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Sir,
In your otherwise beautiful poem (The Vision of Sin) there is a verse which reads

“Every moment dies a man,
every moment one is born."

Obviously, this cannot be true and | suggest that in the next edition you have it read

“Every moment dies a man,
every moment 15 is born."

Even this value is slightly in error but should be sufficiently accurate for poetry.

...Charles Babbage (en una carta a Lord Tennyson)
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1. Introduccidn

El funcionamiento de cualquier detector de radiacion depende de la forma en
que la radiacion interacciona con el material del propio detector. Por ejemplo, la
respuesta de los detectores de particulas cargadas depende del resultado de las
interacciones con los electrones del medio.

De forma general, a medida que una particula penetra en la materia, va
perdiendo energia en interacciones sucesivas, principalmente con electrones,
produciendo ionizaciones y excitaciones en los atomos. De ese modo, la particula
disminuye su velocidad continuamente en varias interacciones sucesivas hasta que
finalmente se detiene. En el caso de darse una ionizacion, los pares de iones formados
pueden ser usados como la base de la respuesta del detector.

No obstante esta vision sencilla se complica cuando se profundiza en los
procesos de pérdida de energia, hasta el punto de que las diferentes aproximaciones de
cada teoria 0 modelo hacen que exista casi una parametrizacion para cada material,
rango de energias, particula incidente, etc. EI problema es més evidente a bajas
energias, donde todas las teorias fallan, pues se desconocen los detalles de la interaccion
de los iones con el medio.

Esto no hace mas que poner en evidencia que, después de muchos afos de
estudio, todavia no existe una teoria robusta y consistente que sea capaz de explicar
todos los casos. Lo mejor que se puede hacer es seleccionar los parametros y
correcciones de interés correspondientes al tipo de i6n, rango de energias o materiales
con los que se esta trabajando en donde las aproximaciones dan resultados mas precisos.

En este trabajo se presentan los resultados de simulaciones Monte-Carlo del
alcance de distintos iones en varios gases, en distintas configuraciones de presion y
energias de incidencia, comparando diferentes cddigos de simulacion. El contexto
fisico en el que se enmarcan estas simulaciones es el estudio de las pérdidas de energia
de particulas cargadas pesadas incidiendo en blancos gaseosos gruesos a bajas-medias
energias.
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Estas simulaciones son importantes de cara al disefio y construccion de ACTAR,
un nuevo detector de tipo blanco activo, que utiliza un medio gaseoso actuando a la vez
como blanco y como medio detector. Este detector podra utilizar como blanco
diferentes gases a diferentes presiones, que se escogeran en funcién de las necesidades
del experimento a realizar. Se utilizara con haces de iones pesados a energias bajas,
medias y relativistas en diferentes tipos de reacciones de interés.

En este trabajo se presta especial atencion a las parametrizaciones para bajas
energias, que se introducen en la simulacion para estudiar los casos que se proponen.
Se presentan dos comparativas; en la primera se comparan las simulaciones con
resultados obtenidos mediante diferentes cddigos, y en la segunda se comparan los
resultados obtenidos con simulacion y cédigos con datos experimentales recientes.

Estas parametrizaciones se veran en el capitulo “Pérdida de energia en gases”,
donde se hara una descripcion genérica del proceso de pérdida de energia en gases para
luego especificar el tratamiento que dan los codigos Geant4, SRIM2003 y ATIMA a
dicho proceso.

Para la realizacion de estas simulaciones se desarrolld el codigo ActarSim, que
utiliza las librerias de Geant4. Los detalles de este codigo junto con el método utilizado
para ejecutar las simulaciones se discutiran en el capitulo “Descripcion del codigo
ActarSim”,

Por ultimo, se presentaran los resultados obtenidos y sus conclusiones en los
apartados correspondientes, “Resultados’ y “Conclusiones”.
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2. Perdida de energia en gases

En este capitulo se hace una descripcion general de la teoria de la pérdida de
energia en un medio, que luego se acotara al célculo a bajas - medias energias, blancos
gaseosos gruesos Yy particulas cargadas pesadas. Se estudiara también la forma en la que
los codigos de simulacion Geant4, SRIM/TRIM y ATIMA hacen el céalculo de las
pérdidas en este mismo contexto fisico. En el proximo capitulo, “Descripcion del
cédigo ActarSim” se vera cémo funciona el codigo desarrollado para hacer las
simulaciones, basado en Geant4.

2.1. Descripcion general

2.1.1. PODER DE FRENADO

El poder de frenado lineal S se define como el valor esperado de la tasa de
pérdida de energia por unidad de espacio recorrido x por una particula cargada
determinada, de energia cinética E, en un medio absorbente dado de nimero atémico Z.

La expresion de uso mas extendido para el célculo del poder de frenado fue
obtenida por H. Bethe [1] utilizando la aproximacion de Born a primer orden, con un
enfoque mecanocuantico, y basandose en las suposiciones de que el i6n incidente esta
totalmente libre de electrones, se mueve mucho mas rapido que los electrones del
blanco, y es mucho més pesado que ellos.

Maés tarde, Bloch corrigio sus resultados uniendo los resultados de la
aproximacion cuantica de Bethe con la aproximacion clasica de Bohr, y finalmente
Fano [2] extendié estos trabajos a colisiones inelésticas en medios condensados
(liquidos y soélidos) para obtener la expresion conocida como la formula de Bethe-Bloch
0 “B-B”, que se escribe como sigue [3]:
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En esta expresion, r. y me son el radio clésico del electrén y su masa en reposo,
siendo N, p, Z y A, parametros del medio absorbente que representan su densidad
atomica y volumica, y los numeros atomico y masico del mismo, respectivamente; Sy z
son la velocidad y el nimero atomico de la particula incidente, Tnax €S la méxima
energia transferible a un electron del medio, & es la correccion de densidad, que para
gases es despreciable, por lo cual se ignorara en este trabajo, Ce es una correccion de
capa de la que se hablara mas adelante, ¢ es la velocidad de la luz y Na el nimero de
Avogadro. El parametro | representa el potencial medio de ionizacion y excitacion del
medio y se determina de forma experimental o semiempiricamente [4]. Corrige los
niveles de energia mecanocuanticos disponibles para la transferencia de energia a los
electrones del blanco y las diferencias que hay entre los diferentes estados de fase del
blanco. Las unidades de S son MeV/cm o J/m. Para que no haya dependencia con la
densidad del medio también se define el “poder de frenado masico”, S = — dE/p dx, en
unidades de MeV cm?g o J m?/kg.

Se consideran dos contribuciones al poder de frenado, las pérdidas por colision y
las pérdidas por radiacion, aunque esta ultima contribucion (también Ilamada radiacion
de frenado o “Bremmstrahlung”) es méas importante para electrones y particulas muy
ligeras. En este trabajo se estudian nucleos ligeros y de masa intermedia, de modo que
solo se consideraran pérdidas por colision.

Las perdidas por colision tienen dos componentes: las pérdidas por frenado
nuclear, es decir, la energia cedida a los nucleos positivos del medio, y las pérdidas por
frenado electronico, o la energia cedida a los electrones del medio. Para iones ligeros a
altas energias, el i6n esta libre de sus electrones orbitales, la componente electrénica es
mas importante que la nuclear, y se puede considerar que las particulas interaccionan
con el blanco solo a través de procesos electromagnéticos, ignorandose las interacciones
fuertes. Sin embargo, para energias por debajo de 1 keV, ambos son del mismo orden,
ya que se transfiere también energia a los ndcleos por medio de colisiones elasticas no
ionizantes de tipo coulombiano que hay que tener en cuenta en la simulacion.

El comportamiento de S con la energia de la particula incidente se puede decir
de forma muy general que es suave, y se puede inferir del comportamiento del primer
factor. Para una particula no relativista (v << c), S se comporta como 1/v?, es decir, de
forma inversa con la energia. Esto se entiende porque, a energias bajas, la particula
pasarda mas tiempo en el entorno de interaccion de los electrones del medio, y éstos le
podran extraer mas energia. A medida que la energia aumenta, este término va
perdiendo su influencia, mientras que la dependencia con v en el logaritmo de la
formula de B-B hace que éste siga aumentando. Para particulas ultrarrelativistas, el
término v/c? tiende a 1 y domina el valor del logaritmo. En resumen; de forma general,
al aumentar la energia de la particula, el valor de S ira disminuyendo rapidamente hasta
Ilegar a un minimo, a partir del cual empezara a crecer, aunque mas suavemente.
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Ademas, el poder de frenado depende del nimero atomico de la particula y del
medio. Con el primero, S aumenta cuadraticamente, asi que para particulas con la
misma velocidad, la Unica diferencia sera esta. Dado que la masa de la particula se
supuso mucho mayor que la de los electrones del medio, las pérdidas por ionizacion no
dependen de la masa de la particula: a igual velocidad, si aumentamos la masa, la
energia también aumenta, por lo que se compensan, y B-B no se ve afectada. Respecto
al material, el producto NZ representa su densidad de electrones, de modo que S
aumentara de forma lineal cuanto mas denso sea el material y mayor nimero atomico
tenga.

En la Fig. 1 podemos ver la dependencia de S con la energia para muones en
cobre [3].
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Fig. 1: Poder de frenado (<-dE/pdx>) para muones positivos en cobre en funcion de
Sy = p/Mc en un rango de nueve 6rdenes de magnitud en momento (doce en energia).
La curva sélida indica el poder de frenado total. Las bandas grises indican los limites
entre diferentes aproximaciones o correcciones a la formula de B-B discutidas en [3].

Las aproximaciones y suposiciones utilizadas para obtener la formula de B-B
hacen gue su uso no se extienda a todos los escenarios y haya que aplicar correcciones
(por ejemplo, para particulas cargadas pesadas la aproximacién de Born no es valida).
En la Fig. 1 vemos la zona energética de validez de la expresion de B-B y diferentes
correcciones en los rangos en los que no es valida. En los siguientes apartados se
comentaran dos de estas correcciones, la correccion de capa y la correccion de carga
efectiva.
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2.1.2. CORRECCION PARA IONES PESADOS: CARGA EFECTIVA

A Dbajas energias de la particula incidente, el intercambio de carga entre la
particula y el material absorbente se vuelve importante. Por eso influye el estado de
carga del ién en el medio, y lo ligados que estén los electrones a los ndcleos. La
particula cargada positivamente tendera a recoger electrones del medio, lo cual reducira
su carga Yy su pérdida lineal de energia. Esto se produce a una energia por debajo de los
2 MeV para protones [5]. Al final de su traza, la particula habra acumulado z electrones
y se volvera un &tomo neutro.

En este limite a bajas velocidades de la formula de B-B, a veces se define una
“carga efectiva” como aquel estado de carga requerido para reducir la B-B de tal modo
que se ajuste al experimental, asi se tiene en cuenta la neutralizacion parcial de algunos
de los iones 0 se compensa la polarizacion parcial de los electrones del blanco. El
problema estd en encontrar donde empieza el frenado para una particula con gran
energia y hasta cuando podemos considerar que la carga de la particula no esta
apantallada por los electrones orbitales. Se supone que la formula de B-B funciona bien
a energias por encima de 1 MeV/u para iones ligeros como el H y He [6].

2.1.3. CORRECCION PARA BAJAS ENERGIAS: CORRECCION DE
CAPA

Al calcular algunas contribuciones a la formula de B-B se despreciaron los
efectos de las ligaduras atdmicas; por eso ésta falla cuando la velocidad de las particulas
incidentes deja de ser mucho mayor que la de los electrones del medio, que es una de
las suposiciones que se hizo para obtener la formula de S.

El factor 1/v* implica que S crece sin limite en proporcion a la inversa de la
energia a medida que las particulas se ralentizan y se aproximan a velocidad cero. Pero
entonces la transferencia de energia es menos efectiva, ya que, a bajas energias (para
ligeros, y a todas las energias para pesados), la probabilidad de colision con los
electrones de las capas atdmicas internas disminuye. Si la velocidad de la particula es
del orden de la velocidad de los electrones de la capa K, la particula empieza a recoger
electrones. El frenado todavia es mayoritariamente electronico, pero la velocidad del
ion continda descendiendo. Cuando ésta es comparable a la velocidad de los electrones
de valencia, las pérdidas por excitacion de los atomos del medio son despreciables
frente a la pérdida por colisiones elasticas con los nucleos, y empieza a actuar el poder
de frenado nuclear. Es decir, la energia transferida en la interaccion llega a no ser
suficiente como para excitar o ionizar a los atomos del material a todos los estados
posibles, con lo que se esta sobreestimando la pérdida de energia.

En ese caso el potencial medio | que se emplea en el calculo de la férmula de B-
B ya no es correcto. Para resolver el problema cabrian dos alternativas diferentes:
calcular un | diferente para cada velocidad de la particula incidente (lo que no resulta
practico), o simplemente utilizar el valor de los | medidos que existen tabulados [4] y
después corregir por el error cometido. Esa correccién es la correccion de capa.
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Se introduce entonces a la férmula de B-B el factor de correccién sustractivo
Cl/Z [22], que tiene el mismo valor para todas las particulas de una cierta velocidad, y
cuyo valor es funcién del medio y de la velocidad de la particula. A bajas energias su
valor es considerable, mientras que a altas energias tiende a cero. El término se calcula
teniendo en cuenta detalladamente la interaccion de la particula con cada Orbita
electronica en varios elementos. Como la velocidad de la particula decrece poco a poco,
para estudiar las colisiones particula-electron se debe hacer una evaluacion detallada de
la ligadura orbital de cada uno de los electrones del blanco para obtener poderes de
frenado precisos. Este término corrige los poderes de frenado para protones con
energias entre 1 y 100 MeV en un 6% como méaximo (a 10 MeV/u), mientras que a 100
MeV/u la correccion es del 1%. [6].

Una discusion detallada de las correcciones para bajas energias a la formula de
B-B se ofrece en [7]. Cuando las correcciones se introducen apropiadamente, la
precision de la formula de B-B es de un 1% para particulas con velocidades hasta £~
0,05 (energias de 1 MeV para protones).

Para el rango 0,01 < £ < 0,05 no hay una teoria satisfactoria, pero para protones,
se suele utilizar la férmula fenomenoldgica desarrollada por Andersen y Ziegler [8]. En
esta region de baja velocidad se produce un efecto de apantallamiento de la carga del
i6n o particula cargada que a veces se denomina “modelo dieléctrico”.

Para particulas que se mueven con £< 0,01 (més o menos la velocidad de los
electrones de las Orbitas mas externas), se usa la descripcion de Lindhard para el poder
de frenado electronico, el cual seria proporcional a £. Un desarrollo resumido de esta
descripcién se puede ver en el apéndice de [6] y en [9].

A energias por debajo de 1 eV para protones, la pérdida total de energia esta

dominada por las pérdidas nucleares no ionizantes (poder de frenado nuclear). En
cualquier caso, la correccion de capa no es correcta por debajo de 1 MeV/u [6].

2.1.4. REGLA DE BRAGG

Para calcular las pérdidas de energia en una mezcla o compuesto (como por
ejemplo el isobutano), el absorbente se puede considerar como formado por capas
delgadas de elementos puros con pesos proporcionales a la densidad electrénica del

elemento en el absorbente:
i d_E ZZWii d_E
N ldx /). 5 "N, ldx )

donde la suma se toma a todos los elementos del absorbente, N es la densidad atomica, i
es el nimero de elemento, W; representa la fraccion de elemento presente en la mezcla'y
(dE/dx); es la pérdida de energia en el elemento puro i-esimo en el compuesto c.
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2.1.5. LA CURVA DE BRAGG

Se le llama asi a la curva obtenida de la
representacion de la pérdida de energia de
particulas cargadas que penetran en un material
(Fig. 2). Esta curva es practicamente plana
(ligeramente ascendente) al principio, donde la s
particula tiene aun una alta velocidad y estd 4,
perdiendo energia de forma mas o menos
constante, y después alcanza un valor maximo,
conocido como “pico de Bragg” donde el ién
estd ya muy ralentizado, por lo que empieza a
recoger carga y la curva decae. Esta caida
puede ser mas o menos abrupta, dependiendo  Fig. 2: Representacion de la curva de
del nimero atémico del ion. Asi, las particulas Bragg en un grafico de pérdida de
con el nimero mayor de cargas nucleares energia frente a la distancia de
empiezan a recoger electrones mas temprano ~ Penetracion para un ion de ~°C a 3,01
en su proceso de desaceleracion. MeV/u en H; a 1800 mbar.
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2.1.6. ALCANCE: DEFINICIONES

Las particulas cargadas estan caracterizadas por un alcance definido en un
material absorbente dado, que representa la distancia mas alla de la cual no penetraran
mas particulas a una determinada energia. EIl alcance de particulas cargadas de una
cierta energia es una cantidad Unica para cada material.

