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Resumen

La terapia por captura neutrónica en boro (BNCT) es una terapia experimental para el tra-
tamiento de tumores malignos basada en la reacción nuclear que ocurre cuando un isótopo
estable del boro (10B) es irradiado con neutrones térmicos. Para la planificación del trata-
miento en BNCT se deben realizar cálculos de dosimetrı́a numérica. Uno de los códigos
empleados para tal fin es Monte Carlo N-Particle (MCNP), el cual simula el transporte de
las partı́culas mediante la utilización de datos nucleares. Entre estos, se encuentra la sección
eficaz de dispersión térmica (scattering térmico), la cual es fuertemente dependiente de las
estructuras en las que se encuentran ligados los átomos en las diferentes moléculas. En la
actualidad, no se encuentra disponible tal sección eficaz para los elementos presentes en los
tejidos orgánicos, y en su lugar, o bien se desprecian los efectos de enlace en las moléculas,
o bien se utiliza la dispersión térmica del hidrógeno ligado en agua a granel (bulk water).

En este trabajo, se estudió el impacto del scattering térmico de neutrones en los cálcu-
los del transporte de partı́culas relacionados con BNCT. Se realizaron trabajos de cálculo
y mediciones experimentales en fantomas para determinar la importancia y la necesidad de
utilizar las bibliotecas térmicas adecuadas para cada tejido orgánico. Junto con estos estudios
de impacto, se estudió la implementación del método de los pseudo-materiales en MCNP pa-
ra mejorar la representación actual del scattering usando más de una biblioteca ya validada
para cada isótopo. Luego, se estudió una metodologı́a para la generación de nuevas secciones
eficaces para lı́quidos y tejidos orgánicos mediante la técnica de dinámica molecular. Esta
metodologı́a novedosa desde el punto de vista de la aplicación a la generación de secciones
eficaces, permitió calcular espectros vibracionales de frecuencias para hidrógeno ligado en
lı́quidos orgánicos y para sistemas compuestos por un péptido y moléculas de agua en dife-
rentes proporciones. Con los espectros de frecuencias calculados y con el código NJOY se
generaron las bibliotecas de secciones eficaces en formato adecuado para MCNP. Los resul-
tados obtenidos para el caso del péptido en agua, se utilizaron para generar una biblioteca de
scattering térmico aproximada para un tejido muscular. Esta biblioteca representó la sección
eficaz de un material neutrónicamente equivalente a un tejido muscular para las interaccio-
nes de scattering térmico, es decir, un único material en cuyo espectro de frecuencias se
encontraba la información de la dinámica de todo el tejido.

Los resultados obtenidos demostraron la importancia de considerar el tratamiento térmico
de hidrógeno en los cálculos del transporte en BNCT, y la necesidad de implementar mejoras
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en la representación actual. Si bien las diferencias encontradas al considerar diferentes tra-
tamientos térmicos para hidrógeno resultaron de valores menos relevantes en comparación
con otros errores existentes en la dosimetrı́a actual en BNCT, el hecho de considerar la sec-
ción eficaz de scattering térmico de hidrógeno apropiada para cada tejido orgánico permitirı́a
reducir el error total en los cálculos dosimétricos. En consecuencia, se propuso en primer lu-
gar, la implementación del método de pseudo-materiales utilizando bibliotecas ya validadas,
y en segundo lugar, la utilización de la metodologı́a de la técnica de dinámica molecular y
el código NJOY para la generación de nuevas bibliotecas (además de la ya generada para
tejido muscular). Como trabajo futuro se propuso la continuidad de los estudios de dinámica
molecular iniciados en esta tesis, junto con el estudio de la factibilidad de la realización de
experimentos para la generación y validación de las bibliotecas.
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Abstract

Boron Neutron Capture Therapy (BNCT) is an experimental technique for the treatment
of tumors which is based on the nuclear reaction that occurs when 10B is irradiated with
thermal neutrons. In order to plan the application of the treatment, numerical dosimetry
calculations must be performed. Calculations for BNCT with Monte Carlo N-Particle (MCNP)
use the nuclear data for each isotope present in the system. One of these, is the thermal
scattering cross section for neutron interactions. Currently, the thermal scattering treatment
for each organic tissue is not available in MCNP, and instead, the binding effects of the
molecules are neglected, or the thermal scattering for hydrogen bound in bulk water is used.

The impact of the thermal scattering nuclear data in BNCT neutron transport was studied
in this work. Calculations and experimental measurements in phantoms were performed in
order to determine the importance and necessity of using the correct thermal libraries for each
organic tissue. The implementation of the pseudo-material method in MCNP was studied.
With this methodology, more than one validated library for each isotope was implemented in
order to improve the current representation of the thermal scattering. Then, a methodology
for thermal scattering cross section generation for liquids and organic tissues was studied
through molecular dynamics. This innovative technique for the cross section generation,
allowed the calculation of vibrational frequency spectra for bound hydrogen in organic
liquids and for systems composed of a peptide and different proportions of water molecules.
With the calculated frequency spectra and the NJOY system, cross section data libraries
in appropriate format for MCNP were generated. The results obtained in the case of the
peptide in water were used to generate a library for hydrogen bound in a muscle tissue.
This library represented the cross section for the thermal scattering interactions of a material
neutronically equivalent to a muscle tissue, that is, a material whose vibrational spectrum
has the dynamics of the whole tissue.

The results obtained showed the importance of using the thermal scattering treatment for
hydrogen in the BNCT transport calculations, and the neccesity of improving its current
representation. While the differences found considering different thermal treatments for
hydrogen were less relevant than other errors existing in the current dosimetry for BNCT,
the fact of considering the appropriate thermal cross section for hydrogen in each organic
tissue would reduce the total error in the dosimetry calculations. For this reason, in this work
it is proposed firstly, the implementation of the pseudo-materials method using validated
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libraries, and secondly, the use of the molecular dynamic technique and the NJOY code for
the generation of new libraries (in addition to the one already generated for muscle tissue).
As future work, it is necessary to continue working in the study of molecular dynamic,
together with the feasibility study of new experiments for the generation and validation of
the generated libraries.
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Motivación

Al grupo de enfermedades que involucran el crecimiento anormal de ciertas células con

el potencial de propagarse a otras partes del cuerpo se lo denomina cancer. Actualmente, es

una de las causas más importantes de muerte en todo el mundo y, por esta razón, se han desa-

rrollado muchas opciones para su tratamiento. La Terapia por Captura Neutrónica en Boro

(Boron Neutron Capture Therapy, BNCT) es una modalidad terapéutica no invasiva para el

tratamiento de tumores malignos localmente invasivos que no responden a otras formas de

terapia.

BNCT requiere la interacción de dos agentes: un compuesto con un isótopo estable de

boro (10B) y un haz de neutrones de baja energı́a. La acción terapéutica de este tratamiento

se basa en la reacción de captura 10B(n,α)7Li, que se produce con una alta sección eficaz

de absorción (3837 b), y que genera dos partı́culas de elevada transferencia lineal de energı́a

(LET). La caracterı́stica más importante de BNCT es ser selectiva a nivel celular. Los daños

causados por las partı́culas se encuentran confinados dentro de las células en donde tuvo lugar

la reacción. Actualmente, se están llevando a cabo estudios de viabilidad y ensayos clı́nicos

en todo el mundo. Varios pacientes han sido tratados en Finlandia, Suecia, Alemania, Japón,

Estados Unidos, Argentina, Italia y Taiwán. Las patologı́as tratadas son principalmente tu-

mores recurrentes de cabeza y cuello, melanoma, glioblastoma y cáncer de pulmón.

Hasta el momento, las fuentes de neutrones para BNCT se habı́an limitado a los reactores

nucleares. Los ensayos clı́nicos de BNCT se habı́an organizado en dichas instalaciones, exis-

tiendo una importante dificultad: los reactores de investigación no son instalaciones clı́nicas,

sino instalaciones experimentales creadas con múltiples y diferentes propósitos. Esto a me-
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nudo limitaba la posibilidad de utilizar los reactores para el tratamiento de pacientes. Por tal

motivo, la difusión de BNCT como práctica clı́nica habitual se habı́a visto limitada por la

disponibilidad de tales instalaciones. Con el objetivo de vencer este obstáculo, en la actua-

lidad, varios paı́ses están desarrollando fuentes de neutrones basadas en aceleradores. Estos

aceleradores pueden ser instalados en entornos médicos y de esta manera, BNCT podrı́a

consolidarse como una terapia de cáncer de rutina.

La planificación del tratamiento en BNCT requiere del cálculo numérico de las dosis

involucradas. Para estos cálculos se utiliza el código MCNP. Éste es un código de transpor-

te Monte Carlo que permite simular geometrı́as complejas en donde se pueden seguir las

historias de diversas partı́culas, entre ellas neutrones y fotones. Cada material involucrado

en los cálculos se construye por medio de bibliotecas de secciones eficaces por isótopo que

contienen información sobre su comportamiento en la interacción con cada partı́cula. Para

representar las interacciones de dispersión (scattering) con neutrones, el código cuenta con

las llamadas “bibliotecas de átomo libre” para todos los isótopos, cuya utilización resulta

adecuada para neutrones de energı́as mayores que las energı́as térmicas. Para energı́as infe-

riores, existen las “bibliotecas térmicas” que son fuertemente dependientes de las estructuras

moleculares en las que se encuentran los átomos. El código MCNP cuenta con bibliotecas

de átomo libre para todos los isótopos pero sólo con algunas bibliotecas térmicas.

Debido a su elevada sección eficaz de scattering, el hidrógeno es uno de los isótopos más

relevantes desde el punto de vista del scattering térmico en un tejido orgánico. Actualmente,

la dosimetrı́a tı́pica para BNCT utiliza secciones eficaces que sólo consideran el tratamiento

térmico de hidrógeno en agua a granel (bulk water o agua bulk). Sin embargo, el hidrógeno

no sólo se encuentra presente en los tejidos orgánicos bajo la forma de agua bulk, sino que

también se encuentra en moléculas de agua nano-confinadas, en moléculas de agua en sus-

pensión, en moléculas de agua interfacial y en macromoléculas (proteı́nas, lı́pidos, ADN,

etc.). En estos casos, los grados de libertad del hidrógeno son diferentes a los del agua bulk,

por lo que se esperarı́an diferencias entre las secciones eficaces de scattering térmico para

hidrógeno en los diferentes tejidos orgánicos. Para otros isótopos presentes en estos teji-
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dos, como oxı́geno, nitrógeno y carbono, tampoco se cuentan con los tratamientos térmicos

adecuados, y en muchos casos se utilizan las secciones eficaces de átomo libre.

Teniendo en cuenta que en la actualidad en un cálculo dosimétrico en BNCT se considera

únicamente el tratamiento térmico del hidrógeno en agua bulk, en este trabajo se propone es-

tudiar la dispersión térmica de neutrones en tejidos orgánicos para determinar su impacto en

los cálculos de BNCT, junto con el desarrollo de una metodologı́a que permita generar tales

secciones eficaces. Más allá de BNCT, estos estudios serán de utilidad para otras aplicaciones

que involucren la interacción de los neutrones térmicos con las moléculas orgánicas.
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Introducción

Con el objetivo de estudiar el scattering térmico de neutrones en tejidos orgánicos y su

impacto en el cálculo de la dosimetrı́a numérica para BNCT, durante los dos primeros capı́tu-

los de esta tesis se describen los principios teóricos relacionados con BNCT, el transporte de

neutrones y el scattering térmico de neutrones. En particular, en el capı́tulo 1, se presentan

las caracterı́sticas generales de BNCT, junto con los principios básicos en los que se susten-

tan la teorı́a del transporte transporte de neutrones y los cálculos dosimétricos en BNCT. En

el capı́tulo 2, se presentan las definiciones del scattering de neutrones y las herramientas de

cálculo necesarias para la generación de las bibliotecas de scattering térmico. Se describen

los fundamentos de la generación de espectros de frecuencia mediante dinámica molecular

con la herramienta GROMACS [1], y de la generación de bibliotecas mediante el sistema de

datos nucleares NJOY [2].

Una vez descriptos estos principios teóricos, se estudia el impacto de las bibliotecas

térmicas en los cálculos involucrados en BNCT. Para ello, en el capı́tulo 3, se estudian los

principales isótopos y las estructuras moleculares que estos forman en los órganos de in-

terés en BNCT. Luego se presentan cálculos numéricos realizados en fantomas y en casos

de irradiación reales utilizando MCNP [3]. Se realiza un estudio teniendo en cuenta fuen-

tes de neutrones de diferentes energı́as. Se consideran distintos modelos de fantomas para

representar los casos de irradiación de un haz externo y de irradiación en todas las direc-

ciones en una facilidad. Para todos los cálculos se comparan los resultados utilizando dos

tratamientos térmicos para el scattering de neutrones: hidrógeno ligado en agua (tratamiento

actual) e hidrógeno ligado en polietileno (molécula compuesta por una cadena carbonada, de
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estructura similar a algunas macromoléculas orgánicas).

Con la idea de confirmar los resultados obtenidos en los cálculos realizados en el capı́tu-

lo 3, en el capı́tulo 4 se presentan mediciones de flujo térmico de neutrones realizadas en

fantomas mediante la técnica de análisis por activación neutrónica. Se estudian fantomas

compuestos por agua (sección eficaz de scattering térmica conocida) y por grasa comercial

bovina (sección eficaz desconocida). Estos experimentos se repiten en diferentes facilida-

des de BNCT: el reactor RA-3 (fuente de espectro térmico), el reactor RA-6 (fuente con

una componente térmica y una epitérmica) y el reactor TRIGA de Pavia (fuente de espectro

térmico). Los resultados de los experimentos se comparan con cálculos realizados con el

código MCNP.

Una vez determinada la importancia y el impacto del scattering en los cálculos del trans-

porte de neutrones, se estudia la necesidad de mejorar la representación actual del scattering

térmico de neutrones en los cálculos. Para tal fin, en el capı́tulo 5 se discute la implementa-

ción del método de pseudo-materiales en MCNP, utilizando bibliotecas ya validadas y dispo-

nibles. Para los cálculos se utiliza el caso de la irradiación de un hı́gado animal en la columna

térmica del reactor RA-3 (los cálculos originales se habı́an realizado teniendo en cuenta el

tratamiento térmico de hidrógeno ligado en agua).

Luego de estudiar la posibilidad de mejorar la representación actual del scattering utili-

zando bibliotecas ya validadas y disponibles, en el capı́tulo 6, se presentan los estudios de

una metodologı́a para la generación de nuevas secciones eficaces para lı́quidos y compues-

tos orgánicos mediante dinámica molecular. Esta técnica novedosa desde el punto de vista

de la aplicación a la generación de secciones eficaces, ya habı́a sido estudiada para gene-

rar secciones eficaces de hidrógeno ligado en agua, pero no se habı́a implementado para el

cálculo de lı́quidos organicos. Por lo tanto, en este capı́tulo, se realiza tal implementación.

Se calculan los espectros de frecuencia con la herramienta GROMACS en lı́quidos orgánicos

y en sistemas compuestos por un péptido y moléculas de agua en diferentes proporciones.

En los casos de lı́quidos orgánicos en los que ya se contaba con información de mediciones

y cálculos de espectros de frecuencias y de secciones eficaces, se realizan comparaciones
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con los resultados obtenidos mediante dinámica molecular. Con los espectros de frecuencias

calculados y con el código NJOY se generan las bibliotecas de secciones eficaces en forma-

to ACE para MCNP. Los resultados obtenidos para el caso del péptido en agua, se utilizan

para generar una biblioteca de scattering térmico aproximada para un tejido muscular, que

luego se utiliza para realizar cálculos con MCNP. Estos cálculos se repiten para el caso de

considerar el tratamiento térmico actual y se realizan las comparaciones pertinentes.

