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Resumen

En este trabajo se presenta una verificacién del cédigo Monte Carlo PENG4 para
transporte de electrones por debajo de 1 MeV. Por un lado, la precisiéon de este método
es de gran utilidad en investigacion clinica, permitiendo estudiar técnicas novedosas de
tratamientos y ajustar modelos analiticos de los sistemas de planificacion. Por otro lado,
el estudio de electrones resulta de especial interés, ya que siempre estan involucrados en
los tratamientos de radioterapia, sea directamente o como radiacion secundaria. Ademas,

los electrones secundarios producidos suelen encontrarse generalmente por debajo de 1

MeV.

Con estos propositos, se han simulado haces de electrones monoenergéticos a través
de un medio material con simetria esférica, utilizando dos codigos distintos, GEANT4
y PENG4. Como método de comparaciéon y analisis se ha empleado la estimacion de
Dose Point Kernels (DPK). En primer lugar, se han estudiado distintas listas de fisica
de GEANT4, emstandard_opt4, emlivermore y empenelope, obteniendo discrepancias
relativas inferiores al 5 % y concluyendo que la méas precisa en general se corresponde con
emstandard_opt4. No obstante, la més adecuada siempre dependeré de las caracteristicas
del experimento considerado, como el material y la energia inicial de los electrones. En
segundo lugar, se han optimizado los parametros caracterisiticos de PENG4, analizando
visualmente la influencia de cada uno de ellos sobre las simulaciones y concluyendo que los
valores 6ptimos se corresponden con C; = Cy = 0.01 y Wer = Weoe = Eaps = 10% eV.
Por ultimo, se han comparado ambos codigos entre si, obteniendo diferencias relativas

por debajo del 5% en casi todos los casos, que demuestran la versatilidad y robustez de

PENG4.
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1. Introduccion

1.1. Contextualizacion

Actualmente, el cancer sigue constituyendo una de las principales causas de morbi-
mortalidad en el mundo. La International Agency for Reserch on Cancer estim6 que en
el ano 2020 se diagnosticaron aproximadamente 18.1 millones nuevos casos de cancer a
escala global, con alrededor de 9.9 millones de muertes relacionadas; y que aumentara a
28 millones de nuevos casos al ano en 2040, estimandose més de 16 millones de muertes.
Concretamente en Espana, la mortalidad representa un 41% de la incidencia de esta
enfermedad. Sin embargo, es cierto que la supervivencia de los pacientes se ha duplicado
en los ultimos 40 afios en nuestro pais y se espera que continde incrementando en los
proximos gracias a los extraordinarios avances en investigacion [1]. A pesar de numerosos
progresos, faltan tratamientos eficaces para algunas formas de la enfermedad, como el
cancer de higado, pancreas y encéfalo, entre otros. Asimismo, existen pacientes que se

han recuperado exitosamente, pero experimentan efectos adversos a largo plazo [2].

Los procedimientos més empleados en el tratamiento de esta patologia son la cirugia,
la quimioterapia y la radioterapia; incluso combindndose en ocasiones para aumentar la
probabilidad de eliminar al tumor. La radioterapia es una técnica empleada desde 1953
que consiste en la utilizaciéon de radiacién ionizante con el fin de destruir las células
cancerigenas. Este tipo de radiacién puede ocasionar danos en puntos de las células, como
sus moléculas de ADN, mediante la deposicién local de energia, descrita mediante una
magnitud denominada dosis [3|. Atendiendo a la forma de aplicacion de este tratamiento,

se puede distinguir entre radioterapia interna, externa e intraoperatoria.

Por un lado, la radiacién de haz interno se coloca dentro del cuerpo. En un método de-
nominado braquiterapia, se colocan semillas de radiosétopos de emision 5~ directamente

dentro o cerca del tumor; utilizandose principalmente para tratar el cancer de prostata.

En cambio, en la radioterapia mediante haz externo, se dirigen haces de radiacion desde
varias direcciones al centro del blanco para depositar la mayor dosis posible en el tumor.
Consiste en un tratamiento local, donde pueden emplearse fotones, protones o electrones
en funcion del tipo de cancer considerado. En el caso de electrones, su empleo directo se

limita a tumores en la piel o cerca de la superficie del cuerpo. Algunos nuevos métodos més
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efectivos son la Radioterapia de Intesidad Modulada, o en inglés Intensity-Modulated Ra-
diation Therapy (IMRT); la Radioterapia Guiada por Imégenes, o en inglés Image-Guided
Radiation Therapy (IGRT); y la Radioterapia Estereotactica (Radiocirugia). Mientras que
en la radioterapia intraoperatoria se emplea radiacion durante la cirugia para extirpar un

tumor [4].

Resulta esencial continuar la investigacion en el tratamiento del cancer, mejorandose
las técnicas empleadas y entendiendo ain con més detalle esta patologia. Para ello, es
imprescindible abordarla también desde un punto de vista fisico. En las terapias mencio-
nadas se emplea radiacion, donde los electrones pueden producirse espontaneamente y de
forma inducida. Es decir, en tratamientos como la braquiterapia, se utiliza directamente
una fuente natural de electrones. Mientras que en otras, como la radiacién de haz externo

mediante fotones o incluso la protonterapia, aparecen como radiaciéon secundaria.

De esta forma, una de las motivaciones de este trabajo surge de manera natural, el
estudio del transporte de electrones a través de un material mediante simulacion Mon-
te Carlo, debido a su gran utilidad en el desarrollo de la radioterapia y fisica médica.
Especialmente en investigacion, donde la precision de esta técnica es fundamental en el
diseno de colimadores, la evaluacion de riesgo de un segundo cancer inducido por la propia

radiacion y el ajuste de modelos analiticos empleados en sistemas de planificacion.

Asimismo, caben destacar otras areas de aplicacion. En medicina nuclear se utilizan
radiofarmacos, medicamentos con un isétopo radiactivo, para el diagnoéstico y tratamiento
de multiples enfermedades [5]. Por otro lado, en dosimetria y metrologia radiologica se
mide el grado de exposicion a radiacion ionizante con el objetivo de conocer sus limites
y consecuencias. Su importancia reside tanto en la protecciéon de los investigadores y
trabajadores expuestos a radiaciéon como en la cuantificacion de las dosis recibidas por
los propios pacientes [6]. También resultan de interés los microscopios electronicos, donde
se utilizan electrones para formar imagenes de objetos muy pequenos, y los detectores de

radiacion; donde los portadores de carga de la misma son estas particulas ligeras [7].

A continuacién se explica la organizacion de este trabajo. El resto del capitulo se ha
dedicado a una introduccién tedrica, profundizando en los mecanismos de produccion
de electrones, la interaccién de estas particulas con la materia y la simulacion Monte

Carlo del transporte de radiacion. Dado que hemos trabajado con dos cédigos distintos,
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GEANT4 y PENG4, se incluye un capitulo para abordarlos desde un punto de vista
més técnico. En la metodologia, se exponen detalladamente las simulaciones realizadas y
los observables obtenidos, ademéas de las procedimientos empleados para la comparacion
de ambos codigos. El siguiente capitulo se dedica a los resultados y discusion, analizando
exhaustivamente distintas observaciones y realizando finalmente la verificacion de PENG4.

Por dltimo, se presentan las conclusiones de este trabajo.

1.2. Mecanismos de generacion de electrones

Los nticleos pueden someterse a diversos procesos que resulten en la emision de radia-
cion. Por un lado, en un proceso radiactivo, un nucleo de a&tomos inestables se desintegra
en uno o varios nucleos hijos o pasa a un estado de menor energia mediante la emision de
la misma. Existe tanto radiactividad natural, que prescinde de la intervencién humana,
como artificial. En cambio, en una reaccién nuclear, el ntcleo interactiia con otro o una

particula, siendo la radiacion uno de los productos finales [8].

Dado que la radiacién no ionizante, de los teléfonos moéviles o ultrasonidos, se consi-
dera no danina para tejidos biol6gicos; a pesar de seguir siendo motivo de investigacion,
nos centraremos en la ionizante. Desde una perspectiva fisica, se cede energia al medio
mediante la excitacion de &tomos y moléculas, y la ionizacion, ya sea mediante particulas
cargadas directamente ionizantes o particulas neutras indirectamente ionizantes. Estos

efectos, especialmente la ionizacion, pueden causar dafnio celular en organismos vivos [9].

La radiacién puede ser en cualquier caso electromagnética, como rayos X y rayos 7,
o corpuscular, como particulas cargadas pesadas o electrones, entre otros. Ademas, esta
puede ser originada tanto en el nicleo en si mismo, como en la nube de electrones de

alrededor, dependiendo del proceso considerado.

Cabe destacar las posibles fuentes de produccién de electrones, tanto de manera es-
pontanea como inducida. Mientras que el resto de decaimientos posibles excede los limites
del trabajo, pudiéndose encontrar en [8]. La principal fuente natural de electrones rapi-
dos se corresponde con un radioisétopo que decae por emision S~. En un ntucleo rico en

neutrones, uno puede convertirse en un protéon que permanece ligado al nticleo mediante
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este proceso gobernado por la interaccion débil, emitiéndose un electréon y antineutrino,
72X = 5. +e +7.. (1.1)

Ademas, se caracteriza por una energia de decamiento Q, que se reparte entre la particula
By el U.; ya que la energia de retroceso del niicleo es despreciable. Por ello, su espectro
de energias es continuo, siendo este decaimiento una fuente de electrones con distintas

energias.

Otras interacciones dan lugar a electrones monoenergéticos. Por un lado, los electrones
de conversion interna son un proceso competitivo con la emision gamma, en los que la
energia de excitacion nuclear es directamente transferida a un electréon atémico, habitual-
mente de las capas mas internas, en vez de emitida como un fotéon. Por otro lado, los
electrones Auger son parecidos a los de conversion interna. Sin embargo, en este caso la
excitacion energética se origina en el &tomo y se transfiere a uno de los electrones de las

capas mas externas; constituyendo un proceso alternativo a la emision de rayos X [10].

Como ya se ha mencionado, pueden producirse electrones de manera inducida. Es
decir, como resultado de los mecanimos de interacciéon de otro tipo de radiacién, fotones
o particulas cargadas pesadas, con la materia. En el altimo caso predomina la interaccion
coulombiana, especialmente colisiones inelasticas con los electrones atémicos, que pueden
producir la ionizaciéon del medio; y por ende, la emisiéon de electrones. En cambio, los

procesos maés relevantes de la radiacion gamma son los siguientes [7]:

= El efecto fotoeléctrico, donde toda la energia del fotéon incidente es absorbida por

un electron ligado que queda libre.

= El efecto Compton, donde parte de la energia del fotéon incidente es absorbida
por un electréon débilmente ligado que queda libre. Mientras que la energia restante

se emplea en emitir un nuevo foton gamma en una direcciéon distinta.