De forma general, el alcance % de una particula cargada de un cierto tipo y
energia en un medio dado es el valor esperado del camino recorrido que sigue hasta que
se detiene [10]. Pero la pérdida de energia es un proceso estadistico y el alcance asi
definido es una cantidad no estadistica, es decir, el alcance no es una cantidad que
permita caracterizar a cada traza individualmente. Ni las particulas cargadas viajan en
linea recta en la materia, ni las particulas monoenergéticas se detienen después de
atravesar la misma distancia. Este hecho, y las diferentes aplicaciones del alcance, han
hecho necesaria la definicion de otros tipos de alcance segun diferentes utilidades de
éstos.

Por ejemplo, se define el alcance medio como el grosor de material que reduce
la intensidad de radiacion incidente a exactamente la mitad de su valor en ausencia de
material, es decir, la distancia a la cual se detienen la mitad de las particulas. Esta es la
definicion que se suele utilizar en tablas de valores numéricos del alcance [11].

Por otro lado, el alcance extrapolado, es aquel que se obtiene de extrapolar a
cero la porcion lineal del final de la curva de transmisién. La curva de transmision se
obtiene al representar el nimero de particulas que han sobrevivido después de penetrar
un grosor de material absorbente frente al espesor de este.
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] VACUUM | MEDIUM |
El alcance proyectado de una particula

cargada de un cierto tipo y energia inicial en un

medio dado es el valor esperado de la mayor 1K
profundidad de penetracion alcanzada por la «t}i
particula en su direccion inicial [Figuras 3, 4]. ;
Esta es también una cantidad no estadistica. e
Ademas, para particulas con trayectorias muy f

tortuosas, como los electrones, su valor puede ser
muy diferente del valor real del alcance, siendo
menor el alcance proyectado [10].

Fig. 3: En esta imagen, t;
representa el alcance proyectado,
gue también se denota por <t>.

El alcance méaximo es el grosor de material méas alla del cual no se observa la
penetracion de mas particulas [Fig. 4]. Es decir, es la distancia de maxima profundidad
de penetracion. Seria el alcance de aquellas particulas que sufren muy poca dispersion a
lo largo de su camino.

Por dltimo, se define el alcance CSDA, (“Continuous Slowing-Down
Approximation”) obtenido por aproximacion de frenado continuo para una particula que
pierde energia solamente por ionizacion o excitacion atémica [Fig. 4]. Esta
aproximacion se basa en el hecho de que la energia de la particula incidente suele ser
mucho mayor que la energia de excitacion o ionizacion cedida por colision, con lo que
la pérdida de energia a lo largo del recorrido puede considerarse continua. Este alcance
se define como:

-1
1 dE

Hespa = JEO [— —a} dF
o p "

Si — dE/pdx se toma en MeV cm?g y E en MeV, entonces %cspa estaria en
g/lcm®. El problema es hacer la integral, ya que si la particula frena tendra que haber
pasado por energias muy bajas, que es justo donde falla B-B.

Fig. 4: Se representa la curva de transmision ignorando
reacciones nucleares (nimero de particulas incidentes N frente a
espesor del medio t), y se indican el alcance proyectado <t>, el

Ne

P T alcance CSDA #%, y el alcance maximo, tn.. A espesores
N/ pequefios, el nimero de particulas que sobreviven coincide con el
+ <+>/ \ﬁ, inicial No, pero a partir de un cierto espesor esta cifra disminuye.

La forma curvada es debida a la dispersion, es decir, se esperan
fluctuaciones estadisticas en el alcance.

El alcance de una particula cargada pesada se puede obtener a partir de los datos
para protones sin mas que reescalar [10]. En primera aproximacion, el poder de frenado
en un medio sera el mismo para particulas de igual nimero atémico y velocidad, pero el
alcance sera proporcional a la masa, ya que las particulas mas pesadas tendran mayor
energia cinética que disipar y por lo tanto necesitaran recorrer un espacio mayor. El
procedimiento para el calculo es el siguiente: Se calcula la energia del proton que
corresponde a la energia que tiene el ion a la misma velocidad. Esto se hace utilizando
la expresion T, = Tm,/m, y luego se busca en las tablas el Rcspa,p correspondiente a esa
Tp. Elalcance Rcspa para ese ion seria entonces Respa = (RCSDA,pm)/(zzmp).
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2.2. Geant4

El codigo de Geantd [29] es capaz de simular los procesos dominantes que
gobiernan la interaccion de particulas e iones con la materia, en el rango de keV a
algunos TeV. Es un codigo Monte-Carlo capaz de simular una configuracién
experimental al completo con todos los detectores y seguir a las particulas en sus
trayectorias dentro de ellos.

Los procesos de pérdida de energia para e/e*, pu/u’, y hadrones son similares,
por eso Geant4 usa descripciones generales para todas las particulas cargadas, ademas
de las descripciones de procesos especificos para ciertas particulas.

2.2.1. PODER DE FRENADO

El proceso de ionizacién de hadrones cargados que inciden en un medio material
estd descrito en Geant4 por la clase G4hlonisation y el de iones por la clase
Gdionlonisation, que simulan tanto la perdida de energia continua por ionizacion como
la pérdida de energfa discreta, es decir, con produccién de electrones delta’.

El método consiste en fijar una energia umbral T (que en Geant4 es, por
defecto, mayor o igual que 1 keV), que da la energia cinética de corte o valor umbral de
energia cinética transmitida a una particula secundaria (en este caso a un electron delta),
para toda particula cargada incidente en todos los materiales. Por encima de Tgy las
pérdidas se consideran discretas y se simulan por medio de la produccion explicita de
las particulas secundarias que se generan, mientras que por debajo de T Se calculan las
pérdidas de energia considerandolas continuas. Las particulas secundarias que se
produzcan con energias T por debajo del umbral definido por el usuario no se creany su
energia se deposita localmente.

La tasa media de pérdida de energia de una particula con energia total E, masa m

y ndmero atémico z, con seccion eficaz o de eyeccion de una particula secundaria de
energia cinética T, en un medio con ng &tomos por unidad de volumen, viene dada por:

dE. (E.T do(z
soﬂ( ] cm‘) —n “‘Lu dO'( ,E,T)sz_,
dr

d\’ - at ]

1 En las colisiones duras, el proyectil incide sobre el atomo del medio con un pequefio parametro de
impacto. En este caso lo més probable es que el proyectil interaccione con un solo electrén del atomo que
adquiere una alta energia cinética. Este tipo de electrones se Ilaman “electrones delta”, y depositan la
mayor parte de su energia a una cierta distancia de la trayectoria del proyectil.
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Si hay varios procesos, se calcula esta cantidad para cada uno de ellos y se
suman para obtener la tasa media de pérdida de energia. Para obtener los alcances y las
pérdidas de energia continuas, Geant4 calcula estas cantidades y hace una tabla, con la
que calcula los alcances para los materiales dados, asi como el inverso de estos
alcances, de los que se obtienen las funciones fr (r), que dan la energia cinética de la
particula para un alcance r dado. El intervalo de energia para estas tablas se extiende de
100 eV a 100 TeV en 120 bins.

Para calcular la pérdida continua de energia tal que 0 < T < Tt < Trmad’, S€

calculan las tablas integrando esta expresion con lo que se obtiene la formula del poder
de frenado restringido dada por:

S

2 2m.c*B8%y°T T
:d_E =27 r’m.c?n z In w _ﬂz 1+ | 2C,
e e el ﬂz |2 Z

e
dx T<Ty, max

Los valores de | se toman de [4], Y Tuyp = mMin (Teu, Tmax). Cuando Typ es igual a
Tmax recuperamos la expresion de B-B.

Estas tablas se construyen solo para protones. Como la pérdida de energia por
ionizacion no depende de la masa de la particula sino de su velocidad, la pérdida de
energia para otras particulas cargadas mas pesadas que el protdn con energia cinética T
y masa M sera la misma que para el proton a esa misma velocidad. Geant4 calcula la
pérdida de energia para particulas cargadas pesadas a partir de las tablas para protones a
la energia cinética escalada descrita por la expresion:

M p
T, (escalada) = VT

En el calculo de las pérdidas de energia discretas, la produccion de particulas
secundarias con energias T > T Se muestrean a través de cada proceso concreto de
pérdida de energia. En el caso de particulas cargadas pesadas la produccion de rayos
delta se simula solo por encima de T. = min{ max{l,Teut }, Tmax ¥°. Para procesos
discretos, se define la seccion eficaz total (por &tomo) de eyeccidn de un electron delta
con T > T, como:

o(z,E,T,)= Em da(;,f, 0 dT

En el caso del electron, Trax Viene dada por la expresion:

% Tmax €S la méxima energia cinética transferible a una particula secundaria libre en una colisién, véase
una expresion para electrones en la pagina siguiente.
® Notar que cuando T = Tma la integral de la seccién eficaz se hace cero.
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B 2m.c’(y* -1)
1+ 2y(m, /m)+(m, /m)?

max

Asi, las pérdidas de energia por produccion de secundarios se obtienen a partir

de las correspondientes secciones eficaces, donde la expresion de do / dT utilizada
dependera del spin. A bajas energias, las secciones eficaces totales a una cierta energia
de incidencia E se obtienen de las fuentes (ver 2.2.3.) por interpolacion:

logo, log(E,/E)+logo, log(E/E,)

logo(E)| = log(E, / E,)

donde E; y E; son las energias mas cercanas por debajo y por encima de E para las
cuales se dispone de datos (o1 y o2) .

2.2.2. CORRECCION PARA IONES PESADOS: CARGA EFECTIVA

Para iones o hadrones se suele utilizar la carga efectiva (ver 2.1.2.) para calcular
el poder de frenado Se; del i6n a partir del poder de frenado para el proton, Sep:

Sei (T) = Zett* Sep (Tp).

Esta z. r+ debe ser utilizada en todas las expresiones en lugar de z. Para particulas
rapidas sus valores coinciden, pero para particulas lentas no sucede lo mismo, dado que
un ién lento recogera electrones del medio al avanzar. La expresion que define a z. ¢ €s
la siguiente:

Zeft = )il

siendo vy; la carga fraccional efectiva parametrizada para el helio y para iones pesados
segun [12], que tiene en cuenta el apantallamiento calculando la carga fraccional
promedio en funcion de la velocidad. Antes y después de cada paso, la carga dinamica
se recalcula y se guarda en la clase G4Dinamicparticle, donde puede ser utilizada no
solo para calculos de pérdida de energia sino también para el muestreo del transporte en
presencia de campos electromagnéticos.

2.2.3. CORRECCION PARA BAJAS ENERGIAS: CORRECCION DE
CAPA

A bajas energias se utiliza la clase G4hLowEnergylonisation para calcular
pérdidas de energia discretas y continuas por hadrones o iones. La estructura de capas
atomica es méas importante a bajas energias, de modo que los procesos de baja energia
hacen uso directo de los datos de secciones eficaces de la teoria de capas. Geant4
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dispone de estos datos para energias desde 250 eV hasta 100 GeV, para elementos de
nimero atdmico desde 1 hasta 99. Para estos célculos se utilizan tanto modelos teoricos
como datos evaluados, cuyas fuentes son EPDL97 [33], EEDL [34], EADL [35], el
Report 49 de la ICRU (“International Commission on Radiation Units”) [7] y algunos
libros de J. F. Ziegler sobre el poder de frenado y alcances de iones [8] [12] [16].

Existe una variedad de aproximaciones fenomenoldgicas para la correccién de
capa de la formula de B-B (el término C. /Z del apartado 2.1.3.). Geant4 utiliza una
férmula semiempirica, aplicable a todos los materiales, y debida a Barkas [36]:

= Sify>0,13 (T, > 7,9 MeV) :

a(l) by  c(1)
C.(I, =
D= T )

» SiBy<0,13 (T, <7,9 MeV) :

In(T/T,)
In(7,9MeV /T,,)

C.(1,8y)

sreo13=Ce(l, By =013)

siendo Ty =2 MeV.

Se define:

=2MeV x&

m,

T

lim

Si la energia cinética de la particula es mayor que Tjim, se calcula el poder de
frenado a partir de la formula de B-B con esta correccién de capa. Si la energia cinética
es menor que Tjim, Se utiliza una férmula parametrizada simple de la pérdida de energia,
utilizada en la clase G4BraggModel.

En la zona de energias por debajo de Tjin, entramos en velocidades menores que
0,05c (Tp = 1 MeV) y falla B-B. La region 0,01 < < 0,05 es donde ocurre el pico de
Bragg de ionizacion, pero no esta explicada por teorias precisas. Para velocidades

mucho menores (5 < 0,01), el poder de frenado es basicamente nuclear, y el modelo del
gas de electrones libres predice que es proporcional a la velocidad, pero éste no es un
formalismo exacto.

Geant4 utiliza la siguiente parametrizacion para el poder de frenado electronico
por debajo de Tjin (implementada en la clase “G4Ziegler1977p”) [7] [8]:

23



= S = Ao\/ﬁ(se usa el modelo del gas de electrones libres) Tp<1keV,

= S.=AEY 1keV < T, <10keV,
PP A 10 keV < T, < 1 MeV,
SIow + Shlgh

= Sjow = A, E%*,

= Shigh= AEBIn(l-‘r +A3Ej

- SE=A2{ AT ng(lnE)} LMeV<T,<T,,
ﬂ ﬂ i=0
n Se ZSe(Tp >T2)(1+ B_I-I:—Zj Tp >To,

donde E = T,/ m, [keV/amu], T, es un valor arbitrario entre 2 MeV y 100 MeV, B se
determina para cada material de modo que haya continuidad en T, = T, y los trece
parametros A; difieren para cada elemento con Z de 1 a 92 [8]. Geant4 ofrece también
otras parametrizaciones alternativas [13].

El poder de frenado nuclear se simula utilizando una parametrizacién universal
para la energia reducida del i6n en el medio de masa M (implementado en la clase
“G4Ziegler1977nuclear”):

32,536TM
Z,Z(m+M )\/zeﬂ 0B 70

E =

El poder de frenado nuclear universal s, fue determinado por J. Moliere en el
marco del potencial de de Thomas-Fermi [14]. En [7] se tabulan estos resultados, que
Geant4 implementa en su cddigo. Para poder utilizar este poder de frenado Geant4 hace
una transformacion de unidades de la siguiente manera:

8,4622Zm
LM+ MWZ0B 4 207

S, =s

2.2.4. REGLA DE BRAGG

En el caso de que el medio sea un compuesto o una mezcla, el poder de frenado
se calcularia por medio de la regla de Bragg (ver 2.1.4.), pero a baja energia la energia
cedida a los electrones de cualquier material depende de la estructura orbital y de
excitacion detallada del material, y la regla de Bragg falla. En ese caso, lo que hace
Geant4 depende de los datos de que disponga. En el caso del C4H3o, Unico compuesto
utilizado en las simulaciones de este trabajo, solo hay datos para una energia de
incidencia determinada, de modo que se tiene en cuenta la férmula quimica, que se
toma como un atributo especial en la descripcion de materiales en Geant4, y el calculo
se hace basandose en la regla de Bragg y teniendo en cuenta el factor quimico del
compuesto.
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2.2.5. ALCANCES

Una vez calculadas las tablas de poderes de frenado el alcance se calcula como:
of dET .
R(T) = L[— a} dE

donde la integral se resuelve analiticamente para la parte de baja energia y
numéricamente por encima de una energia limite, y el resultado esta dado en unidades
de longitud.

2.2.6. TAMANO DEL PASO EN Geant4

Geant4 utiliza métodos Monte-Carlo para generar sucesos y seguir a las
particulas a través de geometrias dadas. El rastreo de una particula en Geant4 a lo largo
del dispositivo simulado pasa por dividir su trayectoria en una serie de pasos de un
cierto tamafio. En principio, este tamafio se calcula en funcién de las interacciones
muestreadas y sus probabilidades, que estan relacionadas con las secciones eficaces de
interaccion, aunque es posible fijarlo a mano.

Para una particula de energia E, el recorrido libre medio o longitud de
interaccion por un proceso determinado es:

1
& Zo'i(E)ni

donde la suma es a todos los elementos que contribuyen a la composicion del material,
las secciones eficaces o7 se calculan con las expresiones vistas y n representa la
densidad atomica. Para ciertos materiales no se utiliza este método sino el factor
quimico (ver 2.2.4.).

Todos los procesos fisicos asociados con una clase de particula estan
relacionados con una longitud de interaccion o tiempo de desintegracion. Se selecciona
el proceso con la longitud de paso mas pequefia y se toman las acciones definidas en él.
Estas acciones son de tres tipos, lo que pasa aun si la particula no se estd moviendo (por
ejemplo desintegracion radiactiva), lo que esta sucediendo continuamente a lo largo del
paso (por ejemplo, la pérdida de energia mientras avanza), y lo que se hace después del
paso (por ejemplo produccion de particulas secundarias).