Finalmente, se presentan las conclusiones de esta investigación, junto con las posibilida-

des de trabajos futuros que se desprenden de los avances y resultados obtenidos.
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Capı́tulo 1

Transporte de neutrones en BNCT

Para estudiar los diferentes fenómenos involucrados en los cálculos dosimétricos en

BNCT, en primer lugar, en este capı́tulo, se presentan las caracterı́sticas generales y los prin-

cipios básicos en los que se sustenta esta terapia. En segundo lugar, se detallan las fuentes

de neutrones utilizadas para llevar a cabo los tratamientos. Finalmente, se presentan las de-

finiciones teóricas relacionadas con el trasporte de neutrones, con la dosimetrı́a numérica en

BNCT y, en particular, con los cálculos con códigos de transporte que se basan en métodos

Monte Carlo.

1.1. Terapia por captura neutrónica en boro

1.1.1. Caracterı́sticas generales

La terapia por captura neutrónica en Boro o BNCT por sus siglas en inglés (Boron Neu-

tron Capture Therapy) es una técnica de radioterapia para tratar el cáncer. Es una terapia

binaria que requiere la presencia e interacción de dos agentes. Uno de ellos es un compuesto

con un isótopo estable de boro (10B) y el otro, un haz de neutrones de baja energı́a [4] [5].

Los neutrones interactúan con los núcleos de 10B dando lugar a las siguientes reaccio-

nes: 10B+n→ α+7Li (6.1%) y 10B+n→ α+7Li* (93.9%). El 7Li* decae rápidamente a 7Li

emitiendo radiación γ de 480 KeV. En la Figura 1.1 se muestra un esquema de tales reaccio-

7
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nes. Las partı́culas cargadas resultantes de la reacción se liberan en la misma dirección y en

sentido opuesto con un alcance combinado en tejido de 12-13 µm. Si se toma en cuenta que

el diámetro promedio de una célula tumoral es de aproximadamente 10 µm, se puede inferir

que el mayor efecto radiológico tendrá lugar dentro de las células cancerı́genas que hayan

capturado 10B.

Figura 1.1: Reacción de la Terapia por Captura Neutrónica en Boro.

Existen diversos elementos capaces de interactuar con neutrones de baja energı́a, sin em-

bargo, la elección del 10B se debe principalmente a que presenta las siguientes caracterı́sti-

cas: posee alta sección eficaz de absorción de neutrones térmicos, no es tóxico, las partı́culas

emitidas por la reacción son de alta transferencia lineal de energı́a (LET), se encuentra dis-

ponible en la naturaleza, se posee un buen conocimiento en lo que respecta a su quı́mica

y puede ser incorporado en una gran cantidad de estructuras quı́micas diferentes debido a

las uniones estables que se producen entre los átomos de boro y otros elementos como el

carbono, el oxı́geno y el nitrógeno.

Si bien la sección eficaz microscópica del 10B resulta varios órdenes de magnitud su-

perior a la de los elementos que componen el tejido biológico, los efectos del hidrógeno y

del nitrógeno no pueden ser despreciados debido a su alta concentración. Estos isótopos in-
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1. Transporte de neutrones en BNCT

teractúan con los neutrones mediante las reacciones 14N+n → p+14C (con una energı́a del

protón de de 0.59 MeV) y 1H+n→ γ+2H, (con una energı́a del γ de 0.478 MeV) generando

un aporte significativo a la dosis total absorbida. Dado que estas reacciones ocurren en todos

los tejidos involucrados, se incrementa el daño producido en los tejidos sanos.

Por este motivo, la efectividad del método se ve fuertemente influenciada por la posibi-

lidad de distribuir altas concentraciones del agente con 10B en aquellas células cancerı́genas

de manera selectiva y de contar con un haz de neutrones acotado en extensión. El com-

puesto portador del 10B es desarrollado especı́ficamente para cumplir con el objetivo de la

selectividad. Actualmente, las drogas utilizadas permiten obtener una concentración de 2 a

3 veces superior en las células tumorales que en las sanas. Esta posibilidad es la que hace de

BNCT una terapia selectiva a nivel celular, permitiendo atacar las células malignas (incluso

no detectadas por diagnóstico) sin generar daño significativo en los otros tejidos. La reacción

fundamental de captura en 10B se da para neutrones de energı́as menores a 0,5 eV (neutrones

térmicos), por lo que es conveniente que la energı́a del haz de irradiación esté dentro del

espectro térmico y/o epitérmico dependiendo de la profundidad a la que se encuentre el tu-

mor [6]. Sin embargo, resulta técnicamente imposible evitar la presencia de radiación γ y de

neutrones de mayor energı́a dentro del haz. Esto genera un efecto no deseado, ya que estas

partı́culas pueden depositar su energı́a en el tejido sano.

1.1.2. Compuestos borados

Hasta el presente solo tres compuestos han sido aprobados para su uso en pacientes: bo-

rofenilalanina (BPA), decahidrodecaborato de sodio (GB-10) y borocaptato de sodio (BSH)

[7]. La estructura quı́mica de estos compuestos se muestra en la Figura 1.2.
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Figura 1.2: Estructura molecular de los compuestos borados.

De estos tres, solo el BSH y el BPA son actualmente utilizados en estudios clı́nicos. La

comunidad internacional continúa realizando estudios para desarrollar nuevos compuestos

borados, basados en diferentes estrategias que permitan incorporar mayores cantidades de

boro en las células malignas a tratar.

1.1.3. Antecedentes clı́nicos de BNCT

En el año 1935 Taylor y Goldhaber describieron la interacción neutrón-boro [8], y Lo-

cher, del Instituto Franklin de Pennsylvania, propuso en 1936, la utilización de radiación

neutrónica para el tratamiento de cáncer basado en el concepto de captura neutrónica (NCT)

[9]. Las primeras aplicaciones clı́nicas sobre humanos fueron realizadas en el Massachus-

setts General Hospital de la Universidad de Harvard para el tratamiento de tumores en el

cerebro. Este trabajo fue llevado adelante por Sweet entre 1951 y 1961 [10]. Los resultados

de estos estudios no fueron exitosos debido a la falta de un haz neutrónico adecuado y de

compuestos de 10B que permitieran obtener una alta concentración en la zona tumoral, jun-

to con la imposibilidad de realizar una detección temprana del tumor. Luego de capacitarse

en EEUU, Hatanaka comenzó a desarrollar la técnica BNCT desde Japón en 1968 [11]. Se

introdujo el uso de fuentes de neutrones térmicos (haz de un reactor experimental) en con-

junto con la implementación del BSH, lo que permitió que el método resulte más selectivo.

Con estos avances se lograron tratar más de 200 pacientes (con resultados prometedores) en

intervenciones a cráneo descubierto para tratar tumores cerebrales. Por otro lado, en 1987,

Mishima utilizó BPA para el tratamiento de tumores superficiales [12].

Desde entonces, se realizaron y/o se encuentran en curso ensayos clı́nicos de BNCT en
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varios paı́ses (EE.UU., varios paı́ses de Europa, Argentina, Taiwan y Japón) para el trata-

miento de glioblastoma multiforme, melanoma y más recientemente de cáncer de cabeza

y cuello [13] [14] [15] [16] [17] [18]. También se ha explorado el potencial terapéutico

de BNCT para tratar “ex–situ”, metástasis de hı́gado multifocales, bilobulares, no reseca-

bles quirúrgicamente, seguido de autotransplante total de hı́gado [19] [20] y el tratamiento

“ex–situ” para tumores pulmonares en el reactor RA-3 [21].

1.1.4. Proyecto BNCT en la CNEA

El proyecto BNCT se implementó en la Comisión Nacional de Energı́a Atómica (CNEA)

en el año 1996 para desarrollar la tecnologı́a, las facilidades y los estudios cientı́ficos y médi-

cos que permitieran concretar la implementación clı́nica de la terapia por captura neutrónica

en pacientes en Argentina [16] [22] [23]. Actualmente, en este proyecto participa un equi-

po multidisciplinario e interdisciplinario integrado por un grupo que incluye investigadores

de los tres Centros Atómicos de CNEA y especialistas médicos del Instituto de Oncologı́a

Angel H. Roffo.

El desarrollo de la facilidad de irradiación, el haz clı́nico y la dosimetrı́a fı́sica correspon-

diente se realizó en el reactor RA-6 del Centro Atómico Bariloche (CAB). Actualmente, la

dosimetrı́a computacional, planificación de tratamientos, termografı́a, determinación de boro

en matrices biológicas, estudios básicos en radiobiologı́a, microdosimetrı́a y autoradiografı́a

se llevan a cabo en el Centro Atómico Constituyentes (CAC). La caracterización e instru-

mentación de un haz neutrónico térmico en el reactor RA-3 para irradiar animales pequeños,

cultivo de células y la futura aplicación de BNCT para el tratamiento de metástasis hepáti-

cas de cáncer de colon se realizan en el Centro Atómico Ezeiza. Además, grupos de este

centro atómico, trabajan en temas de dosimetrı́a fı́sica en la facilidad del reactor RA-3, dosi-

metrı́a computacional para estudios preclı́nicos y desarrollo de tratamientos, investigación y

desarrollo de facilidades de irradiación y sistemas de detección.

La primera terapia en estudio fue la de melanoma cutáneo en extremidades. El proto-

colo fase I/II fue aprobado par la Administración Nacional de Medicamentos, Alimentos y
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Tecnologı́a Médica (ANMAT) y licenciado por la Autoridad Regulatoria Nuclear (ARN). El

primer estudio clı́nico se realizó el 8 de octubre del año 2003. Hasta la fecha se han realiza-

do ocho irradiaciones BNCT cubriendo 10 zonas tratadas. En la actualidad se encuentra en

desarrollo un acelerador para BNCT en el Centro Atómico Constituyentes.

1.2. Fuentes de neutrones para BNCT: reactores y aceleradores

Para que la terapia por captura neutrónica sea exitosa se considera que se necesita una

fluencia de neutrones de aproximadamente 5x1012 n.cm−2 [4]. Hasta el año 2012, las fuen-

tes de neutrones, disponibles con esta capacidad para ensayos clı́nicos y experimentales en

BNCT, provenı́an exclusivamente de reactores nucleares de investigación. En casi todos los

casos, estas fuentes fueron desarrolladas a partir de la modificación y adecuación de los

canales de irradiación en los reactores pre-existentes, con unos pocos proyectos de nuevos

reactores que contemplan fuentes desde el diseño. En la Tabla 1.1 se presenta la lista de reac-

tores que cuentan con facilidades de irradiación para BNCT, según el registro del Organismo

Internacional de Energı́a Atómica (OIEA) [24]. No todas estas instalaciones mantienen acti-

vos proyectos relacionados con BNCT.
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Paı́s Reactor

1 Argentina RA-1

2 Argentina RA-3

3 Argentina RA-6

4 Brasil IEA-R1

5 República Checa LVR-15 REZ

6 Alemania FRM II

7 Alemania BER II

8 Italia TRIGA II

9 Japón KUR

10 Kazakhstan WWR-K ALMA ATA

11 Rusia IRT-T

12 Rusia RBT-10/2

13 Taiwan THOR

14 Estados Unidos MITR-II

Tabla 1.1: Reactores de investigación que cuentan con facilidades clı́nicas o experimentales para la
aplicación de BNCT.

En general, los haces de neutrones disponibles basados en reactores no son monoenergéti-

cos y contienen una mezcla de radiaciones: neutrones (térmicos, epitérmicos, rápidos) y ra-

yos gamma.

Se debe considerar que, si sólo se cuenta con neutrones térmicos, el haz resultará útil

para tratamientos superficiales, ya que los neutrones interactuarán antes de llegar a la zona de

mayor profundidad. Cuando los tumores a tratar no sean superficiales, resultará conveniente

la utilización de un haz epitérmico, entre 0,5 eV y 20 KeV, para mejorar la efectividad a

cierta profundidad.

El uso de reactores nucleares presenta una serie de desventajas: la mayorı́a de los reacto-

res se encuentran alejados de los hospitales y, en general, fueron diseñados o son utilizados
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para otras aplicaciones. A su vez, son máquinas complejas, costosas y con requerimientos

bajo normativas especiales para su manejo seguro, que requieren numeroso personal califi-

cado destinado exclusivamente para su operación y mantenimiento. Todo esto los convierte,

hoy en dı́a, en sistemas difı́ciles de ser instalados en zonas densamente pobladas y poco

amigables para entornos clı́nicos.

Debido a estas limitaciones, en varios lugares del mundo se pusieron en marcha proyectos

de desarrollo de fuentes de neutrones basadas en aceleradores, que puedan ser emplazadas

en hospitales o en sus cercanı́as. Los aceleradores son fuentes más sencillas de licenciar

que los reactores dentro de un hospital, y los diseños son más compactos y menos costosos

que los reactores. El mayor desafı́o para estos proyectos, es lograr una mayor intensidad,

para alcanzar el rendimiento de las mejores fuentes basadas en reactores y satisfacer las

potenciales necesidades clı́nicas en BNCT [25].

En el año 2012, se puso en marcha el primer acelerador dedicado a BNCT en el centro

de investigación de la Universidad de Kyoto, Japón. Una fotografı́a de este acelerador se

muestra en la Figura 1.3.

Figura 1.3: Acelerador del centro de investigación de la Universidad de Kyoto, Japón.

De acuerdo al contexto actual, las futuras fuentes de neutrones para BNCT estarán basa-

14



1. Transporte de neutrones en BNCT

das en la tecnologı́a de aceleradores. Estas fuentes permitirı́an consolidar a BNCT como una

terapia de cáncer de rutina.

1.3. Transporte de neutrones

Tanto para los cálculos de diseño de las fuentes de neutrones (reactores y aceleradores),

como para los cálculos involucrados en la planificación del tratamiento en BNCT, es necesa-

rio conocer los principios que rigen las interacciones de los neutrones con la materia. Tales

principios se describen a continuación en esta sección.

1.3.1. Interacción de neutrones con la materia. Sección eficaz microscópica

Las reacciones entre los neutrones y los núcleos se clasifican en dos grandes grupos [26]

[27]. Por un lado, se encuentran las reacciones de dispersión o scattering, en las cuales luego

de la colisión el neutrón sigue permaneciendo libre. Por otro lado, se encuentran las reac-

ciones de absorción, en las cuales después de la colisión el neutrón desaparece del sistema

dando lugar a la aparición de otras partı́culas.

Por su parte, las reacciones de scattering se clasifican en dos grandes grupos:

Reacciones de scattering elástico: reacciones en las que en el sistema neutrón y núcleo

se conserva la cantidad de movimiento y la energı́a cinética.

Reacciones de scattering inelástico: reacciones en las que en el sistema neutrón y

núcleo se conserva la cantidad de movimiento, pero no se conserva la energı́a cinética.

En este caso, el neutrón es absorbido por el núcleo formando un núcleo compuesto.

Este decae emitiendo otro neutrón pero permanece en un estado excitado. Parte de la

energı́a cinética del neutrón, entonces, queda almacenada en forma de energı́a interna

del núcleo.

Las reacciones de absorción, por su parte, se dividen tı́picamente en tres grupos:
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Reacciones de captura radiativa: el neutrón es absorbido por el núcleo formando un

núcleo compuesto que decae a su estado fundamental emitiendo radiación γ.

Reacciones de absorción con emisión de partı́culas: el neutrón es absorbido y como

resultado se forma un núcleo compuesto inestable, que rápidamente decae emitiendo

partı́culas cargadas (protón, alfa, deuterón, etc.) o dos o más neutrones.

Reacciones de fisión: el neutrón es absorbido y el núcleo compuesto que se forma se

divide en dos o más fragmentos de tamaño similar, emitiendo neutrones, radiación γ y

partı́culas cargadas.

Cada mecanismo de interacción tiene asociada una sección eficaz microscópica que

está directamente relacionada con la probabilidad de ocurrencia de ese mecanismo. Esta

sección eficaz se puede interpretar como el área efectiva que presenta cada isótopo para la

interacción con neutrones.

De esta manera, el proceso de scattering elástico se describe a través de la sección eficaz

microscópica de scattering elástica σse, el de scattering inelástico a través de la sección

eficaz microscópica de scattering inelástica σsi, el de captura radiativa a través de la sección

eficaz microscópica de captura σγ, el de fisión a través de la sección eficaz microscópica de

fisión σ f , y ası́ siguiendo para los demás tipos de reacciones.