= Creacion de pares, donde el foton incidente se convierte espontaneamente en un
par electron-positron en la vecindad de un ntcleo debido a la interaccion de la
fuerza de coulomb. Para ello, es necesario que el foton tenga una energia superior a
1.022 MeV. Ademas, eventualmente el positron se aniquila con un electrén libre y

se produce la emisiéon de dos fotones gamma de 511 keV cada uno.
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1.3. Interaciéon de los electrones con la materia

Los electrones pierden energia de manera aproximadamente continua mediante fun-
damentalmente colisiones coulombianas, es decir, procesos debidos a la interaccion elec-
tromagnética de las particulas incidentes con los electrones y ntcleos del medio. Como
los electrones son leptones, no experimentan la interaccion fuerte. Se pueden distinguir
distintos mecanismos, mostrados esqueméticamente en la figura 1, segin interaccionen

elasticamente o inelasticamente [11].
Colisiones elasticas

La particulas cargadas colisionan elasticamente con los &tomos del medio, desviandose
de su trayectoria y sin producirse ninguna alteracion atémica ni nuclear del mismo. Real-
mente existe una pequena transferencia de energia del proyectil al blanco, lo que provoca
el retroceso de este tltimo. Sin embargo, debido a que la masa de los electrones es muy
pequena y las colisiones elédsticas se dan fundamentalmente con los nucleos atémicos, la
pérdida de energia promedio de los proyectiles es una fraccién pequena de su energia ini-
cial y puede despreciarse. Estos procesos constituyen la principal causa de las deflexiones

angulares en las trayectorias de los electrones [11].
Colisiones inelasticas
= Con electrones atémicos

Las particulas cargadas interaccionan con los electrones atémicos del medio de ma-
nera ineléstica, transfiriéndoles pequenas cantidades de energia. Estas pueden pro-
vocar principalmente la ionizacion del atomo, en la que el electrén atéomico escapa
totalmente de la atraccion del nucleo; o su excitacion, donde el electron se promo-
ciona a un estado mas energético. Ademas, también pueden aparecer electrones 9.
Es decir, electrones de alta energia arrancados por uno incidente, que producen una

traza propia de ionizacion separada de la inicial [9].
= Con campo coulombiano nuclear

La radiacion de frenado o de bremsstrahlung es aquella producida por la deceleracion
de una particula cargada desviada de su trayectoria por el campo eléctrico de un
nicleo atémico. La intensidad de esta radiacién se incrementa para particulas de

masa pequenia, como los electrones. Asimismo, esta también depende del nimero
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(a) Colisiones elasticas. (b) Colisiones inelasticas con e™:  (c¢) Radiacion de frenado.
(1) Ionizacion. (2) Excitacion.

Figura 1: Mecanismos de interacciéon de los electrones con la materia.

atomico del material con el que interacciona, teniéndose una mayor probabilidad de

interaccion para Z mas elevados [7],]9].

Ademas, en funcion del rango energético considerado, algunos procesos predominan
frente a otros. A bajas energias, por debajo de los 10 MeV, prevalece la ionizaciéon por las
colisiones inelésticas con los electrones del medio. Mientras que a altas, por encima de los

10 MeV, la radiacion de bremsstrahlung.

Para describir la pérdida de energia aproximadamente continua de los electrones al
atravesar un medio, se emplea el poder de frenado mdsico. Esta magnitud se define, en
unidades de Jm?kg ™!, como la pérdida media de energia dE de las particulas cargadas

al atravesar una longitud de camino d/ en un material de densidad p,

S 1dE
; = 557 (1.2)

donde a la cantidad S = dE/dl se le denomina poder de frenado lineal. Normalmente,

el poder de frenado maésico se expresa como la suma de distintas contribuciones indepen-

S_1(dE\ L 1(dE\ | 1(dE 13)
p a p dl el p dl rad P dl nuc. .

La primera componente se denomina poder de frenado maésico electréonico y da cuenta

dientes,

de la pérdida media de energia por unidad de longitud de camino debido a las colisiones
inelésticas con los electrones del medio, que resultan en la ionizacién y excitacion del
mismo. El segundo término es el poder de frenado masico radiativo por las emisiones

bremsstrahlung. Mientras que el tercero, se refiere al poder de frenado masico nuclear por
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las colisiones elasticas en las que se imparte energia de retroceso a los atomos del material.
Este tltimo es despreciable en el caso de particulas cargadas ligeras, como los electrones

[12].

Las trayectorias de los electrones son sinuosas, es decir, poco rectilineas. Esto implica
que su alcance, definido como el recorrido total de la particula supuesto este rectilineo,
sea muy inferior a la longitud de la trayectoria realmente descrita [11]. Se define el alcance
CSDA (del inglés Continuous Slowing Down Approximation) como la longitud de camino
promedio recorrida por una paticula cargada hasta alcanzar el reposo bajo la Continuous
Slowing Down Approzimation. En dicha estimacion, la tasa de pérdida de energia en cada
punto de la trayectoria se considera equivalente al poder de frenado total y se desprecian
las pérdidas de energia por fluctuaciones. Matematicamente, el alcance CSDA se obtiene

integrando el inverso del poder de frenado masico total respecto a la energia [13], es decir,

e [ 2 aE (1.4)
o S(E)

1.4. El método Monte Carlo

La denominacion “Monte Carlo” fue escogida en los afios 40, por los cientificos Stanislaw
Ulam y John von Neumann, que trabajaban en el proyecto de armas nucleares en Los
Alamos, para designar métodos numéricos basados en el empleo de nimeros aleatorios.
Por tanto, el nombre hace referencia al casino de Montecarlo, la capital del juego al
azar. Actualmente, este método se utiliza para resolver problemas fisicos y matematicos
complejos. Tiene numerosas aplicaciones en mecénica estadistica, empleandose en estudios
de estructura molecular; en astrofisica, para el modelado de la evolucion de galaxias; en
meteorologia, utilizandose en la estimacion de las predicciones; y por supuesto en el &mbito

que es de interés en este trabajo, el transporte de radiacion a través de la materia [14],
3]

El método Monte Carlo es una forma de resolver un problema determinista median-
te una aproximacion estocastica utilizando ntumeros y variables aleatorias. Su principal
objetivo es calcular el valor de una magnitud con una cierta incertidumbre, siendo la

estructura basica del mismo la siguiente [15]:

» Un namero aleatorio es generado por muestreo numérico de la PDF (del inglés
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Probability Density Function) de una determinada magnitud &.

= Se repite este procedimiento n veces, de manera que los resultados sean estadistica-

mente independientes,

§1,625 -, &ns Ei=&=..=§& =m, A& = A& =...= A, =0 (1.5)

Definiéndose ademas sus sumas, se tiene
p=3 &  Bu= &=nm,  Ap,=/no. (1.6)
i=1 i=1

= El valor de la magnitud de interés se considera el promedio de las distintas obser-

vaciones,
Pn _ Z?:l gz

e (1.7)

Aplicando el Teorema Central del Limite, se cumple que para una toma de medidas lo
suficientemente grande (n — 00), la PDF asociada a ¢ es una distribucion gaussiana
de media m y de desviacion estandar (//n; considerandose esta la incertidumbre

de la variable aleatoria y ¢ una constante tipica del experimento realizado .

En una secuencia completamente aleatoria, cualquier nimero es imposible de predecir,
incluso si se conocen todos los anteriores a este. Sin embargo, los ordenadores generan
secuencias pseudoaleatorias, donde los nimeros son producidos por un algoritmo deter-
minista y no muestran ningtin patréon aparente desde un punta de vista estadistico. Estos
algoritmos utilizan una semilla como punto inicial de cualquier secuencia. De manera que,
todas aquellas secuencias que comiencen con la misma semilla serdn exactamente iguales,

necesitandose distintas para la obtencion de diferentes resultados [16].

Dado que los algoritmos de muestreo numérico se basan en el uso de niimeros aleatorios
uniformemente distribuidos en el intervalo [0, 1), suelen emplearse diversas técnicas para
generar valores aleatorios de una variable z definida en (Zyin, Tmax) con una determinada

PDF. Destacan el método de la transformada inversa y el método de aceptacion y rechazo

[14].
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1.4.1. Simulacién Monte Carlo del transporte de radiaciéon

Las mejoras en potencia computacional de las tultimas décadas y la disponibilidad de
codigos cada vez mas sotisfiticados, ha fomentado el empleo de técnicas Monte Carlo en
la simulacion del tranporte de radiacion a través de la materia [17|. Entre sus ventajas,
destacan fundamentalmente la reproduccion de determinados experimentos, el estudio de
escenarios potenciales y la posibilidad de modelar geometrias muy complejas, pudién-
dose realizar la optimizaciéon del montaje previamente y evitar costes de construccion.
Ademés, permite obtener observables complicados, e incluso imposibles, de medir expe-
rimentalmente. Por ejemplo, la deposicion de energia por particulas cargadas a escala
microscopica. En cambio, cuenta con algunos inconvenientes como el efecto de las incerti-
dumbres estadisticas en los resultados finales y el necesitar tiempos largos de simulacion

en algunas ocasiones [3].

La simulacion Monte Carlo se considera una herramienta muy tutil en el &mbito de
la fisica médica, especialmente en radioterapia. Utilizandose en la planificacion de trata-
mientos mediante calculos dosimétricos, o incluso microdosimétricos, en el diseno de las
areas destinadas a este tipo de terapias garantizandose la seguridad de los trabajadores y

en el modelado de cualquier tipo de radiacion [15].

De manera genérica, en este tipo de simulacion la historia de una particula se considera
una secuencia aleatoria de desplazamientos libres que terminan con un evento de inter-
accion, donde esta modifica su direccion de movimiento, pierde energia y en ocasiones,
produce particulas secundarias. La simulacion de un experimento consiste en la generacion
numérica de historias aleatorias. Para ello, se necesita un modelo de interaccion, descrito
por DCSs (del inglés Differential Cross Sections) para los distintos mecanismos. Estas
miden la probabilidad de que un proyectil se disperse un cierto angulo solido al incidir
sobre un blanco y determinan las PDFs de las variables aleatorias que caracterizan una

historia, que son:
s E] camino libre entre dos eventos de interaccién sucesivos.
= Kl tipo de interaccion que tiene lugar.

» La pérdida de energia y la desviacion angular de la particula tras dicha interaccion

Q = (0, ¢), siempre y cuando no haya sido absorbida. Ademaés del estado inicial de
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las particulas secundarias, si se generan.

Una vez conocidas las PDFs, se puede generar un nimero lo suficientemente grande
de historias aleatorias, como para obtener informacién cuantitativa del transporte de

radiacion promediando los resultados sumados [14].

Los codigos Monte Carlo actuales de transporte de particulas cargadas presentan su
base en el algoritmo de historias condensadas, desarrollado fundamentalmente por Berger
en 1963 para describir el transporte de electrones a energias por encima de los 10 keV [17].
A lo largo de los anos, diversos modelos han sido creados por distintos desarrolladores de
codigos. Destacan ETRAN, primer cédigo Monte Carlo para la simulacion de electrones
y fotones en geometrias sencillas; EGSnrc, una version actualizada del software EGS con
fines clinicos, donde se consideran tnicamente interacciones electromagnéticas; FLUKA,
codigo de proposito general que reproduce la propagacion en la materia de hasta 60
particulas distintas [18]; GEANT4 y PENELOPE, ambos seran descritos en detalle en la

seccidén

El compromiso entre precision y rapidez de las simulaciones contintia considerandose
la principal motivacién en el desarrollo de nuevos codigos Monte Carlo, siendo impres-
cindible corroborar que proporcionen resultados consistentes. Dado que las validaciones
experimentales presentan diversas dificultades, se utiliza habitualmente la estimaciéon Do-
se Point Kernels (DPK) para electrones y positrones. En el presente trabajo se emplea
este método para la verificacion de PENG4, optimizando los parametros de transporte del
c6digo PENELOPE como se vera en la seccion , comparando con otras simulaciones

realizadas mediante GEANT4 y tomando de referencia los datos de EGSnrc en agua.

1.5. Cobédigos Monte Carlo empleados

1.5.1. GEANT4

GEANT4 consiste en un conjunto de herramientas de libre distribucién para la simula-
cion de la interaccidon radiacién materia mediante métodos Monte Carlo. Inicialmente se
cre6 para dar soporte a experimentos de la fisica de altas energias. Sin embargo, gracias a
nuevas implementaciones y extensiones del c6digo, su rango de aplicaciéon se ha extendido,
utilizandose también en el area de la fisica médica, aceleradores, diseno de detectores y

proteccion de radiacion [19].
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El codigo esta escrito en C++ y presenta una amplia flexibilidad, permitiendo que
cualquier usuario desarrolle su propio experimento y adquiera la informaciéon deseada del
mismo. Destaca su capacidad MT (del inglés Multi- Threading), es decir, de subprocesa-
miento multiple. Admite la ejecuciéon de simulaciones paralelas, aumentando el rendimien-
to del procesador. Ademas, posibilita la recreacion de configuraciones experimentales y

formas geométricas extremadamente complejas [20)].

