan en la creaciéon
de fotones por encima de una energia umbral k£ : ¢, y las colisiones ineldsticas
que ponen en movimiento los electrones atéomicos con energias arriba de T,, ambos
son simulados y los secundarios son transportados. A dichas interacciones se les
conoce también como colisones catastréficas. Las colisiones ineldsticas sub-umbral,

los eventos radiativos y las colisiones inelasticas son sujetos de agrupacion.

Cada esquema CH debe proveer las reglas para la seleccién de la longitud de
camino As,, la perdida de energia AF,, el cambio de la direccién de €, a €2,11
y un desplazamiento espacial AT, para cada paso de un camino al azar CH. Se
requiere, ademas, un algoritmo de cruce de frontera para el transporte en medios

heterogéneos.
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A continuacién se da un breve tratamiento teérico del transporte del esquema
de Clase II de la técnica CH, que ayudara a establecer la motivacién y la definicion

de varias cantidades usadas en la implementacién CH.

La ecuaciéon de transporte para un flujo de electrones & (T), ﬁ, E,t) en un
medio con densidad de centros de dispersién (4tomos o moléculas) n () esta dado
por:

o (7,0, B, t)

_ao(= 0O
p =S (%,9,B,t) + vl [®] (1.78)

donde:

= S (T, ﬁ, E,t) es el niimero de electrones con energia E y velocidad 7 =
(v, ﬁ)) en una posicién 7 por unidad de volumen, energia e intervalo de dngulo
solido, impartido por unidad de tiempo por una fuente externa o por fotones
interactuando con el medio en un tiempo t. Esta tiltima parte del termino de

la fuente es la causa del acoplamiento del flujo de electrones y fotones.

» d®/dt es la derivada total respecto al tiempo, en la ausencia de campos exter-

nos y esta dada por:

— —
@ (?d?Et) _ o (7(;1%) +7Ve (7,0, E,t) (1.79)

» El término de colisién I [®] representa los cambios en el flujo de la particula
debido a las colisiones con los a&tomos o moléculas del medio circundante:
E
[[@)= —n(T)® (7, 0,E.t)[dE' | 9o (B, B, Y, %)
o 0 Ar (1.80)
tn(F) [dE' [ dQ @ (?ﬁEt) o (E,E - E, 6’9?)
E 4
donde o (E, E', Y, @) es la seccién eficaz microscépica en una posicion T para
todas las posibles interacciones en las cuales un electrén con energia E pierde

d . . .7 ﬁ
una energia £’ y cambia su direccién por 2.

La integral de colisién I [®] representa el balance entre las perdidas y ga-
nancias de la particula debidas a las interacciones descritas por la seccion eficaz
o(E,E,Q,7T).
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En una simulacién Monte Carlo la solucién de la ecuacién [IL78 se obtiene

normalmente por medio de :
t [e%¢]

(7, 0,B,t) = /dto/dEo/d?o/dﬁos (Z0, Do, Bo,to) ® (T, 0, B, ) (181)
0 E 4

donde @, (T,ﬁ,E,t) es la versién acortada de ® (Tg,ﬁo,Eg,t[)) la cual es la
solucion de la ecaucién [1.78] para una fuente:

So =0 (T — T0) 0@ (0 = Uy) 6 (E — Eo) 6 (t —to) (1.82)
esto es, una particula es puesta en movimiento en un tiempo ty con energia FEj,

. = .
direccién ¢ en una posiciéon Tg.

La integracion de la ecuacion [1.81] se realiza por medio de una técnica Monte

Carlos, es decir:

1. Se escogen particulas de la fuente S (7, ﬁ, B, t), se denotan sus coordenadas

%
ﬁ
por Ey, T, 29, to.

2. Se resuelve la ecuacion de transporte para estas particulas por una simulacién

Monte Carlo (esto es, se resuelve la ecuacién de transporte para ®).

Normalmente la simulacién Monte Carlo se inicia por una particula simple desde
una fuente externa, la cual se coloca en la pila de particulas. En el sistema EGSnrc
esto se realiza con una llamada a SHOWER. Entonces, en cada etapa de la simulacién
Monte Carlo, la fuente corresponde a todas las particulas que estan actualmente en

el STACK.

Se acostumbra algunas veces usar la seccion eficaz macroscopica >
Z (E,E',Q,7T) (1.83)

la cual, cuando se integra sobre E’ y €, representa el nimero de interacciones por

unidad de longitud para electrones con energia E.
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La densidad atomica o molécular, n, esta dada por:
Na_
MA uA

donde N4 = 6,0022045 x 10%mol ™" es la constante de Avogadro, M4 es la masa

(1.84)

molar en mol™!, v = 1,0665655 x 10~%*g es la unidad de masa atémica y A es la
masa relativa atémica o molecular. Entonces, las secciones eficaces macroscépicas >
se obtienen de las secciones eficaces microscopicas o al multiplicarla con uno de los

factores de arriba.

Para electrones, o es la suma de la seccién eficaz bremmstrahlung oyem, la
seccién eficaz para colisiones ineldsticas con electrones atémicos, oi,e, v la seccion

eficaz de dispersion elastica, oq:
o(E,E',Q7T) = 0prem (E, E',Q, T) + 0inat (E, E',Q, T) +0q (E,9Q,7)0(0) (1.85)

donde la funcién delta de Dirac, §, expresa el hecho de que las colisiones inelasticas
son eventos de energia cero. Ademas, los positrones interactiian por medio de los
procesos de aniquilacién descritos por gamin, esta seccién eficaz ingresa solamente
céHmo el tercer término de la ecuacion [1.78] sin embargo, como aniquilacion conduce
simplemente a la pérdida de la particula (al menos cuando se ve solo como el flujo
de electrones, el correspondiente término de ganancia aparece como un término de

fuente en la fluencia de fotones).

En una implementacion CH de Clase II la integral de colisién se divide en dos
partes, I.[®g] e I [Py]. La primera incluye solamente las interacciones con cambios
en energia mas grandes que T, (colisiones ineldsticas) o k. (bremsstrahlung), la
ultima incluye solamente colisiones con cambios de energia menores T, o k.. Las
interacciones eldsticas, que son procesos de perdida de energia cero, estan incluidos
en [ [®g]. Por brevedad, en las siguientes ecuaciones, se obviara la dependencia de

T y del tiempo. Entonces, para I-[®], se tiene:

Lie = [ dE [ ie(@ ) S (B8 - BT )
+1e T
f dE’ f dQ/(I)O(ﬁﬂv E/) Zbrem (El? B — E7 ﬁ/ ’ Ql) (186)
E+k. 47

o (G, B) [Sha (B) + S (B)]
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. . tot tot :
En la ecuacién anterior Zi(nZI) (E)y Zé;;rzl (E) son las secciones eficaces ma-

croscopicas para colisiones (catastréficas) ineldsticas o bremsstrahlung, respectiva-

mente, donde:

E

> eiren B) = / dE' / day | (EE.Q) (1.87)

Te ke 4

Para la parte I.[®g], se tiene:

—/

L[@] = [ d [0 (2 E)xu (B0 @) — 2 (0, E) S, (B.Q)

(1.88)
+Iap [

donde Iag [Po] es la parte del término de colisién sub-umbral que esta asociado con
la pérdida de energia, y esta dado por:

E+T.
[AE [(bO] = % dE,4f dﬁ/q)o (6,7 El) Zinel (Ela B — Ea 6 ’ ﬁl)

Tc
~® (9, B) [ dE [ dY T (B, B, Q)

E+ (1.89)

T aE 1 dg e, (9B Sien (B B~ E, Q- T)
E 47

kc
_CI)O (ﬁa E) ({ dE,4f dﬁ)/ Zbrem (Ev Ela Q/)

En este punto, la aproximacion usual que se hace es asumir que las deflec-
ciones angulares en colisiones con pequena pérdida de energia son insignificantes o
pueden ser tomados en cuenta al modificar la parte de las colisiones elasticas en
forma apropiada. Con estd aproximacién y después de un cambio en las variables de

integracion, la ecuacién [1.89|se puede reescribir como:

(
~0,(9,B)Y, . (E,E) (1.90)



En la ecuacién anterior la seccion eficaz no depende de €2 que esta integrado
sobre todos los angulos. Si para los primeros términos en los corchetes se hace un

expansion en series de Taylor, se tiene:

CI)O (ﬁ’ B+ E/) Zinel brem (E - E/’ E,) ~ (I)O (67 E) Zinel brem (E’ E/)
0 — N1
+o5 [cbo (9,E) D el brem (E,E)] E + ... (1.91)
y el término de colision Iag [Po] se simplifica a:
0 —
Ing (@] ~ @0 (Q,E) L(E,T., k)| (1.92)

donde L (E, T, k.) es el poder de frenado restringido para las energias umbrales T,

y ke, y:
L (Ea T07 kc) = Lcoll (E> Tc) + Lrad (E, kc)

Lcoll (E7 Tc)

Il
—
Q,
S|
I\g

g
=
S|
S|

Luna (B, k) = / B’y (E,E)E (1.93)

Con todo lo anterior, la ecuacién de transporte puede escribirse como:

1 0% (7, ﬁ), E,t)

v ot
— (tot) (tot)
So— @0 (7.9, E,1) [Zmel @5 +Y " (=, E)}
+ / dE' / a7 0 B0y (7B F BT )

E+Te 4

vy
[oe)
+ / dE’/dQ’%(?,ﬁ/,E’,t)Zbrem (?,E’,E’—E,ﬁ’.ﬁ”)
FE+ke 47

’

+/de [@0(?,6/’E/’t) Zel (?Eﬁ . ﬁ/) —oy(7, QL E 1) Zel (7E Q )}
4

!/

+ 2 [@(7, T

/ —
e JE.O)L(T,E,T,, k;c)} (1.94)
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En la ecuacion [1.94] se ha puesto de nuevo la dependencia de la posicion del
flujo, el poder de frenado y secciones eficaces, y la prima en la seccion eficaz de
dispersion eldstica significa que incluye de alguna manera las contribuciones de las

deflecciones angulares debidas a los procesos sub-umbrales de perdida de energia.

Ahora, se define la variable s, conocida como longitud de camino, la cual

satisface lo siguiente:

a1
ds v
dFE
— = —L(E E., ke ’
dS ( Y ) O

Ey

dE’
_ 1.

’ Z L(E,E. k) (1.95)

A la aproximacién de la ecuacién [1.91] junto con la ecuacién se le conoce
como CSDA (Continuous Slowing-Down-Aproximation) aproximacién de reduccién
continua. La CSDA se usa en el sistema EGSnrc para describir los procesos sub-
umbrales de perdida de energia. Esta no es una aproximacion necesaria y puede ser

reemplazada.

La ecuacién puede ser resuelta con el siguiente cédigo Monte Carlo:

1. Se elige el siguiente electrén de la pila de particulas, se denota su energia por

. .7 ﬁ . .7
Ejy, su direccién por € y su posicién por T .

2. Se muestrea la energia F a la cual ocurrira la proxima interaccion catastréfica

de la distribucién de probabilidad siguientes:

P(E) = exp (— 7OdE’ [inel (B)+Y, (E’)]) (1.96)

donde se ha definido a:

— o Zinel,brem <E>

E) = 1.
Zinel,brem ( ) L (E7 ‘E'C7 kc) ( 97)

como la seccién eficaz total para bremsstrahlung o colisiones ineldsticas para

interacciones discretas por unidad de perdida de energia.
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3. Se modifica la posicién, la direccién y energia de la particula, en tal forma
que se aproxime tanto como sea posible a la solucion exacta de la ecuacion de

transporte:

/dQ’ {@0(?, a',s) > (? 5,00 - ﬁ”) — (7,0 ,5)
47

donde la dependencia de s de todas las cantidades se entiende en el sentido
de la ecuacién .95l

4. Una vez en el sitio de interaccion, se selecciona el tipo de interaccién de la
seccién eficaz total de interaccion en la posicién actual y para la energia actual,
se muestrean los cambios de energia y direccién del diferencial de seccion eficaz
apropiado, se ponen todas las particulas resultantes en la pila y se regresa al

paso 1.

5. Se repiten los pasos del 1 al 4 hasta que la pila esté vacia o todas las energias

estan abajo de la umbral especificada.

El procedimiento para positrones es similar pero involucra la seccion eficaz
de aniquilacién ademés de bremsstrahlung y colisiones inelasticas con electrones

atémicos.

Después de esta discusion, es claro que se necesitan las siguientes cantidades
y algoritmos para simulacién de historia condensada de Clase II o del transporte de

electrones y positrones:

1. Poderes de frenado restringidos debidos a los procesos sub-umbrales. La parte
de colisién de poder de frenado restringido merece un parrafo extra, y es dis-
cutido en la seccion [1.4.50 La parte radiativa del poder de frenado restringido

se discute en asociacién con la seccién eficaz bremsstrahlung (seccion [1.4.2)).
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. Secciones eficaces, diferenciales y totales, asi como la técnica de muestreo aso-
ciada, para procesos bremsstrahlung con una perdida de energia mayor que k.
(seccién , colisiones inelasticas con perdidas de energia mas grandes que
T. (seccién , y aniquilacién de positrones (seccién .

. Secciones eficacess de dispersion elastica que toman en cuenta las deflecciones

angulares debidas a colisiones inelasticas sub-umbrales (seccién [1.4.6)).

. Un procedimiento para muestrear la distancia entre las interacciones discretas

en base de la ecuacion [1.96] (seccién [1.4.10)

. Un procedimiento para la solucion aproximada de la ecuacion la cual
describe los procesos de transporte entre los subsecuentes eventos discretos.
Estéa es quizés la parte més dificil de un algoritmo de historia condensada Clase
II. Este envuelve la construccién de una teoria de dispersion multiple elastica,
la cual es necesaria para modelar las deflecciones angulares, y un algoritmo
de paso de electrones, el cual relaciona los desplazamientos espaciales con la
longitud de camino (y posiblemente el angulo de dispersién multiple eléstica).

Estos dos aspectos de la implementacién CH en el sistema EGSnrc se discuten
en las secciones v |1.4.8
1.4.2. Bremsstrahlung
1.4.2.1. Seccidén eficaz

Los procesos bremsstrahlung y de produccién de pares son simétricamente cru-

zados (es decir el diagrama de Feynman para un electrén bremsstrahlung se obtiene

al voltear los fotones incidentes y las lineas de salida de positrones), por consiguiente,

sus secciones eficaces estan estrechamente relacionadas. En el sistema EGSnrc el tra-

tamiento del proceso bremsstrahlung estd determinado por el parametro ibr nist

que estd en COMMON/BREMPR/ . Si ibr nist = 0 (opcién por defecto), se emplean las

secciones eficaces del sistema EGS4, esto es:

= Secciones eficaces extrema relativistas con correccion de Coulomb para energias
por encima de 50 MeV, como esta formulado en el articulo de Koch y Motz
[29].
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= Secciones eficaces Bethe-Heitler en la primera aproximacion de Born con un

factor de correccién empirico para energias abajo de 50 MeV. [29]

Siibr nist = 1, el proceso bremsstrahlung es modelado de acuerdo a la base
de datos de secciones eficaces bremsstrahlung de la NIST [30] [31] las cuales son la
base para los poderes de frenado radiativos recomendados por ICRU [32] y que estan

basadas en:

= Secciones eficaces extrema relativistas con correccion de Coulumb para energias

arriba de 50 MeV.
» Célculos de analisis parcial de ondas abajo de los 2 MeV.
= Interpolacién spline de 2 a 50 MeV.

Ademas, se emplea un procedimiento mas elaborado para la contribuciéon de los

electrones atémicos en el proceso bremsstrahlung.

El diferencial de seccion eficaz bremsstrahlung, por defecto, respecto a la
energia k del foton, de un electréon con energia total E incidente a un dtomo con

nimero atémico Z, es:

’ 2o 2 ~
W _ AEZ)rg ICZ(ZJ”E(Z)){(H%) {qbl(é)—gan—ZLfc(E,Z)
- ?,Z ¢2(5)—§1nz—4ﬁ(E,Z)” (1.99)

donde E' = E — k es la energia del electrén después de la emisién de un fotén, r
es el radio clasico del electrén, « es la constante de estructura fina,

km

§ = 136Z"Y32A A=
30 ’ oOFLE"

(1.100)

las funciones ¢y (0),¢2 (8),€(Z) y f.(E, Z) tienen las mismas definiciones que las
del proceso de produccién de pares (vease la seccién [1.2.1) y A’ (E, Z) es el factor
de correccién empirico. Para mezclas y compuestos la seccién eficaz puede se apro-

ximada en la misma forma que con los reemplazos de la ecuacion de la seccién

21
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También, son de relevancia para la simulacion de historia condensada los mo-

mentos M,,, definidos por:

kméx
d E.Z
My (B, Z; knobiman) = / dkkm”b"emdli’) (1.101)
kml’n

My(E, Z; k., T) es la seccién eficaz total para interacciones bremsstrahlung de un
electron con energia E (energia cinética T = E — m) en un medio Z que produce
fotones con energia arriba de la energia umbral k.. Estd seccion eficaz se requiere
para muestrear las distancias entre los subsecuentes eventos radiativos catastréficos.
M, (E, Z;0,T), multiplicado con la densidad de los centros de dispersién (4tomos
o moléculas), n, pérdida promedio de energia a radiacién por unidad de longitud
de camino, esto es, el poder de frenado radiativo. M;(E, Z;0,T)n es entonces el
poder de frenado radiativo restringido correspondiente a k.. Con estas definiciones
en lugar, se puede regresar a la discusién de factor de correcién empirico A’ (E, 7).
En la implementacién original del EGS4 A’ (E, Z) esté basado en los datos provistos
en el articulo por Koch y Motz [29]. En la referencia [33] se da un factor de correccién
A" (E, Z) basado en los poderes de frenado radiativo ICRU-37 que fue implementado
dentro del EGS4 en el paquete de preparacion de datos PEGS4, este esta definido
por:

A (B, Z) = M%}S(TE’ Z; Oj T) (1.102)

i (E,Z;0,T)

donde M{N1T5T est4 definido en la misma forma que la ecuacién pero la seccion

eficaz es substituida con la seccién eficaz bremmstrahlung NIST. El sistema EGSnrc,

ha heredado el uso del paquete PEGS4, y tiene ambas opciones disponibles. La
seleccion se hace por medio del pardametro IAPRIM cuando se generan los datos
de PEGS4, con IAPRIM=0 le corresponde el método original de A’, con TAPRIM=1
se hace la aproximacién de la referencia [33]. La tercera opcién disponible en el
sistema EGSnrc corresponde al uso directo de las secciones eficaces NIST, esto se

lleva a cabo haciendo ibr_ nist=1. El resultado de hacer esto es:

1. La seccién eficaz total discreta bremsstrahlung se calculd usando la cuadratura
Gauss-Legendre de 64 puntos en la subrutina init nist _brems y los coeficien-
tes de interpolacién de seccion eficaz vienen de modificar el conjunto de datos

PEGS4 apropiadamente.
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2. Se preparan tablas de los diferenciales de seccion eficaz NIST en la emision del
fotén de energia k (los cuales estédn disponibles solamente en forma nimerica).
Entonces, estas tablas se usan en la ejecucion para muestrear la energia del

fotén.

3. La contribucion de los procesos bremsstrahlung sub-umbrales al poder de fre-
nado restringido no es corregido. Esto introduce una pequena inconsistencia
en el tratamiento del proceso bremsstrahlung la cual es irrelevante si k. < T'
o si el poder de frenado radiativo restringido es pequeno comparado con el

poder de frenado de colision restringido o ambos.

1.4.2.2. Simulacién de eventos discretos bremsstrahlung, energia
del foton

En el curso de la construccion del sistema EGSnrc se encontrd un error en las
rutinas de muestreo dentro del algoritmo de muestreo usado en el sistema EGS4. El
error, que probablemente no fue descubierto antes, puesto que solo se mostraba si
la energia incidente del electrén no es mucho mas grande que la energia umbral k.,
se muestra en la figura [ 4 Estd figura compara la distribuciéon muestreada por la
rutina BREMS para electrones de 100 keV en aluminio, expresada en términos de =z,

esto es:
Ink/k,
xr =
InT/k.

comparada al resultado teérico esperado. La energia umbral k. fue de 10 keV (k.

(1.103)

es llamado AP en EGS4 y en EGSnrc). Esté hallazgo fue suficiente motivo para

recodificar completamente la rutina BREMS.

Un algoritmo més eficiente para el muestreo de las energias de los fotones
en base de la ecuacion se muestra a continuacion: después de un cambio de

variables de k a x, se tiene:

dovrem (B, Z) E? 4 =
dowen (B,2) _ {(1 i E2) 00(0)— 3107 — 4. (E.2)
- 3E - jmz-an )} (1.101)
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Figura 4: Distribucién de las energias del fotén muestreadas por la rutina BREMS (puntos)
para electrones de 100 keV en aluminio, expresadas en términos de z, definidas en la

ecuacion [1.103] comparada con la expectativa tedrica

100 keV electrons in Al, AP = 10 keV
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En lo que sigue la expresion en llaves de la ecuacion [1.104] se denotard como R,
es la cantidad kdoyrem/dk/Z 2 qué se muestra como una linea delgada en la figura .
Como puede verse esta es relativamente plana y puede ser empleada como funcion
de rechazo junto con un muestreo uniforme de x. R conserva su maximo absoluto,

Rix, para k = 0; esta dado por:
Ruax = 28,381 — fracd3Zy (1.105)

donde Zy esta definido en la ecuacién [1.10] en la seccién [1.2.1] y se ha hecho uso de

la ecuacion para las funciones ¢; (9) y ¢ (9). El algoritmo es el siguiente:
1. Se calcula b = InT/k..
2. Se eligen dos numeros al azar, r y rs.
3. Se hace k = k.exp(rb), y se calcula R/ Ry sx.
4. Siry > R/Rpyx, regresar al paso 2.
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5. Se libera k

1.4.2.3. Simulacién de eventos discretos bremsstrahlung, distri-

bucién angular

En la implementacién original EGS4, el angulo polar de la emision bremss-
trahlung con respecto a la direccién inicial del electrén estaba fijo y dado por m/E.
En la referencia [11] se da un esquema mejoradode la seleccion del angulo basado
en la ecuacién 2BS del articulo por Koch y Motz [29] e implementada en el EGS4.

Estéd implementacién fue adoptada en EGSnrc con pequenas modificaciones.