La suma de las secciones eficaces microscópicas para todas las posibles interacciones se

conoce como sección eficaz microscópica total σtotal:

σtotal = σse +σsi +σγ +σ f + ... (1.1)

La sección eficaz microscópica total está relacionada con la probabilidad de que ocurra

cualquier tipo de interacción entre un neutrón y un núcleo.

1.3.2. Ecuación de Boltzmann

La ecuación de Boltzmann plantea el balance y conservación de neutrones en un volumen

dado [26] [27] [28]. Cada uno de los términos representa una ganancia o una pérdida de
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neutrones, mientras que el saldo toma en cuenta los neutrones que se ganan o pierden dentro

del volumen de control estudiado.

Existen varias formas de la ecuación de transporte de neutrones. La formulación integro-

diferencial que se presenta a continuación es la más difundida en aplicaciones de transporte

de neutrones y fı́sica de reactores:

1
v

dψ(r,E,Ω, t)
dt

+Ω.∇ψ(r,E,Ω, t)+Σtψ(r,E,Ω, t)

=
χ(E)
4π

∫ ∞

0
ν(E

′
)Σ f (r,E

′
)φ(r,E

′
, t)dE

′
+∫

4π

∫ ∞

0
Σs(r,E

′
→ E,Ω

′
→Ω, t)ψ(r,E

′
→ E,Ω

′
→Ω, t)dE

′
dΩ

′
+

s(r,E,Ω, t)

(1.2)

donde v ( cm
s ) es la velocidad del neutrón, r (cm) es el vector posición, E (eV) es la energı́a,

Ω (Sr) la dirección de vuelo, t (s) el tiempo, ψ ( n
s.eV.cm2.Sr ) el flujo angular de neutrones, φ

( n
s.eV.cm2 ) el flujo escalar de neutrones, ν el promedio de neutrones liberados por fisión, Σ

( 1
cm ) la sección eficaz macroscópica y s ( n

s.eV.cm2.Sr ) la fuente externa de neutrones.

El primer término del lado izquierdo en la ecuación (1.2) representa la tasa de cambio en

el tiempo de la población de neutrones, el segundo término representa la ganancia o pérdida

de neutrones a través de la superficie del volumen de control (migración entre regiones) y el

tercer término representa las pérdidas de neutrones por absorción y por scattering. El primer

término del lado derecho en la ecuación (1.2) representa la ganancia de neutrones por fisión,

el segundo término representa la ganancia de neutrones por scattering y el último término

representa la aparición de neutrones por fuente externa.

Los valores de los flujos de neutrones obtenidos a partir del transporte serán fundamen-

tales desde un punto de vista analı́tico/conceptual para realizar los cálculos dosimétricos

involucrados en BNCT.
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1.4. Dosimetrı́a

Con el empleo de las primeras fuentes radioactivas se puso de manifiesto la necesidad

de conocer y caracterizar los efectos inducidos por la radiación al interactuar con un medio

dado (especialmente en el tejido vivo).

Para el estudio de los efectos radio-inducidos es de importancia lograr comprender el

proceso fı́sico básico que ocurre con la interacción. Al penetrar en un medio la radiación

interactúa con los átomos de éste, cediendo parte de su energı́a al tejido en cada colisión.

Esta absorción induce una serie de efectos fisicoquı́micos (rotura de moléculas, creación de

radicales libres, recombinaciones, etc.). Dichos efectos son de gran complejidad y conducen

a alteraciones o destrucciones de las células (efecto biológico), redes cristalinas o cadenas

moleculares (efecto de fragilización de materiales).

En las siguientes secciones se describen las definiciones de los conceptos involucrados

en un estudio dosimétrico.

1.4.1. Conceptos básicos

En esta sección se presentan las definiciones de las principales magnitudes fundamentales

de interés en el área de la dosimetrı́a [29].

Energı́a impartida (ε): expresa la energı́a que ha sido absorbida por el medio. Esta

puede ser proveniente tanto de la radiación incidente, como la resultante de reacciones

nucleares inducidas por la radiación en el medio. Resulta una variable de naturaleza

aleatoria. Tiene unidades de energı́a (Joule).

Dosis absorbida (D): representa el valor medio de la energı́a impartida por unidad de

masa en un dado volumen de control. Tanto ε como D serán dependientes del tipo de

radiación, de su intensidad y del material irradiado. D se puede calcular como:

D =
dε
dm

(1.3)
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D se expresa en unidades de Gray.

Tasa de dosis (Ḋ): representa la variación de la dosis absorbida en función del tiempo.

Se puede calcular como:

Ḋ =
dD
dt

(1.4)

Ḋ se expresa en unidades de Gray por segundo.

Kerma (Kinetic Energy Released per unit Mass): se define como la energı́a cinética

liberada por unidad de masa y se corresponde con la suma de las energı́as cinéticas

iniciales de las partı́culas cargadas puestas en movimiento por radiación indirectamen-

te ionizante, generalmente fotones y neutrones.

Coeficiente de atenuación lineal µ [1/cm]: determina como se atenúa un haz de fotones

al atravesar un dado espesor de material. Según la ecuación:

I(x) = I0e−µx (1.5)

donde I(x) representa la intensidad del haz de partı́culas luego de recorrer una distancia

x e I0 representa la intensidad inicial del haz de partı́culas. El coeficiente µ representa

la fracción de fotones removidos por unidad de espesor y está asociado a la energı́a de

los fotones que interactúan y al tipo de material.

Coeficiente de transferencia de energı́a µtr [1/cm]: al interactuar un fotón, toda o parte

de su energı́a es convertida en energı́a cinética de electrones por efecto fotoeléctri-

co, Compton o creación de pares. El coeficiente representa esta fracción de energı́a

transferida del fotón a los electrones, por unidad de espesor.

Coeficiente de absorción de energı́a µen [1/cm]: los electrones que fueron puestos en

movimiento por los fotones incidentes perderán su energı́a en el medio por colisiones

elásticas y por bremsstrahlung. En este último caso se pierde energı́a de la forma ra-

diante del diferencial de volumen a estudiar, por lo que la absorción se diferencia de la
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transferencia en la fracción que se pierde por radiación.

1.4.2. Dosis por fotones

Al evaluar la dosis por fotones se debe tener en cuenta que no toda la energı́a transferida

en un volumen de control es necesariamente absorbida. Esto se debe a que parte de la energı́a

transferida se transforma en energı́a radiante que abandona el volumen de control en estudio.

Dado que el Kerma está asociado a la energı́a transferida y la dosis a la impartida, el Kerma

resultará mayor que la Dosis.

Sólo en el caso que se plantee el equilibrio de partı́culas cargadas en el volumen de con-

trol de estudio se puede decir que el Kerma es numéricamente igual a la dosis. Este equilibrio

implica que la energı́a cinética de los electrones que entran a un volumen infinitesimal del

material irradiado iguala la energı́a cinética de los electrones que escapan del volumen.

Considerando equilibrio de partı́culas cargadas, la dosis frente a una irradiación de foto-

nes se puede obtener según:

Dγ =
∫ Emax

0
φγ(E)

µen

ρ
(E)EγdE =

∫ Emax

0
φγ(E)Kγ(E)dE (1.6)

donde ρ es la densidad del material, φγ(E) es el flujo de fotones y Kγ es el coeficiente de

Kerma para fotones.

1.4.3. Dosis por neutrones

La dosis absorbida producto de los neutrones se calcula en base a los coeficientes de

Kerma para neutrones Kn:

Dn =
∫ Emax

0
φn(E)Kn(E)dE (1.7)

En el caso de los neutrones, el coeficiente (Kn) se deduce de las secciones eficaces mi-

croscópicas de cada nucleido:
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Kn = ∑
j

N j ∑
i

εi j.σi j (1.8)

donde j es el tipo de nucleido e i el tipo de reacción, N es el numero de átomos por

unidad de masa, ε y σ son la energı́a media transferida a partı́culas cargadas y la sección

eficaz en la reacción i del nucleido j. Se puede observar en el método de cálculo que, para

la realización de los cálculos dosimétricos, se debe contar tanto con el espectro de energı́a

de los neutrones y fotones que inciden en el blanco como con el coeficiente de Kerma. Este

coeficiente deberá tener en cuenta la composición especı́fica del blanco y será una función

de la energı́a de la partı́cula incidente [30].

1.4.4. Componentes de dosis en BNCT

En el estudio de la dosimetrı́a en BNCT, el campo de radiación se divide tı́picamente en

cuatro componentes de dosis [31]:

Dosis boro.

Dosis por neutrones térmicos.

Dosis por neutrones rápidos.

Dosis gamma.

La dosis boro se genera por el depósito de energı́a que llevan los productos de la reacción

10B(n,α)7Li.

La dosis debida a neutrones térmicos proviene principalmente de la reacción de captura

[14N (n,p)14C], por la cual protones de alto LET depositan la energı́a con la que son pro-

ducidos en el tejido donde se generan. Con esta nomenclatura, esta dosis excluye la dosis

provocada por neutrones térmicos en boro.

La dosis por neutrones rápidos proviene mayoritariamente de la reacción [1H(n,n’)1H]

de colisión elástica con los núcleos de hidrógeno.
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La dosis por fotones tiene dos contribuciones: una debida a la componente gamma de la

fuente de neutrones (p/ ej. núcleo del reactor) y otra debida a los rayos gamma (de 2,2 MeV

de energı́a) producidos por la reacción [1H(n,γ)2H] de captura de neutrones térmicos en el

hidrógeno presente en los tejidos.

Las componentes de dosis en BNCT se calculan siguiendo los formalismos que se men-

cionaron anteriormente, considerando condiciones de equilibrio de partı́culas cargadas sa-

tisfechas en todas partes de la geometrı́a. Bajo esta hipótesis, la dosis es aproximada por el

Kerma.

Con el objetivo de relacionar los efectos clı́nicos observados en BNCT con los resulta-

dos correspondientes a la radioterapia con fotones, se calculan las dosis ponderándolas con la

eficacia biológica relativa (RBE) o con la eficacia biológica del compuesto (CBE). El factor

RBE se define, para una radiación dada, como el cociente entre la dosis de rayos X de 250

KeV y la dosis de la radiación en estudio necesaria para producir el mismo efecto biológico.

Los factores CBE están fuertemente influenciados por la distribución del agente de admi-

nistración de 10B especı́fico y describen los efectos combinados de las partı́culas α y de los

iones 7Li. Según la bibliografı́a [32], utilizar factores RBE/CBE fijos tiene una inconsisten-

cia formal, que en la práctica conduce a dosis de tumores poco realistas. Con la idea de mejor

este aspecto fundamental del cálculo dosimétrico, González y Santa Cruz [32] desarrollaron

el formalismo para el cálculo de la dosis isoefectiva de fotones. Este representa una innova-

ción en la dosimetrı́a BNCT y tiene el potencial de ofrecer una mejor comprensión de los

resultados clı́nicos y una mayor optimización de la administración de dosis a los pacientes.

Finalmente, se debe destacar que este trabajo abordará hasta un aspecto básico de la

dosimetrı́a como es el cálculo de valores de dosis, pero no incluirá el cálculo ni el impacto

de factores de mérito dosimétrico más integrales, tales como el Normal Tissue Complication

Probability (NTCP), Tumor Control Probability (TCP), u otros (los cuales podrı́an abordarse

en el futuro).
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1.5. Cálculos dosimétricos con códigos de transporte basa-

dos en métodos Monte Carlo

Para el cálculo numérico de la dosis recibida por el paciente durante el tratamiento es

necesario simular el transporte de las partı́culas involucradas. Debido a la complejidad para

resolver analı́ticamente las ecuaciones de transporte, existen diferentes simplificaciones. Una

de ellas consiste en utilizar la aproximación de difusión y resolver la ecuación de manera de-

terminista. Otra, consiste en utilizar los métodos Monte Carlo, que no resuelven la ecuación

de transporte, sino que siguiendo el camino de las partı́culas permiten llegar a los resultados.

Existen varios códigos basados en estos métodos. Uno de ellos es Monte Carlo N-Particle

(MCNP).

1.5.1. Monte Carlo N-Particle (MCNP)

MCNP [3] es un programa de transporte de partı́culas que permite realizar una descrip-

ción completa de la geometrı́a de un sistema, usa secciones eficaces continuas en energı́a,

tiene dependencia temporal y puede realizar cálculos acoplados de neutrones, radiación ga-

ma y electrones. La fácil entrada de los datos, el poderoso tratamiento de la geometrı́a en tres

dimensiones y la gran variedad de opciones de todo tipo, incluı́das las técnicas de reducción

de varianza, hacen que MCNP sea una herramienta muy conveniente para ser usada en el

campo de protección radiológica y en el diseño de facilidades nucleares, desde detectores de

radiación, hasta núcleos y blindajes de reactores.

El archivo de entrada de este código, está compuesto por las siguientes partes: descrip-

ción geométrica; descripción de materiales y selección de secciones eficaces; ubicación y

caracterı́sticas de la fuente de neutrones, gammas o electrones; tipo de respuesta o tallies

requeridos por el usuario; y método de reducción de varianza a utilizar, para mejorar la efi-

ciencia.

Con el método Monte Carlo no se resuelve una ecuación explı́cita, se obtienen respuestas

simulando historias de partı́culas individuales y almacenando algunos aspectos de su com-
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portamiento promedio [33].

Esta técnica consiste en seguir la trayectoria de cada partı́cula, a lo largo de su vida desde

su nacimiento en la fuente, hasta su desaparición del sistema en alguna de las categorı́as

terminales, como la absorción o el escape del sistema. En cada paso de la vida de la partı́cula,

se utilizan distribuciones de probabilidades para decidir acerca del futuro de la partı́cula. Para

definir un evento, se muestrea desde una distribución uniforme entre 0 y 1, y se la asocia a la

distribución de probabilidad de ocurrencia de dicho evento.

De este modo el método de cálculo modela la naturaleza estocástica de los procesos

nucleares y el muestreo estadı́stico con un número relativamente bajo de historias, reflejando

adecuadamente los valores esperados de la población de partı́culas. Por lo tanto, este es un

método no determinı́stico, que sólo provee la información solicitada por el usuario.

En particular, en esta tesis, se hará hincapié en el estudio las bibliotecas de datos nuclea-

res de las cuales el código necesita disponer para efectuar el cálculo.

1.5.2. Bibliotecas de datos nucleares

Los datos nucleares son los encargados de vincular el modelo de cálculo utilizado con la

realidad fı́sica del problema estudiado. Por lo tanto, los resultados obtenidos en las simula-

ciones dependerán de los datos nucleares utilizados para representar las interacciones entre

las partı́culas (neutrones, fotones, electrones, iones) y los núcleos.

Los datos nucleares se encuentran en archivos con un formato especı́fico denominados

bibliotecas. La versión MCNP6 dispone de más de 800 tablas de reacciones para aproxima-

damente 100 nucleidos distintos [3]. En la mayorı́a de los casos para un mismo isótopo se

tienen varias bibliotecas que pueden corresponder a distintas versiones o a distintas tempe-

raturas.

En el caso de BNCT, uno de los datos nucleares necesarios para el cálculo, es la sección

eficaz de scattering en el rango térmico. Para energı́as de los neutrones incidentes menores

al eV, el valor de la sección eficaz de scattering depende fuertemente de los enlaces entre los

átomos y de las estructuras moleculares. Para energı́as mayores, existen las bibliotecas de
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gas libre, que no tienen en cuenta las ligaduras de los átomos en las moléculas.

El código MCNP sólo dispone de bibliotecas térmicas a algunas temperaturas y para

algunos materiales. Por ejemplo, MCNP cuenta con la biblioteca de scattering térmico pa-

ra hidrógeno ligado en agua, pero no cuenta con la biblioteca de scattering térmico para

hidrógeno ligado en un tejido orgánico. Este fenómeno se estudiará a lo largo de esta tesis

con el objetivo de determinar la importancia y la necesidad de contar con tales datos nuclea-

res en los cálculos de la dosimetrı́a numérica actual. Si bien durante este trabajo se utilizará el

código MCNP, los resultados obtenidos podrı́an ser utilizados para otros códigos/cálculos de

transporte de neutrones.
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Capı́tulo 2

Datos nucleares para BNCT: Scattering

térmico de neutrones

De todos los datos nucleares necesarios para realizar un cálculo dosimétrico, en esta tesis,

se estudian las secciones eficaces de scattering térmico. Por tal motivo, en este capı́tulo, se

presentan las definiciones básicas del scattering de neutrones junto con las herramientas de

cálculo necesarias para la generación de tales bibliotecas. Se describe el formalismo teórico

que sustenta la generación de datos nucleares con el código NJOY y el formalismo teóri-

co que sustenta la generación de espectros de frecuencias mediante la técnica de dinámica

molecular.