Su nicleo cuenta con 17 categorias relacionadas entre si, que incluyen todos los posibles
elementos involucrados en una simulaciéon. Ademas, algunas de ellas reciben el nombre de
conceptos relevantes para comprender claramente este trabajo. Se van a describir breve-
mente las categorias més importantes, mientras que las clases de obligada implementacion

por el usuario se explican y particulizan al ejemplo trabajado en la secciéon

» Global: se definen las consantes fisicas, el sistema de unidades y los generadores de

nimeros aleatorios.

s Material y Particles (Material y Particulas): se incluyen las clases que permiten
describir tanto las propiedades fisicas de las particulas como de los materiales de la

base de datos.

» Geomelry (Geometria): se tienen las clases que permiten modelar la geometria de

la simulacién considerada.

» Track (Pista): contiene tanto la informacion de una particula en un instante dado en
la clase G4Track como la actualizacion de la misma tras cada step en
G4TrackingManager. Se denomina step al cambio producido en el estado de una
particula entre un punto y otro de su trayectoria. Se representa mediante G4Step y

se gestiona en G4SteppingManager.

= Processes (Procesos): se incluyen los modelos disponibles para recrear las interaccio-
nes entre particulas. El estudio de distintas listas de fisicas facilitadas por GEANT4

se presenta en la seccion

» Tracking (Seguimiento): se controla la informacion respectiva a la evolucion del

estado de una particula durante su transporte.

» Digits+Hits (Impacto y Respuesta): se define la respuesta de los volimenes sensibles

a partir de la informacion de tracking.
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» Fvent (Evento): se describen los procesos dados a partir de una situacion inicial
definida por el generador de particulas primarias mediante las clases G4Event y
G4EventManager. El concepto event es la unidad basica de simulacion en GEANT4,

siendo equivalente a history en el algoritmo genérico de simulaciones Monte Carlo.

» Run (Ejecucion): se encarga de controlar la informacion de una sucesion de eventos
que comparten la misma geometria, generador de particulas primarias y lista de

fisica, en las clases G4Run y G4RunManager.

Por su parte, las categorias visualization (visualizacion), persistency (persistencia), in-

terfaces (entornos) y readout (lectura de salida) constituyen la interfaz de comunicacion

exterior de GEANT4 [3].

1.5.2. PENG4

PENELOPE (del inglés Penetration and ENERgy LOss of Positrons and FElectrons)
se trata de un coédigo de proposito general y libre distribucion que describe mediante
simulacion Monte Carlo el transporte acoplado de electrones y fotones en un amplio rango
de energias, desde 50 eV hasta 1 GeV. Implementa los modelos de interacciéon mas precisos
disponibles actualmente, utilizando un elaborado algoritmo de historias condensadas clase
IT para electrones y positrones. Ademaés, presenta herramientas eficientes para rastrear
particulas a través de geometrias complejas y otros complementos, como la simulacién de
electrones y positrones bajo la influencia de un campo magnético y la dispersion de haces

de fotones polarizados |21].

Se considera uno de los c6digos més robustos, debido a las exitosas comparaciones con
otros de referencia y medidas tomadas directamente de la literatura [22]. No obstante, esta
escrito principalmente en Fortran 77, con algunas extensiones en Fortran 90. A pesar de
considerarse un lenguaje de programacion de alto nivel, no permite ejecutar simulaciones

paralelas y resulta complicado enlazar sus subrutinas con otros codigos de simulacion [23].

Dado que las caracteristicas de PENELOPE son tnicas y GEANT4 presenta capaci-
dades MT, ademas de herramientas estadisticas y opciones de geometria avanzada, surgio
la motivaciéon de traducir PENELOPE-2018 en C++ para implementarse como una ex-

tension en GEANT4. Es decir, naci6 la idea y desarrollo de PENGA4.
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Modelos de interaccion

PENG4 permite ejecutar tanto un modo PENELOPE puro como uno hibrido con
GEANT4. Los parametros que definen estos umbrales son Erpr v Evax. Aquellas par-
ticulas con una energia inferior a Ergg, se convierten en particulas “PENELOPE”. En el
caso de electrones pasan de una particula “Geant4” (“e”) a una particula “PENELOPE”
(“pe™), en la clase PenPartConvertProcess. Estas se simulan con la fisica de PENE-
LOPE implementada en PenEMProcess. En cambio, Eyax se corresponde con el valor
méaximo que permite construir sus tablas de fisica. Entre Etpr v Eumax, se utiliza la fisica
regular de GEANT4, aunque la de PENELOPE siga accesible. Mientras que por encima
de E\iax solo esta disponible y se emplea GEANT4 [21].

En PENELOPE se describen las interacciones que sufren las particulas al atravesar un
medio, que se presupone amorfo, homogéneo e is6tropo, mediante las DCSs. Supongamos
un proceso cualquiera, en el que un proyectil con energia E se mueve en la direccion
d = (0,0, 1) al incidir sobre un blanco. Tras la colision, el proyectil emerge en una nueva
direccion d’; que resulta conveniente definir en funciéon de los angulos de dispersion polar
0 y acimutal ¢, con una energia F' = F — W donde W se refiere a la energia transferida
en la interaccion. De esta forma, se define cada proceso (int) con su DCS, dependiente
de la energia FE, por unidad de energia transferida dWW y unidad de angulo so6lido d§2 =

sin 0d0do,
daint (E)

m = Oint(E)pint(E;W07¢)' (1~8)

Siendo oy la seccién eficaz total del proceso,

Eo doj t(E)
R Q=7 1.
Oint /(; dW/d AW do ( 9)

Ademas, pini(E; W, 0, ¢) es la funcion densidad de probabilidad conjunta normalizada, de
la energia transferida W y los respectivos angulos de dispersiéon. Normalmente las DCSs
son independientes del angulo acimutal debido a la isotropia supuesta del medio material.

Realizando el siguiente cambio de variables,

1-— 0 in 0d6
—— — du=—0—, 0(#=0)<p<1(@=m) (1.10)

/’L:

para expresar el elemento de angulo sélido dS2 = 2dud¢, se puede definir la DCS por

unidad de energia transferida dWW y unidad de desviaciéon du en dispersiones axialmente
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simétricas, donde ¢ esté uniformente distribuida entre [0, 27),

(1.11)

- (E - (E - (E 2 - (E
Toi = 10ms = ):2/ dgbdg;;ém) Trawdn
0

—4 daint(E)
dwdQ  2dWdude dWdp B
El camino libre medio entre interacciones, es decir, la distancia promedio que la particula

recorre a través del material sin experimentar una interaccion, se expresa en funciéon de

la seccion eficaz total del proceso correspondiente,

Aint (E) = #(E) (1.12)

Siendo el camino libre inverso )\i;% la probabilidad de interacciéon por unidad de longitud
de la trayectoria del proyectil y N el ntimero de moléculas por unidad de volumen. Este
tltimo en funcién del nimero de Avogadro N (g/cm?), la masa molar A, (g/mol) del
material y su densidad p viene dado por,

_ Nap
N=F (1.13)

Los modelos fisicos combinan resultados de calculos de primeros principios o ab initio, de
formulas semiempiricas y de bases de datos evaluadas. De esta forma, la DCS de cada
proceso de interaccion es definida numéricamente, o mediante una expresion analitica con

parametros ajustados atendiendo a informacion experimental o teérica [23].

Cabe mencionar los modelos empleados para describir las interacciones entre electro-
nes. En las colisiones elasticas, el método Dirac partial-wave expansion y para energias
por encima de los 100 MeV el modelo Wentzel [24]. En las colisiones inelésticas, la apro-
ximacion de Born, con el modelo Stern-heimer-Liljequist GOS y emitiendo los electrones
secundarios en la direccién de transferencia de momento [25]. En las emisiones bremss-
trahlung, las DCSs correspondientes a la energia de los fotones de Seltzer y Berger [26].
Mientras que las distribuciones angulares se ajustan a los datos partial-wave de Kissel
[27]. En las ionizaciones de las capas mas cercanas, las secciones eficaces totales de las
capas K, L 'y M utilizando la distorted-wave Born approzimation 28] y la desexcitacion

atomica mediante la Evaluated Atomic Data Library (EADL) [21], [23].

Algoritmo de historias condensadas clase 11

PENG4 emplea un algoritmo de historias condensadas clase II para simular electrones
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y positrones, caracterizado por unos parametros controlados por el usuario.

Dado que las DCSs para interacciones de alta energia entre particulas cargadas son
funciones rapidamente decrecientes de la pérdida de energia W y el angulo polar de dis-
persion 6, se pueden establecer unos umbrales W, y .. De manera que, el nimero de
eventos intensos que ocurren en cada historia de una particula; es decir, de interacciones
con pérdidas de energia o dngulo de dispersion polar superior a los limites correspondien-
tes, es suficientemente pequeno como para permitir su simulacién individual mediante
muestreo aleatorio de sus DCSs restringidas. En cambio, la deflexién angular acumulada
y la pérdida de energia debido a las interacciones suaves que ocurren a lo largo de un step
entre dos eventos intensos, se puede describir mediante una aproximaciéon de dispersiones

multiples.

Las trayectorias de las particulas se generan utilizando el método random-hinge, donde
la particula transportada se mueve en ’saltos’ rectos. De esta forma, la energia y direc-
cion de movimiento solo se modifican mediante eventos discretos, interacciones intensas

utilizando simulacion detallada y hinges como aproximacion para las suaves [23].

De esta forma, los algoritmos clase II o mixta permiten realizar simulaciones mas
precisas que los clase 1. Posibilitando ademés verificar su estabilidad ante variaciones de
los pardmetros, como se muestra en la secciéon 2.1. A continuacion, se describen el origen y
significado de los distintos pardmetros caracteristicos de PENG4, segtn las interacciones

consideradas.

Interacciones con pérdidas de energia

Las interacciones con pérdidas de energia se controlan mediante los umbrales W,
para colisiones inelasticas; y Wer, para emisiones bremsstranhlung. Ambos en unidades
de eV e independientes de la energia del proyectil. Aquellas que tengan una pérdida de
energia W superior a los limites impuestos, se consideran eventos intensos y se simulan
individualmente mediante muestreo aleatorio de las DCSs correspondientes. Mientras que
la desaceleracion por eventos suaves es descrita con el poder de frenado restringido,

Wee 1 (B Wer E
Ss(E) :/ W (/ d"L”dﬂ) dw + W“C‘f;v(v)dw. (1.14)
0 0 M 0
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Dado que la energia de una particula decrece a lo largo de un step entre dos eventos
intensos, y los umbrales W v Wegr adquieren un valor fijo, se asume que la dependencia
de las DCSs para eventos suaves es lineal con la energia. Bajo esta aproximacion, se cal-
culan los primeros momentos de la distribucion de pérdida de energia Wy de una particula
con Fj tras una longitud de camino s. En la practica, se utiliza una distribucion artificial
P(Wj), con la misma media y varianza que Wy, para la estimacion de la pérdida de energia
debida a eventos suaves, siendo necesario un niimero moderadamente largo de steps para

que P(Wj) tenga los mismos primeros momentos que W y una forma similar [23].

Colisiones elasticas

Las deflexiones angulares de las trayectorias de los electrones son debidas fundamental-
mente a colisiones elasticas con los nucleos atomicos del material. Para analizar el efecto
acumulativo de multiples interacciones, se considera un electron que parte del origen en
la direccién z y con energia Ey. Siendo 6, el angulo polar de la direccién de movimiento
y (z,y,2) la posiciéon tras una longitud s. Suponiendo pérdidas de energia despreciables,
las teorias de dispersiones miltiples de Goudsmit y Saunderson, y Lewis proporcionan
expresiones exactas para la distribucion angular, p(pum,) con py, = (1 —10,,)/2 v las valores
promedios (cos 0,,,), (cos®0,,), (2), (zcos0,,), (z*) v (x? + y?). Estas puede determinarse

mediante el camino libre medio entre colisiones elasticas Aq.