La ecuacion 2BS, que es la seccion eficaz bremsstrahlung, diferencial en la

energfa del fotén k y el dngulo de emisén del foton 6, es [29]:

dk  ydy 16y°r 9 9 dy%r
dObrem = 4aZr§— (44 14— —— |InM(y
TR e U (W2 +1)° W
E E 1 713 \?
- = =9 B N . — 1.106
" e VTwY My +<111(y2+1)> (1.106)

donde se aplican todas las definiciones que siguen de la ecuacién [I.99] La ecua-
cién es el resultado de una aproximacién extrema relativista, en la primera
aproximacién de Born y de dangulo pequeno, pero incluye una correccién de pantalla
basada en el potencial de Thomas-Fermi. El efecto de pantalla del nticleo por los
electrones atémicos esta contenido en la expresion dentro de paréntesis en 1/M(Y').
Esto puede ser verificado facilmente al comparar la ecuacién [1.106] con la ecuacion
2BN(a) del articulo de Koch y Motz la cual es derivada con la misma aproximacién
pero usando un potencial nuclear desnudo. Para investigar el rendimiento de la ecua-
cion con electrones incidentes de baja energia, se puede comparar la formila
2BN del articulo de Koch y Motz que es para un nucleo desnudo pero sin envolver
las aproximaciones extrema relativista y de angulo pequeno. Para una comparacion
justa, las correcciones de pantalla deben ser insignificantes, esté es el caso si:

715 \? km 2223

>> ’

— >t 1.1
111 (2 + 1 ERBRIE (1.107)

A2>><

una condicion que se satisface para un ampli rango de combinaciones de energia de

foton /electrén. La figura | 5| muestra un resultado tipico de dicha comparacion.
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Figura 5: Distribucién éngular para la emision de fotones bremsstrahlung de 10 keV por
electrones de 100 keV en aluminio. La linea sdlida representa la ecuaciéon 2BS del articulo
de Koch y Motz (ecuacién en esté trabajo), la linea punteada la ecuacién 2BN de
Koch y Motz, la linea truncada es la ecuacién 2BS con las modificaciones discutidas en el

texto.
T=100keV, k = 10 keV

2BS
2BN
modified 2BS

2z

82

o

[

(=1

c

2

[}

@

[

5]

§1

(=]

£

a

0 —
0 30 60 90 120 150 180
6 (degrees)

La modificacién a 2BS que se ha tomado, se muestra como una linea trun-
cada y obviamente estd en mejor acuerdo con la férmula 2BN, es bastante simple
y permite que muchas de las consideraciones de la referencia [11] sean aplicadas
en el procedimiento de muestreo. El término principal de la distribucién 2BN es
(1 —fBcosf)™? donde 3 es la velocidad del electrén en unidad de velocidad de la
luz. Aproximado para pequenos angulos y altas energias es equivalente al término
principal de 2BS, (y* + 1)72, aparte de una constante de normalizacién:

P >\ A
(1 —pPcosh)” =~ ll—ﬂ(l—Qﬂ =(1-p) [1—1—9 1_51

= (1-8)’ (1+ﬁ(1+ﬁ)92§>2~(1—5)2 (1+y2)2 (1.108)

Usando:

2 E?
Yy :B(l—kﬁ)ﬁ(l—cos@) (1.109)

en la ecuacion [1.106| y aplicando de manera distinta los resultados de la referencia

[11] el algoritmo de muestreo queda como sigue:
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1. Se célcula el maximo de la funcién dentro de llaves (a ser denotada f(y)), fmax,
la cual se obtiene para 3> = 0,5 = 1 0 4> = y24. = 28 (1 + B) (E/m)* para
los E y k actuales.

2. Se eligen dos numeros al azar r; y rs.

3. Se muestrea y* de ydy/(1 + y*)? usando:

2
2 leméx
— 1.110
ST g (=) (1.110)

4. Siry > f(y)/ fmax iv al paso 2.

5. Se libera cos @,

2,02
C%0:1_ﬁﬂiﬁﬁE2:1_%é& (1.111)

La eficiencia de esté algoritmo es cercana a la unidad para bajas energias y
decrece logaritmicamente con el incremento de la energia. Ademas, requiere de varias
evaluaciones logaritmicas (3 en el paso 1, 1 por cada repeticién del paso 4) y por
consiguiente es bastante lento. Se ha implementado un segundo esquema de seleccion
de dngulo bremsstrahlung que usa solamente el término principal de la distribucion
angular y puede ser seleccionado por el usuario al hacer cero el parametro IBRDST

en COMMON/BREMPR/ (el valor por defecto de IBRDST es 1).

1.4.2.4. Particién radiativa

Si se activa la opcién de particién radiativa (nbr_split>1), el resultado de
un evento bremsstrahlung serd fotones nbr_split, cada uno teniendo la fraccion
1/nbr_split del peso del electrén, y un electron con una energia dada por su energia
inicial menos la energia del ultimo fotén bremsstrahlung producido. Notése que esto
viola la conservacién de la energia en una base de evento por evento, la energia es
conservada solamente en promedio. La motivacién para incluir la técnica de parti-
cién bremsstrahlung fue que las varias cantidades, necesarias para el muestreo de la
energia del fotén, angulos de emision, y rotaciones asociadas, pueden ser calculadas

una sola vez y reusadas nbr_split veces.
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Vale la pena notar que si nbr_split se pone en cero, el evento bremsstrahlung
serd pasado por alto. Esto da la posibilidad de estudiar, por ejemplo, la influencia
de despreciar la produccién bremsstrahlung en cantidades calculadas, lo que deberia

ser util para alguien.

1.4.3. Colisiones inelasticas discretas

En su estado actual, los efectos de ligadura no se tienen en cuenta en el trata-
miento de la dispersion inelastica de electrones y positrones con electrones atoémicos
en el sistema EGSnrc. Namito y otros [7] han implementado varias secciones eficaces
de impacto de ionizacién de electrones para uso en EGS4. Se han estudiado sus apro-
ximaciones pero se ha decidido posponer la inclusién de los efectos de ligadura hasta
que esté disponible un tratamiento mas general que pueda ser aplicado facilmente a

las colisiones catastroficas y colisiones inelasticas.

Cuando se ignoran las ligaduras de los electrones atémicos, la dispersion elec-
trén-electréon puede ser descrita por la seccion eficaz de Mgller y la dispersion posi-

trén-electrén por la seccion eficaz de Bhabha.

1.4.3.1. Dispersion Mgller

La seccion eficaz de Mgller, que es el diferencial de la seccion eficaz para
la dispersién electrén-electrén, con respecto a la energia cinética 1" del electron

dispersado que estd inicialmente en reposo, es [32]:

do;.

inel __

dr — B2 T2

2
27rr8m 1 T2 72 <T’> (27' +1 T (1.112)

oo T e \T) Thr T
donde [ es la velocidad del electron incidente en unidades de la velocidad de la
luz, T es la energia cinética incidente y 7 = T'/m. Puesto que los dos electrones
son indistinguibles, la ecuacion es simétrica respecto al intercambio de energia
de las dos particulas dispersadas. Por definicion, el electron con mas alta energia
después de la colision se considera el primario, por lo que la seccion eficaz total para

interacciones Mogller se obtiene por medio de la integracién de la ecuacion [1.112
desde T, hasta T'/2:
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T/zd B
_ Tinel
Oina = | —py-dl’ (1.113)
Te
En los sistemas EGS4 y EGSnrc, T, es conocido como TE y la energia total
correspondiente AE. La energia cinética umbral arriba de la cual pueden ocurrir los
eventos Mgller es obviamente 27.. La integracion de la ecuacion [1.113]se evalia en

PEGS con la funciéon AMOLTM.

Para muestrear la energia del electrén dispersado en base de la ecuacién [1.112
se hace el siguiente cambio de variables, e = T"/T, la cual puede tomar valores entre
g0 =T./T y 1/2, y después de hacer el re-arreglo se obtiene [9]:

—= = < ) 1.114

de 1 —2¢gqe? 9(€) ( )

donde C' es una constante irrelevante para el algoritmo de muestreo, la expresion

entre paréntesis es una PDF normalizada para ¢, y g(¢) serd usada como funcién de

rechazo. La funcién de rechazo es:

1+ goe” -
g(e) = + gog® + 1 (r — g3)

Gméax
72 21 + 1 £

7 L 1.115
(t+1)° 95 (T +1)? 1—¢ ( )

5)
mix — 1 ~ Y92, =
g + 192 92

El algoritmo para muestrear € es entonces el siguiente:

1. Se calculan las cantidades que dependen solamente de T', esto es:

T, 92, 93, Ymax

2. Se eligen dos numeros al azar, r; y rs.

3. Se muestrea € de la expresion en paréntesis de la ecuacion [1.114] usando:

2k (1.116)
g = .
T+ (T —2T)r

4. Se calcula g(¢), si ro > g(g) ir al paso 2
5. Se libera e.
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La eficiencia de esté algoritmo es cercana a la unidad para bajas energias
incidentes T', pero, tiende a 4/9 a altas energfas. Una mejor aproximacién seria la
siguiente: se reescribe la ecuacion [1.113| como:

do,. 2mrém , ,
inel F(T')+ F(T —T
Pt~ 2O () + P(T -T)
1 1 or 11 1
F(T) = —+ _ T (1.117)

T 2(T+m)2 (7'4—1)2 T’

Si ahora se extiende el rango de 7" a T' — T, se puede obviar F(T —T"), y
muestrear 7" de F'(T") solamente. Al final 7" se hard min(7",7 — T"). Hay varias
posibilidades para muestrear 7" de F'(T"). Por ejemplo, se puede usar a 1/72 como
una PDF'y

1 T 2r+1 17
g (T") = / ( + 2 2) (1.118)
Tinix 2(T+m)” (r+1)°T
como funcién de rechazo. Aqui:
1 . siT <2446
Jmix = 372 , (1119)
sz o bara lo demaés

La eficiencia de esté algoritmo es 2/3 a altas energfas y por consiguiente 1.5 veces

mejor que el usado en EGS4 y EGSnrec.

Los angulos de dispersion polar 6 y 6" en los eventos Mgller estan determinados

unicamente por su cinematica. Estos estan dados por:

. \/T—T’ T+ 2m
COS =
T T—T +2m

T'T +2m
0 = =" 1.120
o8 TT +2m (1.120)

Los angulos azimutales son opuestos y se muestrean uniformemente entre cero y 2m.

1.4.3.2. Dispersion Bhabha

La seccion eficaz Bhabha, que es el diferencial de seccién eficaz para la disper-
)
cién positron-electrén, respecto a la energia cinética 7" del electrén dispersado que

estd inicialmente en reposo, estd dada por [9]:
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inel

arr T2

e \ef?

donde T es la energia cinética del positron incidente y se aplican las siguientes

dof,  2mrgm [1 ( 1
€

5 Bl) + BQ +é (€B4 - Bj) (1121)

definiciones:
T’ T 1 s T(T+2) 5
3 T T m Y Y 5 (7—1—1)2’ 1 Y
By=(1-2)(3+4%), By=Bi+(1-2)°, Bi=(1-2)° (1122)

El posible rango de valores para 7" va desde T, hasta T' (esto es, el positron puede
tener una energia menor que T, después de una dispersién Bhaba). La seccién eficaz

total de Bhabha se obtiene al integrar la ecuacion |1.121] en el rango permitido, asi:

do;t
jl» — T/ inel 1 ) 1 2
’ / T (1.123)

La seccidn eficaz total discreta de Bhaba se evalia en PEGS con la funcion BHABTM.

El método empleado para muestrear las energias de eletron dispersado en base
de la ecuacién [1.121] es similar al método en Mgller. La fraccion de energia ¢ se

muestrea desde 1/¢?, la funcién de rechazo g(¢) es:
g(e) =1— % (B) —e(By— & (Bs — €By))) (1.124)

Los angulos de dispersién polar Bhabha estan dados por la ecuacion [1.133]

1.4.4. Aniquilacién fotén/positrén-electrén

El diferencial de seccién eficaz de un positréon incidente con energia total F,

respecto a la energia k de un fotén de aniquilacién es [9]

2
daannih o Ty

dk T(1+2)

donde 7 y k son la energia cinética del positron y la energia del fotén, respectiva-

[S1 (k) + 51 (742 — k)] (1.125)

mente, en unidades de m y:

1
51(:5):<T+2+2

1 1
T+ >_1
T

1.126
T+2 =z ( )

La ecuacién [1.125] es simétrica respecto al intercambio de energia de los fotones de

aniquilacion, el segundo foton tiene una energia £ + m — k.
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Los angulos polares de emisién de los fotones de aniquilacién estan determmi-

nados tnicamente por su cinemdtica y estan dados por [9]:

m T
. _ 1.12
1—acosf’ “ T+2 ( 7)

por lo que las energia maxima y minima posibles del fotén son:

m m
kma’,x =

1+a’ 1-a

(1.128)

kml’n =

La seccion eficaz total de aniquilacion se obtiene al integrar la ecuacién [1.125[sobre

el rango permitido de k y puede escribirse como:

72+ 57 +6 T+4
| 1 2)) — —
T+ 2) +n<7’—i— +/7(T+ ))

T(T+2)

wrl

1.129
T+2 ( )

Oannih =

A altas energias (7 > 1), 0annin decrece a razén de (In7)/7, para 7 — 0 la seccién
eficaz tiende a infinito (esto es, los positrones son aniquilados siempre en reposo si

no han sido aniquilados antes).

El proceso de aniquilacién es un proceso catastrofico y es tratado discretamen-
te.

Para muestrear la energia de uno de los fotones de la ecuacion [1.125] se hace
un cambio de variables € = k/(7 + 2), se obvia la segunda S; debido a su simetria,

y después de rearreglar se obtiene:

d0umit . Gp ()9 (0) (1.130)

de
_ L L EG+)-1p
) = In[(1 — &) /o] & 9(e)=1- e(r2 441+ 2) (1.131)

donde C' es una constante que contiene factores irrelevantes para el procedimiento

de muestreo y €q el valor minimo posible de ¢ es:

1
(t1+2)(1+a)

€0 = (1.132)

La funcién f(e) es una PDF normalizada, g(¢) es siempre positiva y tiene un maximo
de 1 para ¢ = 1/(7 4 2) es una funcién de rechazo valida. El algoritmo de muestreo

es el siguiente:
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1. Se calculan las cantidades dependientes de F, a saber:

1—
T, A=74+2, a, g, b=1In £

€0
2. Se eligen dos nimeros al azar, r; y rs.

3. Se hace:
e = ¢gpexp(rib) (1.133)

4. Siry > g(e), ir al paso 2

5. Se libera e.

Si los positrones no se aniquilan en vuelo, lo hardn en reposo produciendo dos
fotones. Como se puede verificar de las ecuaciones|1.127]y [1.128] la energia del foton
tiende a m cuando 7 tiende a cero. Ademas, el diferencial de seccion eficaz en el

angulo de emision del fotén se hace uniforme en el limite cuando 7 — 0.

Si se hace nbr_split > 1, el proceso de aniquilaciéon producird 2 fotones
nbr_ split, cada uno portando una fraccion 1/nbr_split del peso del positron.
La produccion simultdnea de eventos de aniquilacién nbr_split permite que la
cantidad b ademés del parametro relacionado con las rotaciones angulares sea usado

nbr_split veces.

1.4.5. Poder de frenado de colisiones

El sistema EGSnrc heredd el tratamiento de los poderes de frenado de co-
lisiones restringido del sistema EGS4, es decir, usa las formulas recomendadas por
Seltzer y Berger [34] las cuales estan basadas en la teorfa de Bethe-Bloch [35] 36, [37].
El tratamiento estandar asume que hay cierto valor para transferir energia a los elec-
trones atémicos, T)eq, que es (i) grande comparada con las energias de ligadura, (ii)
corresponde al parametro de impacto que es grande comparado con las dimensiones

atémicas.
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Los procesos de colisién que estdn asociados con pérdidas de energia 7" menores
que T},.q son tratados de acuerdo a la teoria de Bethe, de la cual el resultado principal

es:

Li

coll

2 2
(T,T" < Tea) = ZWEf n [111 <(21m_ﬁ ;;)”]‘12) - 51 (1.134)
donde (3 es de nuevo la velocidad del electron en unidades de la velocidad de la luz,
I es la energia de ionizacion media y § es la correccién de efecto de densidad que
toma en cuenta la polarizacién del medio debida al campo de electrones. Como T;,,cq
se define grande comparado con las energias de ligadura del atomo, los procesos
de colisién con transferencia de energia mas grande que T},.q pueden ser tratados

usando las secciones eficaces de Mgller (electrones) o de Bhabha (positrones) (vedse

la seccién [1.4.3)), esto es:

T
cC d :t
(T, T > Thed) = / 4/ inel (1.135)

Li
dT"

coll

Tined

Usando algunas aproximaciones adicionales, se puede obviar a T},.q de la suma de

Liy (T, T < Tea) y Ly (T, T' > Trpea) v se obtiene:
212 T2
Loy (T, T.) = W [IHT—HH(lﬂLT/?) +GF (1) -6 (1.136)

En la ecuacién anterior, 7 = T/m y la funcién G* es distinta par electrones y
positrones debida a diferencias en las secciones eficaces de Mgller y de Bhaba y

estan dadas por:

G (1) = —1=F+hnp1 -+,
+ (1—ﬂ2){#+(27+1)1n(1—n)}
GH(r) = () =1+ 2-y2)n— (B +¢>) 5
+ (L yr) S = '

(1.137)

donde n =T,/T y y esté definida en la ecuacién [1.121
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De la discusion anterior y de la discusiéon general de la implementacién de
historia condensada de Clase II en la seccién [1.4.1] es claro que el formalismo usado
para tratar las colisiones ineldsticas con electrones atémicos es aplicable solamente

si:
T. > las energias de ligadura del medio de interés (1.138)

Esto impone una limitacién bastante severa en el uso de cédigos de historia conden-

sada Clase II para materiales con Z grande.

1.4.6. Secciones eficaces de dispersion elastica

El tratamiento de dispersion elastica para electrones y positrones en el siste-
ma EGSnrc estd determinado por el parametro 1égico SPIN_EFFECTS que esta en
COMMON/ET_CONTROL. Si se hace .true. (la opcién por defecto) se emplean las sec-
ciones eficaces de dispersion elastica que toman en cuenta los efectos de spin, estos
son discutidos en la seccién [1.4.6.2] Si se pone en .false. se emplean las secciones

eficaces basadas en la seccién eficaz de pantalla de Rutherford.

1.4.6.1. Dispersion elastica de pantalla de Rutherford

La seccion eficaz de pantalla de Rutherford, que es el diferencial de seccién
eficaz respecto del coseno de p del angulo de dispersién polar de los electrones o

positrones incidentes en atomos de niimero atomico 7, es:

dosrp 2mre Z* 1 (1.139)
di ~ Pr(r+2) (1—p+2n)? ’

donde (3 es la velocidad de la particula en unidades de la velocidad de la luz, 7 la

energia cinética T' en unidades de m y n el pardmetro de pantalla. La seccién eficaz
total de dispersion eldstica se obtine de la ecuacién [1.139] al integrar sobre u de -1
a 1y esta dado por:
e mriZ?
BT (r+2)nn+1)

(1.140)
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En el sistema EGS4 el parametro n estd basado en la teoria de Moliere de dis-
persién eldstica simple [39]. Moliere desarrollé un anélisis parcial de onda (PWA) de
la ecuacién de Klein-Gordon (esto es, despreciando los efectos de spin) en el cam-
po nuclear descrito por el potencial de Thomas-Fermi, usando una aproximacién
de pequeno dngulo. (esto es, reemplazo los polinomios de Legendre por la funcién
de Bessel de orden cero Jy), y empleo una expansiéon WKB de la ecuacién radial
resultante hasta el orden cero en h para calcular los desplazamientos de fase ¢(z)
para llegar a:

dow _ 2ma’ /dzzJo <z2\>/<%> lexp (—2id/¢ (2)) — 1] (1.141)

xdx

donde x es el dngulo de dispersién, a es el radio de Thomas-Fermi, 7y esté definido

en la ecuacion [1.143|y o esta dado por:
ol

o = 5 (1.142)

(v &= 1/137) de la constante de estructura fina. Ademas Moliere aproximo el poten-
cial de Thomas-Fermi por la suma de las tres funciones exponenciales en cuyo caso
los desplazamientos de fase ¢(z) estan dados por las funciones de Bessel modificadas

de orden cero.

Moliere requirié que el promedio del cuadrado del dngulo de dispersion, calcu-
lado de una seccion eficaz de pantalla de Rutherford, fuera el mismo que el cuadrado
del dngulo de dispersion resultante de la ecuacion [1.141| y, después de estudiar los

casos limites o/ — 0y o/ — oo llego a la férmula simple siguiente:

2172/3 972 1/3
— 1o (1,13 + 3,670 22 =) (1143
n 770( 1o+ 90,0/ >, o 127 (7+2) TF (128) ( )

para el parametro de pantalla efectivo 7.

El tratamiento de la dispersion elastica en el sistema EGS4 estd intrinsicamente

asociado con la teorfa de dispersién multiple de Moliere [38].
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En su tratamiento de la dispersiéon multiple, Moliere, usa la aproximacién
de pequeno angulo en cuyo caso los momentos de la seccién eficaz de pantalla de
Rutherford , estdan dados por las funciones de Bessel modificadas de primer orden
K (vease la seccién . Ademas, se realiza una expansion pequena a K; por
lo que la seccién eficaz de dispersion elastica para compuestos y mezclas puede ser
expresada con dos parametros, b. y X, como sigue:

 AnriChpp Zgexp (Zp/Zs) Zsexp (Zg/Zs)

= 7821,6cm?/gp

7 1,13a%u Aexp (Zx/Zs) Aexp (Zx/Zs)
drr2m? 7 Z
2 0 S 2 2 S
=—7>p— =01 M — 1.144
XCC U p A 07 569CH1 eV /gp A ( )
donde A es la masa molecular relativa y:
Zs = > 0iZi(Zi + Eus)
Zy = YpiZi(Zi+ Eus) 27
Zx = Y.piZi(Zi+&us)n (1+3,340°27) (1.145)

El propédsito del parametro &,¢ es tomar en cuenta las contribuciones de las
dispersiones inelasticas sub-umbral con los electrones atémicos. El macro $FUDGEMS
en PEGS4 se usa para &y;¢ con la intenciéon de proveer al usuario de con la posi-
bilidad de implementar un tratamiento més real de las contribuciones inelasticas

sub-umbral. En términos de los pardmetros b. v X.. el parametro de pantalla es:

2

X
= £ 1.146
g 4b.m?27(T + 2) ( )
y la seccion eficaz total macroscépica es:
b
=— 1.147
> iy

El muestreo de las deflecciones angulares en eventos de dispersion simple eldstica en
base de la ecuacion |1.139] es consumado por:
2nr

- 1.148
1—r+mn ( )

p=1

donde r denota un nimero al azar entre 0 y 1, las deflecciones de dispersion elastica
simple son necesarias cuando se modela exactamente el cruce de fronteras entre

diferentes medios.
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1.4.6.2. Dispersion elastica con spin

Potencialmente, las secciones eficaces de dispersion elastica mas precisas son
aquellas que se obtienen de la solucion PWA de la ecuacién de Dirac para un campo
nuclear apantallado por electrones atémicos. La expresion general para la seccion

eficaz, derivada por Mott, esta dada por:

dopwa o 7"3 2 2
0 it (r12) [/ + lof’]

o= S laen e )i ]} R

0

o~
Il

I
hE

{e%‘ﬁ*l*l _ €2i¢l} P! (p) (1.149)

N
Il
o

donde se aplican las definiciones para 7 y « de la secciéon previa, P, y P™ son los
polinomis asociados de Legendre y ¢; denota el corrimiento de fase. Estos se obtienen

de la solucion asintotica de la siguiente ecuacion:

d*Fy I[(I+1)

—_— —-Ul|F=0 1.150

02 + lp?“ + 2 1 £ ( )
En la ecuacién anterior, se ha escrito en la siguiente forma Fj(r — oo) =

sin(pr —In/2 + ¢;). Aqui, p = /7(7 4+ 2) es el momento del electrén en unidades

de m/c y la estructura de carga nuclear y /o atémica esta contenida en el potencial

efectivo de Dirac, U;:

l+1D" 3D? 1D"

72 D—'—4D2 2D

dD d*D
D = Deri2— p_® 5 _dD
T Vi dr’ dr?

U = 2(r1+1)V-V?>-—

(1.151)

donde V' es un potencial de simetria esférica que surge de la estructura de carga

del nicleo y/o dtomo. Mott también presenta una solucién analitica para los corri-

mientos de fase para nicleos desnudos (esto es, V' = +Z/r donde el signo + es para

positrones y el - para electrones). Su resultado se puede escribir como sigue [41]:
do—el T(2)Z2 Rmott (Za T, M)

dQ ~ Pr(r+2) (1-p) (1-152)
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En la ecuacion [1.152 R, se conoce como la correccion de Mott y esta dada

por:
1—p 2 26 (1— 1)’ |Gy + G4’
Rt = ——s |Fy + Fi* +
tt (7’—1—1)2| 0 1| 7‘(7‘—1—2) 1+pu o272
il (1 —id) <1—,u)wl
R = _
2I' (1 +ia/) \ 2
Ry v
Gy = — F
0 m1+,u 0
iOO
F = §Zl¢l I+ 1) dra] (— )PI(H)
1=0
iOO
G = 52[% +1)* 11| (=)' Pi ()
s exp (—irl) T' (I —id/)  exp(—imp) [ (p — i)
l pu—

I+io' T(l+ia)  p+iad T (p+ic)

o= VIZ—a?Z? (1.153)

donde T' es la funciéon gamma. La cantidad o estd definida en la ecuacién
pero ahora nimero atémico Z es considerado como —Z para los electrones y como
+Z para los positrones. Debido a este hecho, la correccion de Mott es distinta para
electrones y positrones. Ry, debe ser evaluada nimericamente. La figura [ 0 da

unos ejemplos representativos.