2.1. Aspectos generales del scattering de neutrones

Las definiciones que se presentan a continuación fueron extraı́das de los libros de Bec-

kurts [34], Squires [35] y Parks [36].

2.1.1. Definiciones básicas

En la Figura 2.1 se presenta el esquema de un un haz colimado de neutrones de energı́a

E y vector de onda k que incide sobre una muestra.
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Figura 2.1: Esquema básico de un experimento de dispersión de neutrones.

Bajo estas condiciones, se define la sección eficaz doble diferencial como la fracción de

neutrones de energı́a incidente E que se dispersa en un elemento de ángulo sólido dΩ con

energı́a entre E ′ y E ′+dE ′. Esta magnitud tiene unidades de área/energı́a/ángulo sólido y se

expresa como:

d2σ
dΩdE ′

(2.1)

Si no se desea analizar la energı́a final de los neutrones emergentes, es útil definir la

sección eficaz diferencial como el número de neutrones dispersados en el elemento de ángulo

sólido dΩ. Esta magnitud se obtiene integrando la expresión (2.1) sobre todas la energı́as

finales, es decir:

dσ
dΩ

=
∫ d2σ

dΩdE ′
dE ′ (2.2)

Si no se desea analizar la dirección de los neutrones emergentes, se define el núcleo de

transferencia de energı́a como el número de neutrones dispersados con energı́as entre E ′ y
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E ′+ dE ′. Esta magnitud se obtiene integrando la expresión (2.1) sobre todos los ángulos

sólidos:

dσ
dE ′

=
∫ d2σ

dΩdE ′
dΩ (2.3)

La sección eficaz total de scattering σ, que se define como el número total de neutrones

dispersados en cualquier dirección y con cualquier energı́a, se obtiene integrando la ecuación

(2.2) sobre los ángulos de scattering:

σ =
∫ dσ

dΩ
dΩ (2.4)

2.1.2. Longitud de scattering. Scattering coherente e incoherente.

Las fuerzas nucleares que causan el proceso de scattering, tienen un rango de 10−14

- 10−15 m, que es mucho menor que la longitud de onda de los neutrones térmicos (del

orden de 10−10 m). Bajo estas condiciones, es posible suponer que la onda emergente es

esféricamente simétrica. La interacción neutrón-núcleo puede ser representada en una buena

aproximación por un pseudopotencial de interacción en donde toda la fı́sica se combina en

un único parámetro b llamado longitud de scattering.

La sección eficaz microscópica para un único núcleo se puede escribir como:

σ = 4πb2 (2.5)

El potencial de interacción entre núcleos y neutrones incidentes es independiente de

la carga, masa y otras propiedades, y sólo depende del momento angular total del sistema

neutrón más núcleo. Considerando scattering de baja energı́a, al que contribuyen únicamen-

te neutrones con momento orbital l=0, sólo existen dos posibilidades:

b+, cuando el spin del neutrón es paralelo al momento angular J del núcleo, y el mo-

mento angular total del sistema es J+1/2.
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b−, cuando son antiparalelos, y el momento angular total del sistema es J-1/2.

Existen 2J+2 proyecciones posibles para el caso paralelo y 2J para el caso antiparalelo.

Entonces, si los spines están orientados en forma aleatoria, la probabilidad para cada caso

es:

f+ =
2J+2
4J+2

=
J+1

2J+1
(2.6)

f− =
2J

4J+2
=

J
2J+1

(2.7)

y el promedio de la longitud de scattering y del cuadrado de la longitud de scattering

están dados por:

b̄ = b+ f++b− f− =
J+1

2J+1
b++

J
2J+1

b− (2.8)

b̄2 = b+2 f++b−2 f− =
J+1

2J+1
b+2

+
J

2J+1
b−2 (2.9)

Al considerar un sistema con múltiples núcleos de una misma especie, en orientaciones

aleatorias de spin, la sección eficaz total de scattering viene dada por el promedio de las

secciones eficaces considerando todos los átomos:

σ = 4πb 2 (2.10)

La componente interferente o coherente del scattering es proporcional a b 2, es decir,

depende del promedio de la longitud de scattering ya que corresponde a la interferencia de

ondas dispersadas por distintos átomos:

σcoh = 4πb 2 (2.11)

La diferencia entre la sección eficaz total del scattering y la sección eficaz de scattering

coherente corresponde a la componente incoherente:
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σinc = 4π[b 2−b 2] (2.12)

Si la longitud de scattering tiene un único valor (J=0), entonces todo el scattering es

coherente.

Considerando un neutrón con vector de onda k que incide en un sistema de núcleos, es

posible escribir la sección eficaz doble diferencial como sigue:

d2σ
dΩdE ′

=
k′

k
1

2π~ ∑
j, j ′

b j b j ′

∫ ∞

−∞
< e−iQ·R j ′(0) eiQ·R j(t) > e−iωt dt (2.13)

donde ~Q=~(k-k’) es el vector transferencia de impulso, ~ω es la transferencia de energı́a

y R j es la posición del j-ésimo núcleo del sistema blanco.

Si se realiza un promedio sobre todas las posibles distribuciones de isótopos del sistema,

la expresión (2.13) se transforma en:

d2σ
dΩdE ′

=
k′

k
1

2π~ ∑
j, j ′

b j b j ′

∫ ∞

−∞
χ j j ′(t)e−iωt dt (2.14)

donde χ j j ′(t) =< e−iQ·R j
′(0) eiQ·R j(t) >.

Bajo la suposición de que no hay correlación entre los valores de b de diferentes nuclei-

dos, puede calcularse el promedio indicado como:

b j b j ′ =

 b 2 j ′ 6= j

b 2 j ′ = j
(2.15)

De esta forma, la ecuación (2.14) se desdobla en dos términos:

d2σ
dΩdE ′

=
k′

k
1

2π~

(
∑
j, j ′

b 2
∫ ∞

−∞
χ j j ′(t)e−iωt dt + ∑

j
(b 2−b 2)

∫ ∞

−∞
χ j j(t)e−iωt dt

)
(2.16)

En esta expresión, al primer término se lo llama sección eficaz doble diferencial de scat-

tering coherente y al segundo sección eficaz doble diferencial de scattering incoherente. A
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su vez, como σcoh = 4πb 2 y σinc = 4π(b 2− b 2), estos términos pueden reescribirse de la

siguiente manera:

d2σ
dΩdE ′

∣∣∣
coh

=
σcoh

4π
k′

k
1

2π~ ∑
j, j ′

∫ ∞

−∞
χ j j ′(t)e−iωt dt (2.17)

d2σ
dΩdE ′

∣∣∣
inc

=
σinc

4π
k′

k
1

2π~∑
j

∫ ∞

−∞
χ j j(t)e−iωt dt (2.18)

De estas ecuaciones se puede ver que el scattering coherente depende de la correlación

entre las posiciones de los mismos núcleos en diferentes tiempos, y de la correlación entre las

posiciones de diferentes núcleos en diferentes tiempos. Se tienen entonces efectos de inter-

ferencia. El scattering incoherente depende solamente de la correlación entre las posiciones

del mismo núcleo en diferentes tiempos. No produce efectos de interferencia.

Por lo tanto, el scattering coherente puede interpretarse fı́sicamente como el scattering

que el mismo sistema (mismo núcleo con mismas posiciones y movimientos) darı́a si todas

las longitudes de scattering fueran iguales a b. Por otra parte, el scattering incoherente es el

término que se debe agregar para obtener el scattering debido al sistema real. Es decir, el

scattering incoherente proviene de la distribución aleatoria de las desviaciones con respecto

al valor medio de las longitudes de scattering.

Las funciones χ se denominan funciones intermedias de scattering y sus transformadas

de Fourier respecto al tiempo se denominan leyes de scattering. Entonces se definen las leyes

de scattering coherente e incoherente como sigue:

Scoh(Q,ω) =
1

2π~

∫ ∞

−∞
χcoh(Q, t)e−iωt dt (2.19)

Sinc(Q,ω) =
1

2π~

∫ ∞

−∞
χinc(Q, t)e−iωt dt (2.20)

Por lo tanto, otra forma de escribir la sección eficaz doble diferencial es:
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d2σ
dΩdE ′

=
1

4π
k′

k
N [σcohScoh(Q,ω)+σincSinc(Q,ω)] (2.21)

donde N se define como el número de átomos dispersores por unidad de volumen.

2.2. Expresiones para las leyes de scattering

Fermi demostró que es posible representar el scattering de neutrones en materia conden-

sada. Utilizando el formalismo de Van Hove, la sección eficaz doble diferencial de scattering

de neutrones puede expresarse como:

d2σ
dΩdE ′

∣∣∣
coh

=
σcoh

4π~

√
E ′

E
1

2π

∫ ∞

−∞

∫
ei(Q·r−ωt)G(r, t)drdt (2.22)

d2σ
dΩdE ′

∣∣∣
inc

=
σinc

4π~

√
E ′

E
1

2π

∫ ∞

−∞

∫
ei(Q·r−ωt)Gs(r, t)drdt (2.23)

donde la integración sobre r es una integración en todo el espacio. Las funciones G y Gs

son las funciones de distribución de pares de Van Hove. Para sistemas clásicos, G(r, t) puede

entenderse como la suma de dos componentes:

G(r, t) = Gd(r, t)+Gs(r, t) (2.24)

Supongamos que a tiempo t = 0 un átomo se encuentra en el origen: Gs(r, t) es la probabili-

dad de encontrar a tiempo t, en un volumen dr alrededor de r el mismo átomo que a tiempo

t = 0 se encontraba en el origen, mientras que Gd(r, t) es la probabilidad de encontrar a

tiempo t, en un volumen dr alrededor de r un átomo distinto al que se encontraba a t = 0 en

el origen.
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2.2.1. Leyes de scattering

Según las ecuaciones anteriores, las expresiones para las leyes de scattering se pueden

escribir como:

Scoh(Q,ω) =
1

2π~

∫ ∞

−∞

∫
ei(Q·r−ωt)G(r, t)drdt (2.25)

Sinc(Q,ω) =
1

2π~

∫ ∞

−∞

∫
ei(Q·r−ωt)Gs(r, t)drdt (2.26)

Las leyes de scattering coherente e incoherente son entonces la transformada de Fourier

en espacio y tiempo de las funciones de correlación de pares. Las funciones intermedias de

scattering se pueden escribir como:

χcoh(Q, t) =
∫

ei(Q·r−ωt)G(r, t)dr (2.27)

χinc(Q, t) =
∫

ei(Q·r−ωt)Gs(r, t)dr (2.28)

2.2.2. Aproximación incoherente

Dado que las distancias interatómicas no permanecen fijas, la componente interferen-

te del scattering en materiales amorfos y lı́quidos suele despreciarse (Gd(r, t) = 0). Esto

se conoce como aproximación incoherente y en esta aproximación la sección eficaz doble

diferencial queda expresada:

d2σ
dΩdE ′

∣∣∣
inc

=
σinc +σcoh

4π~

√
E ′

E
1

2π

∫ ∞

−∞

∫
ei(Q·r−ωt)Gs(r, t)drdt (2.29)

2.2.3. Aproximación gaussiana

La función intermedia de scattering de un núcleo libre, de un gas de partı́culas o de un

cristal armónico en la aproximación incoherente, queda representada por una gaussiana en
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la variable Q dada por:

χinc(Q, t) = e
~Q2
2M [γ(t)−γ(0)] (2.30)

Para otros sistemas, como los lı́quidos, en los que no es posible encontrar una forma

analı́tica se utiliza la aproximación Gaussiana para dar una forma a χinc en base a encon-

trar una forma para la función de ancho γ(t). Esta aproximación no tiene una justificación

analı́tica, pero se sustenta en su validez a tiempos cortos (osciladores) y a tiempos largos

(difusión).

2.3. Generación de secciones eficaces con el sistema de pro-

cesamiento de datos nucleares NJOY

NJOY [2] es un sistema de procesamiento de datos nucleares con formato ENDF (Evaluated

Nuclear Data Files) [37] que se utiliza para producir bibliotecas con diferentes formatos de

acuerdo a su futura aplicación. Actualmente constituye una unión entre la fı́sica y la inge-

nierı́a, ya que es muy usado por quienes tienen conocimientos tanto teóricos en reacciones

nucleares, resonancias y scattering, como sobre cálculos de reactores, códigos de transporte

y protección radiológica.

El procedimiento usual para generar una biblioteca térmica con el formato adecuado para

MCNP [3] se describe en el diagrama de flujo de la Figura 2.2.

Básicamente, el procedimiento consiste en alimentar al sistema con las bibliotecas ENDF

que, en primer lugar, son convertidas de formato ASCII a binario mediante el módulo MODER.

La salida es utilizada por el módulo RECONR cuya función es linealizar las escalas y unificar

la información del archivo de entrada ENDF.

Posteriormente, el módulo BROADR lleva las bibliotecas de 0 K a la temperatura de

trabajo.

Luego, el módulo LEAPR se encarga de generar leyes de scattering como función del

intercambio de impulso y energı́a entre el neutrón y el sistema dispersor.
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MODER

RECONR

Biblioteca
ENDF/B ­ VII

BROADR

Biblioteca
ENDF/B ­ VII Z()

LEAPR

THERMR

ACER

Biblioteca térmica
para MCNP

Biblioteca térmica
en formato ENDF

Figura 2.2: Diagrama de flujo que utiliza NJOY para generar una biblioteca térmica para MCNP.

La salida de LEAPR se utiliza posteriormente para alimentar el módulo THERMR y

ası́ generar secciones eficaces y núcleos de transferencia.

Finalmente el módulo ACER se utiliza para generar las bibliotecas con formato ACE

para MCNP.

El principal dato de entrada para el sistema NJOY se ingresa a través del módulo LEAPR

y es el espectro de frecuencias, donde se vuelca parte de la fı́sica del problema de interacción

de los neutrones con el sistema blanco que se está estudiando. Se lo escribe como la suma

de tres términos: uno correspondiente a osciladores discretos relacionados con vibraciones

moleculares, otro asociado a modos roto-traslacionales, representado por un continuo, y un

último asociado a traslaciones individuales (sólo tiene sentido en gases y lı́quidos). La suma

de los pesos de estas tres contribuciones debe ser igual a la unidad.

El módulo LEAPR permite el cálculo de las leyes de scattering en la aproximación in-

coherente como convolución de tres funciones:
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S(α,β) = St(α,β)⊗Sc(α,β)⊗Sv(α,β) (2.31)

donde St(α,β) está asociada a las traslaciones moleculares, Sc(α,β) está asociada al es-

pectro continuo (similar al espectro de fonones de un sólido) y Sv(α,β) está asociada a los

osciladores discretos. Las variables adimensionales α y β se relacionan con el impulso y la

energı́a transferidos de acuerdo a:

α =
E ′+E−2

√
E ′E µ

AKB T
β =

E ′−E
KB T

(2.32)

donde E y E ′ son, respectivamente, las energı́as incidente y dispersada del neutrón, T es la

temperatura del medio, A es el cociente entre la masa del núcleo dispersor y la del neutrón y

µ es el coseno del ángulo de dispersión medido en el sistema del laboratorio.