La pérdida de energia continua impone un limite al tamafio del paso, ya que las
secciones eficaces dependen de la energia de la particula. Se supone un tamafo de paso
lo suficientemente pequefio como para que las secciones eficaces permanezcan
aproximadamente constantes durante el paso. Cuanto menor sea el tamafio del paso
mayor precision se obtiene, pero también se requiere mayor tiempo de computacion.
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Un buen compromiso es no permitir que el alcance de la particula decrezca mas
del 20% a lo largo del paso. Como esta condicion da longitudes de paso muy pequefias
para particulas con energias por debajo de 0,5 MeV, Geant4 introduce también un limite
inferior al tamafio del paso, que puede ser sobrescrito por el usuario.

Después de cada paso, si la deposicion de energia es menor que el 5% de la
energia cinética de la particula, se utilizan las tablas de dE/dx calculadas, y si la
deposicion es mayor, se calcula la pérdida de energia media como:

AT:TQ—fT(rO—X)

donde T, es la energia cinética, r, es el alcance al inicio del paso “x” y fr (r) es la inversa
de las tablas de alcances calculada por Geant4, que da la energia cinética de la particula
para un valor del alcance r.

2.3. SRIMy TRIM

SRIM [15] (“the Stopping and Range of lons in Matter”) consiste en un conjunto
de programas para calcular el poder de frenado y alcance de iones en el material en un
rango de energia entre 10 eV y 2 GeV, usando un tratamiento mecanocuantico de las
colisiones entre iones y atomos.

TRIM (“the TRansport of lons in Matter”) es el programa mas completo que se
incluye con este paquete. TRIM acepta como entrada blancos complejos hechos de
materiales compuestos de hasta ocho capas, cada una de diferentes materiales. Calcula
la distribucion final en 3D de los iones y también todos los fendmenos cinematicos
asociados con la pérdida de energia del ion.

El cddigo configura ciertos algoritmos estadisticos que permiten al i6n saltar
entre colisiones calculadas y después promediar los resultados de la colisién sobre el
intervalo considerado. Durante las colisiones, el ién y los atomos del blanco
interaccionan por colisiones coulombianas apantalladas, que incluyen el intercambio y
las interacciones de correlacién entre las capas de electrones solapadas. Calcula las
pérdidas de energia utilizando tablas que fueron originalmente derivadas en 1984
utilizando los métodos descritos en el libro de uno de sus autores, J. F. Ziegler [16].
Estos valores fueron completamente revisados y mejorados en 1988 y otra vez en 1995.
El estado de carga del i6n dentro del blanco se describe usando el concepto de carga
efectiva, que incluye un estado de carga dependiente de la velocidad y apantallamiento
de gran alcance debido al mar de electrones colectivo del blanco. Tanto SRIM como
Geant4 toman muchas de las parametrizaciones del libro de Ziegler. El algoritmo se
puede encontrar en [17].
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2.3.1. REGLA DE BRAGG

En apartados anteriores se vio como el poder de frenado en un compuesto se
calcula por medio de la “Regla de Bragg” (ver 2.1.4.).

Para calcular el poder de frenado en compuestos, SRIM utiliza la aproximacion
“CAB” (“Core And Bond”), segun la cual los poderes de frenado en compuestos se
pueden predecir utilizando la superposicion del frenado producido por los “cores”
atomicos y el frenado debido a los electrones de ligadura. El frenado del core seguira la
regla de Bragg para los atomos del compuesto (suma ponderada del frenado de cada uno
de sus atomos), pero las ligaduras quimicas del compuesto contendran las correcciones,
evaluadas segln la naturaleza quimica del compuesto. SRIM solo puede calcular la
correccion para siete elementos, H, C, N, O, F, Sy Cl, los mas comunes en compuestos
y los que tienen el efecto de ligadura mas grande. Utiliza las correcciones para 100
compuestos obtenidas a partir de 162 experimentos para obtener una precision del 2%
en el pico de la curva de frenado para H y He. En el caso de hidrocarburos gaseosos,
como el isobutano, se incluye una correccién por cambio de fase (de sélida a gaseosa)
para los atomos de carbono y las correcciones por ligadura van del 3,3% al 8,3%.

2.4. ATIMA

ATIMA [18] fue desarrollado en el GSI (Darmstadt) [31], para calcular las
interacciones de iones pesados con la materia para energias cinéticas que van desde 1
keV a 500 GeV por nucledn.

La expresion de Bethe falla para iones pesados porque falla la primera
aproximacion de Born. Recientemente, los fisicos daneses Lindhard y Sgrensen [19]
desarrollaron una nueva teoria para el poder de frenado de iones pesados relativistas que
considera el efecto del tamafio nuclear. La teoria de Lindhard y Serensen difiere
substancialmente de la formula de Bethe para iones con alta Z. También tiene en cuenta
un andlisis del desplazamiento de fase basado en la ecuacién de Dirac, y la desviacion
de la teoria de perturbacion cuantica a primer orden de las diferentes expresiones usadas
para analizar las primeras interacciones con la materia.

Por otro lado, Ahlen [20,21] present6 un formalismo que tiene en cuenta
términos adicionales en la expresion del poder de frenado que se vuelven importantes
cuando la carga del proyectil crece. Sus calculos incluyen la seccién eficaz de Mott
para la dispersion y para la energia de ligadura del electrén durante esas colisiones, la
dispersion de Bloch y la dispersidn relativista de Bloch. Ahlen demostré que estos
términos se podian describir como series de términos de potencias mas altas de la carga
del proyectil.
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ATIMA se basa en evaluaciones teoricas, calcula las pérdidas de energia
siguiendo de cerca la teoria de Lindhard y Sgrensen que tiene en cuenta 6rdenes mas
altos en la teoria de la perturbacion cuantica. También sigue el formalismo de Ahlen,
con lo que incluye las correcciones de Dirac, Mott, Bloch y Bloch relativista. EIl Gnico
dato experimental que introduce son los potenciales de ionizacion medios I. Los
proyectiles se tratan como particulas puntuales en una carga media; en concreto:

= Por encima de 30 MeV/u el straggling en la pérdida de energia y el poder de
frenado se obtienen de la teoria de Lindhard y Sgrensen [19] para iones pesados a
energias relativistas. Se aplica también una correccion de capa [22], y se
introducen el término de Barkas [23] y el efecto densidad de Fermi [24].

= Por debajo de 10 MeV/u, se usa una version antigua de SRIM para calcular las
pérdidas de energia. Para el straggling energético usa la teoria de Firsov y
Hvelplund [25,26].

= En el rango de energias intermedio, se interpola entre los dos.

Para cada célculo, el cédigo rellena algunas tablas con los valores de pérdida de
energia para todas las posibles combinaciones proyectil-blanco. Cuando el usuario
quiere calcular un valor particular para la pérdida de energia, ATIMA hace una
interpolacion con los datos tabulados. Los estados de carga en ATIMA se tratan
utilizando la expresion de Pierce y Blann [38].

Se han observado efectos de straggling en el intercambio de carga y una

dependencia mas detallada con la carga en dE/dx, pero esto no se ha incluido aun en el
codigo.

28



3. Descripcion del codigo ActarSim

ActarSim es una aplicacién cuyo codigo ha sido y esta siendo desarrollado por
Hector Alvarez Pol y quien presenta este trabajo, para la simulacion del detector
ACTAR. Este programa permite el estudio de los iones y gases ligeros que suelen
aparecer en las reacciones de interés, tales como protones, alfas, carbonos, etc. pero
también de otros iones, ya que realiza una descripcion de particulas ligeras cargadas e
iones pesados en el gas. En este trabajo se utiliza para simular alcances de iones en
gases en dos comparativas.

El programa inicial se desarroll6 para comprobar la estructura de datos y
herramientas necesarias para una simulacién completa de ACTAR. Por falta de espacio
no se puede reproducir aqui el codigo de esta simulacién, ademas, se encuentra bajo
actualizacién continua. Por ejemplo, la versién del programa utilizada para ejecutar las
simulaciones de la primera comparativa [27] es diferente de la version que se encuentra
disponible [28] en el momento de presentar este trabajo, utilizada para la segunda
comparativa. Sin embargo, en este capitulo se intentard dar una vision general de su
funcionamiento.

El codigo Actarsim esta basado en las librerias de Geant4 [29] y ROOT [30]. En
concreto:

o3 El grupo de librerias del codigo Geant4 proporciona una herramienta
para la simulacion del paso de particulas a través de la materia. Sus areas
de aplicacion incluyen altas energias, fisica nuclear y de aceleradores y
estudios de ciencias médicas y espaciales. ActarSim utiliza la
informacion recogida por Geant4 acerca de la pérdida de energia de los
iones creados en las reacciones de interés en el gas detector.

©3 Por otro lado, ROOT vino a sustituir el anterior conjunto de librerias de
analisis del CERN agrupadas bajo el nombre de PAW (Physics Analysis
Workstation), concebidas como un instrumento para el andlisis y
presentacion de datos, por un sistema de librerias méas acordes con la
informatica de nuestros tiempos y con las cantidades de datos generadas
en un experimento actual y, sobre todo, con el desarrollo orientado a
objetos del lenguaje C++.
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En este trabajo se presentan los resultados de dos comparativas. Para la primera
comparativa de estas simulaciones se ejecuto la compilacion con fecha del 20/12/05 del
programa ActarSim con la versién 4.7.1.p01 de Geant4 y la version 4.00.04 de ROOT.
Para la segunda comparativa fue necesario utilizar la version actual [28] (28/06/06) con
ciertas modificaciones para calcular las curvas de Bragg e incluir parametrizaciones a
bajas energias. También se cambio la version de Geant4 por la 4.8.1.p02, y la version
de ROOT por la 5.00.12.

Geant4 es un conjunto de herramientas y librerias, por lo que no contiene un
método “main()” *, sino que el usuario debe utilizar estas librerias implementando su
programa de simulacién, en el que se selecciona tanto el modelo de fisica como las
acciones a tomar en cada interaccion de las particulas con la materia. Geant4 permite la
implementacién por el usuario de tres clases (virtuales) basicas para la simulacion, la
que permite definir la geometria del detector y/o sistema experimental
(G4VUserDetectorConstruction), la que define los procesos fisicos que se simularan
(G4VUserPhysicsList), y la que rige el comportamiento de la fuente de particulas
primarias (G4VUserPrimaryGeneratorAction). Estas clases se comentaran en los
diferentes apartados de este capitulo.

En el “main()”* de ActarSim se implementan estas clases y se envian a la clase
G4RunManager, para luego invocar el método “Initialize()” de este objeto. La
clase G4RunManager es la unica del kernel de Geant4 que debe ser instanciada
explicitamente en el programa principal, para especificar como se debe construir la
geometria del detector, qué procesos fisicos se simularan, como se deben producir las
particulas primarias en cada evento, etc. Finalmente, el método “Beamon” dispara el
bucle de eventos. El argumento de este método es el numero de eventos del
lanzamiento.

3.1. Descripcion del codigo

3.1.1. DESCRIPCION GEOMETRICA

La forma y el tamafio de ACTAR todavia no se han precisado, estando en su
etapa inicial las simulaciones para optimizar estos y otros parametros del disefio. En
principio cualquier gas, presién y geometria es posible, aunque la geometria mas
plausible parece ser la cilindrica, con campos eléctrico y magnético paralelos al haz, y
un tamafio que podria estar alrededor del metro cubico, segun las Gltimas discusiones de
la colaboracion ACTAR.

*Elmain() en el lenguaje C++ es una sentencia que hace referencia al comienzo del programa principal
de una simulacién.
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La geometria del detector se implementa en ActarSimDetectorConstruction
que es una subclase de G4VUserDetectorConstruction, en donde se define por defecto
una geometria de paralelepipedo (“box”) que representa la region de deriva, relleno de
gas tipo “isoC4H10STP”, es decir, isobutano en condiciones STP°. El origen de
coordenadas esté situado en el centro del paralelepipedo.

Se definen también algunos elementos y a partir de ellos se definen compuestos
como el isobutano, metano, propano, agua, etc. Algunos de estos compuestos se
definen con sus densidades en condiciones STP y otros a diferentes presiones necesarias
para la segunda comparativa. De todos ellos, en este trabajo solo se utilizaran el
isobutano y algunos elementos gaseosos.

Todos estos pardmetros geométricos se pueden modificar externamente. Una
vez compilado el programa, la manera mas comoda de ejecutarlo es a través de una
macro, en donde se le pasan todos estos parametros con los valores deseados. Asi es
posible estudiar la cinemética de los iones de interés y optimizar las dimensiones. Los
parametros que se pueden ajustar se discutiran en el apartado “Descripcion del método”.

3.1.2. PROCESOS FiSICOS

Para la primera comparativa, en la clase ActarSimPhysicsList, derivada de la
clase G4VModularPhysicsList, y en otras clases asociadas, subclases de G4VPhysics-
Constructor, que definen los modelos fisicos para iones, hadrones, muones, etc., se
implementan todos los procesos fisicos, definiendo las particulas que interaccionaran y
los procesos asociados a ellas.

Se empieza construyendo todas las particulas que es posible construir en la
version de Geant4 utilizada, con las funciones: ConstructBosons(),
ConstructLeptons(), ConstructMesons(), ConstructBaryons(), G4ShortLived-
Constructor() Yy G4lonConstructor().

Los procesos fisicos tomados en cuenta son transporte, procesos
electromagnéticos tipicos, decaimiento y también procesos a bajas energias para iones y
hadrones, todos proporcionados en el paquete de librerias de Geant4. En concreto, los
procesos electromagnéticos se tomaron del ejemplo N° 5 de los ejemplos de nivel basico
proporcionados por el paquete de Geant4®, incluyendo:

= Compton y fotoeléctrico para fotones,

= Produccién de pares para fotones y muones,

= Dispersion multiple e ionizacion para electrones, muones, taus,
deuterios, tritios, alfas y *He,

= Bremsstrahlung para electrons y muones,

= Aniquilacion para positrones,

= Captura en reposo para muones negativos,

= Varios procesos relacionados con fisica de hadrones a bajas
energias.

> Condiciones estandar STP: T=0°C [273.15 K] y P=1 atm [101325 Pa]
¢ Se pueden encontrar las clases e instancias bajo el directorio: “$G4WORKDIR/examples/novice/N05”
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Es decir, en general, se implementa la fisica standard de Geant4.

Para la segunda comparativa, ademas de los procesos descritos antes, es
necesario incluir parametrizaciones de baja energia. Para ello se han implementado
ciertas clases del ejemplo “Hadrontherapy” que se encuentra entre los ejemplos
avanzados de Geant4’. En estas clases se utilizan las librerias de baja energia de Geant4
mencionadas en el capitulo “Pérdida de energia en gases”, que incluyen
parametrizaciones para hadrones e iones a baja energia.

Entre estas parametrizaciones se puede elegir la que interese aplicar por medio
de una macro. La parametrizacion por defecto es la del Report 49 de la ICRU [7], pero
es posible seleccionar otras desarrolladas por Ziegler [8] entre otros. Mediante estas
librerias es posible tanto la simulacion del poder de frenado electrénico del proton como
del poder de frenado nuclear. Algunas incluyen incluso parametrizaciones especiales
para el Helio, que no se utilizaran en este trabajo.

Las clases de baja energia utilizadas en este trabajo son las que contienen las
parametrizaciones descritas en el capitulo de “Pérdida de energia en gases”, es decir,
“G4hLowEnergyZiegler1977p” para el poder de frenado electronico del protén y
“G4hLowEnergyZiegler1977Nuclear” para la simulacion del frenado nuclear.

También se ha modificado el programa para introducir los nuevos gases y
presiones necesarios en esta comparativa y para que guarde en cada paso la posicion
inicial y final del mismo con el fin de reconstruir las curvas de Bragg, como se vera en
detalle en el capitulo 4.

3.1.3. GENERACION DE PARTICULAS PRIMARIAS

Las particulas primarias se crean en ActarSimPrimaryGeneratorAction, que
deriva de la clase G4VUserPrimaryGeneratorAction. Se incluye un generador de
eventos desarrollado junto con la Dra. Beatriz Fernandez Dominguez del grupo de
Fisica Nuclear de la Universidad de Liverpool, que incorpora generadores realistas de
eventos, y modelos simples de interaccion del haz. Los eventos generados y las trazas
asociadas se pueden visualizar y almacenar para su posterior uso.

3.1.4. INTERFAZ DE ANALISIS

El programa ActarSim contiene una interfaz con ROOT que permite el
tratamiento de los datos mediante esta aplicacion, asi como la realizacion del analisis de
los resultados de las interacciones.

’ Se puede encontrar este ejemplo en el directorio raiz de Geant4 bajo:
“$G4WORKDIR/examples/advanced/hadrontherapy.”
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Como las librerias de ROOT estan integradas en el codigo, podemos utilizar la
informacién de eventos y trazas almacenada al ejecutar la aplicacién para declarar
histogramas y estructuras tipo arbol®, rellenar estos histogramas y ajustarlos a diversas
funciones y guardar las estructuras de datos en archivos de ROOT, entre otras cosas.