Como referencia, en los cédigos Monte Carlos ETRAN e ITS, donde se im-
plementé la técnica de historia condensada de Clase I, el transporte de electrones
se realiza en una grilla de tamano de paso predeterminado. Esto permite el calculo
de la distribucién de dispersion eldstica multiple (vedse la seccion para una
seccion eficaz arbitraria complicada para una grilla de tamano de paso usada con

una razonable cantidad de datos precalculados.

La situacion con la técnica de Clase II es mas dificil puesto que las longitudes
de paso son estocasticas (vedse la seccién [1.4.1]). Por consiguiente, la seccién eficaz
de dispersion elastica se aproxima como:

dO’el . dO'SR
dp — dp

Rmott (Z7 T, ,u) (1154)
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Figura 6: El factor de correccién de Mott R, para oro y aluminio para varias energias

de electrones y positrones incidentes
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En la ecuacién anterior dogg/du es la seccion eficaz de pantalla de Rutherford
dada en la ecuacién [[.139] Se sabe que estd aproximacién es precisa para energias
arriba de 1 MeV (para materiales con Z grande) o 100 keV (para materiales con
Z pequeno) Para reproducir la dispersion promedio a bajas energias se trata el
parametro de pantalla, 17, como un parametro libre y se determina nimericamente

al resolver la siguiente ecuacion:
1

1
do do
[ i R (Z.7, 1) (1= ) = [ a2 (1= ) (1.155)
—1 dp -1 dp

El pardmetro de pantalla resultante para electrones se muestra en la figura[7]
como una funcién de 3 para 4 elementos distintos. En esta figura n esta expresada
en unidades de 7y, que es el parametro de pantalla usado en el sistema EGS4, y

esta dado por:

= no(1,13 + 3,76a° Z?%) (1.156)
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La seccién eficaz de dispersion elastica para compuestos y mezclas esta expre-

sada en forma similar a la ecuacién [1.154] pero ahora la correcién de Mott es:

S 0iZE Ruort (Z; 7, 1)
ZpiZz’Q

Rmott (7-7 ,U/) = (1157)
donde el parametro de pantalla estd determinado de la ecuacién [1.155 donde el
analisis parcial de onda de la seccién eficaz para compuestos y mezclas es calculada
de las secciones eficaces PWA de sus elementos, usando la aproximacién de atomo

independiente.

Respecto a las deflecciones angulares, en el sistema EGSnrc, se ha tomado
el punto de vista simplista de que las contribuciones de las deflecciones angulares
para todas las colisiones inelasticas, sub-umbrales y discretas, se pueden tomar en
cuenta al reemplazar Z? con Z(Z+&) en la seccién eficaz de pantalla de Rutherford,
ecuacion [I.139] Aqui &, es un pardmetro apropiado, se usa por defecto &, = 1 pero no
es un requerimiento necesario. Si ahora son simuladas explicitamente las colisiones
inelasticas con energia de transferencia mas grande que T, & debe ser reemplazado

con una energfa y un pardmetro de corte dependiente (T, T,) como sigue [42]:

_ 1 gMm (T7 TC)
(T, T.) =& (1— 716 on() ) (1.158)

En la ecuacién anterior, Z es el nimero atémico promedio del compuesto y

T (t+2)° 2(1 —71.+2)
gu(T,7) = 111270—1—[1%—( )]1 p——
B [(T+2)2+(T+2)(T+1/2)]1 (1+4)(r—1)
4 (T4 1) T(T—7.+2)
(1 —27.) (T +2) 1 1
+ 5 [T_TC - <T+1)2] (1.159)
7. = T./m
gr(n) = 1+2n lln <1+717>—2] (1.160)
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Figura 7: El pardmetro de pantalla 7, determinado de la ecuacién [1.155 en unidades de

s
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Para resumir, cuando se usan los efectos de spin en el sistema EGSnrc (SPIN_EFFECTS

= .true.), la seccién eficaz de dispersion eldstica usada es:

doe 2112 Z (Z + £ (T, T.)) Rinott (2, T, 1)
dp — BPr(r+2) (1= p+2n)

(1.161)

donde:

» Kl paramtero de pantalla n esta determinado del requerimiento que la seccién
eficaz descrita arriba reproduce la dispersion promedio de la seccion eficaz
PWA obtenida por medio de la solucién numerica de las ecuaciones [1.149
N usando las densidades de electrén Hartree-Fock. Esté pardmetro es

distinto para electrones y positrones.
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» El pardmetro &(7,7,) toma en cuenta las contribuciones de las colisiones

inelasticas sub-umbral, depende de la energia y de la energia umbral 7.

s R, es la correccion de Mott que resulta de la solucién de la ecuaciéon de

Dirac en un campo de nicleos desnudos.

El muestreo de los eventos de dispersion elastica en base de la ecuacion se
llevan a cabo usando una técnica de rechazo. Se usa la ecuacién [I.148 para muestrear
la parte de pantalla de Rutherford, la i muestreada se acepta si un segundo niimero
al azar es menor que Ry,o1t/ Rimott,mas- La eficiencia de esté algoritmo es cercana a la
unidad para materiales con Z pequefio pero solamente 1/2 para materiales con Z

grande.

1.4.7. Dispersion elastica multiple

La distribucion de dispersion eldstica multiple para el transporte de electrones
en un medio infinito y homogéneo, para una longitud de paso s, la cual corresponde
a una perdida de energia Fy — E, se puede obtener de la ecuacion [1.98| al integrarla
sobre la posicion, expandiendo @ y la seccién eficaz en los polinomios de Legendre

P, para llegar a la siguiente ecuacion:
1 & 1
D (1,6, B) = - Y- (145 ) exp (~Go) Py (u) (1162
T 2

donde p es el coseno del dangulo polar 6 y el proceso es considerado en un marco
donde el electron estd moviendose inicialmente a lo largo del eje z. Esta expresion
fue obtenida por primera vez por Goudsmit y Saunderson [43] 44]. Los momentos

de Goudsmit-Saunderson (GS), G; estan dados por:

s FEo
/ / dE/ /
Gl = b/dS Ky (S) == !\ mﬁl (E) (1163)

donde k; denota los momentos de la seccion eficaz de dispersion elastica, y esta dado

por:

(B =2m [ dpy, (n, E) [1 = Py (u) (1.164)
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Los momentos k; dependen de la energia y del material en el cual el trans-
porte toma lugar, por lo que la distribucién elastica multiple es dependiente de
la energia, longitud de paso (o la correspondiente pérdida de energia), material, y

energia umbral para interacciones discretas.

En una implementacion de historia condensada de Clase I se usa el poder de
frenado total (puesto que las interacciones discretas no son modeladas explicitamen-
te). Ademads, los posibles longitudes de paso estan limitados a la grilla de pérdida
de energia decidida previo a la simulacion. Estos dos hechos permiten que las dis-
tribuciones elastica-multiple sean precalculadas y guardadas en la memoria usando
una cantidad de datos relativamente pequenas. En una implementacion de clase 11
las longitudes de paso son estocasticas y simplemente el pre-cdlculo de todas las

posibles longitudes de paso no es posible.

1.4.7.1. Dispersion elastica multiple de la seccién eficaz de pan-
talla de Rutherford

La teoria de dispersién elastica multiple para la seccién eficaz de pantalla
de Rutherford empleada en el sistema EGSnrc, fue desarrollada por Kawrakow y
Bielajew en la referencia [3] y refinada después por Kawrakow en la referencia [5]

para una mejora en la pérdida de energia.

El tratamiento en la referencia [3] empieza con la distribucién de dispersion
multiple que resulta de despreciar la pérdida de energia, la cual puede ser escrita

CO1mo:

1
2D (u, ¢, E) = e 5 (1 — p) + Ae—AW + (1= =xe) FGD () (1.165)
OSR 14

donde A es el numero de caminos libres correspondientes a la longitud de camino s:

A=) o0 s (1.166)
y la seccion eficaz de pantalla de Rutherford esta dada en la ecuacién [1.139]
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La distribucién F! g};) es la distribucion de dispersion multiple normalizada que
resulta de al menos dos colisiones elasticas descritas por la seccion eficaz de pantalla
de Rutherford:

0 1 )
Fg;) () = > (l + 2> Py (1) ]l(2+)
1=0
jen - &P (=Gusr) +[1+ A — Gisrlexp (=2 (1.167)

T —exp(—=A) — Aexp (=)
Aqui, se ha puesto el subindice SR en el momento GG; para establecer explicita-
mente que estos se calculan usando la seccién eficaz de pantalla de Rutherford. La

ecuacion puede ser puesta de una forma més tratable al hacer un cambio de

variable:
(1+a)(1 20 (1.168)
u = a - .
1—p+2a
donde el parametro a se elige de tal forma que haga a qgg ), tan plano como sea
posible y:
2 2 dp
asn) (w) = Fei” () o (1.169)

du

Después de algunas manipulaciones, se obtiene [3]
a=kK+ VK> +K (1.170)

con la notacién corta:

(0) =2{(1) +(2)
4(1)

) = 3 (1+3) 4 nf; (m+3) 427 / du" P () P () (1171)

=0

La cantidad w? = a/n (1 es el pardmetro de pantalla) es una funcién de A y tiene una
ligera dependencia de 7. En términos de eficiencia de simulacion, es mejor ignorar la

dependencia de n de w y usar un ajuste de datos obtenido al tiempo de la ejecucion

de las ecuaciones [L.170] y [L.171] para n — 0. Se usa:

w? | 1,347 +1(0,209364 — £(0,45525 — £(0,50142 — 0,081234))) si A < 10
A+4 —2,77164 + t(2,94874 — t(0,1535754 — 0,00552888t)) lo demés

(1.172)

t=1In\

64



La dependencia de la distribucion q(SZ[{ ) (u) de Ay n es bastante débil, como puede

verse en la figura . Por consiguiente qézg ) puede ser interpolada muy precisamente
durante el tiempo de la ejecucién usando interpolacion lineal en In X y G) sr desde
una tabla precalculada. Aqui G; g denota el primer momento G'S, vedse la ecuacién

1.163} resultante de la dispersion elastica de pantalla de Rutherford:

)

Los datos de qg?; los cuales estan en la forma de una tabla de 3 dimensiones, estan

guardados en el archivo newms.data y se leen dentro de la subrutina ini ms_SR.

Figura 8: La distribucién qgg) para tres longitudes de paso. La curva etiquetada small-

angle limit es la distribucién paran — 0 (energfa infinita), la curva para maximum step-size

corresponde al maximo tamano de paso para pasos de historia condensada para los cuales

la base de datos fue generada (G; < 0,5)
1.5 '

—— small-angle limit
——- maximum step-size

00 02 04 06 08 10
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Para tomar en cuenta la pérdida de energia, se usa la distribucion de dis-
persién multiple para una energia de paso efectiva la cual es determinada por el

requerimiento [5]:

Gy (Eo, E) ko (Eesy)
Gi(Eo, E) k1 (Eefy) e

Estos dos requerimientos garantizan que los primeros dos momentos GS son repro-
ducidos exactamente, y da al mismo tiempo una aproximacion muy precisa para
GS de orden alto por lo que la distribucion de dispersién multiple resultante es
virtualmente idéntica a la distribucion de distribucién multiple calculada por medio

de integracién numérica de los momentos Gj.

Para la seccion eficaz de pantalla de Rutherford la energia efectiva y la longitud

de paso estan dados por:

Fur = B[ - e (S o (5) w0 ()

e THHAP 4+ TP 46T+ 4 4>
e - 1 - 1.175
vl 5( 32-¢ (F+172(7F+2) (<) (1.175)
donde se ha definido:
_FE dC (E) B 5
b(E) = C(E) dE C(E)=L(E)p (1.176)

(8 denota la velocidad de la particula en undades de velocidad de la luz. En las
ecuaciones de arriba e = (Ey — E)/Ey 7 =1/2(Ey+ E) /m.

Con todo esto, el algoritmo para muestrear los angulo de disperson eléstica

multiple es:
1. Se calcula s.f5 y Ferr de la ecuacion .
2. Se calcula ) de la ecuacién y[[.147, ¢t = In X y n de la ecuacién [1.146
3. Se elige un ntmero al azar r;.

4. Sir, < e, entonces el dangulo de dispersién es cero, se regresa el control a la
) )

rutina de llamada.

66



5. De otro modo si 7; < e (1 + \), entonces se muestrea p de la distribucién
de dispersion simple de acuerdo a la ecuacién [1.148| se regresa el control a la

rutina de llamada.

6. De otra manera, se muestrea p de la distribucién qSR Se calcula G gr de la
ecuacién [L.173] w? de la ecuacién [L.172]y a = w?n.

7. Se determina de a partir de tablas In A y G gg.

8. Se muestrea u de la distribucion correspondiente, qgg ) (u).

9. Se libera p,

2au

1.177
l—u+a ( )

ILL:

1.4.7.2. Dispersion elastica multiple con efectos de spin

En principio, la aproximacién desarrollada en la referencia [3] a secciones efi-
caces de dispersién elastica simple més complicadas que la seccién eficaz de pantalla
de Rutherford. Se ha encontrado, sin embargo, que el uso directo de esta aproxima-
cién para la seccién eficaz con efectos de spin (vedse la seccién no lleva a una
interpolacién satisfactoriamente precisa. Por consiguiente, se ha implementado una
técnica de rechazo para el muestreo de los angulos de dispersion multiple cuando
SPIN_EFFECTS = .true,.

La distribucion de dispersion multiple que resulta de al menos dos procesos de

dispersion eldstica, se escribe como:
F(2+) ()‘77% Za M) FSR ()\ , M)R()\ﬂ?» Z7 ILL) (1178)

donde F! 5(3;) es la ditribucién 24 de una seccién eficaz de pantalla de Rutherford
para una longitud de camino correspondiente a A la media de camino libre elastico

y un angulo de pantalla n, y R (\,n, Z, u) se define como:

FEt) (A n, 2, 1)
FS ()\ n, M)

R(An, Z, 1) = (1.179)
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La funcién R (A, n, Z, ) es una superficie tridimensional para cada medio.
Experimentos numericos muestran que la forma en la que se requiere la cantidad
minima de datos precalculados para interpolar la funcién R (A, 7, Z,u) entre los

datos precalculados es usar para cada medio lo siguiente:

= Interpolacién lineal en la cantidad ¢, donde,

.= 2G1sr (A, m)
1 + 2G175R ()\, 77)

(1.180)

g solamente puede tomar valores entre 0y 1. Para¢ — 0, R (\,n, Z, 1) converge
a Ryou(F,Z, ). Para ¢ — 1, R(\,n, Z, u) tiende a la unidad para todos los
angulos p. La razén a la cual cambia la funcién R de un limite a otro depende

de la energia.

» Interpolacién lineal en 3 para energfas mas grandes que 100 keV, interpolacién

lineal en In F para energias menores que 100 keV.
» Interpolacién lineal en sinf/2 = /(1 — u)/2

Los datos precalculados son guardados en archivos separados para todos los elemen-
tos en el directorio spinms y usados en la subrutina init_spin para calcular R para
los medios involucrados en la simulacién actual. init_spin es llamado de mscati el

cual a su vez es llamado de HATCH.

El algoritmo de muestreo, entonces, es similar al dado al final de la seccién
anterior pero involucra bucles de rechazo adicionales en los pasos 4 y 8 usando a
R0t 0 R como funcion de rechazo. Ademas, el cdlculo del parametro de pantalla
7'y el nimero de camino libre medio A involucra factores de correciéon adicionales,
puesto que ambos, 1/1y y el pardmetro £ el cual describe la contribucién de las

colisiones inelasticas sub-umbral a las deflecciones angulares, no son constantes,
vedse la secciéon [1.4.6.2)
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1.4.8. Algoritmo de paso de electrén

Como se mencioné en la seccién [[.4.1] el transporte entre las subsecuentes
colisiones catastréficas es descrito por las ecuaciones y proveen el vinculo
entre la energia y la longitud de paso. No se conoce una solucién exacta de estas
ecuaciones, y asi, se requieren métodos aproximados para relacionar la pérdida de

energia, la longitud de paso y el desplazamiento espacial.

La aproximacién més simple posible que se puede tomar es ignorar las deflec-
ciones debidas a la dispersion elastica multiple durante el paso de historia conden-
sada y transportar al electrén sobre una linea recta a lo largo de su direccion inicial
de movimiento. Para que estd aproximacién sea precisa los pasos de historia con-
densada deben ser suficientemente cortos para que la linea recta de aproximacion no
sea una aproximacion severa. Larsen mostrd [45] que cualquier algoritmo de historia
condensada que converge a una respuesta correcta en el limite de pasos suficiente-
mente pequenos, provee una simulacion fiel de la dispersion elastica multple. Sin
embargo, hacer las longitudes de paso muy cortas puede causar que la simulacion
sea extremadamente ineficiente. Ademas, si los resultados calculados muestran de-
pendencias del tamano de paso, se necesita realizar un estudio cuidadoso del tamano

de paso para determinar cuando el resultado converge.

El algoritmo de paso de electrén empleado en el sistema EGSnrc depende del
pardmetro transport_algorithm que estd en COMMON/ET Control/. Si se hace uno,
se emplea una version ligeramente modificada de los algoritmos de PRESTA, PLC
(path-length-correction) correccién de longitud de paso y LCA (lateral correlation
algorithm) algoritmo de correlacién lateral. Se conoce al algoritmo PRESTA por
subestimar las deflecciones laterales (deflecciones perpendiculares a la direccién ini-
cial de movimiento), subestimar el desordenamiento longitudinal y por producir una
singularidad en la distribucién que describe la dispersion lateral de los electrones en
un paso de historia condensada simple [46] [4]. Las implicaciones de los resultados de
la simulacién dependen de la situacion bajo investigacién. A altas energias, donde la
dispersién elastica es débil, PRESTA es quiza suficientemente preciso. Su uso para

aplicaciones a bajas energias no se recomienda.
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Si el pardmetro transport_algorithm se hace cero (su valor por defecto), se
emplea el algoritmo de paso de electrén desarrollado en la referencia [4] y refinado
en la referencia 5. Esté algoritmo es desarrollado de tal forma que reproduce los
momentos espaciales de segundo orden del flujo ®o( 7, ﬁ), E,t), conocido de la teoria

de Lewis [47] para el transporte en un medio infinito y homdgeneo.

A continuacién se da un breve resumen de los algoritmos de transporte dis-
ponibles en el sistema EGSnrc. Las posiciones finales estan en un marco donde el
electrén estd inicialmente en el origen y se mueve a los largo del eje z positivo. Las
posiciones en el sistema de coordenadas de la simulacion actual se obtienen usando

las rotaciones y las traslaciones espaciales apropiadas.

» transport_algorithm = 1 (PRESTA)

r = rysinfcoso
y = rysinfsing¢
z = (2)
s [s2—(2)?
B 1.181
Ty min (2’ sin’ @ ) ( )

donde 0 y ¢ son los dngulos de dispersion polar y azimutal, respectivamente,
(z) es la distancia de transporte promedio en la direccién inicial de movimiento
para una longitud de paso s. (z) se calcula de la expresién exacta de Lewis, lo

cual implica:

(2) = s 1= exgl(_Gl) (1.182)

si se desprecia la pérdida de energia.

» transport_algorithm = O (valor por defecto) El paso de historia condensa-
da es dividido en dos sub-pasos y los angulos de dispersién elastica multiple
01,91y bs, P2 son muestreados por separado. El angulo final de dispersion es
determinado de 0y, ¢1, O, ¢a:

cos 0 = cos 6, cos Oy — sin 0y sin Oy cos(p; — ¢o) (1.183)
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La posicién final se calcula como sigue:

x = s[ndsinbycosdy +n (1 —§)sinbs (cos Py cos pa — cos By sin ¢ sin ¢a) + ag sin 6 cos ¢
y = s[ndsinfycospi +n (1 —9)sinby (cos @y cos o + cos by sin ¢y sin ¢2) + ag sin 0 sin @]
z = slai+ndcosb +n(1l—3)cosby+ ascosb)
1—n
ay = T (1 +041)
1_
ay = Tn(l—al)
1 6 1 4 —+/6
0 = -+ £ - - V6 G+ a2
2 6 46 24+/6
Ga
= — 1.184
v a (1.184)

Aqui, n es un nimero al azar muestreado de 2ndn ( y no el pardmetro de
pantalla) y a1 y ay son las correcciones de pérdida de energia derivados en la
referencia [5], esto es:

w (E) AB

ap = o (E) 5 +0 (AEQ)

ay = (:Iz Eg - Zi Eg) 2A¢E6 +0 (AE?) (1.185)

donde AF es la pérdida de energfa sub-umbral asociada con el paso, E la

energia de paso promedio y k) y k5 las derivadas de los momentos k1 y ko
(vedse la ecuacion [1.164]) con respecto a E. Si la dispersién eléstica es descrita
por la seccion eficaz de pantalla de Rutherford, las correciones de pérdida de

energia o y ap estan dadas por:

2+ 7 472 1+7 AE/E
a ( 1+7) _ln(1+1/ﬁ)(1+ﬁ)—1> 2+7)
AE/E
VB +7) 2 +A) I +1/7) 1 +7) — 1 [In(1+1/7) (1 +27) — 2]

Q

(1.186)

a2
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En la ecuacién anterior 7 = E /m y 7 es el pardmetro de pantalla pa-
ra el punto de energia media E. Estas ecuaciones son usadas en la subruti-
na msdist_pII, la cudl implementa la historia condensada de transporte de
electrones de acuerdo al algoritmo dado en la ecuaciéon Estrictamen-
te hablando cuando los efectos de spin son encendidos, se deberia usar las
correcciones de pérdida de energia derivadas de los momentos resultantes de

la correspondiente seccién eficaz de dispersion eldstica.

El algoritmo dado en la ecuacion reproduce los momentos espaciales
de primer y segundo orden mejor que el 0.1 % para G < 0,5 si la pérdida de
energia es despreciada (G estéd definido en la ecuacion y es una funcién
de longitud de paso, por lo que esta condiciéon impone un tamano maximo
de paso permitido). Esté precisién se mantiene cuando se toma en cuenta la
pérdida de energia por medio de las correcciones dadas en la ecuacion [1.185
si la maxima fraccién de pérdida de energia estd restringida a un 25 %. Estas
dos restricciones del tamano de paso de historia condensada estan controlados
por medio de los pardmetros ximax (correspondiente al maximo permitido de
(1) y ESTEPE que estd en COMMON/ET Control y sus valores por defecto son
0.5 y 0.25 respectivamente.

Debido al uso de las correcciones de pérdida de energia derivados de la
secciéon eficaz de pantalla de Rutherford ademas de la dispersion elastica con
spin, en este caso la desviacién del valor tedrico esperado es ligeramente mas

grande y excede el 0.1 % para ESTEPE entre 0.15 y 0.2.

1.4.9. Algoritmo de cruce de fronteras

Los algoritmos de paso de electron discutidos en la seccion son validos

solamente para el transporte en un medio infinito y homogéneo. En situaciones

practicas se trata con interfaces entre distintos materiales. Si un electréon esta cerca

de una interface con otro material, porciones de su camino curvado pueden estar en

materiales distintos y por tanto su trayectoria sera distinta de la simulada.
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En la version original EGS4, este problema asociado con la simulacién de
historia condensada de transporte de electrones fue ignorado completamente, y se
le conocié como el artefacto de interface [48]. Para dirigir el artefacto de interface,
se incorporé a PRESTA un BCA (boundary crossing algorithm) algoritmo de cruce
de fronteras, refinado. De acuerdo a este algoritmo, al electrén no le es permitido
tomar pasos mas largos que t,, donde ¢, es la distancia perpéndicular a la frontera
m&s cercana, a menos que t; sea mas pequeno que tym, que es la longitud de
paso minimo definido por el usuario para el cruce de frontera. Para t, < t,m, las

deflecciones laterales son apagadas y la particula es transportada.