2.3.1. Traslaciones moleculares

El modelo de gas libre está dado para β ≤0 (downscattering) por:

St(α,β) =
1√

4πωtα
e[
−(ωt α+β)2

4ωt α ] (2.33)

donde ωt es el peso asignado al modo traslacional. Para β ≥0 (upscattering) se calcula:

St(α,β) = e−βSt(α,−β) (2.34)

Por otro lado, el modelo de Egelstaff-Schofield da la siguiente expresión para la ley de

scattering traslacional:

St(α,β) =
2cωtα

π
e(2c2ωtα−β/2)

√
c2 +1/4√

β2 +4(cωtα)2
K1[
√

c2 +1/4
√

β2 +4(cωtα)2]

(2.35)

donde K1 es una función modificada de Bessel de orden 1. En este modelo se agrega un se-
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gundo parámetro c, que relaciona el peso traslacional con la constante de difusión molecular

D. Para c=0, LEAPR utiliza el modelo de gas libre.

2.3.2. Expansión en fonones

En la aproximación incoherente y en la aproximación Gaussiana, la ley de scattering

correspondiente a un sistema cuya dinámica puede expresarse con un espectro de frecuencias

Z(β) puede escribirse como:

S(α,β) =
1

2π

∫ ∞

−∞
eiβteΓ(t)dt (2.36)

donde el tiempo t está medido en unidades de ~/kT. La función Γ(t) está dada por:

Γ(t) = α
∫ ∞

−∞
P(β)[1− eiβt ]eβ/2dβ (2.37)

P(β) =
Z(β)

2βsinh(β/2)
(2.38)

LEAPR realiza la expansión de la parte dependiente del tiempo y calcula la ley de scat-

tering para el valor del número de fonones dado por el usuario.

2.3.3. Osciladores discretos

Para cada uno de los osciladores i, con energı́a βikT y con peso ωi, la ley de scattering

puede escribirse como:

Si(α,β) = eαλi
∞

∑
−∞

δ(β−nβi)In[
αωi

βisinh(βi/2)
]e−nβi/2 (2.39)

donde

λi = ωi
coth(βi/2)

βi
(2.40)
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Con esta ley de scattering para los osciladores discretos, junto con las leyes de scattering

calculadas anteriormente, LEAPR determina la ley de scattering para los átomos del sistema

dispersor estudiado.

2.4. Espectros de frecuencias

En un proceso de scattering entre un neutrón y un sistema blanco, las transferencias de

energı́a e impulso están controladas por la dinámica del sistema dispersor, la cual a su vez se

caracteriza por el espectro de frecuencias.

Cada modo del espectro de frecuencias está relacionado con un movimiento determinado

del sistema blanco, los cuales pueden ser vibraciones o rotaciones de las moléculas indivi-

duales, o movimientos colectivos. Los modos del sistema de menor energı́a están asociados

a vibraciones colectivas de las moléculas. Los grados de libertad de la molécula aparecen

a energı́as mayores. A energı́as intermedias aparecen los modos asociados a las rotaciones

moleculares. El espectro de frecuencias de un determinado material puede obtenerse en for-

ma experimental utilizando técnicas basadas en dispersión de luz Raman o absorción de luz

Infrarroja. Éstas son técnicas complementarias y sólo permiten identificar algunos modos vi-

bracionales para energı́as superiores a 0.1 eV ya que por razones de simetrı́a algunos modos

pueden no ser observados.

Según el formalismo mencionado en este capı́tulo, para calcular las secciones eficaces

con el código NJOY, es necesario conocer los espectros de frecuencia vibracionales de los

átomos en el sistema dispersor.

Los métodos de dinámica molecular [38] ofrecen una herramienta poderosa para obtener

información microscópica del movimiento molecular en sistemas biológicos, convirtiéndose

en una herramienta valiosa para la generación de espectros de frecuencias de estos sistemas.

Hasta el momento estos métodos se han utilizado para calcular espectros de frecuencias para

los átomos de hidrógeno en agua, pero no se han aplicado a la generación de sistemas tales

como lı́quidos orgánicos [39].
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2.4.1. Dinámica Molecular

La dinámica molecular (MD, Molecular Dynamics) es una técnica de simulación mo-

lecular computacional que permite analizar el comportamiento o evolución de un sistema

(fı́sico, quı́mico o biológico) a través del tiempo, calculando las fuerzas entre los átomos que

lo conforman mediante las ecuaciones del movimiento de Newton [38].

Para un sistema de N partı́culas, estas ecuaciones pueden escribirse como:

−→
Fi (r1,r2, · · · ,rN) = mi

d2−→ri

dt2 (2.41)

−→
Fi =−∇Vi(r1,r2, · · · ,rN) (2.42)

donde Fi es la fuerza que actúa sobre la partı́cula i, y mi, ri y Vi son la masa, la posición

y la energı́a potencial de la partı́cula i, respectivamente.

Por medio de MD se pueden calcular diferentes propiedades fisicoquı́micas de un sistema

tales como la energı́a libre, la entropı́a, la solubilidad, la viscosidad, la presión y las tempera-

turas de cambio de fase. En sistemas biológicos, permite medir la fuerza de interacción entre

posibles fármacos y sus receptores, e incluso, describir el comportamiento de una proteı́na

y moléculas complejas bajo ciertas condiciones. Este tipo de estudios han mostrado bue-

na correlación con resultados experimentales, y se pueden realizar con equipos de cómputo

ciertamente convencionales, pero que cumplan ciertas especificaciones técnicas.

2.4.2. Campos de fuerza

En el contexto del modelado molecular, un campo de fuerzas se refiere a la forma fun-

cional y a los conjuntos de parámetros utilizados para calcular la energı́a potencial de un

sistema de átomos [40].

Una forma general para expresar la energı́a total en un campo de fuerzas puede escribirse

como:
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Etotal = Eligada +Eno−ligada (2.43)

donde Eligada es la energı́a correspondiente a las interacciones ligadas y Eno−ligada es la

energı́a correspondiente a las interacciones no ligadas.

Las interacciones ligadas representan las fuerzas intermoleculares. En esta categorı́a se

encuentra el potencial de Lennard-Jones, el potencial de Coulomb y el potencial de Van der

Waals.

Las interacciones no ligadas representan las fuerzas intramoleculares. En esta categorı́a

se encuentran los potenciales que representan las vibraciones de los enlaces atómicos, tanto

de estiramiento como de flexión.

Existen diferentes campos de fuerza, diseñados para diferentes propósitos. Optimized

Potential for Liquid Simulations all Atom (OPLS-AA) [41] es un campo de fuerza aplicable

a simulaciones de lı́quidos, desarrollado por William L. Jorgensen. En este caso, los campos

de fuerza para proteı́nas están construidos a partir de los parámetros que describen a los

lı́quidos orgánicos simples, basándose en el hecho de que los residuos peptı́dicos de las

proteı́nas contienen subunidades orgánicas identificables tales como amidas, hidrocarburos,

alcoholes, etc..

2.4.3. Generación de espectros de frecuencia con GROMACS

GROMACS [1] es un paquete de licencia libre para realizar simulaciones en escala

atomı́stica, desarrollado inicialmente por investigadores de Suecia y Alemania. Este progra-

ma está orientado a la realización de simulaciones de Dinámica Molecular para moléculas

bioquı́micas como es el caso de proteı́nas, lı́pidos y ácidos nucleicos.

Para el cálculo de espectros de frecuencia con GROMACS, es necesario contar con los

archivos de topologı́a (.top) y configuración (.gro) de los sistemas moleculares a estudiar. El

archivo .top contiene la información de los campos de fuerza y enlaces moleculares, en tanto

que el archivo .gro contiene la información de la estructura y de la geometrı́a molecular.
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Otro archivo denominado ”Molecular Dynamics parameter file”(.mdp) también es ne-

cesario para correr las simulaciones. Éste, contiene la información de la simulación en si

misma, es decir, paso de tiempo, número de pasos, temperatura, presión, etc..

Se necesita más de un archivo .mdp debido a que se realizarán corridas de minimización

de energı́a, de equilibrio del sistema y de producción. Durante la minimización de la energı́a

del sistema, si la configuración de partida es arbitraria, es posible que algunos términos de

la energı́a potencial sean excesivos (por ejemplo, porque la distancia entre dos átomos sea

mucho mayor o mucho menor que la distancia de equilibrio). Para reducir estos términos

se realiza una simulación estática del sistema, minimizando la energı́a potencial del mismo.

Con un sistema minimizado, se realiza una simulación por un periodo de tiempo suficiente

para que los parámetros a analizar se equilibren, yendo de los valores que emerjan de la con-

figuración minimizada, a los que quedan determinados por los parámetros de la simulación.

Luego de alcanzado el equilibrio se comienza el muestreo de los parámetros a utilizar para

el cálculo de promedios estadı́sticos. La duración de esta simulación debe ser suficiente para

que se manifiesten los distintos fenómenos dinámicos, con un paso de tiempo lo suficiente-

mente pequeño como para integrar correctamente los potenciales de mayor energı́a.

Para simular condiciones especı́ficas de temperatura y presión, existen algoritmos deno-

minados termostatos y baróstatos. El control de temperatura se realiza generalmente median-

te el rescaleo de velocidades, con un factor que es función de la diferencia entre la tempera-

tura del sistema y una temperatura de referencia. El control de presión se realiza ajustando

el tamaño de la simulación, en un factor que es función de la diferencia entre la presión del

sistema y la presión de referencia, y de la compresibilidad volumétrica.

Las corridas pueden ser de diferentes tipos:

NVE: mantiene el número de moléculas (N) constante , el volumen (V) constante y la

energı́a (E) constante (es decir, la suma de la energı́a cinética y de la energı́a potencial

se conserva). La temperatura (T) y la presión (P) no están reguladas.

NVT: mantiene N, V y T constantes. T se regula a través de un termostato y P no

está regulada.
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NPT: mantiene N, P y T constantes. P y T están reguladas mediante un baróstato y un

termostato respectivamente.

El tipo de corridas realizadas depende de las caracterı́sticas del sistema a estudiar.

En el cálculo de producción se generan los archivos de trayectorias, que se procesan para

calcular la función de autocorrelación de velocidades:

VACFα(τ) = (vα(t).vα(t + τ)) (2.44)

donde el operador (.) representa un promedio sobre todas las velocidades de los átomos

de tipo α. En GROMACS, este cálculo se realiza con la herramienta velacc, que procesa las

trayectorias almacenadas en formato .trr.

Luego, realizando la transformada de Fourier de la función de autocorrelación de veloci-

dades se obtiene el espectro de frecuencias [35]:

Z(ω) =
1

2π
M

3πkT

∫ +∞

−∞
VACF(τ)e−iωτdτ (2.45)

Los espectros de frecuencias resultantes incluyen todos los modos dinámicos de la molécu-

la y del lı́quido. Desde las energı́as más bajas hasta las energı́as más altas se encuentran: la

difusión molecular, las vibraciones intermoleculares, y finalmente, las rotaciones y las vibra-

ciones internas de las moléculas.

Debido al tratamiento que realiza NJOY, en el espectro obtenido por GROMACS es

necesario restar la componente difusiva. Mediante el modelo de Egelstaff, esta componente

para el caso del hidrógeno se puede escribir como [2]:

Zdi f f (E) =
4mHD
kT π~

√
(
mHD
wt~

)2 +1/4.sinh(
E

2kT
).K1(

E
kT

√
(
mHD
wt~

)2 +1/4) (2.46)

donde E es el cambio de energı́a en meV, mH es la masa del hidrógeno, D es el coeficiente

de difusión, T es la temperatura, K1 es la función modificada de Bessel de orden 1 y wt es el
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peso del modo difusivo.

Luego de realizar esta resta entre el espectro obtenido en GROMACS y el espectro difu-

sivo, se obtiene el espectro de frecuencias con el formato requerido por el código NJOY, con

el cual se generarán las bibliotecas.

43



Capı́tulo 3

Impacto del scattering de neutrones en

BNCT: transporte numérico

El cálculo del transporte de neutrones es un factor clave en las evaluaciones numéricas de

la dosimetrı́a de BNCT donde el flujo de neutrones térmicos está ı́ntimamente relacionado

con la dosis terapéutica de boro. En este capı́tulo se presentan los cálculos numéricos reali-

zados en fantomas y en casos reales de irradiación para determinar la importancia de utilizar

el tratamiento térmico adecuado para los diferentes tejidos orgánicos.

En primer lugar, se realizan cálculos en perfiles lineales en diferentes geometrı́as y ta-

maños de fantomas compuestos por tejido adiposo. El tejido adiposo está constituı́do en su

mayorı́a por lı́pidos y en un porcentaje menor por agua (del orden del 20% en masa). El

tratamiento térmico utilizado actualmente en BNCT considera al hidrógeno ligado en agua.

Dado que en MCNP se encuentra disponible el tratamiento térmico para hidrógeno ligado en

polietileno (cadena carbonada de estructura similar a algunos lı́pidos que componen el tejido

adiposo), en este trabajo se realizan los cálculos de perfiles de flujo y dosis en fantomas,

comparando los resultados que se obtienen al considerar, por un lado, el tratamientos térmi-

co de hidrógeno en agua, y por otro, el de hidrógeno en polietileno. Dado que el impacto

del scattering podrı́a ser diferente según la energı́a de los neutrones incidentes, se realizan

simulaciones considerando diferentes espectros de fuente.
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Finalmente, se estudia el impacto total del scattering térmico en cálculos volumétricos

para los casos de irradiación de un hı́gado en el reactor RA-3 y de un paciente en la facilidad

de BNCT en el reactor RA-6.

3.1. Tejidos orgánicos de interés en el estudio del scattering

para BNCT

Según los aspectos teóricos del scattering térmico de neutrones presentados en el capı́tulo

anterior, se debe tener presente que el tipo de interacción estudiada en esta tesis no depen-

de sólo de los aspectos nucleares de los elementos, sino también de los aspectos atómico-

moleculares. Es decir, no sólo interesan las propiedades de los núcleos aislados sino también

las formas en las que estos interactúan con los demás átomos y moléculas para formar es-

tructuras más complejas.

Los elementos presentes en los tejidos orgánicos conforman una gran variedad de molécu-

las y macromoléculas. Entre las más abundantes, se pueden mencionar las moléculas de agua,

los lı́pidos y las proteı́nas. En la Tabla 3.1 se presenta la composición promedio de algunos

de los órganos y tejidos de interés para el estudio del scattering en BNCT, en función del por-

centaje en masa de agua, lı́pidos y proteı́nas. Los valores se corresponden con los informados

en la bibliografı́a [42].

Agua (% masa) Lı́pidos (% masa) Proteı́nas (% masa)

Tejido adiposo 15 80 5

Pulmón 78 1.0 17.7

Piel 61.5 10 28.5

Músculo 79 2.2 17.2

Hı́gado 71 6.9 18

Tabla 3.1: Porcentajes promedio de proteı́nas, lı́pidos y agua en tejidos humanos.
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Se observa que la piel, el músculo, el hı́gado y el pulmón presentan como componente

predominante al agua (en un porcentaje mayor al 60%), seguido por las proteı́nas y en un

porcentaje menor, por los lı́pidos. A diferencia de estos órganos, el tejido adiposo se encuen-

tra compuesto en su mayorı́a por lı́pidos, seguidos de agua y finalmente, por un porcentaje

inferior de proteı́nas. Otras moléculas orgánicas aparecen en la composición de estos órganos

en menor porcentaje, como lo son ADN, ARN, etc.

Si bien en la Tabla 3.1 se presentan valores promedios, la composición elemental de la

mayorı́a de los tejidos corporales varı́a considerablemente entre diferentes factores como

sexo, metabolismo, hábitos alimenticios, estado de salud, elevación sobre el nivel del mar,

etc.. Según la bibliografı́a [42], en un estudio de la variabilidad de la composición en tejidos,

se determinó que el contenido de agua en el tejido adiposo puede variar de 8.9% a 21.0% en

masa, mientras que el contenido de lı́pidos está en el rango de 62.0% a 91.0% en masa.

En la Tabla 3.2 se muestra la composición elemental y la densidad de los tejidos men-

cionados en la Tabla 3.1. Otros elementos como Na, P, K, S y Cl también se encuentran

presentes en proporciones menores al 0.5% en algunos de esos órganos.

H (% masa) C (% masa) N (% masa) O (% masa) densidad (g/cm3)

Tejido adiposo 11.4 59.8 0.7 27.8 0.916

Pulmón 10.3 10.5 3.1 74.9 1.050

Piel 10 20.4 4.2 64.5 1.100

Músculo 10.2 14.3 3.4 71 1.040

Hı́gado 10.2 13.9 3.0 71.6 1.100

Tabla 3.2: Composición elemental en tejidos humanos.