En PENELOPE, la deflexion de corte u., que separa dispersiones elésticas intensas y
suaves, varia con la energia, garantizandose una simulaciéon detallada a bajas, donde estos
procesos son mas intensos y los angulos de deflexion mayores. Este umbral se determina
mediante dos parametros adimensionales, C; y C5, que son controlados por el usuario y
fijan el camino libre medio entre colisiones elasticas intensas,

AD(B) = max {Ael(E), rmin {Cl)\el,l(E), Cy i] } , (1.15)
S(E)
donde A1 es el primer término del camino libre medio y S el poder de frenado por

colisiones inelasticas y emisiones bremsstrahlung. De manera que mediante la expresion,

\®) gy Ydoar) 17
()~ v [ L g, (1.16)
He H

se fija el umbral p. en funcién de la energia del proyectil.
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La deflexion angular promedio de la trayectoria del electron al final de un step de

longitud )\gl), puede evaluarse mediante la teorfa de Lewsis,

ADY a0
1 —(cosby) =1—exp —)\L ~ - < (. (1.17)

el,1 )\el,l

Es decir, C'; define un limite superior aproximado para la deflexiéon angular acumulativa

promedio por step.

Asimismo, la pérdida de energia promedio por step se expresa,

(B — Egpat) = AV S < O, E. (1.18)

Luego C5 establece un limite a la pérdida de energia fraccional promedio por step.

Un incremento de estos parametros conlleva un aumento del camino libre medio entre
eventos intensos )\Sl) y de la deflexiéon de corte p.. Lo que implica ademéas una reduccion
del nimero de interacciones intensas en la trayectoria de una particula; y por ende, del
tiempo de simulacién. Ademas, C' y Cy acttian sobre dominios energéticos distintos, como

es posible deducir de la ecuaciéon 1.15. Para energias bajas, )\Sl) = Ao ¥ la simulacion es
(h)

totalmente detallada (u. = 0). Para energias intermedias, \;

para altas, )\gl) =CLE/S.

= C1Ae,1- Mientras que

Al igual que ocurria con Wee v Weg, existe una distribucion angular para describir
colisiones elasticas suaves a lo largo de una longitud de camino s. En PENG4, la deflexion
angular ji, tras una longitud de camino s se obtiene mediante muestreo de una distribuciéon
P(us) méas simple, que posee los mismos primeros y segundos momentos que la original

[23].

El método Random-Hinge

La deflexiéon angular acumulada 6, por las interacciones suaves que ocurren durante un
step, se simula como si fuera causada por un tnico evento (un hinge), que tiene lugar en
una posicion arbitraria del mismo. La pérdida de energia W y la deflexion angular ps se
obtienen por muestreo numérico de distribuciones artificiales, que preservan determinadas

caracteristicas de la original, tal y como se ha comentado anteriormente.

Suponiendo que las pérdidas de energia por colisiones suaves son pequenas, la distancia
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Figura 2: Ilustracion del método Random-Hinge [23].

s recorrida por un e~ con energia Fy desde su posicion actual hasta el siguiente evento

intenso se puede muestrear aleatoriamente mediante una distribuciéon exponencial,

s=-AY(E)n¢, (1.19)

donde £ es un namero aleatorio distribuido en (0,1) y )\gl ) el camino libre medio total

1 1 1 1
= + + :
AWE) e APE) A (E)

(1.20)

)\Sl) se refiere al camino libre medio entre colisiones elasticas intensas, )\i(r}:) entre colisio-
nes ineléasticas y /\}(3};) entre emisiones bremsstrahlung. De esta forma, la deflexion angular
y desplazamiento espacial por miiltiples interacciones suaves a lo largo de un step de lon-
gitud s se describe mediante este método, ilustrado esquematicamente en la figura 2, que

opera de la siguiente forma:

= Se muestrea la longitud s del step hasta el siguiente evento intenso mediante la

funcién 1.19.
= Se muestrea la pérdida de energia por eventos suaves W.
= Se mueve el electron una distancia aleatoria 7 = &s.

= Se muestrea la deflexion angular ps por colisiones elésticas e inelasticas suaves y se

cambia la direcciéon de movimiento.

= Se mueve el electron una distancia s — 7 en la nueva direccién, siendo la energia al

final del step £ — Wj [23].

Ademas, PENELOPE también cuenta con un pardmetro adicional, sy.., que limita
la longitud méxima de step entre eventos intensos. No obstante, su uso no se considerd

dentro de los objetivos de este trabajo.
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2. Metodologia

En este capitulo, se describe en detalle el procedimiento llevado a cabo para cumplir
los objetivos de este trabajo: simulacion del transporte de electrones a través de un me-
dio material mediante GEANT4 y PENG4, para la posterior verificacién de este tltimo
utilizando Dose Point Kernels (DPK).

2.1. Simulaciones

Para realizar las simulaciones, se ha trabajado con uno de los ejemplos extendidos
de GEANT4, TestEm12 [29], el cual permite trazar un perfil de dosis en profundidad
en geometria esférica y esta disponible en el repositorio oficial de GEANT4 [19]. En
primer lugar, se ha empleado directamente la macro berger.mac, con la finalidad de
aprender a utilizarlo y analizar distintas listas de fisica disponibles. Una vez se estuvo
familiarizado con el codigo, se adaptd la misma a PENG4, utilizandose en este caso la

macro berger-PenG4 .mac, disponible en el anexo

Para utilizar GEANT4, se tuvo que instalar la maquina virtual Oracle VM Virtual Box
en el portatil, donde se lanzaron simulaciones preliminares. No obstante, las definitivas se
realizaron en el cluster FIS-ATOM.

En todas las simulaciones, se lanzaron 10° eventos y el modelo consiste en una fuente
puntual de electrones situada en el centro de una esfera de 3 cm de radio, compuesta
por un material determinado, que se fija mediante el archivo de entrada o macro. Se
utiliz6 en un principio agua para la verificacién y comparacion de codigos, amplidndose

posteriormente a otro material de interés clinico, hueso.

En agua, la esfera fue dividida en 120 capas, midiéndose la energia depositada en ca-
da una de ellas hasta un radio de 1.2ry normalizado a la densidad del material, como
se ilustra en la figura 3. rg se corresponde con el alcance CSDA, una aproximacion del
promedio de longitud de camino recorrido por una particula cargada hasta finalmente
llegar al reposo [13|, como se explico en la seccion 1.3. En cambio, la esfera fue dividi-
da en 150 capas en hueso para mantener consistencia con el codigo empleado para la
comparacion [30], midiéndose la energia depositadas en cada una de ellas hasta un radio
de 1.57ry. Estos pardmetros asociados a la geometria, construida en la clase de GEANT4

DetectorConstruction, pueden ser modificados en el archivo de entrada mediante los
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Figura 3: Modelo esférico de las simulaciones en agua, mostrandose esqueméticamente
la traza de un e~ primario lanzado desde el origen.

comandos de la clase DetectorMessenger.

En cuanto a la fisica utilizada, se cuenta con multiples listas en GEANT4 ademéas de
la especifica del codigo PENELOPE, explicada en detalle en la seccion , en PENG4.
Teniendo en cuenta que las particulas lanzadas son electrones y el rango de energias de tra-
bajo, de 10 keV a 1000 keV, la energia depositada en el material se debe fundamentalmente
a la interaccion coulombiana entre electrones, que provocan la ionizacién y excitacion del
mismo; y a procesos de bremsstrahlung. La energia depositada por los posibles fotones
emitidos como consecuencia de estos fendmenos, no es significativa en comparaciéon con
la de los propios electrones, ya sean primarios o secundarios. Esto se debe a que muchos
de los fotones escapan del propio material. Por ende, cuando se describan en detalle las
listas de fisica empleadas en GEANT4, se presta especial atenciéon a la interacion de los

electrones con la materia.

La estimacion de Dose Point Kernels (DPK) se utiliza para verificar la precision y
exactitud de distintos codigos Monte Carlo que simulan particulas cargadas ligeras. Su
expresion matemaética depende del tipo de radiacién y las caracteristicas del medio. Con-

siderando nuestro modelo simplificado, en el que una fuente monoenergética de electrones
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emite con una energia Fy en un medio homogéneo e isotrépico en el origen de coordenadas,
y la aproximacion CSDA para el poder de frenado S(F); se tiene segun Berger (1971) la

siguiente expresion analitica para la magnitud adimensional DPK [31] [32],

D(r
DPK (r/r, Ey) = 4nr’pro®(r, Ey), con ®(r, Ey) = W(p)Eo' (2.1)

Donde ®(r, Ey) es la fraccion especifica absorbida en una geometria esférica a una distancia
radial 7 en un material de densidad p. Teniendo en cuenta que D(r) se conoce dosis
absorbida, y representa la fraccion dFE(r) de Ey absorbida en una capa esférica de espesor
dr a una distancia r, se obtiene una expresion para el observable de interés directamente
aplicable en la determinacion Monte Carlo [33],

d(E/Eo)
d(r/ro) -

Este ejemplo TestEm12 tiene predefinidos varios histogramas unidimensionales, que pue-

DPK (r/ry, Ey) = (2.2)

den obtenerse de la energia depositada a lo largo de la trayectoria de la particula incidente.
El histograma h8 proporciona el perfil de energia normalizado d(E/Ey)/d(r/ro) [29]. Por
tanto, representando esta magnitud frente al radio normalizado r/rq se tienen las curvas
DPK, en las que se basa mi analisis y comparacion de codigos en este trabajo. Cabe
destacar que el valor de ry es calculado en cada simulacién, en unidades de longitud, en

la clase G4EmCalculator de GEANTA4.

Para iniciar una simulacién, se debe compilar en una carpeta que se denomind buzld,
para posteriormente ejecutarla en la terminal. Al finalizarse, GEANT4 proporciona varios
ficheros. Uno es el output de la misma, que especifica los parametros, fisica utilizada y
algunos resultados obtenidos, como el alcance CSDA. Ademas, se facilitan los datos del
histograma seleccionado mediante un fichero ‘.csv’. Se puede modificar el formato del

mismo en HistoManager.cc [29)].

Para la visualizacion y representacion de resultados se ha empleado Matlab, creAndose
un script genérico e importandose los datos obtenidos en las simulaciones en cada caso.
2.1.1. GEANT4

En GEANT4 se trabajo directamente con el ejemplo TestEm12 [29], concretamente con

la macro berger.mac. Para realizar una simulacién, el usuario debe definir en la propio
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macro los pardmetros del modelo geométrico, la fisica utilizada, como comienza un evento

y la informacion que se va extraer de la misma, en nuestro caso el observable DPK.

En cuanto a los aspectos geométricos, se definié el radio de la esfera y se utilizo
G4_WATER para agua con una densidad de 1 g/ cm® y G4_BONE_COMPACT_ICRU para hueso
con una densidad de 1.85 g/ cm®. En cada evento, una particula primaria de GEANT4
se genera en el centro de la esfera, siendo el tipo y su energia establecidos en la clase
PrimaryGeneratorAction. De acuerdo con la informacion disponible del test de Berger,

en este trabajo se han lanzado electrones monoenergéticos con energia cinética inicial

variada: 10 keV, 15 keV, 100 keV y 1000 keV.