En un trabajo reciente [49], Foote y Smyth demostrarén que la aproximacion
de forzar un evento de dispersion multiple en la frontera causa una singularidad
en el flujo de particulas simulado. La singularidad resulta del hecho que hay una
probabilidad no cero para la dispersion paralela a la frontera. En la vida real las
particulas se mueven paralelas a la frontera, no la cruzan y por consiguiente no con-
tribuyen al flujo planar. Aunque la singularidad esta presente en cualquier situacion
sobre una distancia del orden de t,,;,, serd observada, por ejemplo, como una sobre-
prediccion de dosis, solamente si el tamano de la region es comparable a ¢, debido

al promedio.

Para superar esté problema, en el sistema EGSnrc, se implemento un algoritmo
de cruce de fronteras exacto, es decir, la simulacién se hace en un modo de dispersion
elastica simple, cada vez que un electréon se acerque a una frontera como t,,;,. En el
sistema EGSnrc el dnico criterio para ¢, es la eficiencia (puesto que la teoria de
dispersién multiple empleada es aplicable a todos los tamanos de paso). Esto hace
que la simulacion de dispersién simple sea mas eficiente que la simulacion de historia
condensada en al menos 3 caminos libres medios elasticos. Este se toma como el valor

por defecto para el parametro $SKIN DEPTH FOR _BCA el cual determina #,,z,.
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La investigacion de la referencia [6], muestra que, la fortaleza del efecto de la
singularidad del flujo debido a forzar eventos de dispersion elastica multiple exacta-
mente en las fronteras, es proporcional al primer momento de GS, GG;. A altas energia
(G1 es muy pequeno para tamanos de pasos razonables y asi, una simulacion de dis-
persion eldstica en la vecindad de las fronteras es potencialmente un desperdicio. Es
por eso que se conserva el algoritmo de cruce de frontera original de PRESTA en el
sistema EGSnrc. La seleccién entre el algoritmo BCA exacto y BCA de PRESTA se
hace por medio del parametro BCA_ALGORITHM que esta en COMMON/ET Control. Si se
hace 0 (valor por defecto), se emplea el BCA exacto; si se hace 1 se utiliza el BCA de
PRESTA. Si se selecciona el BCA de PRESTA y el parametro $SKIN_DEPTH _FOR_BCA
se hace 0, el sistema EGSnrc calculara t,,;, de acuerdo a la implementacién original
de PRESTA. Vale la pena notar que si BCA_ALGORITHM se hace 1 y el parametro
$SKINDEPTH FOR_BCA tiene un numero muy grande, se correra la simulacién entera
sin deflecciones laterales en los pasos individuales de historia condensada. Si, por
otro lado, BCA_ALGORITHM se hace 0 y el parametro $SKINDEPTH _FOR_BCA tiene un
nimero muy grande, se hard la simulacion entera en el modo de dispersion sim-
ple. Estas dos son las opciones disponibles, si la geometria bajo investigacion es

demasiado compleja para el calculo de ¢ .

1.4.10. Otros aspectos de historia condensada

Hay dos aspectos adicionales de la implementacién de la técnica de historia

condensada que merecen alguna consideracién:

1. El célculo de longitudes de camino correspondientes a una pérdida de energia

dada y viceversa. Las dos cantidades estén relacionadas por la ecuacién [1.95

2. El muestreo de las distancias entre interacciones discretas. Puesto que las
secciones eficaces son dependientes de la energia y los cambios de energia
por medio de pérdidas de energia sub-umbral (continuos), el muestreo de las
distancias entre interacciones discretas es ligeramente mas complicado para

electrones que para fotones.
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1.4.10.1. Evaluacién de la pérdida de energia

La pérdida de energia AF debida a los procesos sub-umbrales para un paso

de historia condensada de longitud s es:
AE = / ds'L (s') (1.187)
0

donde el poder de frenado restringido es una funcién de s’ en el sentido de la ecua-
ciéon [1.95] La ecuaciéon debe ser evaluada en vuelo para cada paso de historia
condensada y tan rdpido y preciso como el procedimiento lo necesite. En la imple-

mentacion original EGS4 la integral de arriba fue aproximada con:
AE ~ L(Ey)s (1.188)

donde Ej es la energia al inicio del paso. En el algoritmo PRESTA se hace el siguiente

refinamiento:
AE ~ L(Ey — L(Ey)s/2)s (1.189)

La motivacién de lo anterior es la féormula de integracién de Euler:

/ dr'f (') = f (x) Az + O (Ac?) (1.190)

a—Ax/2
y asi, se puede esperar que a primera vista un error O (AE?) debido al uso de la
ecuaciéon [1.189, Un examen mas cuidadoso de la integral revela que la ecuacién|1.189
tiene ademés un error O (AE?) como en la aproximacién original del EGS4 (aunque
el coeficiente del termino O (AE?) es més pequeiio). Una aproximaciéon m4s precisa
se presenta en la referencia [5], pero en el sistema EGSnrc se usa otra aproximacién

mas simple pero no menos precisa.
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En el sistema EGSnrc se usa una interpolacién lineal en In E al momento de
la ejecucion para calcular varias cantidades, el poder de frenado restringido entre

ellos, esto es:
L(E)=a;+bInE paraF; < E < E; 1y (1.191)

donde E; son las energias de borde. Esta aproximacién ha probado ser muy precisa
(si no es sufucientemente precisa, la precisién se puede incrementar al incrementar

el nimero de interpolaciones). Se define ahora R;:

E.

* dE'

= 1.192

R [ L) (1.192)
Ey

donde F es la primera energia en la tabla de interpolacién (usualmente ligeramente
més pequena que TE). R; es la longitud de camino que un electrén con energia E;
viajara hasta una absorcion local si la pérdida de energia es solamente por medio de
procesos sub-umbrales. En el sistema EGSnrc las cantidades R; son guardadas en el
arreglo range_ep que estd en COMMON/ELECIN/ para cada medio. Usando las R; se

puede calcular el rango R(FE) para energias arbitrarias de:

E
E) = /7% ; —+ ... ) (11
R(E) R+E, o R+ 7 5 )( 93)

En la ecuacién anterior, F; es la mas baja energia de borde del bin al cual
pertenece FE, L; es la notacién corta para L(E;) = a; + bInE; y e = E/E; — 1
es usualmente muy pequeno, por lo que la expansion de segundo orden en € es
suficientemente precisa. El rango de electrones se calcula de acuerdo a la ecuacion
1.193| al inicio de cada paso de historia condensara en el sistema EGSnrc. Si la
decision ahora es hacer un paso con longitud s, el rango del electron al final del
paso es R — s y se puede usar la ecuacion [1.193] para calcular la energia final de
paso correspondiente después de encontrar el bin al cual pertenece la nueva energia
usando los rangos R;. Si, por otro lado, el tamano de paso es determinado por medio
de una pérdida de energia dada AE, se calcula R(E — AFE) de la ecuacién y
se usa R(E) — R(E — AF) como la longitud de paso, s, correspondiente.
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El atractivo de la aproximacion descrita anteriormente esta en su simplicidad
y generalidad. Si un dia se decide que el entendimiento de los poderes de frenado
restringidos estd incompleto y se requiere de un cambio, estd aproximacion aun
serd aplicable tanto como se usa aun la interpolacion logaritmica. En este punto
se debe mencionar que el conocimiento de la precision del rango de electrones es
absolutamente esencial para la precisiéon del calculo de pérdida de energia. Bajo
ninguna circunstancia la variable range (que da el valor de R) debe ser sobreescrita

por el usuario.

Una caracteristica adicional y 1til es la que resulta del conocimiento del rango
del electrén en el material actual, es que se puede aplicar el rango de rechazo del
electrén. Si el parametro i_do_rr se hace 1 para la regién actual, la energia del
electrén serd menor que e max_rr (esto es la energia total, incluyendo la energia en
reposo) y el rango del electrén R es menor que ¢, (vedse la seccién , se termina

la simulacion del electrén actual y su energia entera es depositada localmente.

1.4.10.2. Distancia entre interacciones discretas

Si se usa la longitud de camino como la variable para medir las distancias
entre interacciones discretas, la longitud de paso s al préximo evento discreto debe
ser muestreada de:

tot

/sds'(z:) (s)=—Inr (1.194)

donde r es un ntimero al azar uniformemente distribuido entre cero y uno. Para evitar
la intensiva solucion numerica de la ecuacién de arriba, se emplea el asi llamado
método de las secciones eficaces ficticias: se introduce una interaccién adicional y

ficticia, su seccién eficaz total 3=, (s’) se elige de tal forma que:

(tot)

S () + Ef: (s') = = constante (1.195)

0

La longitud de camino a la siguiente interaccion, real o ficticia, sera simplemente:

Inr

%

S =

(1.196)
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Una vez en el sitio de interaccion, la interacciéon es rechazada con la proba-
bilidad 1 — > (5) /3, (dicho de otra forma, una interaccién ficticia toma lugar
con la probabilidad 1 — (% (5) /3°,). Para que estd aproximacién trabaje apro-
piadamente, 37, debe ser més grande que Y% (s) para todas las s. Basado en la
observacion que a altas energias la seccién eficaz de interaccion discreta es una fun-
cién de incremento monotono de la energia, se usa la seccién eficaz para la energia
inicial. Esta aproximacion falla para energias umbrales para produccion de particu-
las delta menores que m/7, como lo remarca Rogers [50]. Aunque este problema se
ha conocido por mucho tiempo, nunca ha sido corregido. La modificacién propuesta
por Ma y Nahum en 1992 [51] también es parcial, como puede verse en la referen-
cia [5]. Si se intenta emplear el método de seccién eficaz ficticio usando la maxima
seccién eficaz global como Y, la simulacién se vuelve extremadamente ineficiente
para valores pequenos de T, y k.. Esto puede entenderse en la figura[9 que muestra

la seccién eficaz total para dos distintas energias de corte.

Figura 9: La seccién eficaz total para interacciones discretas en grafito, calculadas con

T.=k.=1keV y T, = k. = 10keV como una funcién de la energia cinética
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En el sistema EGSnrc la distancia entre interacciones discretas es medida en
unidades de la pérdida de energia debido a los procesos sub-umbral. La seccién eficaz
total relevante es entonces S5 (E) =X (E) /L (F) (veése la discusién general
de la ecuacion de transporte en la seccién . Esté seccion eficaz que se muestra
en la figura para grafito y oro y para dos valores distintos de T, y k., es mucho
més plana que () (al menos para valores pequenos de energia de corte) y tiene un
maximo simple. Este maximo estd determinado después de que los datos de PEGS
estan disponibles y se usa al tiempo de la ejecucion para muestrear las pérdidas de
energia entre interacciones discretas. Esto ahorra la necesida de evaluar la seccion
eficaz al inicio de cada bucle de interaccién discreta (el TSTEP LOOP) en la subrutina
ELECTR. El procedimiento descrito arriba se usa entonces, para calcular la longitud

de camino correspondiente.

. —(t
Figura 10: La seccién eficaz total por unidad de pérdida de energia, Z( %)

(E), para
interacciones discretas en grafito y oro, calculadas con T, = k., = 1keV y T, = k., = 10keV

(aumentado en un factor de 14) como una funcién de la energia cinética
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2. EL SISTEMA EGSnrc

2.1. Descripcion general de la implementacion

El cédigo EGSnrc consiste en si mismo de dos subrutinas llamadas por el
usuario, HATCH y SHOWER, las que a su vez llaman a otras subrutinas en el codigo, de
las subrutinas que son llamadas, tres son escritas por el usuario, HOWFAR, HOWNEAR
y AUSGAB. Esto se ilustra mejor en la figura

Para usar el EGSnrc el usuario debe escribir un cédigo de usuario. Esté, con-
siste del programa MAIN y las subrutinas HOWFAR, HOWNEAR y AUSGAB, las ultimas tres
determinan la geometria y la salida (registro), respectivamente. Para facilitar su uso,
pueden ser incluidos subprogramas auxiliares en el codigo de usuario. El usuario pue-
de comunicarse con el EGSnrc por medio de varias variables COMMON. Usualmente, en
MAIN se realiza cualquier iniciacién necesaria para las rutinas de geometria, HOWFAR
Y HOWNEAR, y se establecen los valores de ciertas variables COMMON en EGS, que es-
pecifican cosas tales como nombres de los medios a ser usados, las energias de corte
deseadas, y las unidades de distancia a ser usadas (por ejemplo, pulgadas, centime-
tros, longitudes de radiacién, etc.). Posteriormente MAIN llama a la subrutina HATCH,
la cual abre al EGS, haciendo una inicializacién necesaria por una vez y lee los datos
de los materiales para los medios, de un conjunto de datos que se crea previamente
por PEGS. Cuando la inicializacion esta completada, MAIN llama a SHOWER cada vez
que se desea. Cada llamada a SHOWER tiene como resultado la generacion de una
historia (también conocida como caso). Los argumentos en SHOWER especifican los

parametros de la particula incidente que inicia la cascada.

Ademas, se puede usar definiciones macro, que pueden ser incluidas en MAIN
para controlar la sobre-escritura de varias funciones tanto en el cédigo EGSnrc como

en los codigos de usuario.



Figura 11: Estructura del sistema del c6digo EGSnrc cuando es usado por un cédigo de

usuario
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El sistema EGSnrc tiene por defecto un conjunto de opciones que haran la
simulacién tan completa y precisa como el sistema es capaz. El usuario posee la
capacidad de encender o apagar varias banderas. Por ejemplo, se puede elegir entre
el modelo de dispersion Compton Klein Nishina en vez del modelo de dispersién

Compton ligado al cambiar las opciones en una bandera.
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Una de las caracteristicas en el sistema EGSnrc es la implementacién dentro
del codigo mismo de varias técnicas de reduccién de varianza (las dos principales
son; rango de rechazo y separacién bremsstrahlung), lo que permite un implemen-
tacion mas eficiente. El usuario, si asi lo desea, puede ignorar por completo estas

caracteristicas.

En resumen, el usuario se comunica con EGSnrc por medio de:

Subrutinas:

HATCH: para establecer los datos de los medios.

SHOWER: para iniciar la cascada.

HOWFAR y HOWNEAR: para especificar la geometria.

AUSGAB: para el registro y la salida de los resultados y para el control de la

reduccién de varianza.
Bloques COMMON: para cambiar los valores de las variables.
Definiciones Macro: para la redefinicién de caracteristicas predefinidas.

En adelante, se hard referencia a la combinacién MAIN/HOWFAR/AUSGAB (més
los subprogramas auxiliares y macros) como el cédigo de usuario. En las siguientes

secciones se discuten estas cosas con mayor detalle.

2.2. Los bloques COMMON

A continuacién, en las tablas [ TI} [TIT} [ TV] [ V] [ V1] y [ VI]] se enumeran

los bloques COMMON pertinentes al usuario ( y sus correspondientes variables) con

una breve descripcién de sus funciones. Su uso se discute con mayor detalle en
las secciones posteriores. La forma mas facil de declarar cualquiera de los bloques
COMMON es con el macro COMIN. Por ejemplo, COMIN/STACK,BOUNDS/;, se expande
automaticamente a las formas correctas COMMON/STACK/; y COMMON/BOUNDS/ ;.
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El sistema EGSnrc esta codificado completamente, por defecto, usando IMPLICIT
NONE. Esto significa que todos los parametros en COMMON estan escritos explicitamen-

te. Para mayor informacién, vease la seccién [2.3.1.2

Tabla II: Descripcion de los bloques COMMON accesibles al usuario en el sistema EGSnrec.

Bloque Variable Descripcién
COMMON
BOUNDS ECUT Arreglo de regiones de energias de corte para particulas cargadas
(total) en MeV.
PCUT Arreglo de regiones de energias de corte para fotones en MeV.
VACDST Distancia de transporte en el vacio (por defecto= 1.E8).

EGS_VARIANCE_REDUCTION

e_max_rr Arreglo real ($MXREG) de la energia méxima total al cual se hace
el rango de rechazo si se ha puesto i_do_rr.

ido_rr Arreglo entero ($MXREG) de banderas para el rango de rechazo en
cada regién. 0 = se hace(por defecto). 1= se hace.

i_play-RR Bandera que especifica si la Ruleta Rusa se juega en forma global.

i_survived RR Bandera entera, que hace que la Ruleta Rusa sea jugada cada
vez. Si todas las particulas sobreviven estd se pone en 0 (que es
su posicién por defecto si no se juega en todo). Se pone en n si n
particulas fueran eliminadas via la Ruleta Rusa en estd interac-
cion. Es 0 si un evento compton es rechazado.

prob_RR Probabilidad de sobrevivencia si se juega la Ruleta Rusa.

n RR_warning  Es un contador interno que marca que tan a menudo es consultado
con prob_RR < 0,0. Se imprime una advertencia para la primera
vez que $MAX-RR-WARNING es alcanzado (50, por defecto).

nbr_split Para nbr_split> 1, nbr_split fotones bremsstrahlung son mues-
treados cada vez que hay una interaccion bremsstrahlung. La pon-
deracién se reduce con 1/nbr_split. Su valor por defecto es 1.0.
Si se pone a 0, no se genera bremsstrahlung y el electrén no pierde

energia.
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Tabla III: Descripcion de los bloques COMMON accesibles al usuario en el sistema EGSnrc.

Bloque Variable Descripcion
COMMON

EPCONT EDEP Energia depositada en MeV (doble precisién).

TSTEP Distancia a la proxima interaccién (en cm).

TUSTEP  Longitud total de paso (curva) solicitado antes de chequear la
geometria.

USTEP Longitud de paso recto, se calcula desde TUSTEP.

TVSTEP  Longitud de paso real (curva)de transporte.

VSTEP Longitud de paso recta después del truncamiento de la geometria.

IDISC Bandera de descarte del usuario(que se pone en HOWFAR). IDISC>
0 significa que el usuario requiere que se descarte inmediatamen-
te, IDISC< 0 significa que el usuario requiere descartar después
de que se completa el transporte. IDISC=99 o -99 significa que se

generan fotones de aniquilacién cuando los positrones son descar-

tados.
IROLD )
Indice de la region previa.
IRNEW ,
Indice de regién nueva.
RHOF Valor de correccién de densidad (por defecto =1), (esto es, la
relacién de la densidad real con la densidad del conjunto de datos).
EOLD Energia de la particula cargada (total) al inicio del paso en MeV.
ENEW Energia de particula cargada (total) al final del paso en MeV.

TIAUSFL  Arreglo (de 29) de banderas para encender varias llamadas en
AUSGAB. (Vedse la tabla .

EKE Energia cinética del electron en MeV.
ELKE Logaritmo natural de EKE (no disponible para un paso en el vacio).
GLE Logarimo natural de la energia del fotén.

ERANGE Para pasos del electron IARG=0. es el rango de rechazo del electrén
en unidades actuales (vedse la seccién [2.9.1).
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Tabla IV: Descripcién de los bloques COMMON accesibles al usuario en el sistema EGSnrc.

Bloque Variable Descripcién
COMMON
ET-CONTROL Control de transporte de electrones.
SMAXIR Arreglo ($MXREG que define el limite superior en el tamano del paso

en cada region (en las unidades que haya sido definido DUNIT. (Por
defecto= 1.E10).

ESTEPR Arreglo ($MXREG que define la mdaxima fraccién de perdida de
energia por paso de electrén en base a regiones. (por defecto =
1.0).

ESTEPE Limite global de perdida de energia. (Por defecto = 0.25)

XIMAX Méximo del primer momento GS por paso (aproximadamente la
mitad del cuadrado del dngulo MS) (por defecto = 0.5)

SKINDEPTH Distancia desde una frontera (en un MFP elastico) en el cual

_FOR_BCA se cambia a uno de los algoritmos de cruce de fronteras (BCA).

(por defecto = 3). Si se pone inicialmente en 0 por el usuario y
BCA_ALGORITHM= 1, entonces el codigo asigna un valor consistente
con BLCMIN en PRESTA-I, de otro mode es 3.0

TRANSPORT Bandera entera que dice que algoritmo de transporte se usard, 0
_ALGORITHM = PRESTA-II; 1 = PRESTA-I. (Por defecto = 0).

BCA Bandera entera que dice que BCA se usard. 0 = usa el
_ALGORITHM algoritmo exacto (dispersién simple) dentro de una frontera

SKINDEPTH_FOR_BCA. 1 = usa dispersién multiple pero sin deflec-
ciones laterales dentro de un frontera SKINDEPTH_FOR_BCA. Por
defecto es 0.

SPIN _EFFECTS  Variable légica, .true. = usa las teorias de dispersién simple y
multiple que incluyen efectos relativisticos de spin; .false. = usa
las teorias de dispersién simple y multiple basadas en la dispersién
de Rutherford. (Por defecto es .true.).
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Tabla V: Descripcién de los bloques COMMON accesibles al usuario en el sistema EGSnrc.

Bloque Variable Descripcién
COMMON
MEDIA  MEDIA Arreglo (24, $MXMED) de nombres de medios.
NMED Numero de medios que se usaran.
IRAYLM Arreglo ($MXMED) de banderas para encender (=1) la dispersién

coherente (Rayleigh) en varios medios. Se pone en HATCH basado
en los valores de IRAYLR.

RLC Arreglo ($MXMED) que contiene la longitudes de radiacién de los
medios en cm.

RLDU Arreglo ($MXMED) que contiene la longitudes de radiacién de los
medios en unidades de distancia establecida en DUNIT.

RHO Arreglo ($MXMED) que contiene la densidad de los medios en
o/ (cm)®.

MISC MED Arreglo ($MXMED) que contiene el indice de los medios para cada

region.

DUNIT La unidad de distancia que serd usada. DUNIT=1 (por defecto)

establece todas las distancias en cm. DUNIT=2.54 establece todas
las distancias en pulgadas.

KMPI Numero de unidad Fortran (por defecto = 8) desde el cual se leen
los datos de los materiales.

KMPO Numero de unidad Fortran (por defecto = 12) en el cual se mues-
tran los datos de los materiales (por ejemplo, salida impresa, etc.).

RHOR Arreglo ($MXMED) que contiene la densidad para cada regién
(g/(cm)3). Si esté es diferente que la densidad por defecto pa-
ra el medio en la regién correspondiente, las secciones eficaces y
los poderes de frenado (con excepcién del efecto de densidad), son

puestos a escala apropiadamente.

IRAYLR Arreglo ($MXMED) de banderas para encender (=1) la dispersién
coherente (Rayleigh) en varias regiones. (Por defecto = 0 = apa-
gado).

RANDOM IXX,JXX Cuando se usa el generador de niimeros al azar RANLUX, el usua-

rio no pasa nada por medio de este COMIN. Cuando usa RANMAR,
IXX y JXX, son pasados. Al principio las semillas de nimeros al
azar, se vuelven a los punteros una vez el generador es inicializado.
0<IXX<31328 y 0<JXX<30081.
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Tabla VI: Descripcién de los bloques COMMON accesibles al usuario en el sistema EGSnrc.