Desde el punto de vista del scattering térmico, resulta necesario conocer la estructura y

el agrupamiento de las moléculas en los tejidos orgánicos para determinar las posibilidades

de interacción de sus componentes y los grados de libertad que éstos puedan presentar.

En lo que respecta a las estructuras moleculares de lı́pidos y proteı́nas, se encuentran
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variaciones según el tipo de lı́pido y de proteı́na que se analice. En la Figura 3.1 se muestra

la estructura molecular de un lı́pido (triglicérido). Este lı́pido presenta una cabeza hidrofı́lica

y una cola hidrofóbica (cadena carbonada con enlaces CH2-CH2) [43]. Otros lı́pidos pueden

tener formas muy diferentes a las de los triglicéridos como por ejemplo, los colesteroles.

Figura 3.1: Estructura molecular de un lı́pido. Las esferas rojas representan los átomos de oxı́geno,
las grises los de carbono y las blancas los de hidrógeno.

Las proteı́nas son biomoléculas formadas básicamente por carbono, hidrógeno, oxı́geno

y nitrógeno [43]. Pueden además contener azufre y en algunos tipos de proteı́nas, fósfo-

ro, hierro, magnesio y cobre, entre otros elementos. Pueden considerarse polı́meros de unas

pequeñas moléculas que reciben el nombre de aminoácidos. Los aminoácidos están unidos

mediante enlaces peptı́dicos. La unión de un bajo número de aminoácidos da lugar a un

péptido; si el número de aminoácidos que forma la molécula no es mayor de 10, se lo deno-

mina oligopéptido, si es superior a 10 se lo llama polipéptido y si es superior a 50 se habla

de proteı́na. Por tanto, las proteı́nas son cadenas de aminoácidos que se pliegan adquiriendo

una estructura tridimensional que les permite llevar a cabo miles de funciones. Las proteı́nas

presentan cuatro niveles de estructuración.

La estructura primaria viene determinada por la secuencia de aminoácidos en la cadena

proteica, es decir, por el número de aminoácidos presentes y por el orden en que están en-

lazados. Las posibilidades de estructuración a nivel primario son prácticamente ilimitadas.
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Como en casi todas las proteı́nas existen 20 aminoácidos diferentes, el número de estructuras

posibles viene dado por las variaciones con repetición de 20 elementos tomados de n en n,

siendo n el número de aminoácidos que componen la molécula proteica.

La estructura secundaria de las proteı́nas es el plegamiento que la cadena polipeptı́dica

adopta gracias a la formación de puentes de hidrógeno entre los átomos que forman el enlace

peptı́dico. Los puentes de hidrógeno se establecen entre los grupos -CO- y -NH- del enlace

peptı́dico (el primero como receptor de H, y el segundo como donante de H). De esta forma,

la cadena polipeptı́dica es capaz de adoptar conformaciones de menor energı́a libre, y por

tanto, más estables.

La estructura terciaria está definida por la disposición tridimensional de todos los átomos

que componen la proteı́na. La estructura terciaria de una proteı́na es la responsable directa de

sus propiedades biológicas, ya que la disposición espacial de los distintos grupos funcionales

determina su interacción con los diversos ligandos. Para las proteı́nas que constan de una sola

cadena polipeptı́dica (carecen de estructura cuaternaria), la estructura terciaria es la máxima

información estructural que se puede obtener.

La estructura cuaternaria deriva de la conjunción de varias cadenas peptı́dicas que, aso-

ciadas, conforman un multı́mero, que posee propiedades distintas a la de sus monómeros

componentes. Dichas subunidades se asocian entre sı́ mediante interacciones no covalentes,

como pueden ser puentes de hidrógeno, interacciones hidrofóbicas o puentes salinos. En la

Figura 3.2 se presenta la estructura cuaternaria de una proteı́na (hemoglobina).

Por otra parte, las moléculas de agua presentes en los tejidos orgánicos pueden encon-

trarse en estado bulk, o pueden estar perturbadas por las macromoléculas. El porcentaje de

cada una dependerá de las complejas estructuras que adopten los componentes de los teji-

dos. Michalarias et al [44] mostraron que en tejidos con baja concentración de agua, todas

las moléculas de agua son perturbadas por las macromoléculas. En concentraciones de agua

por encima de cierto valor, se puede detectar agua bulk, aunque el agua interfacial continúa

acumulándose hasta un nivel de saturación. Este punto de transición (donde aparece el agua

bulk) es de aproximadamente 30 g de agua cada 100 g para las membranas (Photosystem II)
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Figura 3.2: Estructura cuaternaria de una proteı́na (hemoglobina).

y de 50 g de agua cada 100 g para el DNA. Las moléculas de agua que no se encuentran en

estado bulk, presentarán un comportamiento dinámico especial que influirá en la interacción

con los neutrones.

Las células, los tejidos y los órganos que componen el cuerpo humano, resultan de la

asociación de las moléculas y macromoléculas descriptas en esta sección, con altı́simos ni-

veles de estructuración y compartimentización. Todas estas moléculas se encuentran tanto en

las células como en los lı́quidos extracelulares. Las estructuras atómico moleculares que for-

man los componentes de los tejidos van desde asociaciones relativamente sencillas de unas

moléculas con otras, como sucede en el caso de las membranas biológicas, hasta niveles de

organización extraordinarios, como sucede en los organelos celulares.

Por todo lo descripto anteriormente, en un tejido orgánico existirán diversas estructuras

complejas, desde niveles microscópicos hasta niveles macroscópicos, en las que se organi-

zarán las macromoléculas y las moléculas de agua. Estas estructuras impactarán en la forma

en la que interactuarán los diferentes isótopos, presentando caracterı́sticas dinámicas parti-

culares que deberán ser tenidas en consideración a la hora de calcular las secciones eficaces

de scattering térmico.
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3.2. Hidrógeno en tejidos orgánicos

Debido a su baja masa y a su elevada sección eficaz de scattering, el hidrógeno es el

átomo más importante desde el punto de vista de las colisiones de scattering térmico en los

tejidos orgánicos [45] [46]. En la Tabla 3.3 se presentan las secciones eficaces de scattering

coherente (σcoh), de scattering incoherente (σinc), de scattering térmico (σscatt=σcoh+σinc), de

absorción (σabs) y la energı́a fraccional promedio transferida en las colisiones de scattering

(∆E
E ) para 1H, 12C, 14N y 16O. Los valores reportados fueron extraı́dos de la bibliografı́a

[46] [26], las secciones eficaces representan valores promedios para el rango térmico y en

particular, las de scattering, no incluyen tratamiento térmico.

σcoh (b) σinc (b) σscatt (b) σabs (b) (∆E
E )

1H 1.756 80.26 82.02 0.332 0.50

12C 5.559 0 5.559 0.004 0.14

14N 11.03 0.5 11.53 1.91 0.12

16O 4.232 0 4.232 0.0001 0.11

Tabla 3.3: Secciones eficaces y energı́a fraccional promedio transferida en las colisiones de scattering
para isótopos de interés en tejidos orgánicos.

En esta tabla se observa que el valor de la energı́a promedio transferida en las colisiones

de scattering es mayor para hidrógeno que para los demás elementos. Por lo tanto, los neu-

trones perderán en promedio entre 3 y 4 veces más energı́a al interactuar con hidrógeno que

con los otros isótopos.

Por otro lado, en la tabla anterior también se observa que la sección eficaz de scattering

para hidrógeno es mayor que para los demás isótopos. Sin embargo, dado que el ritmo pro-

medio de reacciones de scattering también depende de la densidad atómica de cada isótopo

(átomos/cm3), para comparar la relevancia del scattering de neutrones en cada elemento es

necesario considerar la sección eficaz macroscópica de scattering térmico de cada isótopo en

el tejido orgánico en estudio. Esta sección eficaz se calcula como el producto de la densidad
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atómica por la sección eficaz microscópica de cada núcleo. Por lo tanto, la sección eficaz ma-

croscópica considera no sólo a la probabilidad de interacción de cada isótopo, sino también

a la abundancia de tales isótopos en la muestra.

De esta manera, para determinar la relevancia de cada elemento, en primera instancia, se

definió como factor de mérito (F) a la sección eficaz macroscópica de cada isótopo relativa

a hidrógeno, para cada tejido estudiado. De acuerdo a esta definición, tal factor de mérito se

escribió como:

FX =
Σscatt

X
Σscatt

H
(3.1)

donde FX es el factor de mérito de scattering del isótopo X en un tejido y, Σscatt
X y Σscatt

H son

las secciones eficaces macroscópicas del isótopo X y de hidrógeno respectivamente, para ese

tejido.

En la Tabla 3.4 se muestra el valor de tal factor de mérito para los átomos de 1H, 12C,

14N y 16O, para los tejidos de interés en BNCT. Los valores de composición y de densidad

utilizados para calcular el factor de mérito de cada tejido fueron extraı́dos de la tabla 3.2.

FH FC FN FO

Tejido adiposo 1 0.029 0.001 0.007

Pulmón 1 0.006 0.003 0.023

Piel 1 0.012 0.004 0.021

Músculo 1 0.008 0.003 0.022

Hı́gado 1 0.007 0.003 0.023

Tabla 3.4: Factor de mérito para la relevancia del scattering térmico en cada tejido.

En esta tabla se observa que el isótopo más relevante para todos los tejidos estudiados

desde el punto de vista del scattering térmico de los neutrones es el hidrógeno. El factor de

mérito estudiado resultó entre dos y tres órdenes de magnitud menor para los demás isótopos.

Esto significó que el ritmo de reacciones de scattering en los demás isótopos era entre dos y
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tres órdenes de magnitud menor que en hidrógeno. Por tal motivo, este trabajo se basó en el

estudio del scattering térmico para el hidrógeno.

Este isótopo se encuentra presente en los tejidos orgánicos bajo diferentes formas: en

moléculas de agua bulk, en moléculas de agua nano-confinadas, en moléculas de agua en

suspensión, en moléculas de agua interfacial y en macromoléculas (proteı́nas, lı́pidos, DNA,

etc.). Según la ecuación 2.31, la Ley de Scattering para el tratamiento térmico de un isótopo

se puede escribir como la convolución de tres funciones: una relacionada con las traslacio-

nes moleculares, otra relacionada con el espectro continuo y otra relacionada con osciladores

discretos. Estas tres funciones dependen fuertemente de las estructuras que adopten las di-

ferentes macromoléculas que conforman los tejidos orgánicos (estructuras microscópicas y

macroscópicas). Estos fenómenos dejan en evidencia la relevancia no sólo de las propieda-

des nucleares, sino también las propiedades atómico-moleculares de los tejidos respecto del

estudio del scattering.

3.3. Tratamientos térmicos en MCNP

Los tratamientos térmicos actuales utilizados para hidrógeno en los cálculos dosimétri-

cos con los códigos de transporte Monte Carlo, como MCNP [3], sólo tienen en cuenta la

presencia de las moléculas de agua bulk en los tejidos orgánicos.

En MCNP se encuentran disponibles los siguientes tratamientos para hidrógeno:

H en agua

H en polietileno

H en hidruro de zirconio

H en metano lı́quido

H en metano sólido

H en gas libre
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Para los demás isótopos de interés en BNCT (12C, 14N y 16O), en los cálculos dosimétri-

cos actuales se considera el modelo de gas libre. Este modelo no tiene en cuenta los efectos

atómico-moleculares existentes entre los diferentes isótopos que componen los tejidos.

Considerando el caso del hidrógeno, en la Figura 3.3 se comparan las secciones efica-

ces totales de scattering térmico de hidrógeno en agua, de hidrógeno en polietileno y de

hidrógeno en el modelo de gas libre. Tales secciones eficaces se encuentran previamente

validadas con datos experimentales.

Figura 3.3: Sección eficaz de scattering térmico para hidrógeno: con el modelo de gas libre, ligado
en polietileno y ligado en agua.

De todos los modelos para hidrógeno mencionados anteriormente, el del polietileno pre-

senta en su estructura molecular una cadena carbonada compuesta por unidades fundamenta-

les del tipo CH2-CH2, donde los átomos de hidrógeno se encuentran enlazados a los átomos

de carbono. En la Figura 3.4 se muestra una imagen de tal estructura.
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Figura 3.4: Estructura molecular de una molécula de polietileno. Las esferas grises representan los
átomos de carbono y las blancas los de hidrógeno.

Esta estructura presenta similitudes con la estructura de uno de los posibles lı́pidos pre-

sentados en la Figura 3.1. También presenta enlaces del tipo C-H existentes en los aminoáci-

dos que componen las proteı́nas, como se mencionó en la sección 3.2.

En el caso de estudiar un fantoma de tejido adiposo, compuesto en su mayorı́a por lı́pidos,

existe la opción de seleccionar el tratamiento térmico de hidrógeno en polietileno en lugar

del tratamiento térmico de hidrógeno en agua. Esta selección se basa en que, por un lado,

existen semejanzas estructurales entre algunos lı́pidos y el polietileno, y por otro lado, el

contenido de agua de los lı́pidos es muy bajo (menor al 20 %) estando en su mayorı́a el

hidrógeno ligado al carbono, como en el caso del polietileno.

Para determinar el impacto de las bibliotecas de secciones eficaces térmicas en la do-

simetrı́a numérica, se realizaron con el programa MCNP6 los cálculos de flujo y dosis, en

diferentes fantomas y en casos reales de irradiación, utilizando dos tratamientos térmicos

para el hidrógeno: hidrógeno ligado en agua e hidrógeno ligado en polietileno (ambos dis-

ponibles actualmente).

3.4. Casos de estudio

En primer lugar se estudiaron perfiles lineales de flujo y de dosis absorbida en fanto-

mas con el objetivo de determinar los puntos de máximas diferencias entre cálculos que

consideraban diferentes tratamientos térmicos para el hidrógeno. Luego, con el objetivo de
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determinar el impacto total del scattering en cálculos volumétricos, se estudiaron dos casos

reales de irradiación.

3.4.1. Impacto en perfiles lineales en fantomas

Los fantomas seleccionados para realizar los cálculos estaban compuestos de tejido adi-

poso (80% lı́pidos, 15% agua y 5% proteı́nas). Dos configuraciones diferentes se seleccio-

naron: fantoma cúbico de 60 cm de lado con fuente plana y tres esferas de 4.75 cm de radio,

7.75 cm de radio y 14.75 cm de radio con fuente distribuı́da en la superficie. Ambas con-

figuraciones se muestran en la Figura 3.5. Se consideraron estos modelos con el objetivo

de representar los casos de irradiación de un haz externo (caso del fantoma cúbico) y de

irradiación en todas las direcciones en una facilidad (caso de los fantomas esféricos).

Figura 3.5: Fantomas cúbico con fuente lineal y esférico con fuente distribuı́da, compuestos por
tejido adiposo.

Para el fantoma cúbico se calcularon perfiles de flujo térmico, epitérmico y rápido, dosis

boro (dosis absorbida), dosis por neutrones (dosis absorbida) y dosis γ (dosis absorbida),

para los siguientes casos: perfil en el eje, perfil axial a 8 cm del centro del cubo y perfil radial

a una profundidad de 2.5 cm. Se utilizó el tally (función de MCNP) F4 para el cálculo de

flujo y de dosis boro, y el tally F6 para las dosis con neutrones y dosis γ. Para el caso de

la dosis boro se multiplicó el valor de flujo por el factor de kerma correspondiente para una

concentración de boro de 0.1 µg/g (no se simuló el boro en el tejido). Para el perfil axial

en el centro del cubo los detectores fueron esferas de 0.25 cm de radio y para los demás
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perfiles los detectores fueron casquetes cilı́ndricos de 0.5 cm de espesor. Estas posiciones

se seleccionaron con el objetivo de estudiar el impacto del scattering térmico en diferentes

puntos en el fantoma, tanto en zonas que podrı́an corresponder a tumores como a tejido sano.