3.2. Descripcion del metodo

En este trabajo se presenta una comparacion de los resultados de ActarSim con
los resultados obtenidos con otros cédigos como SRIM/TRIM [15] y ATIMA [18] y
también con resultados experimentales. En este caso vamos a comparar alcances
calculados con ActarSim y comprobaremos que los valores obtenidos son compatibles
con los alcances que se obtienen con estos cddigos y con los medidos
experimentalmente.

Asi pues, se hicieron dos comparativas de los resultados de ActarSim, en la
primera estos se contrastaron con los obtenidos con SRIM y en la segunda los
resultados obtenidos con la simulacidén se compararon ademas con datos experimentales
de MAYAIto® [32] y con las simulaciones realizadas con ATIMA [18]. El método
consta de varios pasos:

3.2.1. PRIMER PASO: EJECUTAR EL PROGRAMA ACTARSIM CON
LA MACRO “batchTestRange.mac”

Para todas las simulaciones se ejecutd el programa ActarSim utilizando la macro
batchTestRange.mac, que funciona como un fichero de entrada, en el que se fijan los
valores de ciertas variables. En esta macro se hace uso de ciertas instrucciones de
Geant4, que se han definido en el cddigo de ActarSim de modo que pudieran ser
llamadas dentro de una macro con una cierta sintaxis. Aunque en el codigo del
programa se le dan un valor por defecto, en esta macro es posible acceder a ciertas
variables y modificar su valor. A continuacién se comentan algunas de las magnitudes
que es posible modificar:

8 LLa expresion “estructuras tipo arbol” se refiere a que, al guardar los datos en el archivo de salida de la
simulacion, la aplicacion ROOT hace posible establecer en éste una jerarquia de datos similar a la del
almacenamiento de ficheros en un disco, organizado la informacion en estructuras de directorios y
subdirectorios.

® MAYAito es una camara de gas situada en GANIL (Francia), que funciona en cinematica inversa. Una
explicacién mas detallada se vera en el apartado “Comparativa 2: MAYAIto” del capitulo “Resultados”.
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Modelos fisicos:

Es posible elegir entre una serie de modelos electromagnéticos que permiten
utilizar una fisica estandar o de baja energia, asi como también se pueden activar
modelos hadronicos, de desintegracion, etc. En la primera comparativa se activa la
fisica estandar, mientras que en la segunda comparativa, se usa la fisica de bajas
energias, afiadiendo una llamada al tipo de parametrizacion de bajas energias que se
quiere utilizar. Las opciones disponibles para bajas energias son:

= “jon-LowE” Parametrizacion: ICRU 49 [7] (viene por defecto)
= “jon-LowE-ziegler1977” Parametrizacién: [8] (la que se usa en este trabajo)
= “jon-LowE-ziegler1985” Parametrizacion: [12]
= “jon-LowE-ziegler2000” Parametrizacion: [15]

Geometria:

Los primeros comandos de esta macro modifican la geometria fijando los
valores de ciertos parametros geométricos, por ejemplo, el material gaseoso que va
a actuar como blanco activo, las dimensiones X, Y, y Z de la caja de gas, etc.
También permite definir un valor para las tres componentes del campo magnético
(en caso de que lo hubiera) en la unidad que se elija (Teslas por defecto) asi como
para las tres componentes del campo eléctrico. En la segunda comparativa, al usar
una version diferente del cddigo ha sido necesario cambiar las opciones de la
geometria, aunque basicamente los comandos son los mismos, si bien cambia su
sintaxis, se afiaden otros que tienen relevancia para la nueva version (por ejemplo,
es posible elegir dos posibles geometrias, cilindrica o cubica, lo que cambia el
modo de introducir las dimensiones, etc.)

Generacion de eventos:
Se puede controlar la generacion de eventos seleccionando uno de los tres tipos
de interacciones siguientes (son excluyentes):

A) Seguir una reaccion predefinida a partir de un archivo.

B) Seguir una reaccién calculada por CINE™. En este caso los valores de las
magnitudes cinematicas que era necesario fijar en un archivo de entrada al
utilizar CINE se sustituyen por una serie de instrucciones en la macro,
mediante las cuales se fijan estos valores, por ejemplo las propiedades de las
particulas iniciales y finales (las mismas que eran necesarias en CINE: el
nimero atdmico, la masa atdbmica y carga y su energia de excitacion), el Q de
la reaccion, la energia de incidencia, y el angulo theta de la particula
dispersada, al que se le puede dar un valor fijo o aleatorio.

C) Seguir a una particula o grupo de particulas definidas en la lista de particulas
de Geant4. Este es el modo seleccionado en este trabajo. En el se pueden fijar
el tipo de particula a simular, sus propiedades, energia de incidencia, direccién
inicial, etc.

19 En ActarSim se ha integrado con el resto de las librerias el programa CINE.FOR (cuya autoria se debe
al Dr. Wolfang Mittig) traducido del lenguaje FORTRAN al lenguaje C++. Este programa permite
calcular la cinemaética relativista en reacciones nucleares a dos cuerpos. La salida de CINE.FOR nos da
angulos y energias de ién incidente e i6n dispersado después de la interaccion.
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Finalmente, el método “beamon”, seguido del nimero de eventos que se quieren
simular dispara el programa de simulacion.

3.2.2. SEGUNDO PASO: EJECUTAR DENTRO DE ROOT EL
PROGRAMA “analTestRange.C”

Una vez ejecutada la simulacién, se genera un archivo de salida, que guarda la
informacién de eventos y la de trazas. A continuacion se debe efectuar el analisis de
esos resultados. Utilizamos ROOT para hacer el analisis de alcances sobre cada ion.
En la primera comparativa, el programa analTestRange.C se ejecuta desde ROOT y
hace un analisis preliminar de los datos que vienen de la simulacion.

Este programa comienza declarando las variables y funciones que se van a
utilizar més adelante, para luego definir algunos histogramas utilizando algunas
funciones de las librerias de ROOT, en las que es posible cambiar el rango y el numero
de bins. Se puede consultar la sintaxis y modo de funcionamiento de estos histogramas
en el manual de ROOT [30]. En principio, estan definidos con un rango de 0 a 20
metros y con 20000 bins, pero este valor se puede modificar.

El programa abre el archivo, que contiene toda la informacion y resultados
creados durante la simulacién, lee los eventos y llama a las rutinas relevantes del
codigo, que generan y calculan las variables con las que se rellenan los histogramas
definidos al principio. Esta informacion se guarda en el propio archivo.

Finalmente, el programa muestra estos histogramas en pantalla, y efectGa un
ajuste de cada histograma a una funcidén gaussiana, de donde se obtienen como
parametros la media, que se corresponde con el valor medio del alcance, la anchura o
“sigma”, que se corresponde con la dispersion en el alcance, y por Gltimo, y 2, todos
ellos con sus errores. Estos parametros se muestran en cada histograma (también la
energia de incidencia) y se escriben después en el archivo de salida range.dat, donde se
guarda en columnas el valor de la energia, el valor medio del alcance a esa energia con
su error y la desviacion con su error.

En la segunda comparativa, se utiliza una macro diferente, adaptada a la
estructura de la informacidn contenida en la nueva versién del programa. ROOT ofrece
la posibilidad de generar automaticamente una macro a partir del archivo de la
simulacion, por medio de la funcion “makeClass(““nombre_de_la_macro”)”.
Aplicando esta funcién al arbol de eventos, genera una macro que contiene toda la
estructura de datos de la simulacion, y un bucle vacio en el que el usuario puede
introducir su cadigo.
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En los casos en los que el i6n es muy pesado, es posible que se generen varios
ficheros de simulacién®, y la informacion se guarda repartida entre los mismos, con lo
cual el procedimiento se complica. Es preciso crear una “cadena” con la funcién
“TChain(“arbol_de_eventos™”)” e ir afladiendo los distintos archivos de la
simulacion, para luego aplicar la funcién “makeClass” a esa cadena. De este modo se
puede reunir toda la informacion dispersada en varios archivos y trabajar con ella como
si estuviera en uno solo.

3.2.3. TERCER PASO (1° COMPARATIVA): EJECUTAR DENTRO DE
ROOT EL PROGRAMA “macroReadCin.C”

En la primera comparativa, este programa ejecutado dentro de ROOT lee el
archivo range.dat generado en el paso anterior y muestra en un gréfico la energia de
incidencia frente al valor medio del alcance para esa energia obtenido a partir de los
ajustes a cada histograma del paso anterior. En este grafico, las barras de error se
corresponden con la dispersion del alcance obtenida como pardmetro del ajuste a la
gaussiana. Ademas se realiza un ajuste a estos datos que se explicara en el capitulo de
resultados.

En la segunda comparativa este paso se omite, puesto que si bien en la primera
tenemos para cada i6n un espectro de energias de incidencia y sus correspondientes
alcances, en la segunda comparativa tenemos solo un punto correspondiente a una
energia y su alcance para cada combinacidon de i6n — energia de incidencia — gas —
presién, de modo que no es posible dibujar esta grafica.

3.2.4. TERCER PASO (2° COMPARATIVA): EJECUTAR DENTRO DE
ROOT EL PROGRAMA “analBragg.C”

A nivel experimental, trabajar con el punto de inflexion de la curva de Bragg es
mas facil que hacerlo con el alcance, porque el pico de Bragg es facil de identificar, sin
embargo el alcance, por estar en la parte final de la caida de la curva, se ve afectado por
fluctuaciones y por pequefias diferencias que dependen de donde se haya ubicado el
umbral de deteccidn.

En la segunda comparativa, los datos experimentales de los que se dispone para
la comparacion no son de alcances sino de puntos de inflexion de la curva de Bragg. Es
por ello que ademas de los pasos anteriores es necesario aplicar una macro que,
utilizando los datos de las trazas almacenados en el arbol de trazas del archivo de
simulacion, calcule las curvas de Bragg de cada i6on. Este paso no se realiza en la
primera comparativa. El codigo de esta macro se presenta en el Apéndice.

11 ROOT abre autométicamente un fichero nuevo de escritura cuando el primero supera los 2 Gb de
tamafio en disco.
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El punto de inflexion de una curva es aquel punto que, en una funcién continua,
separa la parte convexa de la concava. En ellos la funcion no es céncava ni convexa
sino que hay cambio de concavidad a convexidad o al revés. Los puntos de inflexién
estan caracterizados porque la segunda derivada de la curva a la que pertenecen
evaluada en ellos es igual a cero y a partir de ahi cambia de signo.

En el caso de un histograma lo que se tiene no es una curva continua sino una
serie de valores discretos, con lo que la derivada se hace también de forma discreta:

D = Bi+1 B Bi
i Xisa — X

donde D; es el valor de la derivada discreta de la “curva” de Bragg en el bin x; y B; hace
referencia al valor de la curva de Bragg en el bin x;, siendo xi.1 — X; el tamafio del pad,
que en el caso experimental era de 1,5 mm. Se ha simulado este tamafio de bin para
reproducir la geometria que habia en las medidas experimentales. Haciendo esto para
todos los puntos x; donde hay datos se construye la segunda derivada discreta de la
curva de Bragg. Haciendo lo mismo con la curva obtenida se obtendria la segunda
derivada. Habria que buscar el punto donde esta se hace cero y eso daria el punto de
inflexion.

Sin embargo, esto no es tan facil, pues la segunda derivada discreta presenta
fluctuaciones en torno al punto de inflexion ya que el tamafio del bin es muy grande, y
no ofrece la resolucion necesaria. Una mejor aproximacion a este calculo es obtener el
pico de Bragg (el maximo de la curva) y el Gltimo punto de la caida, y entre estos dos
puntos ajustar la “curva” discreta de Bragg a una curva continua de tercer orden. Con
los pardmetros de este ajuste es posible calcular el punto de inflexion con una expresion
obtenida sin mas que derivar a mano.

: a
f(x)=a, +ax+a,x* +a,x°, f'x)=0 = X:_3_2
a3

Haciendo esto para los 1000 iones simulados se obtiene una serie de valores que
siguen una distribucion gaussiana, con mayores frecuencias en torno a un valor medio.
Se puede efectuar un ajuste gaussiano a los valores asi calculados y obtener el valor
medio del punto de inflexion con su dispersién, al igual que se hizo para los alcances.
Se dispone pues de un valor para el alcance y su correspondiente punto de inflexion
para cada caso, los cuales pueden ser relacionados en un grafico para estudiar si se
puede encontrar alguna relacién entre ambos. De este modo, se tiene por un lado un
valor (el punto de inflexion) directamente comparable con el dato experimental, y por
otro, el alcance calculado con la fisica de bajas energias que puede ser comparado con
TRIMy ATIMA.

El calculo de la curva de Bragg se hace con respecto a la proyeccion de la
trayectoria sobre la direccion de avance Z. Durante la simulacidn, Geant4 va guardando
en el arbol de trazas (Fig. 5) los valores de posicion y pérdida de energia
correspondientes a cada paso. La macro recorre los valores de la coordenada de
posicion z a lo largo de cada traza y suma en cada bin las pérdidas de energia de todas
las posiciones que caen en ese bin. De ese modo se obtiene una curva de Bragg discreta.
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Fig. 5: La figura muestra el explorador de ROOT, que permite navegar
por la estructura de directorios del archivo de simulacion (en este caso,
13C_1800_1000.root, correspondiente a la simulacion de 1000 iones de
3C en H, a 1800 mbar). En esta imagen vemos a la izquierda el &rbol de
eventos y el de trazas, y a la derecha las variables que se guardan en cada
paso en este Gltimo: las coordenadas de posicion (X, y, z) y la energia
depositada (energyStep) entre otras variables que identifican al nimero de
lanzamiento (run), de evento, y de traza padre.

Pero, ademés, en esta macro se ha tenido el cuidado de corregir la asignacion
erronea de pérdida de energia en el proceso de lectura de las trazas y relleno de los
histogramas. Es posible que, dado un valor de posicién z a lo largo de la proyeccion
sobre el eje Z de la traza, el siguiente valor registrado en el arbol de trazas, zj.1, se
encuentre en el siguiente bin, el bin j+1 (Fig. 6). Entonces la totalidad de la energia
depositada a lo largo de la distancia zj.1 - zj se estaria sumando en el bin j+1. Sin
embargo, segun la aproximacion de frenado continuo, solo le corresponde una parte; el
porcentaje de la energia que se deposita desde el final del bin j hasta la posicion zj.;.
Del mismo modo, hay un defecto de energia en el bin j, porque no se estd sumando el
porcentaje de energia perdida entre z;y el final del bin j. Esto se soluciona calculando
estos porcentajes y enviandolos al bin que le corresponde.

También se corrige el caso en el que, de un paso al siguiente, la coordenada Z
salte mas de un pad (méas de un bin). Esto se consigue contando el nimero de pads que
hay entre coordenadas y asignando a cada uno el porcentaje de energia que le
corresponde, de forma analoga a la Fig. 6, en la que ahora habria ademéas un nimero
entero de bins entre el bin j y el bin j+1 a los que se les asigna el mismo porcentaje de
pérdida.
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Fig 6: Cuando se cambia de bin hay un porcentaje “percent” de la energia
almacenada en la variable ““energyStep” (Fig. 5) de la posicion zi.; que le corresponde
al bin anterior. Si no se tiene en cuenta el reparto adecuado se suma la totalidad de la
energia perdida en el bin j+1 como se muestra en a). El efecto de esta suma incorrecta
seria la aparicion de “picos” o pequefias montafias en la curva de Bragg. En b)
tenemos cada porcentaje de la pérdida de energia a lo largo del paso denominado

“total”” sumado en el bin que le corresponde.

Todas estas aproximaciones serian suficientes si el proceso de escritura de los
datos en el archivo de salida fuese ordenado, pero no se puede contar con el hecho de
que las posiciones z se escriban de menor a mayor. Geant4 rastrea a las particulas
secundarias en el momento en el que se producen, y cuando éstas “mueren” vuelve a la
traza primaria, con lo cual se estan mezclando posiciones de la traza primaria con
posiciones en trazas secundarias. Este hecho también afecta a la curva resultante,
produciendo fluctuaciones extrafias a lo largo de la misma. Para evitarlo, se ha
modificado ActarSim para definir tres nuevas coordenadas, que guardan la posicion
inicial del paso (las “PreCoord” en la Fig. 5), y no solo la final como se hacia hasta
ahora.
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4. Resultados

En este capitulo se comentan los resultados obtenidos con las dos comparativas
que se hicieron en este trabajo: en la primera se compararon los resultados de Geant4
con los de SRIM y en la segunda con datos experimentales y otros cddigos como
ATIMA. Se explicaran las particularidades de las simulaciones, asi como también se
mostraran los graficos obtenidos en estos analisis.

4.1. Comparativa 1: SRIM

Para esta comparativa se realizaron las simulaciones de los siguientes iones: *H,
®He, °C, #’S y *°Ni. Se lanzaron 20 runs para cada i6n, uno para cada energia, a
energiasde 1, 2, 3, 4,5, 6, 7, 8,9, 10, 20, 30, 40, 50, 60, 70, 80, 90, 100 y 150 MeV/u,
lanzando 1000 eventos para cada run para que la estadistica fuese razonable. Las
dimensiones de la cdmara se fijaron en 1x1x20 m®. El gas de relleno de la cdmara
simulado fue el isobutano®? en condiciones STP, escogido por ser de interés para
ACTAR. Los campos eléctrico y magnético se fijaron a cero.