Bloque Variable Descripcién
COMMON
STACK Nota: Esté bloque COMMON contiene la informacién sobre las
particulas que estan actualmente en el SHOWER. De las siguien-
tes variables todas son arreglos ($MXSTACK) excepto NP, NPold y
LATCHI.
E Energia total en MeV (Doble precisién).
X,Y,Z Posicién de las particulas en unidades establecidas por DUNIT.
u,v,w Cosenos directores de las particulas.
DNEAR Distancia a la frontera més baja desde (X,Y,Z) a la superficie més
cercana de la regién actual.
WT Ponderacién estadistica de la particula actual (por defecto = 1.0).
Se usa en conjunto con las técnicas de reducciéon de varianza como
lo determina el usuario.
IQ Carga entera de la particula (+1,0,-1).
IR )
Indice de la region actual de la particula.
NP El puntero de pila. También, el nimero de particulas en la pila.
NPold El valor de NP previo a una interaccion.
LATCH Variable entera que se usa en las historias de camino.
LATCHI Valor inicial de LATCH cuando el SHOWER es llamado.
TRESH  RMT2 Dos veces la energia de la masa del electrén en reposo, en MeV.
RMSQ El cuadrado de la energia de la masa del electrén en reposo, en
(MeV)2.
AP Arreglo ($MXMED) que contiene la mds baja energfa de corte de un
fotén en PEGS para cada medio, en MeV.
UP Arreglo ($MXMED) que contiene la mds alta energia de corte de un
foton en PEGS para cada medio, en MeV.
AE Arreglo ($MXMED) que contiene la mds baja energia de corte de
una particula cargada en PEGS para cada medio, en MeV.
UE Arreglo ($MXMED) que contiene la més alta energia de corte de una
particula cargada en PEGS para cada medio, en MeV.
TE Es igual que AE, excepto que es la energia cinética mas que la
energia total.
THMOLL Arreglo ($MXMED) que contiene la energia umbral de Moller para

cada medio, en Mgy (THMOLL=AE+TE.




Tabla VII: Descripcién de los bloques COMMON accesibles al usuario en el sistema EGSnrec.

Bloque Variable Descripcién
COMMON
UPHIOT THETA ngulo de dispersién de la colisién (polar).
SINTHE Seno de THETA.
COSTHE Coseno de THETA.
SINPHI Seno de PHI. (ngulo de dispersién azimutal de la colisién)
COSPHI Coseno de PHI.
PI Pi.
TWOPI Dos veces Pi.

USEFUL MEDIUM 3
Indice del medio actual. Si es vacio, entonces MEDIUM = (.

MEDOLD )
Indice de la regién previa.

RM Energia de la masa del electrén en reposo, en MeV.

PRM Precisién de la energia de la masa del electrén en reposo, en MeV
(Doble precisién).

PRMT2 Dos veces PRM. (Doble precisién).

PZERO 0.0 preciso (Doble precisién).

USER Nulo por defecto, pero disponible en ELECTR, PHOTON y HATCH,

permite a los usuarios pasar datos in las rutinas de transporte (por
ejemplo, datos de la geometria, datos de la reduccién de varianza,
etc.).

Ademés de los COMIN descritos anteriormente, hay varios COMIN que son nor-
malmente de uso interno del EGSnrc, los cuales tienen una o dos variables que pue-
den requerir acceso para controlar varias opciones dentro del EGSnrc. En la tabla |
se hace un resumen de los COMIN que son necesarios para controles adicionales

de los pardmetros de transporte.
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Tabla VIII: Descripcién de los bloques COMMON accesibles opcionalmente al usuario en el
sistema EGSnrc. No son descritos todos los elementos en cada COMIN puesto que muchos

de ellos no son accesibles al usuario.

Bloque Variable Descripcién
COMMON
EDGE IEDGFL Arreglo entero ($MXREG) que especifica si se modela una relajacion

atémica después de un evento de foto-absorcién o de un evento de
ligadura Compton. Cuando estd encendido, se modelan explicita-
mente fotones fluorescentes, electrones Auger y electrones Coster-
Kroning por encima del umbral. (1= si (por defecto), 0 = no).
IPHTER Arreglo entero ($MXREG) que especifica si se muestrea la distribu-
cién angular de los foto-electrones en cada regién. (1= si (por

defecto), 0 = no).

COMPTON- IBCMP Arreglo entero ($MXREG) que especifica si se incluyen los efectos de
DATA ligadura y ensanchamiento Doppler en los eventos de dispersion

Compton. (1= si (por defecto), 0 = no).

BREMPR IBRDST Bandera que determina la seleccién del angulo de un fotén bremss-
trahlung. 0 = se muestrea la distribucién dngular; 1 = se mues-
trea la distribucion angular de Kotch y Motz. Por defecto es 1.
Para < 0 el angulo es el mismo que el del fotén, por lo que el
usuario lo puede definir en una llamada a AUSGAB.

IPRDST Bandera que determina la seleccién de los angulos del elec-
trén/positrén después de un evento de produccién de pares. 0 =
usa la aproximacién de angulo fijo. 1= se se muestrea la distribu-
cién angular. 2 = se muestrea la distribucién dngular completa.
Por defecto es 1.

ibr_nist Bandera entera que determina el diferencial de seccién eficaz a
muestrear después de que ocurre un evento bremsstrahlung. 0 =
se usa Bethe-Heitler. Este es por defecto. 1 = se usa la base de
datos NIST del reporte ICRU 37.
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2.3. La secuencia de operaciones

A continuacién se muestra la secuecia de operaciones necesaria para una opera-

cién correcta del EGS:

Paso 0 Sellamaa egs_init para la inicializacién del archivo (para més detalles
vease [§]).

Paso 1 Sobreescritura por el usuario de Macros y predeterminados EGS. (vease

la seccién [2.3.1)).

Paso 2 Inicializacién de la llamada a Pre-HATCH. (Vedse la seccién [2.3.2)).
Paso 3 LLamada a HATCH. (Vedse la seccién [2.3.3).

Paso 4 Se inicializa HOWFAR y HOWNEAR. (Vedse la seccién [2.3.4)).

Paso 5 Se inicializa AUSGAB. (Vedse la seccién [2.3.5).

Paso 5.b Se inicializa la reduccién de varianza. (Vedse la seccién [2.3.6)).

Paso 6 Se determinan los pardmetros de la particula incidente . (Vease la

seccién [2.3.7)).

Paso 7 Se llama a SHOWER. (Vedse la seccidn 2.3.8)).
Paso 8 Salida de los resultados. (Vease la seccion [2.3.9)).

Paso 9 Se llama a egs_finish como ultima declaracién ejecutable. Vease la

referencia [§] para detalles.

Las restricciones en el orden de estas operaciones son las siguientes:
1. El paso 1 debe preceder al uso de los macros EGS por el usuario.

2. El paso 0 debe ser la primera declaracion ejecutable y asi es usualmente después

del paso 1 y posiblemente en el paso 2
3. El paso 2 debe preceder al paso 3.
4. Los pasos 3 al 6 deben preceder al paso 7.

5. El paso 7 puede repetirse tan a menudo como se desee, dependiendo de si la

informacion se quiere en showers simples o en showers muiltiples.
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6. Al menos un paso 7 debe preceder al primer paso 8.

Los detalles de los pasos anteriores se dan en las siguientes subsecciones. Se
recomienda fuertemente que el usuario repita TODOS los parametros de ingreso en
la lista del archivo de salida para asegurarse que se tiene un registro completo de la

corrida.
2.3.1. Sobreescritura por el usuario de macros y predeterminados
del EGS (Paso 1)

Los macros EGS que el usuario puede sobreescribir incluyen los siguientes:

2.3.1.1. $CALL-HOWNEAR (#)

Para que haya compatibilidad con los cédigos de usuario EGS4/PRESTA, el
uso de la subrutina HOWNEAR es una llamada a un macro en EGSnrc. No hay una

definicién por defecto de macro, pero se sugiere la siguiente:

REPLACE {$CALL-HOWNEAR(#);} WITH CALL HOWNEAR({P1},X(NP),Y(NP),Z(NP),IRL);

El usuario puede elegir definir un macro equivalente. El parametro que debe
ser retornado por el macro es la distancia mas corta a cualquier frontera desde
la posicién actual. Vedse la seccién que especifica completamente el macro o

subrutina.

2.3.1.2. $IMPLICIT-NONE, $REAL, $INTEGER

El sistema EGSnrc estd codificado con $IMPLICIT-NONE; en todas las subru-
tinas. Esto significa que el usuario estd pasando una variable en el sistema EGSnrc
al anadirla a una definicién COMIN, se debe especificar explicitamente el tipo de tal

variable.

Para deshabilitar estd caracteristica se anade la siguiente declaracién en el

cédigo de usuario:
REPLACE {$IMPLICIT-NONE;} WITH {;}
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Se recomienda fuertemente que el codigo de usuario adopte el uso de $IMPLICIT-NONE;
puesto que esté encontrara cualquier error de codificacion y previene la colisién ac-

cidental de variables.

Ademas del uso de $IMPLICIT-NONE;, el sistema EGSnrc hace uso de los ma-
cros $REAL y $INTEGER dondequiera que se hayan definido variables reales o enteras,
ademas del uso de funciones genéricas intrinsecas tales como max y min. Por de-
fecto, $REAL y $INTEGER, estan definidas como REAL*4 e INTEGER*4. Sin embargo,
puede hacerse que el cédigo entero corra en doble precision, anadiendo los siguientes

macros:

REPLACE {$REAL} WITH {;REALx*8}
REPLACE {$INTEGER} WITH {;INTEGER*8}

Sin embargo, esto requiere que todo tipo de declaraciones en el cédigo de usuario se

usen donde sea los macros $REAL y $INTEGER.

2.3.1.3. Dimensiones de los arreglos

$MXMED Numero maximo de medios (por defecto = 10).
$MXREG Numero méximo de regiones (por defecto = 2000).
$MXSTACK Nuimero maximo de particulas en la pila a la vez (por defecto = 40).

Por ejemplo, para extender el nimero de medios a 25, se incluye la siguiente

declaracion en el cédigo de usuario:

REPLACE {$MXMED} WITH {25}

2.3.1.4. Inicializacién de nuimeros al azar

El generador de niimeros al azar RANLUX, por defecto, no requiere inicializa-
cion. Sin embargo, para usar el nivel superior al de por defecto, o una semilla inicial

distinta, se debe inicializar usando:

$INITIALIZE RNG USING luxury_level AND iseed;
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Los luxury_level van de 0 a 4, se sabe que el valor 0 causa problemas con los
clculos de EGSnrc. El valor de iseed va de 1 a 1073741824 (23°).

Si se ha seleccionado el generador de nimeros al azar RANMAR (por medio
del archivo .configuration, entonces, esté debe ser inicializado antes de ser usado

por primera vez. Puede ser acompanado de la declaracion siguiente:
$RNG-INITIALIZATION;

la cual inicializa RANMAR usando cualquiera sea el valor actual de IXX y JXX, y
usa los valores por defecto, si estos no han sido cambiados (estos son pasados en

COMIN/RANDOM/ ;. Alternativamente puede usarse la siguiente declaracién:
$INITIALIZE RNG USING IXX AND JXX;

que cumple el mismo objetivo. Los valores estan restringidos a: 0 < IXX < 31328 y

0 < JXX < 30081 que son los valores por defecto.

El generador de ntumeros al azar puede ser inicializado en cualquier pasop
previo a la llamada de SHOWER en el paso 7, o previo a su primer uso en el codigo de

usuario.

2.3.1.5. $SET-RHOF

En la seccién [2.3.2] se explica el uso de RHOF, a cada paso el sistema EGSnrc
llama a un macro $SET-RHOF el cual evalta la relacion de densidad del punto con la
densidad dada en el archivo de datos PEGS4 para el material en la regién. El uso
de RHOR permite proporcionar la tatalidad de la densidad de una regién a una nueva
densidad. Si se tiene problema en cual es la densidad que estd variando dentro de la

region, esta puede ser manejada al reemplazar el macro por defecto:
REPLACE {$SET—RHOF;} WITH {RHOF=RHOR(IRL) /RHO(MEDIUM) ;

para que en cualquier lugar del codigo se pueda regresar a la relacion local de
densidad. Si, de otro modo no se quiere usar el proporcionamiento de densidad

del todo en el cédigo de usuario, se puede reemplazar por el siguiente:
REPLACE {$SET-RHOF;} WITH {RHOF = 1.0;}

dado que esté guarda una division en cada paso.
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2.3.1.6. Senos y cosenos

Para incrementar la velocidad de célculo, los senos y cosenos no se determinan
siempre de la funcién (por ejemplo, SINTHE= SIN(THETA) por defecto en el EGS4.
En efecto, el seno es extraido de una tabla de senos y el coseno se determina desde
el seno. Sin embargo, se encontré que lleva a muy pequenos errores para angulos
cercanos a los 0 grados [40]. Esto se supera con las maquinas modernas, donde la
velocidad de las evaluaciones de los senos y cosenos es tan rapido como el método de
extraer en tablas, por lo que se ha revertido las evaluaciones directas de las funciones.
Para maquinas un poco antiguas la caracteristica de extaccion de tablas gana tanto
como el 40 % del tiempo del CPU. Si se estd usando una de estas maquinas, vale
la pena usar el método de extraccion de tablas a menos que el calculo de pequenos
angulos sea critico. Para reimplementar esto, se usan los siguientes dos macros en el

paso 1:

REPLACE {EVALUATE#USING SIN(#);} WITH {{P1}=SIN1(L{P2})*{P2}+SINO(L{P2});}}
REPLACE {$SET INTERVAL#,SINC} WITH {L{P1} = SINC1*{P1}+SINCO;}}}

Debe senalarse que debido a la precision envuelta en el método de extraccion
en tablas, los cosenos directores pueden estar un poco no normalizados. Dependiendo
del problema que se tenga puede llevar a soluciones incorrectas -tales como cuando
estdn envueltos simultaneamente en ordenamiento angular de particulas. El proble-
ma puede ser remediado generalmente, al renormalizar los cosenos directores previo

a usarlos.

2.3.1.7. Transporte de particulas cargadas

En la subrutina ELECTR, se ha incluido el modelo $CHARGED-TRANSPORT para
permitir el transporte de particulas cargadas por otros medios que los usados en

estd version. Por ejemplo:
REPLACE {CHARGED-TRANSPORT;} WITH {CALL MYTRAN;}

la cual puede ser incluida en el paso 1 del codigo de usuario, y sera necesario que el

usuario provea la subrutina MYTRAN apropiada.
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2.3.2. Inicializacién de la llamada a Pre-HATCH

Este paso consiste en poner a las variables EGS COMMON que son usadas por
HATCH en sus operaciones de inicializacién. Todas estas variables son inicializadas a
algun valor razonable en el subprograma BLOCK DATA. Por consiguiente, si se desean
valores distintos, deben ser puestos en el codigo ejecutable. Al mismo tiempo, se
incluyen los bloques COMMON (i.e. BOUNDS, MEDIA MISC) en la seccion de declaracion

del programa MAIN del codigo de usuario. Estéds variables son:

NMED Esta variable debe ser inicializada al numero de medios a ser usados en

la generacién del SHOWER (por defecto = 1).

NMEDIA Esté arreglo contiene los nombres de los medios requeridos y esta di-
mensionado MEDIA (24, $MXMED), donde $MXMED es un macro EGS cuyo valor por
defecto es 10, el cudl es el nimero maximo de medios que se le asigna al espacio de
arreglo (vedse la seccién . Los nombres de los medios son guardados en MEDIA
en una especificacion Al de campo alfanimerico para asegurar portabilidad. Cada
nombre de un medio tiene 24 caracteres de longitud. Para conveniencia de quienes

compilan con los macros EGS, esté es un macro que genera strings Al. Por ejemplo:

$S’STRING’se expande a ’S’,’T’,’R’,’I’,’N’,’G’.

Una manera de implementar lo anterior en el cédigo de usuario se muestra
en el siguiente ejemplo, el cual es para tres medios: plomo, hierro y aire a NTP
(condiciones normales de presién y temperatura). Se declara un arreglo temporal y

se inicializa en MAIN por:

CHARACTER*4 TEMP(24,3)/$S’PB’, 22% ", $S’STEEL’, 19%", $S’AIR AT
NTP’,14%x"/;

y en el paso 2 se pone:

NMED=3; "nimero de medios usados"
DO J=1,NMED [DO I=1,24[MEDIA(I,J)=TEMP(I,J);]]
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MED Esté arreglo, que esta dimensionado MED ($MXREG), contiene los indices de
los medios para cada regién (los valores por defecto son 1 para todos los $MXREG.
Un medio de indice cero significa que una regién esté llena con vacio. Por ejemplo,
si se consideran los tres medios del ejemplo anterior junto con el vacio para definir

cuatro regiones, en el paso 2 del codigo de usuario se puede poner:

MED(1)=3; "la primera regién es aire a NTP"
MED(2)=1; "la segunda regién es plomo"
MED(3)=0; "la tercera regién es vacio"

MED(4)=2; "la cuarta regién es acero"

ECUT y PCUT Estos arreglos contienen las energias de corte (en MeV) para las
particulas cargadas y fotones, respectivamente, para cada regién. Estos arreglos
estdn dimensionados ECUT ($MXREG) y ECUT($MXREG) y tienen temporalmente los
valores por defecto 0.0 en BLOCK DATA. A la vez que los datos para cada medio son
generados en el cédigo preprocesador (PEGS), los dos pardmetros (AE y AP) son
puestos a las mas bajas energias a las que se desea sean transportados los electrones
y fotones. Cuando la subrutina de EGS, HATCH es llamada, estos valores de AE y AP
son leidos y HATCH actualiza los valores de ECUT y PCUT de tal forma que se elige
el maximo del actual (ECUT,AE) y (PCUT,AP). Por consiguiente, de esta manera, al
asignar los valores de ECUT y PCUT previo a la llamada de HATCH, el usuario puede
aumentar (y no disminuir) las energias de corte. Por ejemplo; si se consideran las

cuatro regiones del ejemplo anterior; la declaracién:
DO I=1,3 [ECUT(I)=10.0; PCUT(I)=100.0;]

al poner la declaraciéon anterior en el paso 2 del cédigo de usuario, da como re-
sultado historias de particulas cargadas que son terminadas a 10.0 MeV (energia
total) e historias de fotones que son terminadas a 100.0 MeV, solamente en las tres
primeras regiones. En la cuarta region los cortes respectivos se hacen en AE y AP
como se establecié en PEGS. COMMON/BOUNDS/ debera ser declarado en la rutina que
llama a HATCH, para pasar ECUT y PCUT a HATCH. Combinado con COMMON/MEDIA/ y
COMMON/MISC/, la definiciéon macro debe quedar como sigue:

COMIN/BQOUNDS,MEDIA,MISC/;
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DUNIT Esté parametro determina la unidad de distancia que se usara en la
simulacién del SHOWER (la unidad por defecto es cm si DUNIT=1.0). En el ingreso a

HATCH esté parametro sera interpretado como sigue:

DUNIT>0 significa que DUNIT es la longitud de la unidad de distancia en cen-
timetros. Por ejemplo, al hacer DUNIT=2.54 significa que la unidad de distancia

serda una pulgada.

DUNIT<O significa que el valor absoluto de texttt DUNIT sera interpretado como
el indice del medio. La unidad de distancia a ser usada serd entonces la longitud de
radiacién para este medio, y en la salida de HATCH serd igual a la longitud de radiacién
del medio en centimetros. El uso obvio de esta caracteristica es solamente para el
caso de un medio con DUNIT=-1. De ahi que el SHOWER esté expresado completamente
en unidades de radiacién del primer medio. La unidad de distancia usada por PEGS
es la longitud de radiacién, después de que HATCH interpreta a DUNIT, proporciona
todos los tipos de datos de distancia, por lo que todas las operaciones subsecuentes
seran realizadas correctamente con todas las distancias en unidades de DUNIT (valor

por defecto = 1.0 cm).

IRAYLR Los elementos en esté arreglo entero (dimensionados IRAYLR ($MXREG)
y pasados en COMMON/MISC/) son puestos a 1 previo a la llamada de HATCH si la
dispersiéon coherente se hace en una region en particular. La ejecucion es terminada
si los datos Rayleigh no estédn incluidos en los datos de PEGS. El valor por defecto
es 0. (Vedse la seccién [1.2.4).

RHOR Para cada medio ingresado, hay una densidad por defecto, RHO(MED). El
usuario puede asignar una densidad arbitraria en cada region geométrica al inicia-
lizar el arreglo RHOR($MXREG). Entonces, el sistema EGSnrc hace las proporciones
apropiadas de todas las secciones eficaces en cada regién. Esto es hecho al calcular
el valor de RHOF = RHOR(IRL)/RHO(MED) en cada paso de los céalculos, usando el
macro $SET-RHOF (seccién [2.3.1.5)). El arreglo RHOR estd inicializado en cero. Si el
usuario no inicializa RHOR, en HATCH esté se pone en RHO(MED) usando los materiales

asignados a cada regién. En esté caso RHOF es siempre la unidad.
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Notese que estd proporciéon no es perfecta puesto que los poderes de frenado
de los electrones no estan proporcionados, si se necesita un trabajo muy preciso,

entonces se necesita definir una variedad de medios con diferentes densidades.

IBCMP Los elementos en este arreglo entero (dimensionados IBCMP ($MXREG) y
pasados en COMMON/COMPTON-DATA/ son puestos a 0 previo a la llamada a HATCH si
Klein Nishina es modelado en una region en particular, como se oponen al uso del
formalismo de ligadura Compton por defecto. Los efectos de ligadura pueden ser
importante para algunas simulaciones abajo de 1 MeV pero por encima son rara-
mente importantes y su cdlculo solamente toma tiempo extra. El valor por defecto

es 1 (i.e. se usa dispersién Compton ligada). Vedse la seccién [1.2.2]

IEDGFL Los elementos en este arreglo entero (dimensionados TEDGFL ($MXREG)
y pasados en COMMON/EDGE/ son puestos a 0 previo a la llamada a HATCH si no
se quiere que se modele una relajacion atéomica en una regiéon dada. La relajacion
considera la creacion de fotones fluorescentes de las capas K, L, M y N; electrones
Auger y electrones Coster-Kroning. La relajacion es modelada actualmente después
de los eventos foto-eléctrico y compton ligado, aunque puede ser extendido a otros

procesos a la vez. La modelacion de relajacién se hace por defecto.

Cuando no se simula la relajacién y hay un evento foto-eléctrico, toda la energia
del fotén es transferida al foto-electrén. Esté difiere del EGS4 en que la energia de
ligadura es sustraida y depositada en el punto. Cualquier opcion para la energia del
foto-electrén es una aproximacion, de la experiencia se sabe que la transferencia de
toda la energfa al foto-electron es mas preciso que poner toda la energia en el punto.
Si este transporte de energia es importante del todo, se debe hacer la relajacion y

modelarse correctamente. (Vedse la seccién |1.3)).

SPIN_EFFECTCS Es una variable logica que se pasa en COMMON/ET-Control que
debe ser puesta en falso previo a la llamada a HATCH si se quiere excluir los efectos de

spin en la dispersién de electrones simple y multiple. Su valor por defecto es .true.

para una precision alta. Vedse la seccion (1.4.7.2]
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ibr nist Esuna bandera entera que se pasa en COMIN/BREMPR/ la cual debe ser
puesta previo a una llamada a HATCH. Sus valores determinan como serd muestreada
la energia de los fotones bremsstrahlung. 0 = se muestrean las secciones eficaces
Bethe-Heither usadas en EGS4; esté es su valor por defecto. 1= se muestrean las

secciones eficaces bremsstrahlung de la base de datos de NIST [30], BI]. Vedse la

seccién [1.4.2.2]

IBRDST Es una bandera entera que se pasa en COMIN/BREMPR/ que especifica
que tipo de distribucion dangular se muestrea cuando se crea un fotén bremsstrahlung.
0 = se muestrea el término principal en la distribucién angular de Kotch y Motz.

1 = se muestrea la distribucién angular de Kotch y Motz; esté es el valor por defecto.

Veése la seccion [1.4.8

IPRDST Es una bandera entera que se pasa en COMIN/BREMPR/ que especifica
que tipo de distribucién dngular se muestrea cuando ocurre un evento de produccion
de pares. 0 = se usa una angulo fijo wrt, la direccién del fotén de m/E., estd es la
opcién por defecto en EGS4. 1= se usa termino principal en la distribucién angular
[17]. Esté es el valor por defecto. 2 = se usa la distribucién angular de Motz y otros
[12] como la implementa Bielajew [17]. Vedse la seccién [1.2.1.3]

IPHTER Los elementos de esté arreglo (dimensionado IPHTER ($MXREG) y pasa-
dos en COMMON/EDGE/ son puestos a cero si no se quiere que se modele una distribu-
cién angular de foto-electrén [27]. Estd distribucién dngular se modela por defecto.
Esta rareza, si sucede, tiene un efecto en la simulacion puesto que de cualquier
forma los electrones de baja energia experimentan demasiada dispersion multiple.