Dado que el impacto del scattering podrı́a variar con la energı́a de los neutrones inciden-

tes, para los cálculos se consideraron cinco espectros de fuentes: fuente térmica (espectro de

Maxwell centrado en 2.53x10−8 MeV), fuente epitérmica (espectro 1/E desde 4x10−7 MeV

hasta 1x10−2 MeV), fuente rápida (espectro de Watt con parámetros a=0.956 MeV y b=2.29

MeV−1), modelo de fuente del reactor de Petten y modelo de fuente del reactor de JAERI

con los espectros descriptos en la bibliografı́a [47].

Para los fantomas esféricos se calcularon perfiles de flujo térmico, epitérmico y rápi-

do, dosis boro, dosis de neutrones y dosis γ, en la dirección radial. Los detectores fueron

casquetes esféricos de 0.5 cm de radio. Para estos cálculos se consideraron las siguientes

fuentes: fuente térmica (espectro de Maxwell centrado en 2.53x10−8 MeV), fuente epitérmi-

ca (espectro 1/E desde 4x10−7 MeV hasta 1x10−2 MeV), fuente rápida (espectro de Watt

con parámetros a=0.956 MeV y b=2.29 MeV−1), y una fuente con espectro de una facilidad

neutrónica basada en reactores de fusión [48].

Se obtuvo un perfil de flujo para cada tratamiento térmico. Los resultados se compararon

calculando la diferencia relativa porcentual entre ambos perfiles de flujo según la siguiente

ecuación:

di f erencia relativa(%) = |φ(H− polietileno)−φ(H−agua)
φ(H−agua)

∗100%| (3.2)

donde φ(H-polietileno) es el flujo calculado utilizando el tratamiento térmico para hidrógeno

ligado en polietileno y φ(H-agua) es el flujo calculado utilizando el tratamiento térmico para

hidrógeno ligado en agua. Para el caso del cálculo de dosis, se realizó la comparación con el

mismo procedimiento que para los flujos.
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3.4.2. Impacto en cálculos volumétricos en casos de irradiación reales

Se seleccionaron dos casos reales de irradiación. Por un lado, se consideró el modelo

numérico basado en un caso real de irradiación de un hı́gado animal en la columna térmi-

ca del reactor RA-3 [20] [49], y por otro lado, el caso de un paciente en la facilidad de

irradiación de BNCT en el reactor RA-6 [50].

3.4.2.1. Irradiación de hı́gado animal en el reactor RA-3

En este caso se utilizó el mismo modelo de fantoma que en [49]. Para el hı́gado se con-

sideró la composición elemental presentada en la Tabla 3.2 de este capı́tulo. Con el objetivo

de simplificar los cálculos se utilizó un modelo simplificado de la columna térmica con una

fuente superficial plana de espectro térmico (detalles de este modelo se presentan en el próxi-

mo capı́tulo).

En la Figura 3.6 se muestra el esquema del hı́gado utilizado en el modelo de MCNP.

Figura 3.6: Modelo del hı́gado en MCNP.

Se utilizaron meshtallies de 0.5x0.5x0.5 cm3. Se calculó la dosis boro, la dosis de neutro-

nes y el flujo térmico de neutrones en cada cubo del mallado. Se utilizó el tally F4 para todos

estos casos. Los cálculos se realizaron dos veces. En primer lugar utilizando el tratamiento

térmico actual (100% de hidrógeno en agua), y en segundo lugar, utilizando el tratamiento

térmico de hidrógeno en polietileno.
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Se obtuvieron los resultados para cada tratamiento térmico y se compararon calculando

la diferencia relativa porcentual entre cada celda del mallado considerado. Se realizó un

histograma de la proporción de valores obtenidos en las diferencias relativas para diferentes

intervalos de tales diferencias.

3.4.2.2. Irradiación de paciente en el reactor RA-6

Se consideró el caso de un paciente, de sexo femenino, que presentaba dos nódulos en

la pierna derecha. La irradiación se llevó a cabo con la geometrı́a del puerto plano del haz

B1 del reactor RA-6 [50]. Este cálculo se realizó con el objetivo de determinar el valor del

impacto del scattering térmico en una facilidad en la que se hacen ensayos clı́nicos.

En la Figura 3.7 se presentan cortes tomográficos (vistos desde abajo) representativos de

la ubicación de los nódulos en la pierna derecha de la paciente [50].

Figura 3.7: Cortes tomográficos del paciente [50].

Ambos nódulos se encontraban a una profundidad de entre 5 mm y 15 mm. El volumen

del nódulo I era de 0.35 cm3, y el del nódulo II 0.45 cm3.

La Figura 3.8 muestra una foto del posicionamiento original del paciente [50].
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Figura 3.8: Posicionamiento del paciente [50].

Se realizaron simulaciones con MCNP utilizando el modelo del tratamiento original [50].

Se calculó la dosis equivalente total, la cual estaba compuesta por la componente de dosis

boro, la componente de dosis gamma, la componente de dosis por neutrones rápidos y la

componente de dosis por neutrones térmicos. Estos cálculos se realizaron utilizando el tally

F4 en MCNP, considerando luego los factores de efectividad biológica (utilizados en la do-

simetrı́a original) que se muestran en la Tabla 3.5.

Piel Tumor Músculo

CBE Boro 2.5 3.8 1.3

RBE Neutrones Térmicos 3 3 3

RBE Neutrones Rápidos 3 3 3

RBE Gamma 1 1 1

Tabla 3.5: Factores de efectividad biológica.

Los cálculos se realizaron dos veces. Una vez considerando biblioteca de hidrógeno en

agua y otra considerando biblioteca de hidrógeno en polietileno.

Se compararon los resultados entre ambos casos, teniendo en cuenta las dosis mı́nimas,

medias y máximas obtenidas para nódulos, músculo y piel, con los diferentes tratamientos
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térmicos.

3.5. Resultados y Discusiones

3.5.1. Impacto en perfiles lineales en fantomas

La Figura 3.9 muestra los perfiles de flujo térmico normalizados en el eje del fantoma

cúbico, calculados con los cinco espectros de fuente para el caso de utilizar la biblioteca de

hidrógeno ligado en agua.

Figura 3.9: Flujo térmico normalizado en el eje del fantoma cúbico.

La Figura 3.10 muestra la diferencia relativa comparando los gráficos de la Figura 3.9

con los resultados de realizar los mismos cálculos utilizando la biblioteca de hidrógeno en

polietileno.
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Figura 3.10: Diferencia relativa del flujo de neutrones térmicos en el eje del fantoma cúbico.

La máxima diferencia relativa se observó para el caso de la fuente térmica. Este valor

fue del 2% para los 2.5 cm de profundidad, y alcanzó el 9% para los 15 cm de profundidad.

En este caso se observó un incremento de la diferencia relativa a medida que aumentaba la

profundidad en el fantoma. Esto se debió a que la población de neutrones era térmica y debı́a

realizar múltiples colisiones de scattering con los átomos de hidrógeno hasta penetrar 15 cm

en profundidad.

Respecto de los resultados obtenidos con las fuentes epitérmica y rápida, las diferencias

relativas en el flujo térmico fueron menores al 2%. Estos resultados se debieron a que la

mayorı́a de los neutrones transportados tenı́an energı́as lo suficientemente grandes como

para verse afectados significativamente por la sección eficaz de scattering térmico.

En el caso del espectro de JAERI, las diferencias relativas alcanzaron valores del 2% a

2.5 cm de profundidad y del 4.5% a 15 cm de profundidad. En el caso del espectro de Petten,

las diferencias estuvieron por debajo del 3% para todas las profundidades. Las energı́as de
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las fuentes de estos dos reactores se encontraban entre los espectros de las fuentes térmicas

y epitérmicas y, en consecuencia, las diferencias relativas obtenidas también.

La figura 3.11 muestra el perfil normalizado de dosis boro en el eje del fantoma cúbico

para los cálculos con fuentes JAERI y Petten.

Figura 3.11: Dosis boro normalizada en el eje del fantoma cúbico con las fuentes de Petten y JAERI

La Figura 3.12 muestra las diferencias relativas para cada caso de la Figura 3.11. Las

diferencias observadas en este caso reprodujeron los resultados obtenidos para los cálculos

de flujo térmico. Resultados similares a los de las dosis boro se observaron para las dosis por

fotones y por neutrones.
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Figura 3.12: Diferencia relativa en la dosis boro normalizada en el eje del fantoma cúbico con las
fuentes de Petten y JAERI.

Los perfiles de flujo y dosis fuera del eje (no mostrados en los gráficos) presentaron

diferencias que fueron similares a las obtenidas para los perfiles en el eje. En los cálculos de

perfiles radiales a 2.5 cm de profundidad, las diferencias relativas en el flujo térmico y en las

dosis fueron inferiores al 3%.

En la Figura 3.13 se muestra el flujo térmico de neutrones normalizado para el caso del

fantoma esférico de 7.75 cm de radio calculado con los dos tratamientos térmicos y con los

cuatro diferentes espectros fuente: térmico, epitérmico, rápido y con la fuente de un reactor

de fusión.
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Figura 3.13: Flujo térmico normalizado para el caso del fantoma esférico de 7.75 cm de radio.

La Figura 3.14 muestra las diferencias relativas para cada caso en la Figura 3.13.
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Figura 3.14: Diferencia relativa de flujo térmico para el caso del fantoma esférico de 7.75 cm de
radio.

Las mayores diferencias se encontraron con la fuente térmica y ascendieron al 4% en

el centro de la esfera, donde la distancia del transporte de neutrones era máxima. Para las

otras fuentes, las diferencias relativas en el flujo térmico fueron menores al 2.5%. Como en

el caso del fantoma cúbico, estas diferencias en el flujo térmico impactaron directamente en

los cálculos de dosis, dando lugar a diferencias del mismo orden.

Para las simulaciones con el fantoma esférico de 14.75 cm de radio, los valores de la

diferencia relativa alcanzaron el 10% en el centro de la esfera. Estos resultados mostraron

que las diferencias relativas aumentaron con la distancia de transporte, al igual que en el

caso del fantoma cúbico. En el caso del fantoma esférico de 4.75 cm de radio, los valores

máximos de la diferencia relativa alcanzaron el 2% en el centro de la esfera.

Como resultado del estudio del impacto del scattering en perfiles lineales en fantomas,

se observó que las mayores diferencias se obtuvieron cuando la fuente de neutrones era de

espectro térmico. A medida que aumentaba la energı́a de la fuente de neutrones, las dife-
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rencias disminuı́an. Por otro lado, se observó también que las diferencias obtenidas para el

flujo de neutrones, se propagaban en todas las componentes de dosis. Finalmente, también

se observó que para los casos de fuentes térmicas las diferencias máximas se dieron para las

máximas profundidades, es decir, que tales diferencias se incrementaron con la distancia de

transporte.

Se debe destacar que los fantomas estudiados no representaron necesariamente casos

clı́nicos. Sin embargo, debido a que los neutrones térmicos se utilizan para tumores super-

ficiales, las células normales (no tumorales) pueden encontrarse desde la superficie hasta

profundidades de 7.75 cm o 14.75 cm, como las estudiadas en este trabajo.

Con el objetivo de determinar el impacto total de estas diferencias en un caso real, se

realizaron cálculos volumétricos.

3.5.2. Impacto en cálculos volumétricos en casos de irradiación reales

3.5.2.1. Irradiación de hı́gado animal en el reactor RA-3

En la Figura 3.15 se presenta el histograma de diferencias relativas agrupadas por inter-

valos para los cálculos de flujo térmico.
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Figura 3.15: Histograma de diferencias relativas agrupadas por intervalos para el flujo de neutrones.

En este caso se observó que, aproximadamente, el 82% de las diferencias obtenidas

comparando los cálculos con diferentes tratamientos térmicos presentaron un valor menor al

1%, el 16% presentaron un valor entre el 1% y el 2%, y el 2% presentaron un valor mayor

al 2%.

En la Figura 3.16 se presenta el histograma de diferencias relativas agrupadas por inter-

valos para la dosis por neutrones.
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Figura 3.16: Histograma de diferencias relativas agrupadas por intervalos para la dosis por neutrones.

En este caso se observó que, aproximadamente, el 77% de las diferencias obtenidas

comparando los cálculos con diferentes tratamientos térmicos presentaron un valor menor al

1%, el 19% presentaron un valor entre el 1% y el 2%, y el 4% presentaron un valor mayor

al 2%.

En la Figura 3.17 se presenta el histograma de diferencias relativas agrupadas por inter-

valos para la dosis boro.
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Figura 3.17: Histograma de diferencias relativas agrupadas por intervalos para la dosis boro.

En este caso se observó que, aproximadamente, el 76% de las diferencias obtenidas

comparando los cálculos con diferentes tratamientos térmicos presentaron un valor menor al

1%, el 20% presentaron un valor entre el 1% y el 2%, y el 4% presentaron un valor mayor

al 2%.

Estos resultados mostraron que para el caso de un hı́gado con fuente térmica, si bien en

algunos puntos existieron diferencias significativas en el cálculo de las dosis, sólo en un 4%

del volumen, los valores de dosis presentaron entre un 2% y 3% de diferencia al considerar

diferentes tratamientos térmicos. En, aproximadamente, el 80% de los valores calculados las

diferencias no fueron significativas.

3.5.2.2. Irradiación de paciente en el reactor RA-6

En la Figura 3.18 se presenta el histograma dosis volumen calculado para el caso con

biblioteca de hidrógeno en agua.
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Figura 3.18: Histograma dosis volumen.

Similar resultado se obtuvo para el caso de realizar los cálculos con biblioteca de hidrógeno

en polietileno. Con el objetivo de comparar tales resultados, en la Tabla 3.6 se presentan las

diferencias relativas obtenidas al considerar diferentes tratamientos térmicos. Se muestran

las diferencias relativas porcentuales en las dosis mı́nimas, medias y máximas en nódulos,

piel y músculo.

Dif. Dosis Máxima (%) Dif. Dosis Mı́nima (%) Dif. Dosis Media (%)

Nódulo I 0.4 0.1 0.3

Nódulo II 0.2 0.2 0.2

Músculo 0.7 1.0 0.1

Piel 0.3 0.1 0.1

Tabla 3.6: Diferencias relativas en las dosis.

Estos resultados mostraron que los valores de dosis calculados en el tratamiento de la

paciente no cambiaron cuando se consideró la sección eficaz de hidrógeno ligado en polieti-

leno, en lugar de la sección eficaz de hidrógeno ligado en agua.
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Si bien según los resultados obtenidos en los cálculos en perfiles lineales en fantomas

se esperaba que el tratamiento térmico tuviese menos peso en el caso de la fuente del reac-

tor RA-6 que en los casos con fuentes térmicas, este cálculo se realizó con el objetivo de

determinar el valor del impacto del scattering térmico en un caso que ya está en ensayos

clı́nicos.

Considerando los resultados obtenidos en los dos casos volumétricos estudiados, se ob-

servó que el cambio de biblioteca térmica no modificó de manera significativa los resultados

obtenidos en los cálculos dosimétricos.

3.6. Discusiones generales de los cálculos

Si bien en los cálculos volumétricos realizados en este capı́tulo las diferencias entre los

resultados obtenidos al considerar diferentes tratamientos térmicos no fueron significativas,

cuando se estudiaron los perfiles lineales en fantomas, existieron diferencias significativas en

determinados puntos, principalmente cuando se consideró la fuente de neutrones de espectro

puramente térmico.

En la dosimetrı́a actual de neutrones, especialmente en BNCT, existen otras variables con

grandes incertezas que podrı́an hacer que los valores encontrados en los perfiles lineales que

se analizaron en este capı́tulo resulten poco relevantes. Entre ellas, se puede mencionar la

composición de los tejidos, la cual puede dar diferencias en las dosis superiores al 10 % al

comparar cálculos con distintas composiciones para un mismo tejido [51]. Sin embargo, el

estudio realizado en este capı́tulo resalta el hecho de que un error sistemático no despreciable

podrı́a estar involucrado cuando no se considera el tratamiento térmico apropiado en los

tejidos orgánicos. Con el uso de las secciones eficaces apropiadas la incertidumbre total en

los cálculos podrı́a reducirse.