Al final de la simulacion de cada ion, se analizé el archivo de salida, obteniendo
los histogramas ajustados de los alcances obtenidos para cada energia en cada uno de
los 1000 eventos lanzados. Sobre los datos se dibujé la gaussiana obtenida del ajuste a
los alcances, cuyos pardmetros se escriben en el archivo de salida. Estos datos se
presentan en las tablas que vienen a continuacion. En el caso del hidrogeno y del helio,
a altas energias el i6n sale fuera del volumen de gas; esa es la razén de que no haya
datos.

12 En el cédigo utilizado para esta comparativa se define el gas isobutano con valores diferentes de
densidad que permiten trabajar con diferentes valores de presion. Se utilizd aquella definicién que
corresponde a una densidad por defecto de 2,67 mg/cm® en condiciones STP y composicién CsH.
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Primero se comentaran los valores obtenidos con Geant4, para luego presentar la
comparacion entre estos resultados y los obtenidos con TRIM.

El archivo obtenido después de ejecutar el programa contiene informacion sobre
las energias y los alcances de cada ion. En las tablas de la 1 a la 5 se muestran los
valores del alcance medio y su dispersion, (es decir, la “Sigma” del ajuste gaussiano a la
distribucion de alcances), ambos en mmy con sus errores.

Energia del Alcance Error Sigma Error

ion (MeV) medio (mm) (mm) (mm) (mm)
1 7,522 0,004 0,116 0,003
2 23,59 0,01 0,33 0,01
3 47,08 0,02 0,65 0,02
4 77,89 0,04 1,08 0,04
5 115,68 0,07 1,81 0,08
6 160,00 0,08 2,25 0,08
7 210,83 0,09 2,87 0,07
8 268,1 0,1 3,45 0,07
9 331,3 0,1 4.4 0,1
10 400,4 0,2 51 0,1
20 1409,3 0,6 17,2 0,5
30 2946 1 36 1
40 4975 2 56 2
50 7463 3 92 3
60 10379 5 129 6
70 13710 8 184 10
80 17440 9 212 10

Tabla 1: Datos del alcance para el *H

Energia del Alcance Error Sigma Error

ion (MeV) medio (mm) (mm) (mm) (mm)

6 12,158 0,003 0,085 0,002

12 36,690 0,008 0,231 0,006

18 72,76 0,02 0,43 0,01

24 119,70 0,02 0,69 0,02

30 176,94 0,04 1,08 0,05

36 244,33 0,07 1,62 0,09

42 321,45 0,06 1,78 0,04

48 408,07 0,07 2,15 0,05

54 503,84 0,09 2,79 0,06

60 609,0 0,1 3,22 0,08
120 2133,2 0,4 10,3 0,3
180 4450,1 0,7 21,1 0,6
240 7508 2 41 2
300 11253 2 58 3
360 15652 4 93 5

Tabla 2: Datos del alcance para el °He
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Energia del Alcance Error Sigma Error
ion (MeV) medio (mm) (mm) (mm) (mm)
19 7,920 0,001 0,0369 0,0008
38 19,090 0,002 0,074 0,002
57 34,240 0,004 0,108 0,003
76 52,81 0,01 0,171 0,005
95 74,71 0,01 0,231 0,006
114 99,89 0,01 0,284 0,008
133 128,31 0,01 0,37 0,01
152 159,94 0,01 0,44 0,01
171 194,69 0,02 0,58 0,01
190 232,58 0,02 0,63 0,02
380 772,51 0,08 2,15 0,08
570 1592,1 0,1 4,3 0,1
760 2670,2 0,2 71 0,2
950 3989,7 0,4 10,7 0,3
1140 5537,9 0,5 14,5 0,4
1330 7306,0 0,7 19,6 0,7
1520 9282,7 0,9 24,2 0,7
1710 11453 1 29 1
Tabla 3: Datos del alcance para el *°C
Energia del Alcance Error Sigma Error
ion (MeV) medio (mm) (mm) (mm) (mm)
27 3,4699 0,0007 0,0188 0,0006
54 7,199 0,001 0,031 0,001
81 12,099 0,002 0,044 0,002
108 17,624 0,003 0,067 0,004
135 23,764 0,004 0,090 0,005
162 30,494 0,003 0,084 0,003
189 37,824 0,004 0,104 0,003
216 45,723 0,004 0,118 0,004
243 54,186 0,005 0,140 0,005
270 63,151 0,006 0,155 0,007
540 175,55 0,01 0,41 0,01
810 343,25 0,04 0,88 0,04
1080 562,31 0,06 1,44 0,08
1350 829,4 0,1 2,4 0,2
1620 1141,3 0,1 2,37 0,08
1890 1496,7 0,1 3,29 0,09
2160 1893,2 0,1 3,7 0,1
2430 2328,9 0,2 4,8 0,1
2700 2802,0 0,2 5,8 0,2
4050 5685,5 0,5 12,6 0,7

Tabla 4: Datos del alcance para el #’S
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Energia del Alcance Error Sigma Error

ion (MeV) medio (mm) (mm) (mm) (mm)
56 4,3790 0,0006 0,0182 0,0006
112 8,297 0,001 0,0262 0,0009
168 13,379 0,001 0,038 0,001
224 18,893 0,002 0,050 0,002
280 24,813 0,002 0,062 0,002
336 31,114 0,003 0,068 0,003
392 37,813 0,004 0,088 0,004
448 44,889 0,005 0,111 0,006
504 52,315 0,006 0,123 0,007
560 59,967 0,005 0,118 0,005
1120 141,184 0,009 0,23 0,01
1680 259,91 0,02 0,44 0,02
2240 413,08 0,03 0,73 0,04
2800 598,32 0,03 0,92 0,03
3360 813,77 0,06 1,41 0,08
3920 1058,49 0,07 1,68 0,08
4480 1330,4 0,1 24 0,1
5040 1628,4 0,2 34 0,3
5600 1951,9 0,1 3,0 0,1
8400 39144 0,5 8,4 0,7

Tabla 5: Datos del alcance para el *Ni

En estudios anteriores sobre poder de frenado y alcances en soélidos [5], donde
era comun representar las curvas del alcance frente a energia de incidencia en escala
logaritmica, se dedujo, de la forma casi lineal que éstas presentaban, una dependencia
de la forma:

R =aE’

siendo R el alcance en mm, E la energia de incidencia en MeV y a, b dos parametros de
ajuste. Estos parametros podrian dar cierta informacion, en el caso de a, acerca del tipo
de particula que incide sobre el material y en el caso de b, acerca del medio absorbente.
Fijando el material, es decir, fijando b, se podria evaluar el valor de a para identificar a
la particula. Siguiendo este método y viendo la tendencia de los datos, se ha realizado
un ajuste de los mismos a esta curva, con el objetivo de mostrar cualitativamente como
se comportan.

Las tablas anteriores permiten representar el valor medio del alcance en funcién
de la energia y estudiar su dependencia con ésta. En las figuras 8, 9, 10, 11y 12, se
presentan estos graficos, en el que se ha incluido el ajuste a la curva R = aE®. Se ha
tomado la desviacién como error del alcance, aunque en los graficos no se aprecia por
ser su valor muy pequefio. Sobre los datos se muestra la curva del ajuste realizado.
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Fig. 12: Alcance en funcién de la energia para el *°Ni.

En cuanto a estos ajustes, los nucleos ligeros parecen ser los que presentan un
mejor ajuste, haciéndose éste peor a medida que la masa del i6n aumenta. La tendencia
de los datos viene descrita por la aproximacion potencial, sobre todo a bajas energias
hasta unos 70 MeV/u para elementos intermedios, y en el caso del Niquel hasta 10
MeV/u.

| 1H 6He 19C 27S 56Ni

a | 6,650+0,002 0,64766+9-10°  0,044847 +4.10° 0,010995 +2-10°  0,008082 + 10°®
b 1,7903 +10*  1,64765+3-10°  1,64237+2-10°  1,55829+2.10°  1,41639+2-10°

Tabla 6: Valores de los parametros a y b obtenidos en el ajuste a una curva
potencial. Las unidades de a son mm MeV ~®, y b no tiene unidades.

Dado que se ha utilizado el mismo medio absorbente en todas las simulaciones
(isobutano en condiciones STP) se espera que el valor de b sea mas 0 menos el mismo
de un ién a otro. Lo que se observa es que su valor varia ligeramente segun el ajuste se
va haciendo peor. En cierto modo es logico que la aproximacion naive que se ha hecho
falle a medida que los iones son mas y mas pesados. Lo que esto pone de manifiesto es
que la interaccion de estos iones con la materia a altas energias es mas compleja que
una simple dependencia potencial, y es posible que haya que afiadir algun término
(relativista, etc.) que reduzca el valor del alcance obtenido con la expresion potencial
utilizada en estos ajustes.
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Se presentan ahora los valores del alcance obtenidos con el cddigo SRIM (Tabla
7), para energias de incidencia desde 1 MeV/u hasta 150 MeV/u, como en el caso
anterior. Mas adelante se presentan los graficos en los que se superponen los resultados
anteriores, obtenidos con ActarSim, sobre los obtenidos con SRIM (Fig. 13, 14, 15,16y
17). Los puntos etiquetados como “Geant4” son los mismos de las figuras 7-12, pero
ahora se presentan en escala logaritmica para comparar mejor ambas series de datos.

Tabla 7: Datos del alcance para los cinco iones simulados con SRIM

Hidrégeno Carbono
Energia Alcance | Energia Alcance | Energia Alcance | Energia Alcance | Energia Alcance
(MeV) (mm) (MeV) (mm) (MeV) (mm) (MeV) (mm) (MeV) (mm)
1 7,11 6 11,98 20 7,78 27,5 3,74 60 6,18
11 8,32 6,5 13,52 22,5 8,84 30 4,02 65 6,49
1,2 9,64 7 15,16 25 9,97 32,5 4,29 70 6,80
1,3 11,05 8 18,68 27,5 11,16 35 4,57 80 7,43
14 12,54 9 22,56 30 12,41 37,5 4,86 90 8,08
15 14,13 10 26,77 32,5 13,73 40 5,16 100 8,74
1,6 15,8 11 31,32 35 15,11 45 5,77 110 9,41
1,7 17,56 12 36,21 37,5 16,56 50 6,41 120 10,10
1,8 19,39 13 41,42 40 18,07 55 7,08 130 10,80
2 23,31 14 46,96 45 21,29 60 7,78 140 11,52
2,25 28,63 15 52,85 50 24,79 65 8,51 150 12,25
25 34,44 16 59,06 55 28,53 70 9,26 160 13,00
2,75 40,71 17 65,58 60 32,52 80 10,85 170 13,76

3 47,43 18 72,39 65 36,75 90 12,54 180 14,54
3,25 54,6 20 86,92 70 41,23 100 14,33 200 16,12
3,5 62,22 22,5 106,72 80 50,88 110 16,21 225 18,17
3,75 70,27 25 128,33 90 61,47 120 18,17 250 20,30

4 78,76 27,5 151,72 100 72,98 130 20,23 275 22,49
45 96,99 30 176,87 110 85,41 140 22,37 300 24,77

5 116,92 32,5 203,75 120 98,73 150 24,6 325 27,11
55 138,5 35 232,34 130 112,94 160 26,9 350 29,53

6 161,71 375 262,62 140 128,04 170 29,29 375 32,02
6,5 186,53 40 294,57 150 144,02 180 31,76 400 34,58

7 212,94 45 363,38 160 160,88 200 36,93 450 39,93

8 270,39 50 438,7 170 178,61 225 43,84 500 45,57

9 334,01 55 520,43 180 197,23 250 51,22 550 51,50

10 403,68 60 608,47 200 237,05 275 59,09 600 57,74
11 479,3 65 702,73 225 291,73 300 67,44 650 64,28
12 560,76 70 803,14 250 351,89 325 76,27 700 71,13
13 648 80 1020 275 417,51 350 85,58 800 85,76
14 740,93 90 1260 300 488,58 375 95,37 900 101,65
15 839,48 100 1530 325 565,07 400 105,65 1000 118,78
16 943,59 110 1820 350 646,94 450 127,66 1100 137,16
17 1050 120 2130 375 734,11 500 151,6 1200 156,75
18 1170 130 2460 400 826,51 550 177,46 1300 177,51
20 1410 140 2820 450 1030 600 205,19 1400 199,40
22,5 1750 150 3200 500 1250 650 234,74 1500 222,36
25 2120 160 3590 550 1480 700 266,03 1600 246,34
27,5 2520 170 4010 600 1740 800 333,34 1700 271,28
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30 2950 180 4450 650 2010 900 406,89 1800 297,22
325 3420 200 5390 700 2300 1000 486,7 2000 352,24

35 3910 225 6680 800 2930 1100 572,76 2250 426,80
37,5 4430 250 8090 900 3640 1200 665,05 2500 507,69

40 4980 275 9620 1000 4400 1300 763,53 2750 594,74

45 6170 300 11260 1100 5240 1400 868,09 3000 687,81

50 7470 325 13020 1200 6130 1500 978,6 3250 786,77

55 8880 350 14890 1300 7090 1600 1090 3500 891,48

60 10390 375 16870 1400 8110 1700 1220 3750 1000

65 12010 400 18960 1500 9180 1800 1340 4000 1120

70 13730 450 23440 1600 10320 2000 1620 4500 1370

80 17460 500 28330 1700 11510 2250 1990 5000 1630

90 21570 550 33610 1800 12750 2500 2390 5500 1920
100 26040 600 39270 1850 13390 2750 2820 6000 2240
110 30860 650 45290 3000 3290 6500 2570
120 36020 700 51670 3250 3780 7000 2910
130 41500 800 65430 3500 4300 8000 3660
140 47290 900 80480 3750 4850 8400 3980
150 53380 4000 5420

4050 5540
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Los valores que se obtienen utilizando las librerias de Geant4 son compatibles
con los obtenidos con SRIM, como se ve en las figuras de la 13 a la 17. La maxima
diferencia se encuentra a bajas energias e iones pesados, donde los valores de ambos
difieren en un 20% como maximo, en el caso del Niquel. En el resto de iones se aprecia
una diferencia de no mas del 10% (en el peor de los casos). Esta diferencia puede
deberse a que para las simulaciones se ha utilizado la fisica estandar de Geant4 (ver
3.1.2.), que no tiene en cuenta las parametrizaciones a bajas energias. En la siguiente
seccion se utilizaran estas parametrizaciones.

4.2. Comparativa 2: MAYAIto

La segunda comparativa se hizo con los ultimos resultados experimentales de
MAYAIto [32]. Estas medidas se tomaron en septiembre de 2005 en GANIL (Francia)
y en agosto de este afio se han podido ofrecer ya ciertos resultados preliminares a partir
del analisis de las mismas, que tomaremos como referencia para comparar con los
resultados de ActarSim. Hay que decir que estos datos no son de alcances sino de
puntos de inflexion de la curva de Bragg, y que los resultados del analisis de estos datos
experimentales se encuentran todavia en una fase muy preliminar, requiriendo que en un
futuro se les preste una atencién mas detallada.

MAY Aito también es un blanco activo, mide 30 cm de largo. Se le aplica un
alto voltaje negativo al cétodo, situado en la cara superior, y positivo a los hilos
anodicos de amplificacion, situados en la cara opuesta, creando un campo vertical. Hay
5 hilos anddicos en el mismo plano vertical y al mismo potencial, extendidos a todo el
ancho de la cdmara. Bajo los hilos, el plano de pads se mantiene al mismo potencial de
éstos, y esta dividido en 128 pads por columna. Cada pad mide 1,5 mm de ancho y 15
mm de largo, y el &rea activa del &nodo tiene 200 x 15 mm. Las sefiales se leen a lo
largo de ASIC’s de Gassiplex conectados en la parte de atrés del anodo. El plano de la
rejilla se coloca encima del anodo. La camara se puede rellenar con diferentes gases.
El haz entra en el volumen de gas de MAYA.Ito a través de una ventana de Mylar de

grosor de 1,5 zm.

En estas medidas se obtuvieron valores experimentales para los alcances y
pérdida de energia (dE/dx) de los iones **C y **S a diferentes energias de incidencia,
para 27 casos correspondientes a diferentes combinaciones de gases y presiones. Los
valores de estas presiones fueron elegidos de modo que el haz se detuviera dentro del
area activa de MAYAIito. De estos 27 casos se han seleccionado 16 para ser simulados
en este trabajo, por ser de interés para ACTAR (Tabla 8).