Ademés, en este ejemplo se facilitan cuatro modulos de listas de fisica. Se trabajé con EM
physics, que incluye distintos modelos para describir la interaccion electromagnética entre
particulas cargadas, en nuestro caso electrones. Entre todas las opciones, se compararon

concretamente [19]:
= emstandard_opt4

Es la lista estandard de fisica electromagnética mas precisa de GEANT4. Cuenta
ademés con opciones a bajas energias y estd construida  por
G4EmStandardPhysics_option4. Para electrones, las dispersiones multiples de cou-
lomb utilizan el modelo Goudsmit-Sounderson en un rango energético desde 0 hasta
100 MeV, combinandose con el modelo de dispersion tinica para mayores angulos de
deflexion. La interaccion de bremsstrahlung se implementa mediante la aproxima-
cion Seltzer-Berger para energias por debajo de 1 GeV, mientras que la ionizacion
se lleva a cabo con el modelo Livermore y la produccion de pares electron-positron
emplea el modelo BetheHeitler por debajo de los 20 MeV. Por otro lado, se tie-
ne también el modelo Livermore para dispersion compton, efecto fotoeléctrico y

dispersion rayleigh, para energias inferiores a 1 GeV.
» emlivermore

Esta lista de fisica electromagnética utiliza la base de datos y modelos Livermore
a bajas energias, estando construida por G4EmLivermorePhysics. Fue desarrollada
tras emstandard_opt3, sustituyendo sus modelos estandar para la radiacion gamma

y electrones por el de Livermore. Dado que emstandard_opté4 es posterior a esta,
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incluye sus mejoras a bajas energias. Es decir, con el tipo de particula y rango de
energias trabajado, los modelos de esta lista coinciden con los implementados en

emstandard_opt4.
= empenelope

Es la lista de fisica electroméagnetica que implementa los modelos de PENELOPE pa-
ra energias por debajo de 1 GeV, y esté contruida por G4EmPenelopePhysics. Para
dispersiones multiples de coulomb utiliza también el modelo Goudmit-Sounderson en
un rango energético desde 0 hasta 100 MeV. Sin embargo, la interaccion de bremss-
trahlung e ionizacion se llevan a cabo mediante fisica especifica de PENELOPE. Al
igual que en la dispersiéon compton, efecto fotoeléctrico y dispersion rayleigh. Esta
lista de fisica no es andloga a PENG4, ya que no incluye los métodos de transporte

de PENELOPE.

Otro parametro importante de estas simulaciones es el corte de produccion, o en inglés
production cut. Dado que diversos procesos, especialmente la interaccion bremsstrahlung
e ionizacion, tienen secciones eficaces muy altas a bajas energias, resulta necesario imple-
mentar un corte de producciéon. De esta forma, todos las particulas por debajo de dicho
umbral no se generan, aunque su energia contribuye a la deposicion de la misma. Cuanto
més se incremente el valor de este parametro, el nimero de particulas secundarias ge-
neradas serd menor y por tanto, el tiempo de simulacién disminuird. GEANT4 utiliza
los cortes de producciéon en alcance, es decir, en unidades de longitud, convirtiéndolos

internamente en el c6digo en cortes de produccién energéticos.

En todas las simulaciones se tomé como corte de producciéon 2 pm, de manera que,
el umbral energético de produccion se corresponde con 990 €V, el valor instaurado por
defecto en GEANT4. En el transporte de electrones a bajas energias, basta con aplicar este
corte de produccion a la ionizacion y bremsstrahlung. Sin embargo, es posible ampliarlo a

otros procesos si resulta necesario en otras simulaciones.

2.1.2. PENG4

Para implementar el médulo PENG4 en el ejemplo TestEm12 de GEANT4, se realiza
una adaptacion de la macro berger.mac. El nuevo, denominado berger-PenG4.mac, se

presenta en el anexo A e incorpora las siguientes modificaciones en el propio codigo de
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GEANT4:

= Se copian los archivos que contienen la fisica y algoritmos de PENELOPE, compi-

lando el cédigo resultante.

= Se adapta la lista de fisica para que GEANT4 trabaje con PenelopeEMPhysics
y las particulas “PENELOPE” (PenElectron, PenGamma, PenPositron). Para ello,
PenelopeEMPhysics constructor se convierte en una opciéon adicional de las ya
facilitadas por GEANT4 en la clase PhysicsList y las particulas “PENELOPE”
se declaran y construyen en PhysicsList y PenelopeEMPhysics. Ademas, PENG4
necesita una lista de fisica electromagnética de GEANT4 como ‘base’; instaurandose

en este caso emstandard_opt4.

= Se definen Fyjax, maxima energia posible de actuacion de PENELOPE y Erygr,
umbral de conversion de las particulas de GEANT4 en particulas “PENELOPE”.

= Se adapta la geometria en la clase DetectorConstruction para que por cada ma-
terial seleccionado de GEANT4, se registre uno equivalente de la base de datos de
PENELOPE. Este ultimo debe especificarse en la propia macro con su niimero iden-
tificativo, que puede encontrarse en la lista de materiales de PENELOPE [14]. Ade-
més, a cada uno se le define su conjunto de parametros MSIMPA (C, Co, Wer, Wee
y Faps) y a cada volumen su DSMAX, que limita la longitud méaxima de step al igual

que StepMax en GEANT4, si resulta necesario.

Por tanto, en PENG4 se deben elegir los valores de unos parametros, que determinan
la velocidad y precision de las simulaciones. Estos se fueron variando en el propio macro

berger-PenG4 .mac.

En primer lugar, deben definirse Fyax v Ergr en funcion de la energia cinética inicial
del haz de electrones. En todas las simulaciones, se escogié Eyax=FErgr con un valor
ligeramente superior a Fy. De esta forma, las particulas de GEANT4 se convierten inme-
diatamente en particulas “PENELOPE” al comienzo de la simulacién y esta es realizada

por PENG4 integramente.

Parte de este trabajo consiste en la optimizacion de las variables caracteristicas de este
codigo: C, Cy, Wer, Woe v Eags. El propio articulo de referencia de PENG4 facilita unos

valores razonables para comenzar a estudiar su influencia sobre los resultados obtenidos
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[23]. En la tabla 1, se presentan los escogidos en primera instancia.

Se realizaron simulaciones con haces de electrones monoenergéticos en agua, modifican-
do unicamente el valor de uno de los parametros, mientras el resto permanecia fijo. Asi,
se analiza exclusivamente el efecto que tiene cada uno; y por tanto, se pueden optimizar
de manera adecuada. Ademas, se comenzaron utilizando electrones con Ey = 10 keV, por

corresponderse con el limite inferior de las energias consideradas.

EABS (eV) Cl Cg WCR (eV) WCC (eV)

102 0.01 0.01 102 102

Tabla 1: Parametros iniciales empleados en PENGA4.

Para controlar la longitud de step entre un par de eventos intensos en un material dado,
se tienen C y Cy, como se explicd en . Concretamente, C] limita la deflexiéon angular
promedio por step e influye en el tiempo de simulacion a energias intermedias; mientras
que C5 limita la pérdida de energia fraccional promedio y afecta al tiempo de simulaciéon
a altas energias. Ambos son adimensionales y deben tener un valor pequeno comprendido
entre 0 y 0.1. Por ello, para estudiar su efecto sobre las simulaciones, se realizaron varias

con los parametros presentados en la tabla 2 y un haz de electrones con Ey = 10 keV.

Eags (V) o Cy Wer (eV) Wee (eV)
102 0.00 0.00 102 102
102 0.01 0.01 102 102
102 0.05 0.05 102 102
102 0.10 0.10 102 102

Tabla 2: Parametros seleccionados para estudiar la influencia de C7 y Csy, Ey = 10 keV.

Utilizando los valores 6ptimos para C; y Cs, también se debe examinar la influencia
de las energias de absorcion Exps para cada particula en el material. Teniendo en cuenta
las distancias de penetracion de los electrones en el mismo. Ademés, si Fagg supera a las
energias cinéticas iniciales de las particulas lanzadas, estas serdn directamente absorbidas
al comienzo de la simulacién. Por tanto, se utilizaron los parametros presentados en la
tabla 3, con un haz de electrones de Ey = 10 keV y considerando que siempre se cumpla

FExps < Ey. Como realmente se pretendia analizar su efecto con respecto a Wer y Wec, se
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escogi6 en este caso Wer = Wee = 103 eV. Para asi observar adecuadamente qué ocurre

cuando Fapg es superior, inferior o igual a Wer = Wec.

Eaps (eV) 4 Cy Wer (eV) Wee (eV)
102 0.01 0.01 103 103

2.5x10? 0.01 0.01 103 103
103 0.01 0.01 103 103

2.5x10° 0.01 0.01 103 103

Tabla 3: Parametros seleccionados para estudiar la influencia de Exps, Fy = 10 keV.

Por otro lado, para controlar la pérdida de energia por interaccién, se tienen los si-
guientes parametros, ambos en unidades de eV. W se corresponde con el umbral de
pérdida de energia en colisiones inelasticas intensas, mientras que Wggr con el de eventos
bremsstrahlung intensos. Ambos influyen en la resolucion de la distribucion de energia.
Para estudiar su efecto sobre los resultados, se tomaron los valores de C7, C5 v Faps
optimizados, teniendo en cuenta que se concluye que Eaps = Wer = Wee, como se co-
mentara en la secciéon 3.2. En este caso, se lanzaron electrones con Ey = 1000 keV, ya que
asi se puede comparar un mayor rango energético y se estudia también el limite superior
de las energias consideradas en este trabajo. En la tabla 4, se presentan los tltimos valores

empleados para la optimizacion de PENG4.

Eaps (V) 4 Cy Wer (eV) Wee (V)
102 0.01 0.01 102 102
103 0.01 0.01 103 103
10% 0.01 0.01 104 10%
10° 0.01 0.01 109 10°

Tabla 4: Parametros seleccionados para estudiar la influencia de Wer = Wee = Fags,
Ey = 1000 keV.

Se concluye que los parametros escogidos inicialmente, mostrados en la tabla 1, son
ademés los 6ptimos y adecuados para las simulaciones con PENG4 en el rango energético
considerado. Esto se explicara en detalle en la secciéon 3.2, correspondiente a la exposicion

y discusion de resultados con PENG4.
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2.2. Metodologia para comparar

Para la comparacion y anélisis de resultados se han abordado distintos procedimientos.
Estos se centran tanto en GEANT4 como en PENG4, en la representacion grafica de las

curvas DPK obtenidas en las distintas simulaciones frente al radio normalizado r/r.

GEANT4

En GEANT4 se han comparado tres listas de fisica diferentes: emstandard_opt4,
emlivermore y empenelope, utilizando como referencia los datos del codigo EGSnrc en
agua. Dado que no se proporcionaban puntos para ningin otro material, se han tomado
en hueso simulaciones realizadas en otros trabajos reconocidos [30]. Estas se han llevado a
cabo con FLUKA y PENELOPE, y presentan electrones lanzados con una energia inicial
de 10 keV y 1000 keV. Para la obtencion de estos datos se utilizo WebPlotDigitizer [34],

ya que se facilitaban graficamente y se tuvieron que extraer de manera numérica.

En primer lugar, se han observado las diferencias entre las distintas listas de fisicas
visualmente. Una comparaciéon punto a punto no ha sido posible debido a que los valores

del eje x de las simulaciones no coincidian con los del codigo de referencia exactamente.

Para también abordar una comparaciéon numérica, se han realizado unos ajustes poli-
némicos en torno a los maximos de las figuras, presentadas en el capitulo 3, mediante la

siguiente expresion

f@)=a+b(x— 0)2 = (Tmax, Ymax) = (¢, @) . (2.3)

De esta forma, como pueden obtenerse las coordenadas Tj.x € Ymax directamente, los
de 1 i just ional del ti = ar?
errores de las mismas son menores que en un ajuste convencional del tipo f(x ar” +
bx + c. Donde la coordenada x.. se tendria que obtener de manera indirecta, y su
incertidumbre mediante propagacion de errores. Resulta de interés comparar la posicion
de los méaximos de las curvas DPK, ya que se corresponde con el punto de maxima

deposicion de energia de los electrones en el medio.

Ademés, dado que el 7y de normalizacion es distinto en cada simulaciéon con una lista
de fisica determinada, se ha tabulado y contrastado con el proporcionado por la base de

datos del NIST [35]. Esto sucede porque rq se calcula mediante la clase G4EmCalculator,
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la cual devuelve un alcance CSDA dependiendo de la lista de fisica escogida.