Esté arreglo no necesita ser inicializado hasta antes de la llamada a SHOWER. Vease

la seccién [1.2.3.3]

BCA_ALGORITHM Es una bandera entera que se pasa en COMMON/ET-Control/
que debe configurarse previo a la llamada a HATCH, para especificar que algoritmo
de cruce de frontera (BCA) se usard. 1 = se usa el algoritmo exacto (dispersion
simple) dentro de una distancia de SKINDEPTH FOR_BCA de cualquier frontera; esté es

el valor por defecto.

100



2 = aproximacion a una frontera usando dispersiéon miltiple dentro de una
distancia de SKINDEPTH FOR_BCA de cualquier frontera, se ignoran las deflecciones

laterales. Vedse la seccién [.4.9

SKINDEPTH_FOR_BCA Es una variable real que se pasa en COMMON/ET-Control/
que debe ser ajustada solamente previo a la llamada a HATCH, para especificar la
distancia desde una frontera (en camino libre medio eldstico) al cual se cambia el
algoritmo de cruce de frontera. Su valor esta inicializado en 3.0. Si el usuario lo
pone en 0.0 mientras se estd usando el BCA exacto, esté se reajusta a 3.0 puesto
que el valor 0.0 significa que las particulas nunca cruzaran una frontera. Si se usa
el BCA PRESTA-I y SKINDEPTH_FOR_BCA esta puesto en cero, el cddigo usard el
valor de BCLMIN que utiliza PRESTA-I. Si SKINDEPTH FOR BCA estd ajustado a un
valor grande y TRANSPORT_ALGORITHM esta en O lo que significa que el algoritmo
PRESTA-IT esta siendo usado, entonces se hace un claculo completo de dispersion
simple. En contraste, si SKINDEPTH_FOR_BCA esta ajustado a un valor grande y el valor
de TRANSPORT_ALGORITHM es 1, se ignoraran las deflecciones laterales en cualquier
lugar. Vease la seccién

TRANSPORT_ALGORITHM Es una bandera entera que se pasa en COMMON/ET-Control/
que debe ajustarse previo a la llamada a HATCH para especificar que algoritmo de

transporte de electrones se usara. 0 = se usa el algoritmo PRESTA-IT, esté es el valor
por defecto. 1 = PRESTA-I. Vedse la seccion [1.4.8]

ESTEPE Es una variable real que se pasa en COMMON/ET-Control/ que debe
ajustarse previo a la llamada a HATCH que especifica la maxima fraccién global de
perdida de energia en un paso de electrén debido a la pérdida continua de energia.
El valor por defecto, 0.25, que es también el maximo valor permitido no debe ser
cambiado a menos que se esté usando el TRANSPORT_ALGORITHM PRESTA-I.

ESTEPR Los elementos de esté arreglo real (dimensionados ESTEPR($MXREG y
pasados en COMMON/ET-Control/) son los mismos que ESTEPE excepto que se aplican
solamente a una regién local. El valor global de ESTEPE sobreescribe los valores de

ESTEPR. El valor por defecto es 1.0 lo que significa que no tiene efecto.
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SMAXIR Los elementos de esté arreglo real (dimensionados MAXIR($MXREG y pa-
sados en COMMON/ET-Control/) determina el paso méximo de un electrén en la
region en cualquiera unidad definida en DUNIT. El valor maximo es muy grande.

Esté parametro es necesario solamente si se usa el algoritmo de transporte PRESTA-I.

XIMAX Esta variable real es pasada en COMMON/ET-Control/ es el maximo del
primer momento GS por paso (aproximadamente la mitad del promedio de dispersién
multiple del cuadrado del dngulo, por defecto es 0.5). Vedse la seccién No debe

ser cambiado.

2.3.3. LLamada a HATCH (Paso 3)

Este paso es muy simple (HATCH no tiene argumentos), por lo que solo se debe

hacer lo siguiente:

CALL HATCH;

El siguiente es un mensaje de salida tipico cuando DUNIT no ha sido cambiado

(y los datos Rayleigh estan incluidos en el archivo):

RAYLEIGH DATA AVAILABLE FOR MEDIUM 1 BUT OPTION NOT REQUESTED.
EGSnrc SUCCESFULLY ’HATCHED’FOR ONE MEDIUM.

Sin embargo, si el usuario ha ajustado a DUNIT=2.54 previo a la llamada a HATCH,
el mensaje se parecera al que se muestra a continuacién (dos medios, sin datos
Rayleigh):

DUNIT REQUESTED&USED ARE: 2.54000E+00 2.54000E+00(CM.)
EGS SUCCESFULLY °’HATCHED’FOR 2 MEDIA.

Por otro lado, una falla en “hatch”, dara el siguiente mensaje:

END OF FILE OF UNIT 12
PROGRAM STOPPED IN HATCH BECAUSE THE
FOLLOWING NAMES WERE NOT RECOGNIZED:

(1list of names)

seguido de un alto en HATCH. [Nota: no se puede pedir el mismo medio dos veces.|
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2.3.4. Inicializacién de HOWFAR y HOWNEAR (Paso 4)

Como se establecié previamente las rutinas HOWFAR y HOWNEAR son las que
especifican la geometria de las regiones. Si bien, la inicializacion de los puntos que son
usados en HOWFAR y HOWNEAR pueden ser hechos en cualquier paso previo a la llamda
de SHOWER (paso 7), el paso 4 permite un espacio en MAIN para considerar si dicha
inicializacion necesita ser realizada. Por ejemplo, si las regiones estdn definidas por
planos semi-infinitos, puede ser realizada aqui la definicion de los datos de cada plano
(por ejemplo, coordenadas y vectores normales). Los datos pueden ser remitidos
dentro de HOWFAR y HOWNEAR o por sub-programas escritos por el usuario que son
llamados por HOWFAR y HOWNEAR. Puede suceder que algunas de las dimensiones de
las regiones sean determinadas al momento de la ejecucién, o que la geometria sea
tan compleja que es deseable usar un codigo ejecutable que genere tablas para el
uso de HOWFAR y HOWNEAR. En tales casos, la inicializacién consitira de llenar algunos

bloques COMMON escritos por el usuario.

2.3.5. Inicializacién de AUSGAB (Paso 5)

Esté paso es similar al paso 4 en el que se provee un lugar especifico en MAIN en
el cual se pueden inicializar las cantidades usadas en AUSGAB. Por ejemplo, supongase
que se desea crear un arreglo, ESUM, para guardar la energia total depositada en cada

regién. Entonces se puede anadir en ambos, MAIN y AUSGAB, la siguiente declaracion:
COMMON/TOTALS/ESUM ($MXREG) ;

y se puede anadir lo siguiente en MAIN:
DO i=1,$MXREG [ESUM(i)=0.0;]

Entonces la declaracién siguiente:
ESUM(IR(NP))=ESUM(IR(NP)) + EDEP;

en AUSGAB guardara la energia total depositada en cada region bajo consideracion.
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Notese que EDEP es una variable de doble precision, ain cuando el resto del
c6digo este corriendo en precisién simple (ver la seccién . Esto se establece
por medio de un macro. Por tanto, se podria querer establecer a ESUM como doble
precisién también (en ambos, MAIN y AUSGAB). Se han experimentado situaciones
donde el balance de energia no es alcanzado debido a dificultades de errores de re-
dondeo. Esto es particularmente evidente para problemas con historias con grandes
“shower” que envuelven la incorporacion de pequenos valores de energia para niime-
ros grandes en varias regiones. Como resultado de esta experiencia, ciertas variables
de energia, claves en el codigo EGS han sido definidas como de doble precisién. El

usuario puede tomar ventaja de esto a su discrecién.

2.3.6. Inicializacién para la reduccién de varianza (Paso 5b)

La reduccion de varianza se asocia a menudo con varias llamadas a AUSGAB
por lo que esté paso es en realidad parte del paso 5, pero tiene su propia seccién la

cual enfatiza las nuevas opciones de reducciéon de varianza dentro del EGSnrec.

Todas estas opciones son controladas por los parametros en COMIN/EGS-
VARIANCE-REDUCTION/ (vedse la tabla[ Il y son descritas con detalle en la seccién
2.90 Ademsds, el usuario que asi lo desee puede introducir sus propias técnicas de

reduccién de varianza.

2.3.7. Determinacion de los parametros de la particula incidente
(Paso 6)

Este paso en realidad se explica a si mismo, particularmente cuando se le ve
junto con el paso 7. Un ejemplo especifico de tal codificacién puede ser til y se da

a continuacion:
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IQI=-1; "la particula incidente es un electrén"
EI=1000.0 "energia total (MeV)"

XI=0.0; YI=0.0; ZI=0.0; "coordenadas de la particula"

UI=0.0; VI=0.0; WI=0.0; "cosenos directores"

IRI=2; "la regién nimero 2 es la regidén de incidencia"
WTI=1.0; "factor de ponderacidénen el muestreo"

IXX=12; JXX=3001; "semillas de generacién de nimeros al azar"
NCASES=10; "nimero de historias a ejecutarse"

LATCHI=O0; "variable para la historia de camino"

"una historia"

2.3.8. Llamada a SHOWER (Paso 7)

La secuencia de llamada a SHOWER es la siguiente:
CALL SHOWER(IQI,EI,XI,YI,ZI,UI,VI,WI,IRI,WTI);

Los tipos de los argumentos se dan por su letra inicial de acuerdo con la convenciéon
Fortran. Estos argumentos especifican la carga, energia total, posicién, direccion,
indice de la regién y el peso estadistico de la particula incidente; y son usados
para llenar las variables correspondientes en la pila (vedse la seccién , tablal
. La tnica excepcién es el parametro LATCHI que es pasado en COMMON/STACK/
directamente y por razones histéricas no es simétrico con los deméas pardmetros.
La seccién 2.3.7] da alguna ayuda en el entendimiento de la lista de pardmetros. La

subrutina puede ser llamada repetidamente por medio de la siguiente declaracion:
DO I=1,NCASES [CALL SHOWER(IQI,EI,XI,...,etc.);]

La ponderaciéon estadistica, WTI, se toma generalmente como la unidad a menos
que el usuario emplee alguna técnica de reduccion de varianza. Debe notarse, sin
embargo, que si a IQI se le asigna el valor 2, la subrutina SHOWER reconoce esto como
un evento de decaimiento de un meson pi-zero, y se anaden dos fotones a la pila con

energias y cosenos directores que se obtienen apropiadamente por muestreo.

2.3.9. La salida de resultados (Paso 8)

Este paso que se explica a si mismo.
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2.4. Especificaciones para HOWFAR

En la entrada del subprograma de geometria, HOWFAR, EGS ha determinado
como transportar la particula en la cima de la pila por una linea recta una distancia
USTEP. Todos los parametros de la particula estan disponibles al usuario por medio
de COMMON/STACK/ como se describié anteriormente. El usuario controla el transporte

al ajusta las siguientes variables:

USTEP, IDISC, IRNEW, y DENEAR(NP).

Excepto por la ultima variable (que estd en COMMON/STACK/), las demés estéan
disponibles al usuario por medio de COMMON/EPCONT/. Las formas en que estas pue-
den ser cambiadas, y la manera en que EGS interpreta estos cambios, son discutidos

en detalle a continuacion:

1. Si el usuario decide que la particula actual debe ser descartada, entonces IDISC

debe ser puesto distinto de cero (el convenio usual es que IDISC=1).

= Un valor positivo para IDISC hara que la particula sea descartada inme-
diatamente. El valor especial IDISC=99 se usa para que un positron sea
descartado inmediatamente pero que ocurra una aniquilacion de positro-
nes como si estuviera en reposo. Para IDISC=1 se descarta un positron

sin que se cree aniquilacion de fotones.

= Un valor negativo de IDISC hara que EGS descarte una particula cuando
esta termine el transporte. De nuevo, IDISC=-99 senala que la aniquila-

cion de positrones debe tomar lugar.

El sistema EGS inicializa IDISC a cero, y si se deja en ese valor el usuario no
requiere que se lleve a cabo el descarte de particulas. Por ejemplo, una forma

facil de definir un medio infinito y homoégeneo es con la rutina HOWFAR:

SUBROUTINE HOWFAR;
RETURN;
END;
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En este caso, el transporte de la particula continuard hasta que se alcancen
las energias de corte. Sin embargo, el procedimiento comin es hacer IDISC=1

cada vez que la particula alcance una region de descarte.

. Si no se requiere un descarte inmediato, entonces el usuario debe chequear
si la distancia de transporte USTEP causa que la frontera de una region sea
cruzada. La presencia del indice de regién para la particula actual, IR(NP),
debe hacer esta tarea mucho mas facil que si solamente se conociera la posicién
de la particula. Si no se cruza ninguna frontera, entonces USTEP e IRNEW pueden
dejarse como estan. Si la frontera es cruzada, entonces USTEP debe ser ajustado
a la distancia a la frontera desde la posicion actual a lo largo de la direccion
actual, e IRNEW debe ser ajustado al indice de la regién al otro lado de la
frontera. Para geometrias sofisticadas, esta es la parte més compleja del cédigo

de usuario.

. El ajuste de DNEAR (NP) por parte del usuario es opcional y no es requerido por
EGSnrc puesto que esté siempre se calcula a cada paso del electréon usando la
rutina HOWNEAR. El chequeo fronteras en HOWNEAR toma tiempo y debe evitarse
siempre que sea posible. Si EGSnrc no tiene la forma de conocer que tan lejos
estd de una frontera, entonces le pedira al usuario que tan lejos debera trans-
portar una particula cada vez que lo requiera. Esto no es tan serio con los
fotones puesto que estos viajan relativamente lejos en cada transporte. Sin
embargo, el transporte de particulas cargadas de una interaccion a la siguien-
te requiere el proceso de dispersion multiple. Si, se toma relativo a pequenos
pasos, la partilcula estaria a una distancia bastante grande de la frontera mas
cercana, y el chequeo de cruce de fronteras seria una perdida de tiempo. Para
evitar esta ineficiencia, cada particula ha guardado en la pila una variable lla-
mada DNEAR, la cual es usada por EGS para guardar un limite reducido para
la distancia desde la posiciéon actual de la particula a la frontera de la regién

mas cercana. El sistema EGS usa esta variable en las siguientes formas:

» EGSnrc inicializa DNEAR a cero para la particula incidente.

» Cada vez que una particula se mueve (una distancia USTEP en linea recta)

la longitud de camino de transporte de la particula se deduce desde DNEAR.
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= Cada vez que una particula interactua, los valores de DNEAR para las
particulas producto se ajusta desde el valor de DNEAR de la particula

madre.

» Cuando EGSnrc ha decidido como transportar la particula actual una
distancia USTEP (la cual es la distancia a la siguiente interaccién), la
subrutina HOWFAR sera llamada para conseguir el permiso del usuario para

ir mas lejos, solamente si USTEP es mas grande que DNEAR.

El usuario puede tomar ventaja de la eficiencia de estas caracteristicas para
pasos de electrones. Es improbable que estas caracteristica sean de ayuda en el
transporte de fotones, pero si lo hiciera, el usuario puede hacer uso de HOWNEAR
desde dentro de HOWFAR para los fotones solamente y ajustar DNEAR(NP). Si el
medio para una regién es vacio, el usuario no necesita molestarse en calcular
DNEAR, puesto que EGS haré el transporte a la siguiente frontera en un solo

paso, solamente en este caso.

Figura 12: Un ejemplo de una geometria de 3 regiones para HOWFAR. El eje Y ingresa a

la pagina.
Region 1 Regioén 2 Region 3
(X.Y,Z)
x“‘\
Vacio “~._ | Airea NTP
6 . —~ 7
Hierro S
‘-_\‘x
(U,V,W)
—> ZTHICK <—
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2.4.1. Un ejemplo de HOWFAR

Considerese, como un ejemplo de como escribir una rutina HOWFAR, la geometria

de las tres regiones en la figura [ 12] Ahi, se muestra una particula en la Regién 2

con coordenadas (X,Y,Z) y cosenos directores (U,V,W). Se asume que la parte con

grosor ZTHIC es semiinfinita (en las direcciones x e y), y que las particulas son

descartadas inmediatamente cada vez que llegan dentro de la Regién 1 o la Region

3. Entonces, puede aplicarse el siguiente codigo:

SUBROUTINE HOWFAR;

COMIN/EPCONT,STACK/;

"los bloques COMMON necesarios en los calculos"
COMMON/GEOM/ZTHICK; "se define el grosor en MAIN"

IF(IR(NP) = 2) [IDISC=1; RETURN;]

IF(W(NP) = 0.0) [RETURN;] "la particula va paralela al plano"
"chequea primero el plano delantero puesto que el shower"

"lo guia de esta manera la mayoria de las veces"

IF(W(NP) > 0.0) [DELTAZ=(ZTHICK-Z(NP))/W(NP); IRNEXT=3;]

"si no, la particula debe ser guiada en la direccidén contraria"
ELSE [DELTAZ=-Z(NP)/W(NP); IRNEXT=1;]

"ahora chequea con USTEP y reajusta las cosas si es necesario"
IF(DELTAZ <= USTEP) [USTEP=DELTAZ; IRNEW=IRNEXT;]

RETURN; END;

2.5. Especificaciones para HOWNEAR

Como se menciono en la seccién [2.3.1.1] para que haya compatibilidad con los

codigos de usuarios previos, EGS4/PRESTA el sistema EGSnrc requiere formal-

mente una definicién macro la cual por defecto es:

REPLACE {$CALL-HOWNEAR(#);} WITH {CALL HOWNEAR({P1},X(NP),Y(NP),Z(NP),IRL);

donde la variable # es tperp, la distancia méas cercana a cualquier frontera. Si se

estd empezando desde cero es facil codificar HOWNEAR como una subrutina.
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A la SUBROUTINE HOWNEAR le concierne la geometria pero su trabajo es un
tanto mas simple de definir que la SUBROUTINE HOWFAR puesto que estd solo necesita
retornar un valor, a saber tperp, la distancia a la frontera més cercana en cualquier
direccion. A diferencia de HOWFAR, HOWNEAR pasa los parametros de transporte a la

subrutina como:
SUBROUTINE HOWNEAR(tperp, x,y,z, irl);

donde x,y,z son la posicién actual de la particula e irl es la regién actual, el resto
de la informacion sobre la geometria es pasada en cualquier COMMON que contenga la

informacion necesaria.
Una simplificaciéon es que la rutina no maneje regiones fuera de la geometria.

En geometrias complejas, la matematica de HOWNEAR puede ser dificultosa y
algunas veces casi imposible. Si para el usuario es facil calcular algin limite bajo
a la distancia mas cercana, este debe ser usado en HOWNEAR. En un caso peor, se
puede regresar tperp a 0.0 en cuyo caso el cddigo entrara en el modo de dispersioon
simple si se esta usando el algoritmo de cruce de fronteras exacto. De hecho, esta es
la forma general mas facil de regresar a la dispersién simple a través de toda la

geometria.

El siguiente es un ejemplo de la rutina HOWNEAR para la geometria dada en la
seccion [2.4] que concierne a HOWFAR:

SUBROUTINE HOWNEAR(tperp,X,Y,Z,IRL);
COMMON/GEOM/ZTHIC; "se define el grosor en main"
tperp = min(Z,ZTHIC-Z);

RETURN; END;

2.6. Especificaciones para AUSGAB

La subrutina AUSGAB es llamada por EGS con la siguiente declaracion:

CALL AUSGAB(IARG);
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Tabla IX: Valores por defecto de TARG y para los cuales se deposita la energia

| 1ARG | Situacion

0 La particula sera transportada una distancia TUSTEP.

La particula serd descartada puesto que su energia estd por debajo de las energias de
corte ECUT (para particulas cargadas) o PCUT (para fotones), pero su energia es mds

grande que las energias de corte de PEGS, AE o AP, respectivamente.

2 La particula serd descartada puesto que su energia es menor que ambas ECUT y AE (o
PCUT y AP).
3 La particula serd descartada porque el usuario asi lo requiere (usualmente en HOWFAR o

por rango de rechazo).

4 La diferencia entre la energia del fotén incidente y de todos sus productos finales se

deposita localmente. Esta energia se debe a los eventos de relajacién sub-umbral.

El argumento IARG indica la situacién bajo la cual AUSGAB es llamado. IARG
puede tomar 29 valores empezando desde cero (esto es, IARG=0 hasta IARG=28),
aunque solo las primeras cinco son llamadas por defecto en el sistema EGSnrc. Los
restantes 24 valores de IARG deben ser encendidos por medio del arreglo TAUSFL.

Los valores de IARG y sus correpondientes situaciones se dan en la tabla [IX]

En ocasiones cuando se quiere terminar la historia de una particula desde
dentro de AUSGAB, limpia y eficientemente se hace a E(NP)=0. También se puede

hacer la ponderaciéon a cero si no se quiere que sea registrada ninguna energia EDEP.

Como un ejemplo de como escribir una subrutina AUSGAB, considere la geome-
tria de las tres regiones en la figura[12] Suponiendo que se desea registrar solamente
los fotones que van de la Regién 2 a la Regién 3. En esté ejemplo se imprime las

variables de la pila mas IARG. La subrutina AUSGAB seria la siguiente:

SUBROUTINE AUSGAB(IARG);

COMIN/STACK/;

IF(IARG = 3 & IQ(NP) = 0 & IR(NP) = 3) [OUTPUT E(NP),X(NP),Y(NP),Z(NP),
U(NP) ,V(NP) ,W(NP) ,IQ(NP),IR(NP),IARG; (7G15.7,3I5);]

RETURN; END;
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Los valores de IARG en la tabla son los que se requieren generalmente en
la mayoria de situaciones en las cuales se usa a EGSnrc para simular el desarrollo
de la cascada electromagnética. En particular, TARG=0, es util cuando se calculan
las longitudes de camino o cuando se necesita la perdida por ionizacién de particu-
las cargadas. También, para comprobar la conservacion de energia, EDEP puede ser

sumado dentro de AUSGAB para todos los valores de TARG menores que 5.

Los valores restantes 24 de IARG le permiten al usuario extraer informacién
adicional sin tener que hacer cambios al cédigo de EGSnrc. Esto se puede hacer con
el arreglo de banderas entero TAUSFL(J), para J=1 hasta 29). Esté toma los valores
de 1 o 0 dependiendo de si es llamado o no por AUSGAB, respectivamente. Para J=
1 hasta 5, que corresponde a TARG=0 hasta 4, TAUSFL(J)=1 (por defecto). En otras
palabras, AUSGAB siempre esta llamando para las situaciones enumeradas en la tabla

[IX] Los valores de IARG =5 hasta 28 y sus correspondientes situaciones se muestran

en la tabla [X]

2.6.1. Comprobacion del desborde del STACK

El sistema EGSnrc previene al usuario de poner demasiadas particulas en el
STACK. Esto se hace por medio del macro $CHECK-STACK (#,#) ; el cual terminara la
ejecucion si el puntero $MXSTACK se excede. Esto toma algun tiempo, pero, si se
quiere optimizar la velocidad de calculo , se puede refinir como un macro nulo una

vez se esta haciendo la corrida, de la siguiente manera:
REPLACE {$CHECK-STACK (#,#);} WITH {;}

Aun anulado el macro, EGSnrc continia verificando que haya un espacio adecuado

en el STACK adun cuando se esté usando particién radiativa.

2.6.2. Estado del STACK en varias llamadas de AUSGAB

En el EGS4, la regla general fue que después de una interaccién, la particula
de mas baja energia siempre fuera puesta en la parte superior del STACK. Esta regla

general ha sido suavizada en el sistema EGSnrc.
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Tabla X: Valores de TARG que no estdn habilitados por defecto.

] ARG \ TAUSFL \ Situacién

5 6 La particula ha sido transportada una distancia TUSTEP.