En el caso del carbono las energias de incidencia en el sistema laboratorio fueron
3,01 MeV/u, 4,35 MeV/u, y 11,06 MeV/u, y en el caso del azufre 3,92 y 11,32 MeV/u.
Las presiones experimentales, los datos de los alcances experimentales, las densidades
en condiciones STP de los gases utilizados, y otros valores utilizados en la macro de
ejecucion, se han tomado de [32]. Al igual que en la comparativa anterior, se lanzaron
1000 eventos para cada run,. Sin embargo, se ha utilizado la version de ActarSim en la
que se han incluido parametrizaciones de baja energia [28].
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Ademas de utilizar Geant4, se utilizaron los cddigos SRIM, TRIM y ATIMA
para calcular los valores de los alcances para estos 16 casos. En el caso de TRIM se
simulé una camara de 1 m®. Para obtener los resultados de TRIM y ActarSim, era
necesario introducir como parametro la densidad del blanco, que fue calculada a la
presion experimental (Tabla 8), suponiendo comportamiento de gas ideal™®, segin el
calculo sencillo:

NRT m RT RT
v p v p " &

m

Psre _ Puiavaito -P
= = Pmavaito = Fmavaito

Pste Pwmavaito Pste

siendo P la presion en mbar, n el nimero de moles, R la constante de los gases, T la
temperatura, V el volumen, m la masa, P, el peso molecular y p la densidad en mg/cm?.

ION ENERGIA GAS paSTP Pexp pa Pexg ALCANCE
(MeV/u) (mg/cm?) (mbar) (mg/lcm?) | EXP.(mm)
H, 0,09 1800 0,2 148,95
1800 0,3 149,22
3,01 D, 0,18
1950 0,3 137,6
13 He 0,18 1900 0,3 173,4
710 1,2 162,9
Ar 1,78
4,35 1005 1,8 1141
Isobutano 2,59 500 1,3 81,6
11,06 Isobutano 2,59 1880 4.8 105,7
H, 0,09 1795 0,2 135,4
D, 0,09 1695 0,3 135,8
3,92
He 0,18 2010 0,4 149,2
36 Ar 1,78 600 1,1 110,8
Isobutano 2,59 220 0,6 100,5
Ar 1,78 1700 3,0 163,5
11,32 710 1,8 150,0
Isobutano 2,59
1300 3,3 78,8

Tabla 8: Detalle de los 16 casos simulados en este trabajo. Todos los datos estan
tomados de [32]. Se muestran los dos iones elegidos con sus energias de incidencia,
los gases utilizados en las medidas, las densidades en condiciones STP y las calculadas
a la presion a la que se tomaron las medidas (Pexp), y los valores del alcance medido.

13 Dado que las presiones no difieren mucho de 1 atm, las temperaturas no son muy bajas, y los blancos
son gases ligeros (el isobutano es un gas de cadena corta), el error cometido con esta aproximacion es
despreciable.
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Para realizar estas simulaciones se ha seguido el procedimiento explicado en el
apartado “Descripcion del método”, con la diferencia de que en lugar de generar 20
histogramas, correspondientes a las 20 energias de incidencia, aqui solo se obtiene un
histograma para cada caso particular.

Siguiendo este procedimiento se obtuvieron los histogramas para los valores del
alcance calculados en cada combinacion gas — presion y se ajustaron a una gaussiana
obteniendo el alcance medio y su dispersion. Se hicieron dos grupos de calculos,
utilizando en el primero la fisica estandar y en el segundo introduciendo las
parametrizaciones de baja energia. Solo se mostraran los histogramas del alcance para
este ultimo caso (figuras de la 18 a la 21). La curva que aparece sobre los datos en los
histogramas no es mas que la gaussiana a la que se han ajustado, y los pardametros de
este ajuste aparecen en el recuadro de la derecha, donde el parametro “Mean” se refiere
al valor del alcance medio con su error y el parametro “Sigma” se refiere al valor de la
dispersion en el alcance también con su error.

En la Tabla 9 se agrupan los iones simulados a las energias mencionadas, asi
como los gases y las presiones que se utilizaron para realizar cada medida. En las
ultimas columnas se comparan los valores obtenidos para el alcance: En la columna
“ALCANCE EXP. (mm)” aparecen los datos experimentales obtenidos en las medidas de
MAYAIto, en las dos columnas siguientes los resultados de simular estos iones con
SRIM y TRIM, en las cuatro siguientes columnas aparecen los resultados de Geant4,
mostrando el alcance medio y su dispersion correspondiente, para el caso de fisica
estandar y para el caso en el que se incluyen las parametrizaciones de baja energia, y
por ultimo los resultados de ATIMA, en los que no se muestran los resultados para el
isobutano, ya que se utilizo la version web del programa [18], que no permite la
introduccién de blancos compuestos.

Dado que se estan comparando valores de alcance con valores de puntos de
inflexion de la curva de Bragg, existe una diferencia notable entre los datos
experimentales y los simulados. A primera vista, todos los codigos dan valores del
alcance mayores que los experimentales en general, salvo casos contados. También se
aprecia que los valores de ATIMA son muy similares a los de ActarSim, aunque un
poco por debajo en general, siendo ambos bastante diferentes a los experimentales, a
diferencia de los de SRIM/TRIM, que se acercan mas al valor real (experimental).

En cuanto a la comparacion entre la version de fisica estandar y de bajas
energias de ActarSim, no parece que haya una gran diferencia entre ambas, aunque el
caso a bajas energias se encuentra mas cerca del valor experimental, teniendo un valor
ligeramente menor que el caso con fisica estandar.

Si se analizan casos concretos, tanto SRIM como TRIM dan siempre valores
menores que los experimentales para el isobutano. Con ActarSim sucede o mismo para
el caso del **C a 11,06 MeV/u en isobutano a 1880 mbar y para el 'S a 11,32 MeV/u en
isobutano a 710 mbar, incluso para el argén, en el caso de 'S a 3,92 MeV/u en argén a
600 mbar y para el 'S a 11,32 MeV/u en argén a 1700 mbar. Finalmente, no tenemos
datos para el isobutano en ATIMA, pero los valores del alcance para el argon estan por
debajo de los experimentales en todos los casos simulados.
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Fig. 18: Histogramas para el *C a 3,01 MeV/u. De izquierda a derecha y de arriba
abajo: H; a 1800 mbar, d, a 1800 mbar, d, a 1950 mbar y He a 1900 mbar.
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Fig. 19: Histogramas para el *C a 4,35y 11,06 MeV/u. De izquierda a derecha y de
arriba abajo: Ar a 710 mbar y 4,35 MeV/u, Ar a 1005 mbar y 4,35 MeV/u, isobutano a
500 mbary 4,35 MeV/u, e isobutano a 1880 mbar y 11,06 MeV/u.
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Fig. 20: Histogramas para el *°S a 3,92 MeV/u. De izquierda a derecha y de arriba
abajo: H; a 1795 mbar, d; a 1695 mbar, He a 2010 mbar y Ar a 600 mbar.
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Fig. 21: Histogramas para el *S a 3,92 y 11,32 MeV/u. De izquierda a derecha y de
arriba abajo: isobutano a 220 mbar y 3,92 MeV/u, Ar a 1700 mbar y 11,32 MeV/u,
isobutano a 710 mbar y 11,06 MeV/u, e isobutano a 1300 mbar y 11,32 MeV/u.

57



Para ver estos resultados relacionados entre si de una forma mas clara, se
presentan en la Fig. 22 los valores del alcance (experimental, SRIM, TRIM y ActarSim
con la fisica estandar) en funcion de las 16 diferentes combinaciones de gas y presion
simuladas, segun la leyenda que se muestra columna “ID” de la Tabla 10.
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Fig. 22: Comparativa de los valores del alcance obtenidos
experimentalmente y con algunos de los codigos utilizados en las
simulaciones, frente al nimero que identifica a cada combinacion gas-
presion. Estos numeros identificativos estan tomados de la tabla 10.

. GASY Geant4 Geant4 ATIMA —
ION E(',\\‘A'Eeﬁﬁ')A PRESION | ID | ESTANDAR BAJAE 'SITF”_V'(Q Geant4
(mbar) DIF. % DIF. % DIF. %
H2 a 1800 | 1 20,6 205 20 20,73
501  D2a1800 | 2 205 20,4 19 -0,86
D2a1950 | 3 20,7 293 25 3,77
5 He a1900 | 4 171 16,6 15 41,40
Ara7i0 | 5 16 0.4 K] 1,55
435  Ara1005 | 6 2.4 13 03 1,57
Iso 2500 | 7 54 56
11,06 1s0a1880 | 8 20,7 0,5
H2a 1795 | 9 30,7 30.4 26 3,82
D2a 1695 | 10 38,3 37,7 32 -3,95
392  Hea?2010 | 11 25.0 238 21 -2,66
g Ara600 | 12 1,9 2.6 -3 0,05
Is0 2220 | 13 8.1 9.0
Ara 1700 | 14 5.7 56,0 110 ~4,90
11,32 Isoa710 | 15 2,4 -0,1
Iso a 1300 | 16 15 38

Tabla 10: Diferencia en porcentaje entre el alcance medido y el calculado™ (ActarSim
estandar, ActarSim baja energia y ATIMA). La columna “ID’” asigha un numero a
cada caso simulado con el fin de identificarlos en las Fig. 22 y 23. La ultima columna
compara los resultados de ActarSim (para el caso de baja energia) con ATIMA.
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— GASY SRIM- ___TRIM -

ION E(TAES%JI)A PRESION | ID ;'E”\(f/'o DTIE“\&) Geantd  Geantd
(mbar) DIF.%  DIF. %

H2 a 1800 | 1 2.6 6.9 175 294

501  D2ai1soo | 2 74 6,8 12.0 292

D2a 1950 | 3 7.6 6,7 20,2 38,6

5 Hea1900 | 4 | 19,8 3.0 2.7 13,1
Ara7i0 | 5 0.6 0.7 01 0.2

435  Ara1005 | 6 1,4 1,6 0.1 -0,2
Isoa500 | 7 | -63 6,3 12,8 12.8

11,06 1s0a1880 | 8 | 71 7.0 71 7.0
H2a1795 | 9 47 48 245 24 4

D2a1695 | 10 | 10,0 11,0 252 241

392  Hea2010 | 11| 118 11,9 10,7 10,7

g Ara600 |12 0.9 0.8 3.4 3.4
Is0a220 | 13| -34 33 12,7 12,7

Aral700 | 14 | -46 4.7 15 1.4

1132 Is0oa710 | 15| -93 9,4 10,2 10,3
Is0a1300 | 16 | -5,7 58 77 10,2

Tabla 11: En esta tabla, similar a la tabla 10, se muestran las diferencias
relativas entre SRIM y TRIM y los datos experimentales. En las dos Gltimas
columnas se comparan los resultados de ActarSim (para el caso de baja
energia) con ambos codigos.

En la tabla 10 se presentan las diferencias en tanto por cien entre el cddigo
ActarSim (que como ya se mencion0, implementa las librerias de Geant4) y los datos
experimentales, para los casos en los que se simul6 una fisica estandar y fisica de bajas
energias. Se aprecia una diferencia ligera entre ambas, siendo en ocasiones la diferencia
con fisica estandar superior a la diferencia con fisica de bajas energias (como en los
casos 1, 2, 9, 10 y 11, etc.), mientras que en otros casos la fisica de bajas energias
sobreestima notablemente el alcance experimental (combinacion 3). Las diferencias
entre ATIMA vy los valores experimentales son ligeramente inferiores a las de Geant4,
como se ve en la ultima columna de esta tabla donde se compara Geant4 con este
cddigo, aunque siguen teniendo valores demasiado altos.

En la tabla 11 se muestran las diferencias entre los cddigos de J. F. Ziegler [15]
y los valores experimentales. EIl acuerdo entre los resultados obtenidos con estos
codigos es bastante mejor que el obtenido con Geant4 o con ATIMA, aunque el caso 10
y el 11, que representan al i6n pesado en gases ligeros a altas presiones incidiendo a
bajas energias, estan sobreestimados, y el caso también de bajas energias del carbono
incidiendo en otro gas ligero, el helio, tiene una diferencia con los datos experimentales
ligeramente mayor que la que se obtiene con cualquiera de las fisicas simuladas en
Geant4 y con ATIMA. Por eso, al comparar estos cddigos con Geant4, (en las dos
ultimas columnas), la diferencia entre los cédigos es mucho mayor que en la
comparacion con ATIMA, adn utilizando la version de ActarSim que incluye las
librerias de Geant4 para la simulacion de la fisica de bajas energias.
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La diferencia’* en tanto por cien entre los resultados obtenidos con Geant4, (y
con otros codigos) y los valores medidos con MAY Aito (Tablas 10 y 11) se representan
en la Fig. 23 como funcién de las condiciones gas — presion que se han estudiado en
este trabajo, otra vez segun la leyenda que se muestra en la columna “ID” de las tablas.
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Fig. 23: Diferencias relativas en porcentaje entre el alcance experimental y el
calculado con los distintos codigos, como funcion de las diferentes combinaciones
gas — presion, segun la leyenda de las Tablas 10 y 11 de donde se sacan los datos.

El factor que mas influye en la diferencia entre datos reales y simulados es la
forma en la que se ha definido el alcance en los datos experimentales, segun el método
de “doble diferenciacion”. Es decir, en el andlisis de los datos experimentales, de todas
las definiciones posibles de alcance, se ha escogido aquella en la que el alcance se toma
como el punto de inflexion de la caida en la parte final de la curva de Bragg, por las
razones expuestas en el apartado 3.2.4.

Dicha definicion hace que el valor obtenido con éste método difiera de la
definicion del alcance que utilizan todos los cédigos de simulacion utilizados, dado que
éstos toman como alcance el espacio recorrido hasta que la particula pierde toda su
energia y se detiene. Para particulas cargadas y pesadas como las simuladas, la caida de
la curva puede ser mas lenta, con lo cual el punto de inflexion esta muy separado del
punto de corte con el eje (Fig. 24).

' Esta diferencia relativa se ha calculado segtin: ActarSim—MAYAito ., .
MAYAito
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Muchos de los valores del alcance obtenidos con ActarSim tienen una diferencia
relativa con respecto del alcance medido que esta dentro del 10% excepto para los casos
en los que se simularon iones a bajas energias o pesados. Por ejemplo, con respecto a la
masa del ion, los alcances calculados estan sobreestimados en alrededor del 20 % para
el i6n mas liviano *C (ID = 1, 2, 3) y cerca del 40% para el i6n pesado **S (ID = 10).
Con respecto a la energia de incidencia del i6n, al aumentar la energia de incidencia la
diferencia entre valor medido y valor calculado se hace menor.

En la figura 24 se muestra una curva de Bragg obtenida a partir de los datos
experimentales, tomada de [32]. En ella se representa la pérdida de energia por unidad
de espesor masico frente al espesor del detector. Se han marcado con sendas lineas las
posiciones en las que se encuentran el alcance experimental (calculado como el punto
de inflexion de la curva) y el alcance obtenido con SRIM (calculado como el punto
donde la particula se detiene en el medio). Como se puede apreciar, ambas lineas estan
separadas por una distancia no despreciable. Lo que también se aprecia es que quizas
estas lineas sufran ademas de un excesivo desplazamiento hacia valores decrecientes del
espesor, (el punto de inflexion parece que se encuentre mas hacia la derecha de la curva
de lo que marca la linea vertical). Esto podria estar introduciendo una diferencia
afiadida en las comparaciones aqui expuestas.

h3

| Run#101: 365(3.92 MeV/n) on Helium (2010 mbar) | |gimes 129200

o _ Mean y 1.082
% C RMS x 1.948
E 2.5 EXPT r_ange RMS y 0.5636
g [ (inflexior:point)

=3 -

» 2

= C

< -

D B

5 15—

0.5§

X (mg/cm*2)

Fig. 24: Diferencias entre el alcance experimental calculado como el
punto de inflexion de la curva de Bragg y el alcance definido segun la
mayoria de los codigos de simulacion como por ejemplo SRIM. Si la
particula incidente es muy pesada, como por ejemplo en el caso del
azufre (cuya curva de Bragg se muestra en la figura), la caida en la
parte final de la curva se produce en un intervalo més largo y la
diferencia entre ambos valores puede ser grande. Tomado de [32].
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Para evaluar el grado de error que este hecho puede introducir, se hizo otra serie
de simulaciones, en las que a partir del fichero de salida de cada simulacion, se intent6
reproducir la curva de Bragg para calcular a partir de ella el punto de inflexion
correspondiente a cada caso de la Tabla 10.

4.2.1. DETERMINACION DE LOS PUNTOS DE INFLEXION

Para obtener los puntos de inflexidn de los 16 casos simulados, se ejecutd dentro
de ROOT la macro que se muestra en el Apéndice.