Se realizaron de nuevo las graficas reescalando la coordenada = de los puntos,

ok
(zi,y:) = (Iz : ﬁdﬁ) . (2.4)
0

Asi, se consigue que todas las listas de fisica estén normalizadas a un mismo ry™T. Donde
el subindice 7 se refiere al punto considerado de todos los obtenidos en la simulacion,
mientras que el superindice k a la lista de fisica considerada. Es decir, r§ se corresponde

con el alcance CSDA computado con una lista de fisica determinada k.

PENG4

En PENG4 se han optimizado sus parametros caracteristicos, utilizando los valores
mencionados en la seccion . Para ello, se han apreciado los efectos de los mismos

sobre las simulaciones visualmente.

Ademas, se ha realizado la misma comparacion numérica que en GEANT4 con los
parametros 6ptimos de PENG4. Haciéndose un ajuste polinémico alrededor del maximo

mediante la ecuacion 2.3, y calculando los valores de sus coordenadas.

En cuanto a la comparacion del ry de normalizacion, este carece de interés en PENGA4.
El motivo de ello es que la clase que computa el alcance CSDA en las simulaciones es
G4EmCalculator. Como la lista de fisica de PENG4 es externa a GEANT4,
G4EmCalculator realiza el calculo directamente con emstandard_opt4. Es decir, el macro
berger-PenG4 .mac estd adaptado para realizar la simulacion con PENG4. Sin embargo,

en la estimacion de ry contintia prevaleciendo la fisica de GEANT4.

GEANT4 vs PENG4

También resulta de gran interés el contraste entre los dos codigos de trabajo, GEANT4 y
PENGA4. Por ello, se realizaron unas figuras con la lista de fisica mas precisa de GEANT4,
emstandard_opt4, los pardametros 6ptimos de PENG4 y los datos del codigo de referencia;
EGSnrc en agua, y FLUKA y PENELOPE en hueso. De esta forma, considerando el mismo
rango energético que en las simulaciones con GEANT4 y comparando visualmente ambos

codigos, se consigue finalmente verificar PENGA4.
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3. Resultados y discusion

En este capitulo se presentan los resultados obtenidos en las distintas simulaciones,

ademas de una discusion detallada y analisis exhaustivo de los mismos.

3.1. GEANT4

En la figura 4 se presentan los DPK obtenidos con unas determinadas listas de fisica

de GEANT4 para una haz de e~ en agua con distintos valores de Ej, concretamente, 10

keV, 15 keV, 100 keV y 1000 keV.

Dado que los electrones depositan su energia en el material gradualmente, las distribu-
ciones DPK son continuas y cambian su forma segtn la energia inicial de las particulas
lanzadas en un mismo medio. A medida que Fy aumenta de 10 keV a 100 keV, se observa
que los méaximos se desplazan a valores mayores, tanto en la coordenada x como en la y.
Sin embargo, en 1000 keV hay una disminucién de los mismos con respecto a 100 keV.
Ademas, la energia es totalmente depositada con anterioridad conforme FEj, se incremen-
ta. Es decir, la curva DPK se aproxima finalmente a un valor nulo a una distancia r/rq
menor. En la figura 4a con 10 keV, se aprecia deposiciéon de energia incluso en la dltima
capa correspondiente a r =1.27y, mientras que con 1000 keV en la figura 4d esta es nula

practicamente para radios superiores a rg.

Por otra parte, se observa que la discrepancia entre las simulaciones con las listas de
fisica de GEANT4 y el codigo EGSnrc disminuye segin E, crece. En general, la descrip-
cion detallada de la interacccion radiacion materia es compleja. Atn mas si consideramos
electrones, donde se dan un gran niimero de procesos hasta que alcanzan el reposo y predo-
minan los eventos intensos. GEANT4 utiliza un algoritmo de historias condensadas clase
I, que consiste en descomponer la trayectoria de cada particula en un ntimero de steps y
describir el efecto global de todas las interacciones que ocurren a lo largo de uno utilizando
modelos de dispersiones miultiples. En este caso, la pérdida de energia por eventos suaves
se considera depositada a lo largo de la recta que une el punto pre-step y post-step. Resulta
claro en la figura 4, que la aproximaciéon empleada por GEANT4 funciona mejor cuanto
mas alta sea la energfa, donde los eventos suaves prevalecen frente a los intensos. Atn asi,
GEANT4 reproduce el experimento considerado de manera razonablemente satisfactoria,

conservando una forma de la ditribuciéon DPK similar al cédigo de referencia.
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(a) Ey = 10 keV

(b) Ey = 15 keV

(c) Ep =100 keV

(d) Ey = 1000 keV

Figura 4: DPK de las simulaciones con GEANT4 para un haz de e~ en agua con distintos

valores de Ej.
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Ey =10 keV Ey =15 keV
Tmax Ymax Tmax Ymax
ems_opt4  0.5851 £ 0.0021  1.4980 £ 0.0025 | 0.5889 £ 0.0016 1.4970 + 0.0025
emliv 0.5851 £ 0.0021  1.4980 4 0.0025 | 0.5889 4+ 0.0016 1.4970 £ 0.0025
empen 0.5751 £ 0.0014  1.4890 £ 0.0020 | 0.5831 4+ 0.0016 1.5040 £ 0.0025
EGSnrc 0.6013 £+ 0.011 1.562 + 0.021 0.605 £ 0.025 1.565 £ 0.025
Ey =100 keV Ey = 1000 keV
Lmax Ymax Tmax Ymax
ems_opt4  0.6290 % 0.0015 1.581 £ 0.003 | 0.6236 £ 0.0015  1.486 + 0.003
emliv 0.6290 = 0.0015 1.581 + 0.003 | 0.6236 £ 0.0015  1.486 4 0.003
empen 0.6230 = 0.0015 1.593 = 0.004 | 0.6265 £ 0.0012 1.4840 4 0.0025
EGSnrc 0.616 + 0.024 1.598 £ 0.025 0.610 £ 0.025 1.482 + 0.025

Tabla 5: Maximos calculados mediante ajuste polinémico para un haz de e~ en agua con
distintos Ej y cada lista de fisica de GEANT4.

Ey =10 keV Ey =15 keV
€ (Tmax) %0 € (Ymax) % € (Tmax) 70 € (Ymax) %
ems_opt4 2.69 4.10 2.63 4.35
emliv 2.69 4.10 2.63 4.35
empen 4.36 4.67 3.59 3.90
Ey =100 keV Ey = 1000 keV
€ (Tmax) % € (Ymax) % € (Tmax) % € (Ymax) %
ems_opt4 2.06 1.06 2.20 0.27
emliv 2.06 1.06 2.20 0.27
empen 1.09 0.31 2.67 0.13

Tabla 6: Errores relativos de los méximos presentados en la tabla 5 con respecto a

EGSnre.
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En cuanto al analisis entre las propias listas de fisica de GEANT4, resulta relevante
realizar una comparacion numérica empleando la tabla 5, donde se presentan los méaximos
obtenidos mediante ajustes polinémicos de las distribuciones DPK. Dado que el error
relativo da cuenta de la precision de una magnitud, se ha calculado el correspondiente a
cada lista de fisica y energia E, con respecto al codigo de referencia en agua, EGSnrc. Se

ha atendido al siguiente criterio en todas las comparaciones realizadas en este capitulo:
s Sie< 0.1 %, el acuerdo se considera excelente.
» Si0.1 % <e<5%, el acuerdo es aceptable.
s Sie > 5%, el acuerdo es mejorable.

En la tabla 6, se observa que todos los errores relativos son inferiores al 5 %. Por ello,
se verifica que las listas de fisica de GEANT4 reproducen el maximo de deposicion de

energia adecuadamente.

Ademas, se aprecia que para cualquier Ey, los puntos obtenidos con emstandard_opt4 y
emlivermore se solapan totalmente. Esto era de esperar, ya que emstandard_opt4 se
desaroll6 posteriormente a emlivermore, utilizando su lista de fisica a bajas energias
como fue descrito en la secciéon . Es decir, para las particulas consideradas en el
rango energético trabajado, los modelos fisicos instaurados en ambas listas coinciden;
manifestandose claramente tanto en la figura 4 como en la tabla 6. Si se atiende a la
lista de fisica que presenta un menor error relativo en el maximo respecto al codigo de
referencia, se obtienen distintos resultados en funcién de Ej y la coordenada (x o y). A
10 keV, emstandard_opt4 se aproxima més a los datos de EGSnrc. A 100 keV, lo hace
empenelope. Mientras que a 15 keV y 1000 keV, el error relativo de x,.x €s menor con

emstandard_opt4, € Ymax CON empenelope.

Cada uno de los modelos disponibles en GEANT4 son mas o menos apropiados segin
el experimento considerado, atendiendo al tipo de particula, rango energético e incluso
material. Esto se pone de manifiesto, ya que los resultados son mas precisos en algunas
ocasiones con emstandard_opt4 y en otras con empenelope. Por tanto, la eleccion de una
determinada lista de fisica depende de las caracteristicas de la simulacién. Sin embargo,
se observa en la tabla 6 que las diferencias relativas respecto al codigo de referencia son

generalmente inferiores con emstandard_opt4. Ya que empenelope incluso alcanza un
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To (g/cmg)
Ey (keV) emstandard_opt4 emlivermore empenelope NIST
10 2.481 x 1074 2.481 x 1074 2.475 x 1074 2.515 x 1074
15 5.054 x 1074 5.054 x 1074 5.064 x 1074 5.148 x 1074
100 1.419 x 1072 1.419 x 1072 1.413 x 1072 1.431 x 1072
1000 4.377 x 107! 4.377 x 1071 4.334 x 107! 4.367 x 107!

Tabla 7: Valores de ry computados para un haz de e~ en agua con distintos Fy y cada
lista de fisica de GEANT4.

error relativo del 4.67 % en una ocasién, mientras que emstandard_opt4 no supera el
4.36 %. Por tanto, se confirma que emstandard_opt4 es la lista de fisica més precisa de

las estudiadas en este trabajo con GEANT4.

No obstante, los datos de EGSnrc no se corresponden con experimentales, simplemente
se utilizan de referencia como método de comparacion entre distintos codigos. De hecho,
no existen datos experimentales disponibles en cuanto a DPK. La validacién experimental
del transporte de electrones se realiza mediante otro tipo de medidas, como dispersiones

al atravesar laminas de un grosor determinado.

Por otro lado, el ry de normalizaciéon para cada lista y energia Ej es diferente, ya que
es calculado por GEANT4 al realizar cada simulacion. Se presenta la tabla 7 para dejar
constancia de este hecho e ilustrar los valores proporcionados por el NIST [35]. Por esta
razon, se ha reescalado la coordenada x de las simulaciones con GEANT4 de manera que

NST en todas ellas. Sin embargo, en la figura 5 se observa

la distancia esté normalizada a 7,
que este reescalado afecta muy levemente. Si se realiza de nuevo un ajuste polinémico en
torno a los maximos, la coordenada x,,,, se ve modificada, tal y como se ha ilustrado en

la tabla 8.