6 7 Ocurre una interacciéon bremsstrahlung y se hace una llamada a BREMS en
ELECTR.

7 8 Se regresa a ELECTR después de que fue hecha una llamada a BREMS

Ocurre una interaccion Moller y se hace una llamada a MOLLER en ELECTR.

10 Se regresa a ELECTR después de que fue hecha una llamada a MOLLER

10 11 Ocurre una interaccién Bhabha y se hace una llamada a BHABHA en ELECTR.

11 12 Se regresa a ELECTR después de que fue hecha una llamada a BHABHA

12 13 Ocurre una aniquilacién de positrones en vuelo y se hace una llamada a ANNTH
en ELECTR.

13 14 Se regresa a ELECTR después de que fue hecha una llamada a ANNIH

14 15 Se aniquila un positrén en reposo

15 16 Ocurre una produccién de pares y se hace una llamada a PAIR en PHOTON

16 17 Se regresa a PHOTON después de que fue hecha una llamada a PAIR

17 18 Ocurre una interacciéon Compton y se hace una llamada a COMPT en PHOTON

18 19 Se regresa a PHOTON después de que fue hecha una llamada a COMPT

19 20 Ocurre una interaccion fotoeléctrica y se hace una llamada a PHOTO en PHOTON

20 21 Se regresa a PHOTON después de que fue hecha una llamada a PHOTO (asumien-

do que NP es distinto de cero)

21 22 La subrutina UPHI ha sido ingresada. No se ingresa en todos los casos puesto

que ahora se hace el muestreo de forma mas eficiente, directamente en algunas

subrutinas.
22 23 La subrutina UPHI ha sido terminada.
23 24 Una interaccién coherente (Rayleigh) ocurriré.
24 25 Una interaccién coherente (Rayleigh) acaba de ocurrir.
25 26 Acaba de ser creado un fotén fluorescente en RELAX.
26 27 Acaba de ser creado un electrén Coster-Kroning en RELAX.
27 28 Acaba de ser creado un electrén Auger en RELAX.
28 29 Se aniquilard a un electrén en reposo.

Con la adicién de los eventos de relajacion en el sistema EGSnrc, las posibili-

dades sobre que esta en el STACK después de varios eventos es méas compleja que con

el EGS4.
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Por ejemplo, después de un evento de dispersién Compton en EGS4 (IARG=18),
se cuenta una particula més en el STACK comparado a justo antes de la llamada
(IARG=17). En EGSnurc, cuando se simula una ligadura compton, esté ya no es més
el caso. Primero, porque la técnica de rechazo usada determina si el evento sucede
actualmente (vedse la seccion es posible que solamente el fotén original esté en
el STACK. En el extremo opuesto, el fotén dispersado y el electrén pueden estar en
el STACK junto con 2 o 3 particulas de relajacion (fotones fluorescentes, electrones
Auger, electrones Coster-Kroning). Sucede otra complicacién si se usa la Ruleta
Rusa ya que en este caso puede haber eventos en cuales no se deja nada en el
STACK después de un evento (por ejemplo, después de un evento de pares donde
las particulas son descartadas). Para ayudar a ordenar estas situaciones, EGSnrc
tiene la variable NPold en COMIN/STACK/ que apunta la posicién en el STACK de
la particula inicial (el fotén previo a una dispersién Compton; dispersién Rayleigh,
produccién de pares, evento foto-eléctrico o el electron previo a dispersiéon Moller o

a un evento bremsstrahlung, etc.).

Otro cambio en EGSnrc es que el ordenamiento de las particulas resultantes no
esta puesto rigurosamente de la més baja a la més alta energia. Esto ahorra tiempo
de cdlculo. Sin embargo, para simulaciones de alta energia (> 100 MeV) puede cau-
sar problemas. Para superar esto en el c6digo de usuario se pueden definir los macros
$PARTICLE-SELECTION-MOLLER; (donde MOLLER puede ser cualquier interaccién) pa-
ra ordenar el STACK por energia después de cualquier interaccién necesaria. Estos
macros son, por defecto, macros nulos, pero pueden ser ubicados inmediatamente

después de la llamada a cualquier subrutina que muestree un tipo de evento.
El ordenamiento en el STACK se resume a continuacion:

Fotoeléctrico NPold apunta a los fotoelectrones a menos que la energia inicial
del foton sea menor que 1 keV en cuyo caso dara un mensaje de error y se crea un
electron con la energia del fotén. Otra excepcion sucede si la energia del foton es
menor que la de ligadura de la capa-N (lo que solamente ocurre para Z > 96) en
cuyo caso EDEP se ajusta a la energia del fotén y se deja un fotén con energia 0.0 en

NPold.
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Para eventos normales, las particulas desde NPold+1 hasta NP se deben a eventos
de relajacion. Si se estd usando la Ruleta Rusa interna, es posible que para NP sea
NPold-1 si todos no son fotones fluorescentes y todos los electrones resultantes son

eliminados por la Ruleta Rusa.

Dispersiéon Compton Para el modelado Klein-Nishina, el fotén dispersado y
el electrén estdn en Npold y Npold+1=Npold respectivamente (la energia no esta or-
denada). Cuando la dispersién compton de ligadura es modelada, hay varias posi-
bilidades. En un extremo, puesto que se usa la técnica de rechazo, puede que la
dispersién no ocurra. En esté caso NPold = NP. Si la dispersién ocurre, entonces el
fotén dispersado y el electron Compton estan en NPold y Npold+1, como en el caso
de Klein-Nishina. Si hay cualquier particula de relajaciéon (esto es, NP>NPold+1),
estas se encuentran en NPold +2 hasta NP. Hay una ligera complicacién si se usa la
Ruleta Rusa, y si todos los electrones desaparecen debido a ello, entonces NPol1d=NP.
Para distinguir estos dos casos, se puede usar la bandera i_survived RR. Esta tiene
un valor 0 para el caso de una interaccion sin ligadura sea rechazada y tiene un valor
mayor que 0 si la interaccion ocurre y todas las secundarias son eliminadas por la
Ruleta Rusa.

Produccién de Pares Para la produccién de pares el electrén y el positrén
estan en NPold y NPold+1=NP con la particula de méas alta energia en la parte supe-
rior del STACK (en NP). Si la Ruleta Rusa interna elimina el par positrén/electrén,
entonces, NP=NPold-1 a menos que esta deje a NP=0, en cuyo caso se coloca un fotén

de energia cero en el STACK con NP=1.

Dispersién Rayleigh En este caso, el fotén ain esta en NPold.

Produccién bremsstrahlung FEn este caso, el electron resultante esta siem-
pre en NPold y el fotén estd en la parte superior del STACK en NPold+1, i.e. la particu-
la de mas baja energia no esta necesariamente en la parte superior del STACK. Cuando
se usa la division bremsstrahlung, los fotones estan entre NPold+1 y NP. Notése que

no estan ordenados por energia.
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Dispersién Moller Aqui el resultante, un electréon de mas baja energia esta en
NPold+1 = NP.

Dispersion Bhabha El positrén y el electrén resultantes, estan enn NPold y

NPold+1, ordenados por sus energias.

Aniquilacion Los dos fotones resultantes estan en NPold y NPold+1 a menos
que se use la division bremsstrahlung en cuyo caso los fotones van de NPold a NP.

Las energias de las particulas no estan ordenadas.

2.7. Finalizacién de las historias de las particulas

El método estandar para finalizar una historia es haciendo IDISC a un valor
distinto de cero en HOWFAR (vedse la secciénn [2.4)). Otro método es hacer el peso de la
particula a 0.0, normalmente en AUSGAB bajo ciertas condiciones (i.e. cuando se usa
la Ruleta Rusa). Estd técnica es usada en EGS4 al verificar el peso de la particula
cuando esta ingresa HOWFAR y haciendo IDISC distinto de cero si el peso es cero.
Esto de alguna forma es un desperdicio puesto que significa que se calcularan varios
parametros de la particula, a pesar del hecho de que la particula se va a descartar.
En particular, cuando se usa el algoritmo de forzamiento estandar de fotones se

ingresa a un bucle infinito.

Lo anterior se corrige al recodificar el macro que maneja el peso 0.0 de una for-
ma distinta. Pero se ahorra mas tiempo al anadir una prueba al inicio del bucle de un
fotén nuevo o un electréon nuevo segin el cual se descarta inmediatamente si el peso
es 0.0 por medio de USER-PHOTON-DISCARD o USER-ELECTRON-DISCARD. Esté genera
una llamada a AUSGAB con IARG=3. Los positrones descartados de estd manera no
crean fotones de aniquilacion. Notése que ELKE no esta disponible con estd llama-
da puesto que se asume que la particula se va a deshechar. Aun se tiene HOWFAR
haciendo IDISC=1 cuando el peso es 0.0, especialmente si el peso es cero para una

particula que no es nueva.

116



2.8. Generadores de nimeros al azar

El sistema EGSnrc contiene dos generadores de nimeros al azar, RANLUX y
RANMAR. El generador RANMAR es usado en las distribuciones unix de EGS4
[57, 58] y aunque se le conocen algunas fallas en pruebas tedricas, en la experiencia
no ha causado problemas. El generator RANLUX [59, [60], que es el generador por
defecto del sistema EGSnrc, es un generador un poco similar y tiene una variedad
de niveles de lujo, que van del 0 al 4 y un perfodo tan grande como 10'%. Se ha
dejado a RANLUX como el generador por defecto puesto que esté permite pruebas

explicitas con secuencias de alta calidad sin dejar duda alguna.

Ambos generadores de numeros al azar ofrecen caracteristicas importantes.
Primeramente, ambos son completamente portatiles, produciendo las mismas se-
cuencias en maquinas distintas, aunque RANMAR ocasionalmente se sale ligera-
mente de la secuencia, y algunas veces los optimizadores en una maquina dada cau-
san que las secuencias difieran. No se ha visto este comportamiento con RANLUX.
Una caracteristica aiin mas importante es que cualquiera de los dos generadores
puede ser inicializado y garantizan producer una secuencia de nimeros al azar que
es independiente de otras secuencias. Esto es muy 1til cuando se hacen corridas en

varias maquinas o en paralelo.

El generador por defecto esta definido en $HEN_HOUSE/specs/all_commmon. spec
por la declaracién RANDOM=$ (EGS_SOURCEDIR)ranlux. Esta declaracion puede ser
cambiada a ranmar o, para codigos de usuarios individuales, puede ser cambiado al
anadir la declaracién RANDOM=$ (EGS_SOURCEDIR) ranmar en el archivo user_code .make,

en alguna parte antes de SOURCES=statements (si esta existe).

Dondequiera que el usuario necesite usar $RANDOMSET#;, debe asegurarse que
COMIN/RANDOM/ estd presente. Si el usuario estd satisfecho con el nivel de lujo 1 y
la misma secuencia para cada calculo, el generador RANLUX se auto-inicializa. Sin
embargo, para usar otros niveles de lujo u otras secuencias, el codigo de usuario debe

incluir una declaracion del tipo:
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$INITIALIZE RNG USING luxury_level AND iseed;

donde luxury_level es un entero entre 0 y 4 e iseed es un entero positivo.

Debido a los problemas encontrados usando el nivel de lujo 0, el nivel de lujo
1 se usa por defecto en el sistema EGSnrc. Sin embargo, dado que una nueva codi-
ficaciéon de RANMAR para generar grupos de ntimeros al azar usando una funcion

de llamada, se ha encontrado que RANMAR es més répido (alrededor de un 5 %).

Cuando se usa el generador RANMAR, la inicializacién luce ast:
$INITIALIZE RNG USING IXX AND JXX;
donde IXX y JXX son dos semillas enteras con:

0 < IXX < 31328 y 0 < JXX < 30081

Los otros macros son para usarse cuando se quiere guardar el estado del ge-
nerador de niimeros al azar en el disco y posiblemente reiniciar una corrida u otras

tareas guardadas.

Hay dos archivos disponibles para usarse en el codigo que hacen la correlacién

del muestreo. Estos archivos son:

ranlux.correlations 0 ranmar.correlations
Estos archivos definen los macros:

$STORE-RNG (#) ; SRESET-RNG (#) ;

los cuales guardan y reactivan un niimero arbitrario de estados de niimeros al azar

(< $MXRNGDIM qué es 5 por defecto).

2.9. Opciones de reduccion de varianza

En el sistema EGSnrc se han implementado directamente tres formas de técnicas
de reduccién de varianza, para permitir calculos més eficientes. En los cédigos de
usuario con el sistema EGS4 estds técnicas se implementaban por medio de llamadas
a AUSGAB u otros medios, esto llevaba a ineficiencias. En los tres casos, si el usuario

no hace nada para activar estas opciones explicitamente, estds no son usadas.
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2.9.1. Rango de rechazo

Dentro del sistema EGSnrc el rango de un electron esté disponible para cada

paso. Este no es el rango verdadero, sino el rango determinado por:

E_RANGE = i B
) L(F', AE)

min

donde L (E', AFE) es el poder de frenado restringido para un valor dado de AE y
Fm es la més baja energia a la cual PEGS4 produce un poder de frenado (esa es
algo menor que AE pero no tanto). El valor de E_RANGE es un limite superior en
la distancia que puede viajar un electrén en la simulacién puesto que los eventos

discretos pueden ser mas cortos que la longitud de camino.

El rango de rechazo esta implementado por el macro $RANGE-DISCARD que
comprueba el rango del electréon contra la distancia a la frontera mas cercana en
cada paso. La historia es terminada cada vez que el rango es mas corto que la
distancia a la frontera y si es requerido por el usuario. Puesto que el rango y la
distancia son calculados para otros propoésitos, estd comprobacion es muy rapida y
puede ahorrar mucho tiempo, especialmente en regiones grandes. Puesto que este
descarte es controlado por el usuario, se hace por medio de USER-ELECTRON-DISCARD,
generando una llamada TARG=3 en AUSGAB.

Esta técnica involucra una aproximacién puesto que el eletréon podria emitir
un fotén bremmstrahlung que puede escapar de la regién, atn si el electrén no lo
hace. Para controlar el alcance de esta aproximacion, el rango de rechazo se hace
solamente si la energia del electron esta por debajo de un energia umbral que puede

ser ajustada para cada region.

El rango de rechazo estd implementado en una base regional, al ajustar las
banderas i_do_rr(irl) a 1 para todas las regiones irl para las cuales se requiere
el rango de rechazo y al asignar valores al arreglo e max rr(irl) . Notese que si
emax_rr(irl) no tiene un valor asignado, su valor por defecto 0.0 desactiva el rango

de rechazo, ain si el valor de i_do_rr(irl) es 1.
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Ambos arreglos estan en COMIN/EGS-VARIANCE-REDUCTION. Estos necesitan ser ajus-
tados antes de la primera llamada a SHOWER. Notése que e_max_rr(irl) se refiere
a la energia total de los electrones (esto es, se incluye la masa en reposo, como se

hace en ECUT).

El usuario es libre de implementar otras formas més eficientes de rango de
rechazo. Esto se hace definiendo el macro $USER-RANGE-DISCARD el cual se llama

inmediatamente después del macro de arriba.

2.9.2. Particién bremsstrahlung

La particion bremsstrahlung es una técnica que puede proveer un factor de
4 o0 mas en la eficiencia, cuando se modelan haces bremsstrahlung en aceleradores
médicos. Cada vez que un electrén emite un foton, la simulacién emite un nimero
arbitrario de fotones bremssgrahlung con su ponderacién reducida apropiadamente.
La energia del electrén se disminuye por la energia de uno de estos fotones. Esto
matiene la precisién en la pérdida de energia del electron a expensas de no tener una
exacta conservacion de la energia para cada historia, aunque la energia se conserva
en promedio. La ventaja de hacer esta particién dentro de la subrutina BREMS es
que se calculan una sola vez varias constantes para la energia del electrén, y pro
consiguiente, el muestreo es mas rapido. Los electrones se encuentran siempre en

NPold en el STACK y los fotones no estdn ordenados por energia.

Para realizar la particién bremsstrahlung, la variable nbr_split que esta en
COMIN/EGS-VARIANCE-REDUCTION debe ajustarse al nimero de fotones bremsstrah-
lung que ser quieran en cada interaccion discreta. Vease la seccién [1.4.2.4

No hay limites internos en el niimero de particiones que pueden ser usadas
excepto el tamao de la pila, $MXSTACK, que no puede ser excedido. El cédigo de

usuario puede sobreescribir el valor de $MXSTACK si se necesita de un valor grande.
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Notése que una vez ajustado, el sitema EGSnrc hard la particion bremsstrah-
lung en todas las generaciones. Esto es apropiado cuando la Ruleta Rusa esta siendo
jugada puesto que esto significa que la segunda generacion de fotones bremsstrahlung

tendrsa la misma ponderacién que la primera generacion de fotones.

2.9.3. Ruleta Rusa

La Ruleta Rusa es una técnica de reduccion de varianza estandar.

La Ruleta Rusa, como estd implementada en el sistema EGSnrc, es una op-
cién de usuario que se activa al ajustar la bandera entera i_play RR a 1, y al ajus-
tar la probabilidad prob_RR a un valor apropiado. Estos dos parametros estan en

/COMING/EGS-VARIANCE-REDUCTION.

Si la Ruleta Rusa se utiliza en conjunto con la particion bremsstrahlung, el

valor apropiado de textttprob_RR es 1./nbr_split.

La variable entera i_survived RR esta también en COMIN/EGS-VARIANCE-REDUCTION.
Esta es 0 si la Ruleta Rusa no se juega o si todas las particulas sobreviven cuando
se juega la Ruleta Rusa en una interaccién previa. De otro modo, su valor dice que

tantas particuala fueron descartadas por la Ruleta Rusa en la interaccién previa.
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3. EL PROBLEMA DE LA EFICIENCIA EN UN
DETECTOR DE HpGe

3.1. Deteccidon de la eficiencia

Todos los detectores de radiacién, dan en principio, un pulso de salida por cada
cuanto de radiacién que interactia con su volumen activo. Para radiacion primaria
cargada, tal como particulas alfa o beta, tomara lugar una interaccion en forma de
ionizacion o excitacién inmediatamente al ingreso de la particula dentro del volumen
activo. Por otro lado, para radiaciones sin carga tales como rayos gamma o neutrones
deben primero realizar una significante interaccion en el detector antes que la de-
teccion sea posible. Puesto que esta radiacion puede viajar grandes distancias entre
interacciones, los detectores no son a menudo 100 % eficientes. Esto hace necesario
tener una figura precisa para la eficiencia del detector para relacionar el nimero de

pulsos contados con el nimero de neutrones o fotones incidentes en el detector.

Es conveniente subdividir las eficiencias de conteo en dos clases: absoluta e

intrinseca. La eficiencia absoluta esta definida como:

nimero de pulsos detectados

(3.1)

€abs =— Y -
numero de cuantos de radiaciéon emitidos por la fuente

la cual es dependiente no solo de las propiedades del detector sino también en los
detalles de la geometria de conteo (principalmente de la distancia de la fuente al

detector). La eficiencia intrinseca estd definida como

nimero de pulsos detectados

€int =

(3.2)

numero de cuantos de radiacion incidentes al detector

que no incluye el angulo subtendido por el detector como un factor implicito. Las dos
eficiencias estan relacionadas para fuentes isotrépicas por €;,; = €qus(47/€2), donde
Q) es el angulo subtendido por el detector visto desde la posicién actual de la fuente.
La eficiencia intrinseca de un detector de forma usual depende principalmente del
material del detector, la energia de la radiacion, y el espesor fisico del detector en

la direccién de la radiacién incidente.



Permanece una ligera dependencia de la distancia del detector a la fuente, sin
embargo, el promedio de la longitud recorrida por la radiacion a través del detector

cambiara un tanto con su espaciamiento.

Un detector con una eficiencia conocida puede ser usado para medir la activi-

dad absoluta de una fuente radiactiva.

3.2. Simulacion de la eficiencia en un detector de HpGe

3.2.1. PEGS4

Una parte fundamental de los calculos en la técnica de Monte Carlo, son las
secciones eficaces que describen la interaccién entre las particulas y la materia. En
el sistema EGSnrc estos datos son suministrados por un programa de preparacién
de datos llamado PEGS4 (Preprocessor for EGS4). En este, el usuario especifica la
composicion de los materiales a usar y las energias umbrales para la creacién de
particulas secundarias. Los datos creados para el presente trabajo se guardan en

un archivo con extensién .pegs4dat que es usado posteriormente por el sistema

EGSnre.

Tabla XI: Descripcién de los materiales usados en los cdlculos Monte Carlos del sistema
EGSnre.

Material Densidad Composicién (fraccién por peso) AE AP
[g/cm?] [MeV] [MeV]
Carbono epéxico  1.200 H(0.0055491), C(0.755751), O(0.188758) 0.521  0.005
Aire STP 1.124-10=2  (C(0.000124), N(0.755267), 0(0.231781)  0.521  0.005
Ar(0.012827)
Aluminio 2.699 Al(1.0) 0.521  0.005
Litio 5.340-10~1  Li(1.0) 0.521  0.005
Germanio 5.323 Ge(1.0) 0.521  0.005
Boro 2.370 B(1.0) 0.521  0.005
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Figura 13: Ejemplo de un archivo de ingreso para el codigo DOSRZnrc

14/11/05 detector.egsinp 1
TITLE= eficiencia de un detector de Germanio

R
rstart I/0 control:

IWATCH= off

STORE INITIAL RANDOM NUMBERS= no
IRESTART= first

STORE DATA ARRAYS= yes

OUTPUT OPTIONS= long

ELECTRON TRANSPORT= normal

DOSE ZBOUND MIN= 3

DOSE ZBOUND MAX= 4

DOSE RBOUND MIN= 1

DOSE RBOUND MAX= 3

:stop I/0 control:
HERHHRRRBRRBRHBERREERREYE

HERHHRBHH BB BB HRGRIRBBBRS
:start Monte Carlo inputs:

NUMBER OF HISTORIES= 10000800
INITIAL RANDOM NO. SEEDS= 1, 3

MAX CPU HOURS ALLOWEI 90.000
IFULL= pulse height distribution
STATISTICAL ACCURACY SOUGHT= 0.0000
SCORE KERMA= no

:stop Monte Carlo inputs:
R

HERHHRRABERR R BB REERRERS
:start pulse height distribution input:

REGION OF SENSITIVE VOLUME= 4, 8, 12, 13
SLOTE= 6.0005
DELTAE= 6.0005

:stop pulse height distribution input:
R

A
:start geometrical inputs:

METHOD OF INPUS
Z OF FRONT FAC
DEPTH BOUNDARIES= 0.05, 0.5, 2.1, 5.3

RADII= 0.45, 0.46, 2.58, 2.7, 2.8, 3.375, 3.525
MEDIA= Carbon-epoxy,

AireSTP,

Aluminio,

Litio,

individual

HO [detector.egsinp

14/11/05 detector.egsinp 3
Set SMAX stop region= 1

:stop MC transport parameter
R A

FRR R
rstart variance reduction:

BREM SPLITTING= off

NUMBER OF BREMS PER EVENT= 1

CHARGED PARTICLE RUSSIAN ROULETTE= off
ELECTRON RANGE REJECTION= off

ESAVEIN= 0.0

RUSSIAN ROULETTE DEPTH= ©.6600

RUSSIAN ROULETTE FRACTION= 6.0000
EXPONENTIAL TRANSFORM C= 0.0000

PHOTON FORCING= on

START FORCING= 1

STOP FORCING AFTER= 1

CS ENHANCEMENT FACTOI 1

CS ENHANCEMENT START REGION= 3, 7, 10
CS ENHANCEMENT STOP REGION= 3, 7, 11

:stop variance reduction:
HERRHRRRB BB RRRREERREY

HERHURBHURRRBRH BB RERRBRRS
:start plot control:

PLOTTING= off

:stop plot control:
R BB RRER IR

_HO| /detec
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14/11/05 detector.egsinp

Germanio,
Boro;

DESCRIPTION B
MEDNUM= 1, 2
START ZSLAI 22,1,
STOP ZSLAB= 1, 2, 4, 4, 4,
START RING= 1, 1, 7, 6, 5
STOP RING= 6, 6, 7, 6, 5, 4, 1, 2, 2

:stop geometrical inputs:
R

HEBRRHRRRBHRHBRRRRRRRERARE
:start source inputs

INCIDENT PARTICLE= photon

SOURCE NUMBER= 1

SOURCE OPTIONS= 2.5, @, 5.825,

INCIDENT ENERGY= spectrum

SPEC FILENAME= /home/strange/HEN_HOUSE/spectra/espectro.spectrum
SPEC IOUTSP= include

:stop source inputs:
HHHRBHHRB BB B BRI BBRA

I
:start MC transport parameter:

Global ECUT= 0.001
0.005

ESTEPE= 0.25

XImax= 0.5

Skin depth for BCA= 0

Boundary crossing algorithm= EXACT
Electron-step algorithm= PRESTA-II
Spin effects= on

Brems angular sampling= KM

Brems cross sections= BH

Bound Compton scattering= On

Pair angular sampling= Simple
Photoelectron angular sampling= On
Rayleigh scattering= On

Atomic relaxations= On

Set PCUT= O

Set PCUT start regio
Set PCUT stop region
Set ECUT= B

Set ECUT start regio
Set ECUT stop region
Set SMAX= 0

Set SMAX start region= 1

egsinp




En la terminologia del sistema EGSnrc, la més baja energia umbral (o de
corte), para la creacién de particulas secundarias, es AE para electrones y AP para

fotones.