Se empieza cargando solo aquellas variables del arbol de trazas que se van a
utilizar, y se construyen los histogramas donde se representaran la curva de Bragg y sus
derivadas. Se fija el tamafio del pad en su valor experimental (1,5 mm), con la intencién
de reproducir al maximo el método de andlisis utilizado en el caso experimental.
Entramos en el bucle de llenado de estos histogramas donde se aplican las correcciones
explicadas en el apartado 3.2.4, y asi se obtienen los graficos de la Fig. 25.
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Fig. 25: De izquierda a derecha y de arriba abajo, curva de Bragg,
primera derivada, segunda derivada, y superposicion de las tres, para el
13C a 3,01 MeV/u en H, a 1800 mbar.
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En estos graficos se muestra la suma de la pérdida de energia de los 1000 iones.
Para tener la curva de Bragg de cada ion se podria calcular una curva “promedio”,
dividiendo el contenido de los bins de la curva de Bragg asi calculada entre 1000. Sin
embargo, esto no permitiria obtener el valor del punto de inflexién con su dispersién
como se hizo para el alcance. Para ello se generan los histogramas de la curva de Bragg
para cada uno de los 1000 iones, y se tratan de manera independiente, calculando el
punto de inflexion para cada una de ellas, y esperando que éste siga una distribucién
gaussiana como en el caso del alcance.

Una vez calculadas las curvas de Bragg para cada uno de los 1000 iones,
empieza el célculo del punto de inflexién. Para cada una de las 1000 curvas de Bragg
se realizd un ajuste de la dltima parte (la caida) a un polinomio de orden tres, como se
explicéd en el apartado 3.2.4. En principio se tomd como rango de ajuste el intervalo
entre el maximo de la curva y el punto donde muere, cuidando que al menos contuviera
cuatro puntos. También se prob6 a tomar dos pads por encima y dos pads por debajo de
un punto de inflexion obtenido como el minimo de la primera derivada. La Fig. 26
muestra que estos procedimientos daban lugar a ajustes erroneos, pues en algunos
histogramas el punto de inflexion de las curvas de ajuste estaba méas alld del punto de
inflexion del histograma, hacia valores de x mas pequefios. El resultado mas coherente
se consigue tomando el intervalo entre el final de la curvay 5 pads hacia atrés.

® 1 Bragind_0
o - -
S Entries 0
g : Mean 106.5
-; 0.8 RMS 52.26 ~ :
o - i
° 0 |
'U 445
- JF \
0.6 \ >
i Uiy
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Fig. 26: Se muestra la superposicién de 10 de las 1000 curvas de Bragg
calculadas para cada i6n (se representan las curvas de los iones cuyo
identificador es multiplo de 100 y la del i6n 0), para el *C a 3,01 MeV/u en
H, a 1800 mbar. Sobre los histogramas se muestran las curvas de ajuste a
un polinomio de tercer grado, tomando como rango de ajuste el intervalo
entre el maximo del histogramay el dltimo bin.
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Finalmente, se decidié aplicar una curva de suavizado antes de aplicar el ajuste.
La funcion de suavizado utilizada viene proporcionada por las librerias de ROOT para
histogramas, y se basa en el algoritmo 353QH presentado (inicialmente en FORTRAN)
por J. Friedman [37], que aplica célculos de medianas e interpolaciones cuadréaticas ente
los datos para conseguir este suavizado. Esta funcion permite introducir el nimero de
veces que se desea repetir el suavizado, en este caso, con 50 veces se consigue un buen
resultado de los ajustes como se ve en la Fig. 27.

Se implementé un bucle a los 1000 eventos en el que se tomo la curva de Bragg
de cada uno y se le aplicé la funcion de suavizado seguida del ajuste a un polinomio de
tercer orden. Los parametros de este ajuste se escriben en un fichero de salida, y se
utilizan para calcular el punto de inflexion de cada curva con su error. Luego se rellena
con ellos un histograma y se comprueba si se ajustan a una distribucion gaussiana.

Asi, aplicando esta macro a los 16 casos, obtenemos los valores que se muestran
en la Tabla 12. Estos valores se obtienen del ajuste gaussiano de los histogramas del
punto de inflexion. Estos histogramas se muestran en las Fig. 28 y 29, donde la curva
que aparece sobre ellos es el ajuste, y los pardmetros de este ajuste aparecen en un
recuadro a la derecha. En la tabla 12 se muestran solo los valores de los puntos de
inflexion para aquellos casos en los que no hubo problemas con el método propuesto.
En general, se espera que el valor del punto de inflexion esté por debajo del valor del
alcance, aunque en ciertos casos esto no es asi (**C a 4,35 MeV/u en Ar a 1005 mbar y
13C a 4,35 MeV/u en isobutano a 500 mbar).

PTO. DE
. | enercia  _CASY | aLcance ALCANCE ! NEl EXION ERROR| SIGMA  ERROR
ION PRESION G4 (BAJA
(MeV/u) EXP. (mm) MEDIO (mm) (mm) (mm)
(mbar) E.) (mm) (mm)
H2a1800 | 14895 1795 17771 0,03 076 0.02
301  D2a1800 | 149,22 179.6 17928 0,03 0,90 0,03
D2 a 1950 1376 177,9 17772 003 0,81 0,03
5 He a 1900 173.4 202,1 20047 0,08 1,81 0,06
Ara 710 1629 1636 16085 0,06 1,12 0,04
435  Ara1005 114.1 1156 11683 001 0,10 0,01
IS0 a 500 81,6 86,2 86,881 0,001 0,02 0,00
11,06 Iso a 1880 105,7 105,2 96,72 0,02 0,20 0,02
H2 a 1795 1354 1765
D2 a 1695 1358 187,0 18314 0,04 1,11 0,03
392  Hea2010 149 2 184.7
st Ar a 600 1108 107,9
IS0 a 220 100,5 109,5
Ar a 1700 1635 1537 15228 0,01 038 0.01
11,32 Is0oa710 150,0 1499
Iso a 1300 78.8 81,8

Tabla 12: Se muestran algunos de los valores del punto de inflexion con su error, y la
desviacion (sigma) de la gaussiana también con su error, para los 16 casos simulados.
Ademas, se comparan con el punto de inflexion experimental y con el resultado del
alcance obtenido con ActarSim y las librerias de Geant4 de baja energia.
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Fig. 27: En (a) se ve el histograma de la curva de Bragg para el evento 0 del *C a
3,01 MeV/u en H; a 1800 mbar. Antes de suavizar (izquierda) el ajuste de la caida a un
polinomio de 3° orden no es muy bueno, pero al suavizarlo (derecha) el ajuste mejora.
En (b) se ve un aumento de la Fig. 26 antes y después de suavizar, y en (c) se muestra el
efecto sobre la distribucion de puntos de inflexion. A la izquierda se ve la distribucién

producida por un ajuste efectuado entre el pico de Bragg y el Gltimo bin y sin
suavizado. Para la distribucion de la derecha se han tomado 5 pads y se ha suavizado.
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Fig. 28: Puntos de inflexién para el *C a 3,01y 4,35 MeV/u. De izquierda a derechay
de arriba abajo: H, a 1800 mbar, d; a 1950 mbar, He a 1900 mbar y Ar a 710 mbar.
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Fig. 29: Puntos de inflexién para el *C y el *®S. De izquierda a derecha y de arriba
abajo: 3C en Ar a 500 mbar y 4,35 MeV/u, y en isobutano a 1880 mbar y 11,06 MeV/u,
%3 23,92 MeV/u en d, a 1695 mbar y en Ar a 1700 mbar y 11,32 MeV/u.
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En la siguiente tabla se muestra la diferencia relativa en porcentaje entre los
puntos de inflexion obtenidos con ActarSim y los experimentales.

PTO. DE
ION ENERGIA PgéSSIgN ID ALEQIP\I.CE INFLEXION 1 oy
(MeV/u) (mbar) (mm) MEDIO
(mm)
H2 a 1800 1 148,95 17771 19,3
301 D2 a 1800 2 149 22 179.28 -20,1
D2 a 1950 3 1376 17772 -29,2
e He a 1900 4 173.4 200,47 15,6
Ara 710 5 162.9 160,85 13
435 Ar a 1005 6 1141 116,83 2.4
Is0 a 500 7 81.6 86,881 6,5
11,06 0 a 1880 8 1057 96,72 85
s 3.02 D2 a 1695 9 1358 183.14 34,9
11.32 Ar a 1700 10 1635 15228 6.9

Tabla 13: Diferencia en porcentaje entre los puntos de inflexion medidos y los
calculados (ActarSim baja energia). La columna “ID” asigna un ndmero a cada caso
simulado con el fin de identificarlos en la Fig. 32.

COMPARACION EN PORCENTAJE
15,0

1001 . I Fig. 32: Diferencias
o 50 . .
2 ool I relativas en porcentaje
< ., - entre los puntos de
£.100] 1 inflexién medidos y
<150 1 I calculados, como funcion
£200{ " de las diferentes
5250 combinaciones gas -
<300 - presién, segun la leyenda

3501 - de la Tabla 13.

-40,0 T T T T T T T T T T

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11

A la vista de estos resultados, parece que para gases ligeros (deuterio), y en la
gran mayoria de los casos para bajas energias, la desviacion entre la simulacion y los
datos experimentales es mayor. En el resto de los casos, como se esperaba al calcular
puntos de inflexion y no alcances, el valor obtenido con la simulacién se acerca mas al
valor experimental. Sin embargo, todavia sigue habiendo diferencias de mas del 20%
(por ejemplo, en los casos con ID = 2, 3y 9), es decir, seguimos sobreestimando el
valor experimental.
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De cara a un futuro analisis seria interesante disponer de datos para un mismo
ion a mas energias, y asi poder estudiar la dependencia con la energia y con la masa del
ion de la diferencia entre puntos de inflexion y alcances. El punto de inflexion es el
dato que se puede obtener facilmente a nivel experimental, y el alcance el que se puede
obtener en la simulacion. De este modo se podria encontrar algdn tipo de relacion entre
estas dos definiciones de alcance que permitiera obtener el alcance real a partir del
punto de inflexion. Pero antes de eso se debe tener la seguridad de que los codigos
reproducen las medidas.

En todo caso para hacer un estudio mas sistematico y encontrar
comportamientos con los distintos gases, energias, presiones 0 masas de los iones, es
necesario disponer de un conjunto de datos mas completo con el que poder comparar los
resultados de las simulaciones. En relacion con esto, se han previsto nuevas medidas de
MAY Aito, dentro del programa experimental de disefio de ACTAR.
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5. Conclusiones

En este trabajo se hizo un estudio del alcance de varios iones en ciertos gases de
interés para el detector ACTAR. Para ello se utilizd el cddigo ActarSim, que
implementa las librerias de Geant4, cuyos resultados se utilizaron en dos comparativas.
En la primera comparativa se han comparado con los resultados obtenidos con SRIM y
en la segunda con resultados experimentales y otros codigos como ATIMA.

En la primera comparativa, se han simulado iones a altas energias utilizando el
paquete de fisica electromagnética estandar incluido en las librerias de Geant4. Con
esta simulacién se ha obtenido el alcance de los iones ‘H, °He, °C, Sy *Ni a
energias entre 1 y 150 MeV/u. Los alcances de estos iones se distribuyen de forma
aproximadamente gaussiana, encontrado que se deben utilizar energias por debajo de 16
MeV para el *H, por debajo de 80 MeV para el °He y por debajo de 500 MeV para el
19C para detener a estos iones en un volumen de isobutano a STP de, por ejemplo, 1 m®.
Se han descartado algunos datos a altas energias para algunos iones ligeros, porque a
esas energias abandonan el volumen simulado, y el alcance satura.

Se ha observado un buen acuerdo en general entre los resultados de ActarSim y
los obtenidos con los otros cédigos, como por ejemplo con SRIM, como se aprecia en
las Fig.s de la 13 a la 17. Se ha encontrado la maxima diferencia a bajas energias e
iones pesados, donde los valores de ambos alcances difieren en un 20 % como maximo,
como por ejemplo en el caso del niquel. En el resto de los iones se ha encontrado que la
diferencia es de no mas de 10 % en el peor caso. Esto puede tener que ver con el hecho
de que Geant4 fue desarrollado (en un principio) para trabajar con particulas ligeras a
altas energias, y da peores resultados para procesos nucleares de baja energia, aunque
ultimamente se han incluido parametrizaciones para este tipo de fisica, como por
ejemplo las parametrizaciones de la ICRU y de J. F. Ziegler.

Estas parametrizaciones se utilizan en la segunda comparativa, estudiando un
caso real del que se dispone de datos de alcances experimentales (definidos como el
punto de inflexion de la curva de Bragg) a bajas energias. Se ha encontrado que en
principio no parece haber una gran diferencia entre los resultados obtenidos
introduciendo las librerias de baja energia y los obtenidos con la fisica estandar (Tabla
9).
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Se observo que SRIM y TRIM reproducen los valores experimentales con una
diferencia muy pequefia, excepto para el isobutano, y el **S incidiendo en argén a 3,92
MeV/u, donde subestiman el alcance (valores negativos de la tabla 11). Esta pequefia
diferencia, en los casos en que resulta positiva (alcancesgim - alcanceey,) podria deberse
a que se compararon valores de alcance con valores de puntos de inflexion. Se observa
gue la maxima diferencia entre estos codigos y los valores experimentales es del 10%,
como en el caso del *°S a 3,92 MeV/u incidiendo en deuterio, sin embargo, se encuentra
que para el mismo caso, ActarSim difiere casi un 40%. Con ATIMA se han obtenido
resultados muy parecidos a los de Geant4, aunque estan un poco mas cerca de los
valores experimentales que los obtenidos con Geant4. La diferencia mas grande entre
ATIMA y el valor experimental se da para el mismo caso que en Geant4 pero es de un
32%. La diferencia mas grande entre ATIMA y Geant4 es también para el azufre, pero
incidiendo a 11,32 MeV/u en argén (Tabla 10), donde el resultado de ATIMA tiene un
valor un 5% mayor que Geant4.

Se ha implementado un método para calcular el punto de inflexién de una curva
de Bragg, dado que los datos experimentales de los que se disponia eran puntos de
inflexion y no alcances, segun lo que se entiende por alcance (Fig. 24, apartado 2.1.6).
Utilizando este método, se han calculado los valores medios de estos puntos de
inflexion con su dispersion a partir de curvas de Bragg suavizadas (Tabla 12).

Se ha encontrado que las diferencias entre el punto de inflexién medio calculado
a partir de la simulacion y el valor del punto de inflexién experimental siguen siendo
demasiado grandes, incluso para el mismo caso del azufre incidiendo a 3,92 MeV/u
discutido en el parrafo anterior. La diferencia observada entre los alcances y los puntos
de inflexién de las curvas de Bragg obtenidos en la simulacion es demasiado pequefia
para explicar la distancia entre la simulacién y los valores experimentales. En cuanto al
caso concreto del azufre incidiendo a 3,92 MeV/u, dado que todos los resultados difieren
en gran medida, quizas el analisis efectuado sobre el dato experimental para este caso en
concreto no sea correcto, hay que recordar que los datos experimentales que se
utilizaron en este trabajo son preliminares. También se ha encontrado que las mayores
diferencias en porcentaje entre valores simulados y medidos se dan para gases ligeros (o
presiones altas) y a bajas energias, sobre todo para el i6n pesado.
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Apéndice: analBragg.C

#define C13_1800_1000_analBragg_cxx
#include "C13_1800_1000_analBragg.h"
#include <TH2.h>

#include <TStyle.h>

#include <TCanvas.h>

void C13_1800_1000_analBragg: :Loop(Q{
// In a ROOT session, you can do:

V4 Root > .L C13_1800_1000_analBragg.C

1/ Root > C13_1800_1000_analBragg t

// Root > t.GetEntry(12); // Fill t data members with entry number 12
V4 Root > t.Show(); // Show values of entry 12

// Root > t.Show(16); // Read and show values of entry 16

// Root > t.Loop(); // Loop on all entries

//

// This is the loop skeleton where:

VZ4 jentry is the global entry number in the chain

V4 ientry is the entry number in the current Tree

// Note that the argument to GetEntry must be:
// Jjentry for TChain::GetEntry
// ientry for TTree::GetEntry and TBranch::GetEntry

4

// To read only selected branches, Insert statements like:

// METHOD1:

// fChain->SetBranchStatus(*"*",0); // disable all branches

VZ4 fChain->SetBranchStatus(“branchname™,1); // activate branchname
// METHOD2: replace line

Va4 fChain->GetEntry(jentry); //read all branches

//by b_branchname->GetEntry(ientry); //read only this branch

gROOT->SetStyle("'Default™);
gStyle->SetOptStat(0);
gStyle->SetOptFit(1111);

// PREVENTING LACK OF MEMORY
i —>SetBranchStatus("*".O)'

i —>SetBranchStatus( energyStep 1)
->SetBranchStatus('runiD",1);

fChain->SetBranchStatus(“'eventID",1);
if (fChain == 0) return;
Long64_t nentries = fChain->GetEntriesFast();
Long64_t nbytes = 0, nb = 0;
// EDIT ME -- INITIALIZATION VALUES