Los errores relativos de x,.« respecto al codigo de referencia, tras realizar el reescalado
de la coordenada = de las simulaciones con GEANT4, se presentan en la tabla 9. Sin
embargo, no se aprecian variaciones significativas respecto a los resultados de la tabla
6, donde atn no se habia llevado a cabo el reescalado. Observandose que en ocasiones la
precisiéon mejora y en otras empeora. Por tanto, se concluye que normalizar las curvas DPK
al rq computado con la lista de fisica correspondiente es consistente, aunque formalmente

sea méas correcto comparar simulaciones normalizadas a un mismo alcance CSDA.
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(a) By = 10 keV

(b) Ey = 15 keV

(c) Ey =100 keV

(d) Eo = 1000 keV

Figura 5: DPK de las simulaciones con GEANT4 para un haz de e~ en agua con distintos
Ejy v un reescalado radial para normalizar a r5ST.
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Lmax
Ey (keV) emstandard_opt4 emlivermore empenelope
10 0.5772 £ 0.0020 0.5772 £ 0.0020 0.5659 £ 0.0014
15 0.5781 = 0.0016 0.5781 = 0.0016 0.574 £ 0.009
100 0.6237 = 0.0015 0.6237 = 0.0015 0.6147 = 0.0015
1000 0.6250 = 0.0016 0.6250 = 0.0016 0.6218 £ 0.0012

Tabla 8: z,,,, mediante ajuste polinémico para un haz de e~ en agua con distintos Fj,

cada lista de fisica de GEANT4 y un reescalado radial para normalizar a r)15T.
€ (Tmax) %
Ey (keV) emstandard_opt4 emlivermore empenelope
10 keV 4.01 4.01 5.89
15 keV 4.41 4.41 1.99
100 keV 1.20 1.20 0.26
1000 keV 2.43 2.43 1.90

Tabla 9: Errores relativos de los z,., presentados en la tabla 8 con respecto a EGSnrec.

Tras el anélisis exhaustivo de GEANT4 para el experimento considerado en agua, se
quiso corroborar su validez en un medio de interés clinico. Por ello, se repitieron las
simulaciones en hueso (Compact Bone, ICRU), tal y como se presentan en la figura 6. En
este caso, se realizo la comparacion con resultados ya publicados [30], como se comentd

en la secciéon

Visualmente, se observa que las discrepancias obtenidas con 10 keV son menores que
con 1000 keV, a diferencia de los resultados recogidos en agua. Asimismo, se ha realizado
una comparaciéon numérica, realizando ajustes polinémicos en torno a los maximos y
disponiéndolos en la tabla 10. Ademas, los ry de normalizacion calculados con cada lista
de fisica de GEANT4 también se han registrado en la tabla 12, junto con los valores

proporcionados por el NIST [35].

Para realizar una estimacién numérica del grado de acuerdo, expresamos las diferencias
en términos relativos. En esta ocasion, respecto a FLUKA y PENELOPE, tal y como se

observa en la tabla 11. En general, las discrepancias se encuentran dentro del umbral
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Ey =10 keV Ey = 1000 keV
Tmax Ymax Tmax Ymax
ems_opt4  0.5385 £ 0.0013 1.5800 & 0.0025 | 0.5711 £ 0.0013  1.562 £ 0.003
emliv 0.5385 £ 0.0013 1.5800 £ 0.0025 | 0.5711 &£ 0.0013  1.562 £ 0.003
empen 0.5335 £ 0.0009 1.5910 £ 0.0020 | 0.5711 &£ 0.0015 1.568 % 0.004
FLUKA 0.537 £ 0.003 1.569 £ 0.003 0.549 = 0.003 1.561 £ 0.005
PENELOPE  0.515 £ 0.011 1.584 £ 0.021 0.549 = 0.003 1.561 £ 0.005

Tabla 10: Maximos calculados mediante ajuste polindémico para un haz de e~ en hueso
con distintos Ey y cada lista de fisica de GEANT4.

Ey =10 keV
EF (Tmax) % EF (Ymax) 70 ep (Tmax) V0 ep (Ymax) %0
ems_opt4 0.37 0.70 4.52 0.25
emliv 0.37 0.70 4.52 0.25
empen 0.56 1.40 3.55 0.44
Ey = 1000 keV
EF (Tmax) 0 €F (Ymax) 70 €p (Tmax) 70 ep (Ymax) %0
ems_opt4 6.91 2.62 4.03 0.06
emliv 6.91 2.62 4.03 0.06
empen 7.23 2.56 4.34 0.13

Tabla 11: Errores relativos de los maximos presentados en la tabla 10 respecto a FLUKA
(F) y PENELOPE (P).

que hemos considerado aceptable, a excepcion de ep (Tyax) @ Eg = 1000 keV; que se
corresponde con el error relativo respecto a FLUKA a esa energia inicial. De nuevo, las
discrepancias relativas son generalmente inferiores con emstandard_opt4, confirmandose

que es la lista mas precisa de las trabajadas con GEANT4.

Ademés, se volvio a realizar un reescalado de la coordenada x de las simulaciones con
GEANT4, de manera que todas las distancias radiales estuviesen normalizadas a un mismo
alcance CSDA, )T, Se observa en la figura 7, que los cambios no son significativos y
el reescalado continiia influyendo levemente. Asimismo, en la tabla 14 se presentan los

nuevos errores relativos obtenidos para .., mostrados en la tabla 13. Comparandolos
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con los de la tabla 11, donde atin no se habia realizado el reescalado, vemos que la precision

varia. Mejorandose en algunas ocasiones, mientras que en otras sucede al contrario.

Por tanto, se concluye que las listas de fisica de GEANT4 son aplicables a otro medio de
interés clinico, concretamente a hueso (Compact Bone, ICRU). Aunque emstandard_opt4
se corresponda con la lista mas precisa de GEANT4 generalmente, la méas apropiada en

una situacion determinada dependera de las caracteristicas de la simulacion.

(a) Ep =10 keV

(b) Ey = 1000 keV

Figura 6: DPK de las simulaciones con GEANT4 para un haz de e~ en hueso con distintos
valores de Ej.
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To (g/cm?’)
Ey (keV) emstandard_opt4 emlivermore empenelope NIST
10 2.683 x 1074 2.683 x 1074 2.721 x 1074 2.761 x 1074
1000 4.699 x 107! 4.699 x 1071 4.712 x 1071 4.711 x 107!

Tabla 12: Valores de ry computados para un haz de e~ en hueso con distintos Ej y cada
lista de fisica de GEANT4.

(a) Ep =10 keV

(b) Ey = 1000 keV

Figura 7: DPK de las simulaciones con GEANT4 para un haz de e~ en hueso con distintos
valores de Fy y un reescalado radial para normalizar a r)"ST.
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xmax
Ey (keV) emstandard_opt4 emlivermore empenelope
10 0.5232 £ 0.0012 0.5232 £ 0.0012 0.5246 + 0.0025
1000 0.5696 + 0.0012 0.5696 + 0.0012 0.5712 £ 0.0015

Tabla 13: z,,., mediante ajuste polinémico para un haz de e~ en hueso con distintos Fj,
cada lista de fisica de GEANT4 y un reescalado radial para normalizar a r)15T.

Ey =10 keV Ey = 1000 keV
EF (Tmax) %0 p(Tmax) %0 EF(Tmax) %0 p(Tmax) %0
ems_opt4 2.48 1.55 6.63 3.75
emliv 2.48 1.55 6.63 3.75
empen 2.22 1.82 6.93 4.04

Tabla 14: Errores relativos de los x.x presentados en la tabla 13 respecto a FLUKA (F)
y PENELOPE (P).

3.2. PENG4

En este apartado, se presentan las figuras correspondientes a los DPK obtenidos en
PENG4, con el objetivo de optimizar sus parametros caracteristicos mediante un analisis

visual de los mismos.

Influencia de C; y G,

En la figura 8 aparecen los DPK adquiridos mediante simulaciones con PENG4 en agua,
para distintos valores de C y C5. En la ampliaciéon realizada dentro de la propia grafica,
se observa un pequeno transitorio para distancias radiales proximas al origen, que se hace
més pronunciado a medida que ambos parametros se incrementan. La explicacion de este

hecho reside en las aproximaciones utilizadas por el propio cédigo.

PENG4 utiliza un algoritmo de historias condensadas clase II, donde los eventos in-
tensos son simulados detalladamente y se utilizan modelos de dispersiones miltiples para
las interacciones suaves, como se ha explicado en la seccion . El umbral de deflexion
entre colisiones elasticas suaves e intensas se controla mediante C; y Cs, simulandose de

manera detallada aquellas por encima de los limites impuestos [23]. Un aumento de los
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Figura 8: Influencia de '} y C5 sobre los DPK de las simulaciones con PENG4 con los
parametros de la tabla 2 para un haz de e~ en agua con Fy = 10 keV.

valores de estos pardmetros, supone un incremento del camino libre medio entre eventos
intensos, es decir, una reduccién del niimero de interacciones intensas simuladas. Por un
lado, esto repercute en el tiempo de simulacion, que se vera disminuido. Mientras que por
otro, también implica que la aproximacion de dispersiones multiples para eventos suaves
se implemente cuando la cantidad de interacciones ain no es suficiente como para que
el algoritmo funcione correctamente. Por tanto, el transitorio de la figura 8 manifiesta la
utilizacion de una aproximacion invalida. La convergencia de las curvas de simulacion con
las de referencia se alcanza cuando el numero de interacciones es elevado; y por ende, la

aproximacion de dispersiones miiltiples puede aplicarse correctamente.

Debe escogerse el valor de C; y C5, de manera que el transitorio sea inexistente y el
tiempo de simulacién el mas breve posible. Como este tltimo aumenta cuanto menor sea
C1 y Cy, ya que se realiza la simulacion detallada de un mayor ntimero de eventos intensos,

se concluye finalmente que el valor 6ptimo es C} = Cy = 0.01.

Influencia de Fpg

En la figura 9 aparecen los DPK obtenidos mediante simulaciones con PENG4 en agua,
para distintos valores de Fapg. Con esta se pretende analizar su valor respecto a la eleccion

de los umbrales Wee v Wer.



3 Resultados y discusion 41

Figura 9: Influencia de Eaps sobre los DPK de las simulaciones con PENG4 con los
parametros de la tabla 3 para un haz de e~ en agua con Fy = 10 keV.

La simulacion de una particula termina cuando su energia se hace inferior a Exps 0
abandona totalmente el volumen considerado. Por ello, Fxgs nunca puede ser superior a
la energia inicial del haz de electrones Ejy. Cuando los electrones son lanzados, interac-
cionan con el medio depositando su energia. Si Faps es demasiado grande, aquellos con
una energia inferior son absorbidos y se finaliza su simulacion [23|. Por tanto, se debe
imponer un valor a Fags que permita todos los procesos que las particulas de interés

experimentarian.

Por un lado, cuando Fags < Wee = Wer se puede perder informacion sobre electrones
secundarios con energias superiores a Fagg. Por otro lado, cuando Fags > Weoe = Wer
aparece un pequeno transitorio al comienzo de la simulacién, indicando la invalidez de las
aproximaciones del propio codigo. Por tanto, resulta conveniente escoger Faps = Wee =

Wer.

Sin embargo, para saber exactamente qué valor proporcionar a este conjunto de para-

metros, se debe realizar un tltimo estudio con PENGA4.

Influencia de Wy Wer

En la figura 10 aparecen los DPK adquiridos mediante simulaciones con PENG4 en
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Figura 10: Influencia de Weo y Weg sobre los DPK de las simulaciones con PENG4 con
los parametros de la tabla 4 para un haz de e~ en agua con Fy = 1000 keV.

agua, para distintos valores de W = Wer = Fags.

Se observa un transitorio en distancias radiales proximas al origen, que se hace mas
pronunciado a medida que ambos pardmetros se elevan. Su explicacion es analoga a lo que
ocurria con C} y Cy. En PENG4, los umbrales de pérdidas de energia entre interacciones
suaves e intensas, se controlan mediante W, para colisiones inelasticas; y Weg, para
emisiones bremsstrahlung. De esta forma, aquellos procesos con pérdidas de energia supe-
riores a los limites impuestos se consideran intensos y se simulan individualmente. Estos
parametros influyen en la resoluciéon de la distribucién de energia, distorsionandose cuan-
do adquieren valores demasiado grandes. Al incrementarlos, se tiene en cuenta un menor
numero de eventos intensos. Es decir, se utiliza la aproximaciéon para procesos suaves con

anterioridad, cuando no hay atn suficientes interacciones y esta carece de validez.

Por ello, se decide escoger finalmente Exgs = Woc = Wer = 10? €V, cumpliéndose

que el transitorio sea inexistente y el tiempo de simulacion el mas breve posible.