Para propdsitos del presente trabajo, en la tabla[XI|se muestran los materiales
usados y su composicion quimica, para los calculos de la simulacion de la eficiencia
del detector; ademas de sus correspondientes energias umbrales para la creacién de

particulas secundarias.

3.2.2. DOSRZnrc

Para simular la eficiencia del detector, se utilizo el cédigo de usuario DOSRZnrec,
el cudl, es un codigo de usuario disenado para el cdlculo de dosis absorbida en
geometrias cilindricas. Esté codigo de usuario es distribuido junto con el sistema
EGSnrec.

El usuario ingresa los datos pertinentes a la simulaciéon que se quiere hacer
en un archivo, con extensién .egsinp. Alli se indican todos los parametros de la
simulacion, esto es, geometria y materiales del detector, parametros de transporte,
geometria de la fuente (limitado a fuentes puntuales, haces paralelos y haces en
forma de 14piz o pencil beam) y la clase de particula (fotén, electrén o positrén),

niumero de historias, etc. En la figura se da un ejemplo de un archivo de ingreso.

El archivo de salida generado por el sistema EGSnrc, es un archivo con exten-
sion .egslst, en el cudl se da la distribucién de altura de pulsos de la simulacion
que se le ha pedido al sistema. Los datos en este archivo, son los que se utilizan para
encontrar la eficiencia del detector en cuestion. En las figuras y se muestra

un extracto del archivo de salida.
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Figura 14: Ejemplo de un archivo -extracto- de salida del sistema EGSnrc

14/11/05 detectorciner.egslst 1 14/11/05 detectorciner.egslst 2
eficiencia de un detector de Germanio MAX # OF HISTORIES TO RUN 75000000
MAX # OF HISTORIES TO ANALYZE 75000000
* * INCIDENT CHARGE 0
* * Spectrum file and title:
* FERAERR AR * /home/strange/HEN_HOUSE/spectra/espectro.spectrum
* * * * Espectro hipotético
* * DOSRZnrc * * Average spectrum energy is 0.4775
* * * * Counts/bin assumed
* e * Energy dist'n, # of incident energy bins***
* * Lower energy of first bin: 0.001 (MeV
* Cylindrical-geometry dose-scoring EGSnrc user-code * bin  kinetic energy probability at prob at bin
* * 1 0.001 1.000E-05 0.0006 10
*  DOSRZnrc was developed by the National Research Council of Canada * 2 0.002 1.000E-05 0.0006 10
* * 3 0.003 1.000E-05 0.0006 10
* It uses the EGSnrc Code System developed at NRC * 4 0.004 1.000E-05 ©0.0006 10
* (based on the EGS4 Code System Carlo developed by SLAC and NRC) * 5 0.005 1.000E-05 ©0.0006 10
* This is version (Rev 1.55 2003-03-12 11:52:05-05) * 6 0.006 1.000E-05 0.0006 10
* running on i686-pc-linux-gnu (i686-pc-Llinux-gnu-f77) * 7 0.007 1.000E-05 0.0006 10
* For latest version: http://www.irs.inms.nrc.ca/inms/irs/EGSnrc/EGSnrc.html * 8 0.008 1.000E-05 0.0006 10
* * 9 0.009 1.000E-05 0.0006 10
* Sat Nov 5 21:31:42 2005 * 10 0.010 1.000E+00 0.5554 20
GLOBAL ELECTRON TRANSPORT CUT-OFF 0.521 (MeV)
GLOBAL PHOTON TRANSPORT CUT-OFF 0.005 (MeV)
Electron/Photon transport parameter MIN/MAX PHOTON STEP FORCED 1/
No cross section enhancement used
RANGE REJECTION SWITCH OFF
RAYLEIGH SCATTERING INCLUDED
Photon transport cutoff(MeV) Set in regions MAXIMUM CPUTIME ALLOWED 90.00 (HRS
Pair angular sampling SIM STATS IN PEAK REGION OBJECTIVE 0.00 %
Bound Compton scattering OoN 1ST INITIAL RANDOM NUMBER SEED 1
Rayleigh scattering ON 2ND INITIAL RANDOM NUMBER SEED
Atomic relaxations ON Bremsstrahlung splitting OFF
Photoelectron angular sampling oN Charged particle Russian Roulette OFF
# ZONES ELEC ENERGY LOSS/STEP ALTERED  NONE
Electron transport cutoff(MeV) Set in regions # ZONES MAX ELEC STEP SIZE ALTERED NONE
Bremsstrahlung cross sections BH NORMAL ELECTRON TRANSPORT WITH DISCRETE INTERACTIONS
Bremsstrahlung angular sampling KM The following regions have atomic relaxations on
Spin effects on - 29
Maxium electron step in cm (SMAX) Set in regions
Maximum fractional energy loss/step (ESTEPE) 0.2500
Maximum 1st elastic moment/step (XIMAX) 0.5000 MATERIAL SUMMARY 6 MATERIALS USED
Boundary crossing algorithm EXACT
Skin-depth for boundary crossing (MFP) 3.000
Electron-step algorithm PRESTA-II
# MATERIAL DENSITY(g/cm**3) AE(MeV)  AP(MeV) UE(MeV)  UP(MeV
1 Carbon 1.200E+00 0.521 10.521 16.000
MONTE CARLO, TRANSPORT, AND SCATTER CONTROLS 2 AireST 1.124E-03 0.521 10.521 16.000
3 Alumin 2.699E+00 0.521 10.511 16.000
4 Litio 5.340E-01 0.521 10.511 16.000
egslst egslst
14/11/05 detectorciner.egslst 3 14/11/05 detectorciner.egslst 4
5  German 5.323E+00 0.521 0.005 10.511 10.000 | /7 7 /Carbon-epox | / / / /Carbon-epox | / / / /Carbon-epox |
6 Boro 2.370E+00 6.521 6.005 10.511 10.000 | MASS 1.194E-01 | MASS 1.037E-01 | MASS  6.693E-01
8508 - - === - == o e
JIRL 15 IZ 2 IX 4 |[IRL19IZ 2IX 5 [IRL23IZ 21IX 6
| 7 7 7 /AireSTP | 7/ 7 / /AireSTP | 7 7 7 /AireSTP
SOURCE PARAMETERS | MASS 1.807E-03 | MASS B8.740E-04 | MASS  5.642E-03
§.500B - - === -+ n =t et n e s eseeaooooosseaaaoe
JIRL 16 IZ 3 IX 4 |[IRL20IZ 3 IX 5 |[IRL24IZ 3 IX 6
| / / / /Germanio | 7 7/ /litio | 7 7/ /AiresTP
Point source on cyl axis  20.0 cm away, collimated to R = 3.525 cm | MASS  1.695E+01 | MASS  1.476E+00 | MASS  2.806E-02
Incident fluence(at front face on axis) * Solid angle= 1.875E+05 2.0B0B - - == r e et omeseeoooosseaaaoe
0 |IRL 17 IZ 4 IX 4 |IRL21IZ 4 IX 5 |IRL251IZ 41X 6
| / / / /Germanio | /7 / /litio | / / / /AiresTP
sat Nov 5 21:31:43 2005 | MASS  3.391E+01 | MASS  2.953E+00 | MASS  4.812E-02
5. BOBB- - == m - e = n e e e e e e eeaaae
eficiencia de un detector de Germanio 3.3750 3.5250
6.0000- -~~~ n -
ZONAL MATERIAL GRID: NON-ROTATED JIRL 26 IZ 1 IX 7
| / / / /Aluminio |
| MASS  4.388E-01 |
/X/Y/Z/MED : X = * * IS DEFAULT: OPTION NOT USED 0.0500- - == -nnmmmmmneeenn
= "D" IF DOSE SCORING REGION IIRL 27 IZ 2 IX 7
= "C" IF CAVITY REGION | / / / /Aluminio
= 's" IF SPR SCORING REGION | MASS  3.949E+00
Y = "T" IF TRACKING REGION aeee
Z = "A" IF TOTALLY ABSORBING REGION 0
MED = MEDIUM NAME, 11 CHARACTER ABREVIATION
sat Nov 5 21:31:43 2005
MASS = MASS OF EACH REGION IN GRAMS
0.0000 0.4500 6.4600 2.5800 eficiencia de un detector de Germanio
8000 - = === ot n oot s st meeoesoeseeoosomseaaas
JIRL 21Z 1IXx 1 |IRL 61IZ 1IX 2 |IRL 10 IZ 1 IX | ZONAL MATERIAL GRID: NON-ROTATED
| /7 / /Carbon-epox | / / / /Carbon-epox | / / / /Carbon-epox
| MASS 3.817E-02 | MASS 1.715E-03 | MASS  1.215E+00
/X/Y/Z/MED : DEFAULT: OPTION NOT USED
JIRL 31z 2IXx 1 |IRL 71IZ 21IX 2 |IRL111IZ 2IX 3 | DOSE SCORING REGION
| /7 / /AiresTP | / / / /hiresTP | / 7/ /hiresTP | CAVITY REGION
| MASS  3.21BE-04 | MASS 1.446E-05 | MASS 1.024E-02 | SPR SCORING REGION
TRACKING REGION
JIRL 41z 3Ix 1 |IRL 81IZ 3IX 2 |IRL121IZ 3IX 3 | TOTALLY ABSORBING REGION
| 7/ / /Germanio /b/ / /Germanio | /b/ / /Germanio NAME, 11 CHARACTER ABREVIATION
| MASS 5.41BE+00 | MASS  2.435E-01 | MASS  1.724E+02
21800 - = mm e o e e e e e e e e e e
JIRL 5IZ 4IXx 1|IRL 9IZ 41IX 2 |IRL131IZ 41IX 3| 3.3750 3.5250
| 7/ / /AiresTP | 7/ 7/ /Boro | 7/ / / /Germanio | 0.5000- - == -nmmmmmmneeennn
| MASS  2.288E-03 | MASS 2.168E-01 | MASS  3.449E+02 | |IRL 28 Iz 3 IX 7
. - | 7/ 7 /Aluminio |
| MASS  1.484E+01
2.5800 2.7000 2.8000 3.3750 2,1008- - === mmmm oo
0.0000- - |IRL 29 IZ 4 IX 7

|IRL 14 1Z 1 IX 4 |IRL 18 IZ 1 | IRL 22

| /7 7 /Aluminio |
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Figura 15: (cont.)Ejemplo de un archivo -extracto- de salida del sistema EGSnrc

14/11/05 detectorciner.egslst 5 14/11/05 detectorciner.egslst 6
| MASS  2.808E+01 | | * | 0.4995 0.0065 ( 0.203%) 0.8143 ( 0.007%)
5.3000-------- - | * | 0.5600 0.0064 ( 6.203%) 0.8207 ( 0.607%)
* 0.5995 0.0055 ( 0.217%) 0.8484 ( 0.006%)
* 0.6000 0.0054 ( 0.217%) 0.8539 ( 0.006%)
* 0.6995 0.0047 ( 0.230%) 0.8779 ( 0.006%)
PULSE HEIGHT DISTRIBUTION IS SCORED IN THOSE REGIONS DENOTED WITH A 1 * 0.7000 0.0047 ( 0.230%) 0.8826 ( 0.006%)
1(e), 2(0), 3(0), 4(1), 5(0), 6(0), 7(0), 8(1), 9(e), 1e(e), * 0.7995 0.0042 ( 0.241%) 0.9035 ( 0.605%)
11(0), 12(1), 13(1), 14(8), 15(8), 16(6), 17(8), 18(6), 19(8), 20(6), * 0.8000 08.0042 ( 0.242%) 0.9076 ( 0.085%)
21(e), 22(e), 23(e), 24(e), 25(8), 26(8), 27(), 28(8), 29(8), * 0.8995 0.0038 ( 6.250%) 0.9258 ( 0.604%)
o * 0.9600 0.0038 ( 0.251%) 0.9296 ( 0.004%)
* 0.9995 0.0034 ( 0.260%) 0.9452 ( 0.004%)
Sat Nov 5 21:31:43 2005 * 1.0000 0.0035 ( 0.259%) 0.9486 ( 0.003%)
* 1.1005 0.0032 ( 0.268%) 0.9618 ( 0.003%)
* 1.1010 0.0032 ( 0.268%) 0.9650 ( 0.003%)
* 1.2005 0.0029 ( 0.276%) 0.9755 ( 0.002%)
EXECUTION INFORMATION AND WARNING MESSAGES * 1.2010 0.0029 ( 0.276%) 0.9784 ( 0.002%)
* 1.2995 0.0027 ( 0.283%) 0.9859 ( 0.002%)
| * | 1.3000 0.0027 ( 0.284%) 0.9886 ( 0.002%)
* 1.3995 0.0025 ( 0.291%) 0.9926 ( 0.001%)
USING DOSRZnrc(EGSnrc) (Rev 1.55 2003-03-12 11:52:05-05) * 1.4000 0.0025 ( 0.291%) 0.9951 ( 0.001%)
* 1.4995 0.0024 ( 0.298%) 0.9976 ( 0.001%)
#kkkkRRR NEW INPUT FILE *¥##%seks * 1.5000 0.0024 ( 0.297%) 1.0000 ( 0.000%)
**xx444+¥DESIRED STATISTICAL ACCURACY OF 0.880% NOT REACHED*** %% PLOT NORMALIZED TO PEAK OF ONE, PDST IS NORMALIZED TO UNIT AREA
STATS IN PEAK DOSE REGION= 0.498 % AFTER ** BATCHES
*#*axxsxsx FINAL RANDOM NUMBER STATE: ixx jxx = 78 14 HxaaEEEEs SOLID ANGLE SUBTENDED BY DETECTOR HOUSING = 9.536E-02(
0.0%)
Finished simulations: elapsed,cputime,ratio= 19758.8 17499.3(= 4.86h) 1.13
FRACTION OF PARTICLES INTO 4-PI WHICH CAUSE A PULSE = 3.297E-03(
cputime per history = 0.00023 sec. number of histories per hour = 15429212. 0.0%)
0
eficiencia de un detector de Germanio FRACTION OF PARTICLES INCIDENT ON HOUSING WHICH CAUSE A PULSE = 4.346E-01(
Sun Nov 6 63:01:01 2005 0.0%)
ENERGY DEPOSITED IN DETECTOR PER INITIAL PARTICLE: 0.00000 MeV (+-99.900%)
Summary of pulse height distribution
eficiencia de un detector de Germanio
Sun Nov 6 03:01:01 20805
75000000 HISTORIES ANALYSED
EBIN
1 -L0G ] ToP PDST CUMULATIVE
| * 0.0495 0.6218 ( 0.118%) 0.2262 ( 0.032%)
| * 0.0500 0.6217 ( 0.118%) 0.2478 ( 0.030%)
| * | 0.1995 0.0152 ( 0.140%) 0.6607 ( 0.012%)
| * | 0.2000 0.6151 ( 0.140%) 0.6758 ( 0.011%)
| * | 6.2995 0.0106 ( 0.164%) 0.7245 ( 0.010%)
| * | ©6.3000 0.0106 ( 0.164%) 0.7351 ( 0.009%)
| * | 0.3995 0.0080 ( 0.185%) 0.7740 ( 0.008%)
| * | 0.4000 0.0080 ( 0.185%) 0.7819 ( 0.008%)
D i iner.egsist i icdef/

3.2.3. Resultados y su discusion

En el presente trabajo se simul6 la eficiencia para dos detectores de Germanio;
el primero (en adelante, detector 1), es un detector marca Canberra, modelo GX2018,
con un cristal de germanio de 54mm de didmetro y 48 mm de largo, perteneciente
al laboratorio de Radiaciones Ionizantes de la Licenciatura en Fisica Aplicada . El
segundo (en adelante, detector 2, es un detector marca Canberra, con un cristal de
germanio de 66mm de diametro y 48mm de largo, cuyas especificaciones fisicas y su
eficiencia absoluta experimental, para una fuente puntal a 24.03cm de distancia del

detector, se detallan en la referencia [52].

Para el detector 2, se hace una simulacién de la eficiencia absoluta, para una
fuente puntual a 24.03cm de distancia del detector. Los resultados de la simulacion

y su comparacion con los del experimento se muestran en la figura | 16|
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Figura 16: Eficiencia del detector 2. Comparacién entre la simulacion y el experi-

mento
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La discrepancia que se observa en la figura[16] puede ser explicada en términos
del articulo de Rogers [53], en este Rogers aborda la problemédtica de los voluménes
inertes en los detectores de germanio, que son lugares del cristal de germanio que no
son sensibles. Esto redunda en una disminucién del volumen efectivo del detector,
y, & menos que se conozca con precision el volumen inerte del mismo, no se podria
simular correctamente la eficiencia absoluta del detector, puesto que la misma es
dependiente de la geometria del mismo. Sin embargo, estos volumenes varian entre
0.8mm y 2mm de grosor en una capa cilindrica externa del cristal de germanio.
Lo anterior es aplicado por Rogers [53] y Helt-Hansen [54]. En consecuencia, si se
considera una capa inerte de Imm para el detector 2, e ingresando estos datos en la

simulacién se obtienen los resultados que se muestran en la figura [17]

Como se puede observar en la figura[17] al tomar en cuenta un volumen inerte

en el detector 2, hay un completo acuerdo entre el experimento y la simulacién.
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Figura 17: Eficiencia del detector 2. Comparacién entre la simulacion y el experi-

mento
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La discrepancia que se observa a bajas energias, se explica debido a que el
cddigo EGSnrce es atn ineficiente a muy bajas energias, precisamente en el rango de

la discrepancia, vedse la seccion [1.2.1.2

Sin embargo, cabe aclarar que la eficiencia relativa del detector, deberia ser la
misma, no importando si se considera o no un volumen inerte. Esté tema sera tratado

con mayor detalle para el detector 1.

Por otro lado, el detector 1, ha sido usado para hacer espectrometria gamma
del suelo de Guatemala [55] [56], aqui conocer la eficiencia del detector es de tras-
cendental importancia, ya que esta es utilizada para calcular las actividades de las

especies radiactivas, naturales y/o artificiales que se detectan en el mismo.
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Figura 18: Eficiencia del detector 1. Comparacién entre la simulacion y el experi-

mento
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Sin embargo, el conteo de pulsos, para realizar la espectrometria gamma, se
hizo en recipientes tipo marinelli, y por consiguiente, el calculo de la eficiencia abso-
luta experimental se hace con una fuente liquida de *2Eu contenida en uno de estos
recipientes. La simulacion de una fuente con esta geometria, es una tarea titanica,
y el sistema EGSnrc no lo hace. Pero, Moens y otros [57], han demostrado que una

fuente con forma de disco es una buena aproximacion.

En consecuencia, se hizé una simulacion, para una fuente con forma de disco
circular, del didmetro de los recipientes mencionados anteriormente, los resultados
de la simulacién y los del experimento se muestran en la figura La curva de
ajuste para la simulacion esta definida por la siguiente ecuacion:

2,8916

0,9216
7 ) + 2¢F 4 g7 1O0IE (3.3)

eom(E) = (

donde e, (E) es la eficiencia absoluta de la simulacién y E es la energia.
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Como puede observarse, la mayoria de puntos encontrados experimentalmente,
coinciden en buena manera con la curva de eficiencia de la simulacién, excepto por
cinco de ellos, la caracteristica principal de estos puntos es que, son los que tienen
menor intensidad dentro del espectro de »?Eu. Idealmente un experimento, para
calibrar la eficiencia de un detector, deberia hacerse con fuentes con poca actividad
y por periodos largos de tiempo; en el experimento, la calibracién de la eficiencia se
hizo con una fuente con actividad alta, debido a que en el laboratorio no se cuenta

con fuentes de baja intensidad.

Por otro lado, se espera que la eficiencia relativa del detector, que es depen-
diente de la distancia de la fuente al detector, sea constante, ya sea, que se considere
el volumen inerte o no, y para distintas configuraciones de la fuente. En efecto, se
hace la simulacién para una fuente a 20 cm del detector 1, considerando una fuente
puntual y una fuente en forma de disco, como se muestra en la figura hay una
gran similitud para las tres configuraciones consideradas, con una ligera diferencia

en las energias mds altas, pero que no va mas alla del 1%.

Figura 19: Eficiencia relativa del detector 1, para distintas configuraciones de la

fuente, distancia de la fuente al detector 20cm
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Por ultimo, se hace una simulacién para una fuente puntual a 20 cm. de dis-
tancia del detector. En la figura se muestra la curva de ajuste de la eficiencia

para esa configuracion. La ecuacion para la curva de eficiencia es:

0,334004 %9245
) + 3¢ ¥ (3.4)

£sim(E) = ( E

Figura 20: Eficiencia absoluta del detector 1, para una fuente puntual, distancia de

la fuente al detector 20cm
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Para comprobar la exactitud de estd simulacion, se hara uso de las eficiencias
obtenidas al utilizar la ecuacion [3.4] para calcular la actividad de dos fuentes, una
de ®Co y la otra de 137Cs. Las dos fuentes se ubicarén a una distancia de 20 cm
del detector. Los resultados de la simulacion, concuerdan con los del experimento,

y estan dentro del rango de incerteza de los mismos y se muestran en las figuras

y [22]
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Actividad (Bq)

Actividad (Bq)

Figura 21: Actividad de la fuente de ®°Co
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Figura 22: Actividad de la fuente de 37Cs
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CONCLUSIONES

1. El proceso de la simulacion de la eficiencia absoluta de un detector coaxial de
HpGe con el sistema EGSnrc, al considerar un volumen inerte, reproduce el

experimento con una diferencia que no va més alla del 2 %.

2. La simulacién de la eficiencia del detector coaxial de HpGE, del laboratorio de
Radiaciones Ionizantes de la Licenciatura en Fisica Aplicada, verifica y avala
el resultado del experimento en la referencia [55]; y, puede ser utilizado para

confrontar mediciones posteriores.

3. La eficiencia relativa de un detector de germanio, a una misma distancia y
para el mismo espectro de radiacién gamma, no cambia al variar la geometria
del detector, es decir, al considerar un volumen inerte o no, y la geometria de

la fuente.
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RECOMENDACIONES

1. Hacer estudios de intercomparacion del presente trabajo, con otros cédigos de
simulacién, por ejemplo, GEANT4 -CERN-, y MCNP5 -Los Alamos National
Laboratory-.

2. Aplicar los codigos de simulacion, para la verificacién de la calibracién de uni-
dades de cobaltoterapia y aceleradores lineales en términos de dosis absorbida

en agua.

3. Realizar estudios con cédigos de simulaciéon, para tratamientos de radioterapia

conformada.
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