5; //pad size in mm, to compare with whateve thing Esther wants

H //always 0

Double_t maxHistovalue=190. ; //slightly above the mean range (better an integer multiple of the pad size)
Int_t numberOflons=1000;
// END OF EDIT ME -- INITIALIZATION VALUES

Int_t numberOfBins=(Int_t)(maxHistoValue/pad);

gROOT->cd(Q);
TH1D* braggCurve =
new TH1D('‘braggCurve",
"Bragg Curve",
numberOfBins, minHistovalue, maxHistovalue);// in [mm]
braggCurve->SetXTitle("'x [mm]™");
braggCurve->SetYTitle("'dE/dx [MeV/pad]™);

Char_t name[100];
Char_t title[200];
// char* name = new char[100];
// char* title = new char[200];
TH1D** bragglind;
braggind = new TH1D*[numberOflons];
for(lnt t toto=0; toto<number0flons toto++){
“Bragglnd_",toto);
sprintf(title,"%s%i","Bragg Curve for event ",toto);
braggind[toto] =

new TH1D(name,title,

numberOfBins, minHistoValue, maxHistovalue);// in [mm]




braggind[toto]->SetXTitle("x [mm]™");
bragglind[toto]- >SetYT|tIe("dE/dx [MeV/pad]™);
//cout << "histo "<< toto << ": "<< bragglnd[toto] <<endl;

3

TH1D* derivative =
new TH1D(''derivative",
"Derivative of Bragg Curve",
numberOfBins, minHistovValue, maxHistoValue);// in [mm]
derivative->SetXTitle(""x [mm]™
derivative- >SetYT|tIe("d’\2(E)/dx’\2 [MeV/pad]™);

TH1D* derivative2 =
new TH1D('derivative2"”,
""Second Derivative of Bragg Curve",
numberOfBins,minHistoValue, maxHistovalue);// in [mm]
derivative2->SetXTitle("x [mm]"
derivative2-: >SetVT|tle("dA3(E)/dx/‘3 [MeV/pad]™);

TH1D* derivative3 =
new TH1D('derivative3d",
"Third Derivative of Bragg Curve",
numberOfBins, minHistovalue, maxHistovalue);// in [mm]
derivative3->SetXTitle("x [mm]'");
derivative3->SetYTitle("d™4(E)/dx"4 [MeV/pad]™);

Int_t bin=0;

Double t percentPads—D..

for (Long64_t jentry=0; jentry<nentries;jentry++) {
Long64_t ientry = LoadTree(jentry);
if (ientry < 0) break;
nb = fChain->GetEntry(Jentry); nbytes += nb;

if(runid == 0) {

bin = ((Int_t)(zCoord/pad)) + 1; // Specify the bin in wich we are now
prevBin =((Int_t)(zPreCoord/pad)) + 1; // Specify the bin corresponding to the previous position

if (bin = prevBin) {
braggCurve->AddBinContent(bin,energyStep);
if(eventlD>-1 && eventlD<1000) bragglnd[eventlD]->AddBinContent(bin,energyStep);
17/ counteriInBins[bin]++; //Number of times that 1 fall in the same bin

// CORRECTING FOR WRONG ASSIGNMENT OF ENERGY LOSS
else {

// This must be made for all jumps:

prev = (prevBin*pad) - zPreCoord;

tot zCoord - zPreCoord;

percent = prev/tot;

braggCurve->AddBinContent(prevBin,energyStep*percent); // Total Histo

if(eventID>-1 && eventlD<1000)
bragglind[eventID]->AddBinContent(prevBin,energyStep*percent); // Individual events Histo

1/ - Preventing for jumps of more than one bin(pad)
numberOfPads = bin - prevBin - 1; // Number of pads in the middle
if(numberOfPads>0){

percentPads = pad/tot;
for (Int_t p=1;p<numberOfPads+1;p++){
braggCurve->AddBinContent(prevBin+p,energyStep*percentPads); // Total Histo
if(eventlD>-1 && eventlD<1000)
bragglind[eventlD]->AddBinContent(prevBin+p,energyStep*percentPads); // Individual events Histo

3
1) - End of preventing
braggCurve->AddBinContent(bin,energyStep*(1-percent-(numberOfPads*percentPads))); // Total Histo

if(eventID>-1 && eventlD<1000)
bragglind[eventlD]->AddBinContent(bin,energyStep*(1-percent-(numberOfPads*percentPads))); // Individual events Histo

/7 MANUAL CALCULATION OF THE DERIVATIVES OF THE BRAGG CURVE

derivative->SetBinContent( 1, (braggCurve->GetBinContent(2) - braggCurve->GetBinContent(1))/pad);
deriva e->SetBinContent( 2, (braggCurve->GetBinContent(3) - braggCurve->Getl Content(2))/pad);
derivative2->SetBinContent(l, (derivative->GetBinContent(2) - derivative->GetBinContent(1l))/pad);

Ffor(Int_t k=1; k<numberOfBins-3; k++){
derivative->SetBinContent( k+2,(braggCurve->GetBinContent(k+3) - braggCurve->GetBinContent(k+2))/pad);
derivative2->SetBinContent(k+1, (derivative->GetBinContent(k+2) - derivative->Getl Content(k+1))/pad);
derivative3->SetBinContent( k, (derivative2->GetBinContent(k+1)- derivative2->GetBinContent(k)) /pad);

// CALCULATION OF THE INFLEXION POINT

// Double_t peakPos=0.; // Position of the Bragg Peak

Double_t maxPos=0. ; // Ending position of the range used for the fit
minPos=0.; // Minim. position of the range used for the fit
_t inflexionPoints=0. // Inflexion points

Double_t inflexionPointsErr=0.; // Inflexion points® errors

// 4 parameters for a 3order polynomial fit, modify depending on the fit parameters
Double_t par[4];

_t *parErr;

parErr = new Double_t[4];

for(Int_t j=0;j<4;j++){
par[j]=

parErr[j]1=0;

// Wirite here the name of the output file with the fit parameters
ofstream *parFile = new ofstream(''13C_1800_1000_fit.dat");
if(!*parFile){

cout << '\n *** ERROR OPENING PARAMS FILE: ™ << " ***" << endl;
3

1 have numberOflons lines
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// Getting the minimum and the maximum axis limits for the inflexion point histo
Double_t min = (braggCurve->GetMaximumBin())*pad;
Double_t max = 0.;
For(Int_t k=numberOfBins;k>0;k--){
if(braggCurve->GetBinContent(k)!=0){

TH1D* inflexionPoint =
new TH1D("inflexionPoint",
"Inflexion Point of the Bragg Curve for 13C in H2(1800 mbar) at 3.01 MeV/u",
150, min, max);// in [mm]
inflexionPoint->SetXTitle("Inflexion Point [mm]™);

cout << "INFLEXION POINT CALC™ << endl;

Char_t hname[100];
TH1D* h = 0;

for(Int_t e=0;e<numberOflons;e++){
if(e%100==0) cout << "." << endl;

// Start of fitting individual events® Histos
sprintf(hname,"%s%i","Bragglnd_",e);
h = (TH1D*)gROOT->Get(hname);

max = 0.;
For(Int_t k=numberOfBins;k>0;k--){
if(h->GetBinContent(k)!=0){
max = k*pad;
break;

i

3

//7if(myfit) delete myfit;
minPos = max - 5*pad;
maxPos = max;

TF1 *myfit=0;

myfit = new TFL("myfit","
myfit->SetLineWidth(0.1);
myfit->SetLineColor(50);
h->Smooth(50, -1, -1); //Smooth the entire histo 50 times before fitting
h->Fit(C'myfi

pol3”,minPos,maxPos); //Fit to a function in the interval [minPos, maxPos]

myfit->GetParameters(par);
parErr = myfit->GetParErrors(Q;

*parFile << par[0] << " << parErr[0] << " "
<< par[1] << " " << parErr[1] << " "
<< par[2] << " " << parErr[2] << * "
<< par[3] << " " << parErr[3] << endl;

if (par[3] && par[2]1=0){

inflexionPoints = - (par[2]/(3*par[3]));

inflexionPointserr = (inflexionPoints/3)*sqrt(pow(parErr[2]/par[2],2)+pow(parErr[3]/par[3],2));

3

inflexionPoint->Fill(inflexionPoints);

for(Int_t sJ<4:3+9){
par[j]=0;
parErr[j]=0;

inflexionPoints=0.;
inflexionPointsErr=0.;

// STARTS CANVAS FOR BRAGG CURVES

TCanvas* bragg = new TCanvas(''13C_1800_1000_bragg","Bragg Range',100,100,700,700);
bragg->Divide(2,2);

bragg->SetFillColor(10);

bragg->SetBorderSize(2);

bragg->SetFrameFillColor(0);

bragg->Draw();

bragg->cd(1);
braggCurve->SetLineColor(50);
braggCurve->SetLineWidth(1);
braggCurve->SetLineStyle(1);
braggCurve->Draw() ;

bragg->cd(2);
derivative->SetLineColor(40);
e->SetLineWidth(1);
e->SetLineStyle(1);
derivative->Draw();

bragg->cd(3);
derivative2->SetLineColor(30);
e2->SetLineWidth(1);
e2->SetLineStyle(l);
derivative2->Draw();

bragg->cd(4);

derivative->SetLineColor(40);
derivative->SetLineWidth(1);
derivative->SetLineStyle(1);
derivative->Draw();

derivative2->SetLineColor(30);
derivative2->SetLineWidth(1);
derivative2->SetLineStyle(1);
derivative2->Draw(''same™);
bragg->Update();

// Superimposing histograms with different scales:

// scaling derivative2 to the pad coordinates
_t braggMax = 1.1*braggCurve->GetMa: umQ);
_t braggMin = 1.1*braggCurve->GetMi um(Q) ;

_t scale = gPad->GetUymax()/braggMa:
braggCurve->Scale(scale) ;
braggCurve->SetLineColor(50);
braggCurve->SetLineWidth(1);
braggCurve->SetLineStyle(1);
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braggCurve->Draw(''same™);

//Draw an axis on the rigth side

Int_t numberOfDivisions = 6;

TGaxis *axis = new TGaxis(gPad->GetUxmax(), gPad->GetUymin(), gPad->GetUxmax(), gPad->GetUymax(), braggMin, braggMax, numberOfDivisions,
L)

axis->SetLineColor(50);

axis->SetLabelColor(50);

axis->Draw();

// STARTS CANVAS FOR bragglind

TCanvas* bragglndiv = new TCanvas(''13C_1800_1000_bragglindiv","Bragg Range Individual™,100,100,700,700);
bragglndiv->SetFillColor(10);

bragglndiv->SetBorderSize(2);

bragglndiv->SetFrameFillColor(0);

braggindiv->Draw();

braggInd[0]->SetLineColor(30);
braggind[0]->SetLineWidth(1);
braggind[0]->SetLineStyle(1);
braggind[0]->Draw();

Ffor(Int_t j=1;j<numberOflons;j+=100){
braggind[j]->SetLineColor(30);
braggind[j]->SetLineWidth(1);
braggind[j]->SetLineStyle(1);
braggind[j]->Draw(‘'same™);

// STARTS CANVAS FOR INFLEXION POINT

// Write here the name of the output file with the inflexion point
ofstream *parameters = new ofstream(*'13C_1800_1000_inflexionP.dat™);
if(!*parameters){

cout << '\n *** ERROR OPENING PARAMS FILE: ™ << " ***" << endl;
3

// Fitting the histogram

TF1 *gauss = new TF1("gauss', '"gaus');
Double_t param[3];

Double_t *paramErr;

paramerr = new Double_t[3];

TCanvas* inflexionP = new TCanvas(''13C_1800_1000_inflexionP","Inflexion Point of the Bragg Curve for 13C in H2(1800 mbar) at 3.01
MeV/u™,100,100,700,700);

inflexionP->SetFillColor(10);

inflexionP->SetBorderSize(2);

inflexionP->SetFrameFillColor(0);

inflexionP->Draw();

gauss->SetLineColor(2);
inflexionPoint->Fit('gauss™);
gauss->GetParameters(param);
paramErr = gauss->GetParErrors();

*parameters << param[0] << " " << paramerr[0] << " "
<< param[1] << ** " << paramErr[1] << * "
<< param[2] << " " << paramErr[2] << endl;

inflexionPoint->SetLineColor(1);
inflexionPoint->SetLineWidth(1);
inflexionPoint->SetLineStyle(1);
inflexionPoint->Draw();

74



Bibliografia

[1] H. Bethe, Annalen der Physik, 5, 325 (1930).
[2] U. Fano, Ann. Rev. Nucl. Sci. 13, 1-66, (1963).
[3] PDG (Particle Data Group), Journal of Physics G, Volume 33 (2006).

[4] A. Allisy et al, Stopping Powers for Electrons and Positrons, ICRU Report 37
(1984).

[5] D.J. Skyrme, Nucl. Instr. Meth., 57, 61-73 (1967).
[6] J.F. Ziegler, J. Appl. Phys / Rev. Appl. Phys., 85, 1249-1272 (1999).

[7] A. Allisy et al, Stopping Powers and Ranges for Protons and Alpha Particles,
ICRU Report 49 (1993).

[8] H. H. Andersen and J. F. Ziegler, The Stopping and Ranges of lons in Matter, VVol.
3, Pergamon press (1977).

[9] J. Lindhard, Physical Review, Vol. 124, N° 1, 128-130 (1961).

[10] F. H. Attix, Introduction to Radiological Physics and Radiation Dosimetry, John
Wiley & Sons (1986).

[11] G. F. Knoll, Radiation Detection and Measurement, 2" Ed., John Wiley & Sons
(1989).

[12] J.F. Ziegler, J. P. Biersack, U. Littmark, The Stopping and Ranges of lons in
Solids, Vol. 1, Pergamon Press (1985).

[13] http://geant4.web.cern.ch/geant4/UserDocumentation/UsersGuides/
PhysicsReferenceManual/print/PhysicsReferenceManual80.pdf (2005).

75



[14] G. Moliere, Theorie der Streuung schneller geladener Teilchen I;
Einzelstreuungam abbgeschirmten Coulomb-Feld, Z. f. Naturforsch, A2, 133 (1947).

[15] http://www.srim.org/]

[16] J. F. Ziegler, The Stopping and Range of lons in Matter, VVol. 2-6, Pergamon Press,
(1977-1985).

[17] J. P. Biersack and L. Haggmark, Nucl. Instr. and Meth., VVol. 174, 257 (1980)
[18] http://www-aix.gsi.de/~weick/ATIMAL_ html

[19] J. Lindhard and A. H. Sgrensen, Physical Review A, Vol. 53, N° 4, 2443-2456
(1996).

[20] S.P. Ahlen, Rev. Mod. Phys., 52, 121 (1980).

[21] S.P. Ahlen, Phys. Rev. A, 25, 1856, (1982).

[22] W.H. Barkas, M.J. Berger, NASA Report SP-3013 (1964).

[23] J.D.Jackson, R.L. McCarthy, Phys. Rev. B6 (1972) 4131.

[24] R.M. Sternheimer and R.F. Peierls, Phys. Rev. B3 (1971) 3681.

[25] O.B. Firsov, Sov. Phys. JETP 5 (1957) 1192.

[26] P. Hvelplund, Dan. Mat. Fys. Medd. Dan. Vid. Selsk. 38 no.4 (1971).
[27] http://fpsalmon.usc.es/r3b/simulationACTAR.shtml

[28] http://fpcongro.usc.es/cgi-bin/viewcvs.cgi/ActarSim/trunk/?root=
ActarSim

[29] http://geant4.web.cern.ch/geant4/

[30] http://root.cern.ch/

[31] http://www.gsi.de

[32] L. Gaudefroy, G. Mukherjee and F. Rejmund, Report on the range and stopping
power measurements of ions in gases performed at GANIL: A part of R&D for the
ACTAR Project. Grand Accelerateur National d’lon Lourds (GANIL), Caen &

Universite de Caen Basse-Normandie (2006).

[33] D. Cullen, J. H. Hubbell, L. Kissel, EPDL97: The Evaluated Photon Data Library,
"97 version, UCRL-50400, Vol. 6, Rev. 5.

[34] S. T. Perkins, D. E. Cullen, S. M. Seltzer, Tables and Graphs of Electron-
Interaction Cross-Sections from 10 eV to 100 GeV Derived from the LLNL Evaluated

76



Electron Data Library (EEDL), Z=1-100, UCRL-50400 Vol. 31.

[35] S. T. Perkins, D. E. Cullen, M. H. Chen, J. H. Hubbell, J. Rathkopf, J. Scofield,
Tables and Graphs of Atomic Subshell and Relaxation Data Derived from the LLNL
Evaluated Atomic Data Library (EADL), Z=1-100, UCRL-50400 Vol. 30.

[36] W. H. Barkas, Technical Report 10292, UCRL, 1962.

[37] CERN School of Computing, Noruega, (11-24/08/1974).

[38] T.E. Pierce, M. Blann, Phys. Rev. 173 (1968) 390.

77