3.3. GEANT4 vs PENG4

En la figura 11 se presentan los DPK obtenidos mediante simulaciones con la lista

emstandard_opt4 de Geant4 y los parametros 6ptimos de PENG4 en agua.
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(a) EO =10 keV

(b) Ey = 15 keV

(c) Ep =100 keV

(d) Ey = 1000 keV

Figura 11: DPK de las simulaciones con emstandard_opt4 de GEANT4 y los parametros
o6ptimos de PENG4, para un haz de e~ en agua con distintos Ej.
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Ey (keV) Tmax Ymax
10 0.5878 + 0.0023 1.4470 4+ 0.0025
15 0.6026 + 0.0019 1.4730 4 0.0025
100 0.6247 £+ 0.0020 1.5700 4+ 0.0024
1000 0.6218 + 0.0012 1.4840 + 0.0023

Tabla 15: Maximos calculados mediante ajuste polindémico para un haz de e~ en agua
con distintos Ej y los parametros 6ptimos de PENGA4.

GEANT4 PENG4
FEy (keV) € (Tmax) % € (Ymax) %0 € (Tmax) %0 € (Ymax) %0
10 2.69 4.10 2.25 7.35
15 2.63 4.35 0.35 5.88
100 2.06 1.06 1.36 1.75
1000 2.20 0.27 0.77 0.13

Tabla 16: Errores relativos de los maximos de GEANT4 con emstandard_opt4 y PENG4
con los parametros 6ptimos en agua respecto a EGSnrc.

Al igual que ocurria con las distintas listas de fisica de GEANT4, la discrepancia

respecto a los datos del codigo de referencia disminuye a medida que Ej se incrementa en

PENG4.

Para hacer una comparacién mas consistente, resulta interesante obtener los méximos
de las curvas DPK de PENG4 mediante un ajuste polinémico, como se ilustra en la tabla
15. Ademas, dado que el error relativo da cuenta de la precision de una magnitud, se
ha calculado nuevamente para Tya.x € Ymax respecto al codigo de referencia. En la tabla
16, se presentan los errores relativos de los maximos tanto con GEANT4 como con los
parametros 6ptimos de PENG4 respecto a EGSnrc, para asi facilitar la comparacion entre
ambos codigos. Se observa que los resultados para la coordenada 1,., son mejores con
GEANT4, a excepcion de Ey = 1000 keV. Mientras que la discrepancia en x,,,x es menor
con PENG4 en cualquier caso. De esta forma, no sélo se demuestra que PENG4 presenta
un acuerdo razonable con los valores de referencia, sino que ademas su acuerdo en cuanto

a la posicion radial del maximo de la curva mejora el observado para Geant4.
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(a) EO =10 keV

(b) Ey = 1000 keV

Figura 12: DPK de las simulaciones con emstandard_opt4 de GEANT4 y los parametros
6ptimos de PENG4, para un haz de e~ en hueso con distintos Ej.

Visualmente, se aprecia en la figura 11 que ambos cddigos se aproximan menos entre si
a energias bajas. Los puntos comienzan a alejarse aproximadamente a partir de r = 0.4r
a 10 keV y a partir de » = 0.1rg a 15 keV, convergiendo en valores de r/ry proximos a la
parte superior del rango estudiado. En cambio, a 100 keV y 1000 keV, los comportamientos

descritos por GEANT4 y PENG4 son muy similares.

Dado que la verficacion de PENG4 resulta satisfactoria en agua, también se quiso anali-
zar otro material de interés clinico. Por ello, en la figura 12 se presentan los DPK obtenidos

mediante simulaciones con la lista emstandard_opt4 de Geant4 y los parametros 6ptimos

de PENG4 en hueso (Compact Bone, ICRU).
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Asimismo, se realizaron ajustes polinémicos en torno a los maximos para PENG4,
presentados en la tabla 17. Sus errores relativos respecto a los coédigos FLUKA y PENE-
LOPE, aparecen junto con los de emstandard_opt4 de GEANTH4 en la tabla 18. Aunque
las discrepancias con PENG4 no sean inferiores a las de GEANT4 en cualquier caso, los re-
sultados obtenidos son consistentes y coherentes de acuerdo a lo esperado. Confirmandose

la posibilidad de extension de PENG4 a otros medios materiales.

Mencionar que por motivos estéticos y de espacio, se han utilizado las siguientes abre-
viaturas ems_opt4 (emstandard_opt4), emliv (emlivermore) y empen (empenelope) en

algunas tablas presentadas en este capitulo.

EO (keV) Lmax Ymax
10 0.5438 + 0.0013 1.5060 £ 0.0020
1000 0.5675 =+ 0.0023 1.557 £ 0.006

Tabla 17: Maximos calculados mediante ajuste polindémico para un haz de e~ en hueso
con distintos Ej y los parametros 6ptimos de PENGA4.

FEy =10 keV
EF (Tmax) Y0 €F (Ymax) %0 €P (Tmax) Y0 ep (Ymax) %0
GEANT4 0.37 0.70 4.52 0.25
PENG4 1.36 4.02 5.99 4.92
Ey = 1000 keV
F (Tmax) %0 €F (Ymax) %0 ep (Tmax) %0 P (Ymax) 70
GEANT4 6.91 2.62 4.04 0.06
PENG4 6.23 2.93 3.37 2.93

Tabla 18: Errores relativos de los maximos de GEANT4 con emstandard_opt4 y PENG4
con los parametros 6ptimos en hueso respecto a FLUKA (F) y PENELOPE (P).
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4. Conclusiones

Se pueden extraer las siguientes conclusiones del trabajo presentado, cuya finalidad
principal es verificar la validez del codigo PENG4 en cuanto al transporte de electrones

por debajo de 1 MeV.

Hemos trabajado con dos cédigos Monte Carlo distintos, GEANT4 y PENG4, para
simular el transporte de un haz de electrones monoenergéticos a través de un medio, agua
y hueso, con simetria esférica. Para ello, se ha utilizado la macro berger .mac del ejemplo
TestEm12 proporcionado en el repositorio oficial de GEANT4 y una adaptacion de la

misma, berger-PenG4.mac, para la implementacion de PENG4.

Hemos empleado la estimacion de Dose Point Kernels (DPK) para verificar la preci-
sion y exactitud de ambos codigos. LLevandose a cabo tres procedimientos distintos de

comparacion, cuyos resultados més destacables son los siguientes:

= En GEANT4, hemos comparado tres listas de fisica diferentes emstandard_opt4,
emlivermore y empenelope. La discrepancia respecto al codigo de referencia dismi-
nuye segin la energia inicial de los electrones se incrementa y los errores relativos
de los maximos de las curvas DPK se encuentran dentro del umbral de medida
aceptable, correspondiente al 5%. Ademaés, el alcance CSDA es calculado en ca-
da simulacion realizada con GEANT4, motivando llevar a cabo un reescalado de
la coordenada radial de las distintas simulaciones para normalizarlas a un mismo

valor, riT. Sin embargo, se observa que el efecto de dicho reescalado es muy leve.

Ninguna lista de fisica se aproxima mejor al codigo de referencia en cualquier caso,
concluyéndose que la eleccion de una determinada depende de las caracteristicas de
la simulacion. Sin embargo, dado que las diferencias relativas son en general inferio-
res con emstandard_opt4, se considera la lista de fisica més precisa de las trabajadas
con GEANT4. Ademas, también se ha corroborado la posibilidad de extension a un
medio de interés clinico, ya que los resultados obtenidos son satisfactorios tanto en
agua como en hueso (Compact Bone, ICRU). No obstante, seria también necesario

comprobar su validez en otros medios, como tejido blando o muscular.

= En PENG4, hemos optimizado en primer lugar sus parametros caracteristicos: Cf,

Cs, Wer, Woe v Eags, estudiando visualmente la influencia de cada uno de ellos en
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las curvas DPK . Para no observar un transitorio o deformacion de la distribucion
a distancias radiales proximas al origen, y ademas garantizar que se realicen en el
menor tiempo posible, hemos concluido que los valores 6éptimos son C = Cy = 0.01

y Wer = Wee = Eaps = 10% eV.

= Por dltimo, hemos comparado las simulaciones realizadas con la lista de fisica mas
precisa de GEANT4, emstandard_opt4, y los pardmetros 6ptimos de PENG4. Nue-
vamente, la discrepancia repecto a los coédigos de referencia disminuye a medida que
la energia inicial de los electrones se aumenta y las diferencias relativas entre los

maximos de las curvas DPK son, en general, inferiores al 5 %.

Dado que tanto GEANT4 como PENG4 se aproximan a los datos del codigo de
referencia en agua, también hemos realizado simulaciones en hueso. Obteniendo

resultados satisfactorios y coherentes de acuerdo a lo esperado nuevamente.

En conclusion, hemos analizado distitas listas de fisica de GEANT4, optimizado los
parametros caracteristicos de PENG4 y comparado ambos codigos entre si, para lograr
finalmente el proposito fundamental de este trabajo: La verificacion del codigo PENG4
para transporte de electrones por debajo de 1 MeV mediante el calculo de Dose Point

Kernels.
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Lista de Acréonimos

CSDA Continuous Slowing Down Approximation.

DCS Differential Cross Section (Seccion eficaz diferencial).

DPK Dose Point Kernels.

EADL FEvaluated Atomic Data Library.

EGS FElectron Gamma Shower.

ETRAN Electron TRANsport.

FLUKA FLUktuierende KAskade.

GEANT4 GFEometry ANd Tracking.

ICRU International Commission on Radiation Units and measurements.
IGRT Image-Guided Radiation Therapy (Radioterapia Guiada por Imégenes).
IMRT Intensity-Modulated Radiation Therapy (Radioterapia de Intensidad Modulada).
MT Multi-Threading.

NIST National Institute of Standards and Technology.

PDF Probability Density Function (Funciéon densidad de probabilidad).

PENELOPE Penetration and ENErgy LOss of Positrons and FElectrons.



10

11

12

13

14

15

16

17

18

19

20

21

22

23

24

25

26

27

28

30

31

32

33

34

35

36

37

Anexo

53

Anexo

A. Macro berger-PenG4.mac

macro for TestEml2 : Dose Point Kernel

using PenG4 code

Seltzer, Appl. Radiat. Isot. 42(1991) page 917
L. Ferrer et al. Cancer Bio. Rad. 22-1 (2007)
Mainegra et al. Med. Phys. 32, 685-699 (2005)

H OH OH OH OH O H O#®

#/control/cout/ignoreThreadsExcept O

/control/verbose 1

/run/verbose 1

/tracking/verbose 0

#

# Penelope Material must be defined before issuing /testem/det/setMat
#

/testem/det/penG4/penMat WATER 278
/testem/det/penG4/penMatMSIMPA 1.0e2 1.0e2 1.0e2 0.01 0.01 1.0e2 1.0e2
# MSIMPA order: EABS[e] EABS[g] EABS[p] C1 C2 WCC WCR
###/testem/det/penG4/DSMAX 1.0e-3

#

/testem/det/setMat WATER

/testem/det/setRadius 3 cm

#

/testem/phys/addPhysics emstandard_opt4 # em physics

/testem/phys/addPhysics penelope # PenG4 module acts on top of a G4 PL

#
# PenelopeEMPhyics configuration
# Epmax > Beam Emax [e- / gamma]

# > 1.21(Emax+me*c~2) [e+]
# Ethr <= Epmax
#

/penEMPhys/Epmax 0.010 MeV
/penEMPhys/Ethr  0.010 MeV
#

# INITIALIZATION

#

/run/initialize

#
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/run/setCut 2 um

#

/gun/particle e-
/gun/energy 10 keV
#

# This has no effect for PenG4

/analysis/setFileName 0010keV_PenG4

/analysis/h1l/set 8 120 0.0

#
/run/printProgress

/run/beamOn

2000
40000

1.2 none

# normalized edep profile
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