Los casos estudiados mostraron diferencias entre la utilización del tratamiento térmico

de hidrógeno en agua y en polietileno, pero estas diferencias podrı́an aumentar teniendo en

cuenta el tratamiento térmico apropiado para cada tejido orgánico. Como se mencionó en la
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sección 3.2, las propiedades atómico moleculares de las complejas estructuras que componen

los tejidos orgánicos, impactan en el cálculo de la Ley de Scattering para cada elemento. Por

tal motivo, si bien el tratamiento térmico del polietileno podrı́a ser más apropiado para ciertas

macromoléculas (por semejanzas de estructura y composición), no necesariamente represen-

tarı́a el tratamiento térmico real en el tejido. Los efectos de traslaciones moleculares y de

interacciones entre átomos y moléculas existentes en el tejido real no estarı́an representados

en el modelo de polietileno.

Por otro lado, tanto en la dosimetrı́a actual en BNCT, como en los cálculos realizados

en este capı́tulo, se consideró el modelo de gas libre para todos los isótopos diferentes al

hidrógeno. Según se mostró en la sección 3.1, los tejidos son una intrincada organización de

estructuras desde escalas microscópicas hasta escalas macroscópicas. Por lo tanto, utilizar el

modelo de gas libre para los isótopos supone despreciar estas estructuras y solamente tener

en cuenta los efectos de los núcleos. Para estimar cuánto estas estructuras pueden afectar el

transporte de los neutrones térmicos, se deben comparar los ritmos de reacciones de scat-

tering producidos en los diferentes isótopos. Según los resultados de la Tabla 3.4, para los

tejidos de interés en BNCT, sólo el 3% de las reacciones de scattering, en promedio, tienen

lugar en átomos diferentes al hidrógeno. Teniendo en cuenta esto, el impacto del scattering

en elementos diferentes al hidrógeno serı́a, aproximadamente, dos órdenes de magnitud me-

nor al obtenido para hidrógeno. Por tal motivo y debido al impacto que se observó en el

caso del hidrógeno, utilizar modelos que consideren a los átomos de carbono, nitrógeno y

oxı́geno dentro de estructuras atómico-moleculares no presentarı́a un cambio significativo en

los resultados de la dosimetrı́a actual en BNCT.
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Capı́tulo 4

Impacto del scattering de neutrones en

experimentos: transporte real en

fantomas

Con el objetivo de determinar experimentalmente las diferencias encontradas en los

cálculos presentados en el capı́tulo anterior, en este capı́tulo se presentan las mediciones

de perfiles de flujo térmico de neutrones realizadas en fantomas mediante la técnica de análi-

sis por activación neutrónica. Se utilizan diferentes facilidades de BNCT: el reactor RA-

3, el reactor RA-6 y el reactor TRIGA de Pavia. Se consideran fantomas compuestos por

agua (biblioteca térmica disponible) y por grasa comercial bovina (sección eficaz térmica de

hidrógeno desconocida). Los resultados de los experimentos se utilizan para realimentar los

modelos numéricos y se comparan con cálculos realizados con el código MCNP, utilizando

diferentes bibliotecas para el scattering térmico.

4.1. Análisis por activación neutrónica

El análisis por activación neutrónica (AAN) [26] [27] es una técnica nuclear que permite

la determinación cuantitativa de un gran número de elementos y presenta, para cierto tipo de
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elementos y matrices, considerables ventajas frente a otros métodos analı́ticos. Esta es una

técnica no destructiva y se basa en la transformación de los elementos estables presentes en

un material, en isótopos radiactivos. Esto se realiza principalmente en tres etapas: primero se

irradia la muestra con neutrones en el reactor, luego se obtienen los espectros gamma de las

muestras radiactivas, y en la tercera y última etapa, se procesan los espectros. Las energı́as

de los fotopicos espectrales son caracterı́sticos e identifican a los elementos presentes en la

muestra. Las áreas de los fotopicos normalizadas por eficiencia del detector son proporcio-

nales a las concentraciones de los elementos en la muestra. Si para la detección se utilizan

los fotones emitidos después de la irradiación (fotones retardados), la técnica se denomina

análisis por activación neutrónica de gamma retardado (delayed gamma neutron activation

analysis, DGNAA). Si en cambio, la detección se basa en la medición de los fotones produ-

cidos inmediatamente en la reacción y que tienen una vida media del orden de 10−15 s, la

técnica se denomina análisis por activación neutrónica de gamma inmediato (prompt gamma

neutron activation analysis, PGNAA).

En el caso de conocerse con exactitud la composición de la muestra, del estudio de los

fotopicos es posible determinar el flujo térmico de neutrones que produjo la activación de

tal muestra. Para este trabajo se seleccionó DGNAA como técnica para determinar el flujo

térmico en los fantomas, en las distintas facilidades de BNCT estudiadas.

4.1.1. DGNAA

Si se supone que el flujo neutrónico es constante durante la activación y si se desprecia

la disminución de nucleidos sin activar, el ritmo de reacción R se puede suponer constante,

y el número de nucleidos activados N responderá a la ecuación:

dN
dt

= R−λN (4.1)

74



4. Impacto del scattering de neutrones en experimentos: transporte real en fantomas

donde λ es la constante de decaimiento del isótopo en cuestión. Entonces, resolviendo 4.4,

se obtiene:

N(t) =
R
λ
(1− e−λt) (4.2)

Si se tienen en cuenta las caracterı́sticas del sistema de detección y las caracterı́sticas de

la muestra, el número de fotones registrados en el tiempo de medición estará dado por:

Σ =
CyεηmRNa

Mλ
(1− e−λti)(1− e−λtm)e−λtd (4.3)

donde Σ (cuentas) es el número de cuentas medidas en el fotopico estudiado, C (áto-

mos/volumen) es la concentración de la muestra, y es el yield del decaimiento, η es la abun-

dancia isotópica, M (g/mol) es la masa molar del elemento, ε es la eficiencia del detector, Na

(átomos/mol) es el número de Avogadro y ti (s), td (s) y tm (s) son los tiempos de irradiación

(tiempo en el que se activó la muestra), decaimiento (tiempo entre el fin de la irradiación

y el comienzo de la medición) y de medición (tiempo en el que se detectaron los gammas

retardados), respectivamente.

Conociendo el ritmo de activación, es posible calcular el flujo de neutrones φ según la

ecuación:

φ =
R
σ

(4.4)

donde σ (cm2) representa la sección eficaz de absorción del isótopo.

4.2. Experimentos en el Reactor RA-6

En este experimento se midieron ritmos de activación en diferentes profundidades en

un fantoma y se compararon con cálculos utilizando diferentes tratamientos térmicos para

el hidrógeno presente en el material del fantoma. El objetivo fue poder estudiar si existı́an

diferencias significativas entre mediciones y cálculos, y en el caso de existir tales diferencias,

estudiar cuál de los tratamientos térmicos permitı́a obtener un mejor ajuste.
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4.2.1. Descripción de la facilidad de irradiación

El reactor RA-6 se encuentra ubicado en el Centro Atómico Bariloche [52]. Es un reactor

de investigación de tipo pileta, de 1 MW de potencia térmica y presenta un flujo máximo de

neutrones térmicos de 1.5x1013 n/cm2s. Este reactor posee una facilidad de irradiación para

BNCT. Una imagen de la sala de irradiación se muestra en la Figura 4.1.

Figura 4.1: Facilidad de irradiación para BNCT en el reactor RA-6.

El haz de neutrones de esta facilidad presenta una composición espectral térmica-epitérmi-

ca, especialmente ajustada para el tratamiento de tumores superficiales.

4.2.2. Métodos

Para este experimento se diseñó un fantoma cúbico compuesto por grasa comercial bo-

vina. El cubo tenı́a 14 cm de lado y se encontraba seccionado en un plano horizontal a los 7

cm de altura. Una imagen del cubo se presenta en la Figura 4.2.

Como material del fantoma se seleccionó la grasa comercial bovina debido a su compo-

sición. Al estar constituı́da principalmente por lı́pidos (compuestos de cadenas carbonadas),

existı́an similitudes estructurales entre tales macromoléculas y las moléculas de polietileno.
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Esta situación permitı́a comparar dos tratamientos térmicos para hidrógeno ya validados en

MCNP: hidrógeno ligado en agua e hidrógeno ligado en polietileno (cadena carbonada).

Para realizar la técnica de medición, en primer lugar, se enumeraron y pesaron seis alam-

bres de una aleación de Mn-Cu de aproximadamente 1 mm de diámetro y 5 mm de longitud.

Estos alambres se colocaron de a pares, a 1 cm, 5 cm y 9 cm de profundidad, sobre el plano

medio del cubo.

El cubo se colocó en la boca de la facilidad de BNCT del reactor RA-6 como se muestra

en la Figura 4.2. Los fantomas se ubicaron de modo que la mayor longitud de los alambres

resultara perpendicular a la dirección del haz incidente. Se irradiaron los alambres durante

una hora aproximadamente.

Figura 4.2: Fantoma de grasa colocado en la facilidad de irradiación del reactor RA-6.

La discriminación para obtener el número de fotones se realizó teniendo en cuenta el pico

del fotón de 834.85 keV proveniente del decaimiento por captura electrónica correspondiente

al 54Mn. Mediante la ecuación 4.3 se determinó el ritmo de reacción en cada alambre [53].

Los resultados de las mediciones se compararon con los cálculos realizados con el código

MCNP6 [3]. Se utilizó un modelo de la facilidad de irradiación del RA-6 con un factor de

intensidad de 7.3518x1016 n/s [54]. Un esquema de este modelo se muestra en la Figura 4.3.

En color verde y celeste se observan los diferentes materiales que componen el cono por el

cual incidı́an los neutrones generados en el reactor, y en color magenta se observa una vista

superior del fantoma.
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Dado que no se conocı́a la composición de la grasa utilizada, para los cálculos se tomaron

los valores de referencia para el tejido adiposo de ICRU [42]. Tomando una muestra de la

grasa del fantoma, se determinó la densidad, mediante la medición de su masa y volumen.

Para los cálculos se utilizó el tally F4 en celdas del tamaño de los alambres. Estas simu-

laciones se realizaron dos veces, una considerando el tratamiento térmico de hidrógeno en

agua, y otra, considerando el tratamiento térmico de hidrógeno en polietileno.

(a) Vista superior.

(b) Vista según la dirección del haz incidente.

Figura 4.3: Modelo en MCNP6 de la facilidad de irradiación del reactor RA-6.

Se calcularon las diferencias relativas entre las mediciones y los cálculos y se graficaron

los resultados.

4.2.3. Resultados y discusiones

En la Figura 4.4 se presenta el gráfico del ritmo de reacción medido y el calculado para

el caso del fantoma de grasa (los valores de cuentas medidos se informan en el apéndice).

En este caso se presentan los cálculos con biblioteca de hidrógeno en agua y de hidrógeno

en polietileno. Si bien los alambres estaban de a pares, se calculó un único valor para cada

profundidad promediando los valores de cada par.
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Figura 4.4: Ritmo de reacción medido y calculado en el fantoma de grasa.

En la Figura 4.5 se presenta el gráfico de las diferencias relativas, calculadas comparando

los datos experimentales con cada uno de los cálculos, y comparando los cálculos con las

diferentes bibliotecas entre sı́.
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Figura 4.5: Diferencias relativas para el fantoma de grasa en el RA-6.

Las diferencias relativas entre los valores calculados y el experimento, estuvieron entre

el 2.5 % y el 10 %. No hubo diferencias significativas entre los ajustes realizados con las

diferentes bibliotecas consideradas.

Las diferencias observadas entre mediciones y cálculos se podrı́an relacionar con la va-

lidez del modelo utilizado para el cálculo y/o con las incertidumbres presentes en el experi-

mento.

Debido a estos resultados, y considerando que según los resultados del capı́tulo anterior,

el mayor impacto del scattering se obtiene en los cálculos con fuentes de neutrones puramen-

te térmicas, se plantearon experimentos en la columna térmica del reactor RA-3, en el cual se

consideró adicionar un fantoma de agua para tener un caso de referencia cuya sección eficaz

fuera conocida, y estuviera validada y disponible en MCNP. Este caso de referencia permi-

tirı́a ajustar los experimentos a un modelo de cálculo simplificado de la columna térmica con

un haz puramente térmico, con el objetivo de reducir las incertezas en tal modelo.
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4.3. Experimentos en el Reactor RA-3

4.3.1. Descripción de la facilidad de irradiación

El reactor RA-3 se encuentra ubicado en el Centro Atómico Ezeiza. Es un reactor de in-

vestigación tipo pileta de 10 MW de potencia térmica y presenta un flujo neutrónico térmico

máximo de 1014 neutrones/cm2s.

Este reactor cuenta con una columna térmica (CT), formada por una estructura de bloques

de grafito ubicados en un sector del blindaje de concreto del reactor [55]. Con el objetivo de

permitir la entrada o salida de muestras del túnel de irradiación central de la columna térmica,

con el reactor en marcha, se implementó un sistema especial de blindajes. El conjunto de este

sistema de blindajes y la cavidad central de irradiación se denominó “Facilidad de Irradiación

Central de Columna Térmica” (FCCT).

En la Figura 4.6 se muestra una vista superior en corte parcial del núcleo del reactor y de

la columna térmica a la altura del canal central de irradiación de la misma [55].

Figura 4.6: Vista superior del reactor RA-3 con la FCCT.
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Actualmente la FCCT permite la irradiación de muestras de diferentes geometrı́as, siendo

el volumen máximo de la cavidad porta muestras de 20 cm de largo, 14 cm de ancho y 11

cm de alto. El flujo térmico en aire que se puede obtener es del orden de 1010 n/cm2s [56].

4.3.2. Métodos

Teniendo en cuenta las dimensiones de la columna térmica, se diseñaron dos fantomas de

acrı́lico, con forma de paralelepı́pedo de 17 cm de largo, 13.4 cm de ancho y 10.1 cm de alto.

A su vez, cada paralelepı́pedo se encontraba formado por la unión de dos paralelepı́pedos,

uno inferior y otro superior, con el objetivo de colocar los alambres sobre el plano medio del

fantoma.

Los fantomas se rellenaron de agua y grasa comercial bovina, respectivamente. Se utili-

zaron alambres de una aleación de Au-Cu.

Para determinar las posiciones en las que se colocarı́an los alambres, se realizó una serie

de cálculos preliminares con el código MCNP6. Se simuló el flujo térmico en un fantoma

de tejido adiposo utilizando dos bibliotecas diferentes para el scattering térmico, una de

hidrógeno ligado en agua y otra de hidrógeno ligado en polietileno.

Para realizar estos cálculos se diseñó un modelo de la columna térmica simplificado

del reactor RA-3, con una fuente térmica superficial plana. Un esquema de este modelo se

muestra en la Figura 4.7.
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Figura 4.7: Vista superior del modelo simplificado de la CT del reactor RA-3. En azul se modela el
grafito, en amarillo el bismuto y en gris el espacio para colocar el fantoma.

Para los cálculos se utilizaron meshtallies de 0.5x0.5x0.5 cm3. Se calcularon las dife-

rencias relativas entre los resultados de flujos obtenidos con las bibliotecas de hidrógeno en

agua y de hidrógeno en polietileno. Se determinaron las regiones de máximas diferencias. Se

realizaron histogramas de la proporción de celdas en las que se obtenı́an las diferencias en

función de los intervalos de tales diferencias.

Según estos resultados, se determinó colocar los alambres sobre el eje central del fantoma

a 1 cm, 9 cm y 10 cm en profundidad, y en un eje paralelo a éste, a la misma altura, pero

desplazado 1 cm del eje central, a 1 cm, 9 cm y 10 cm en profundidad, como se observa en

la Figura 4.8.
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(a) Caja de acrı́lico con el paralelepı́pedo inferior

que compone el fantoma de agua.

(b)Sección del fantoma de grasa con los

alambres.

Figura 4.8: Fantomas utilizados en el reactor RA-3.

Los fantomas se irradiaron de a uno por vez durante 30 minutos de tiempo en la FCCT.

Luego, se midieron los ritmos de activación en cada uno de los alambres y se calcularon los

flujos térmicos en Au y en Cu.

La discriminación para obtener el número de fotones correspondientes a cada elemento

se realizó teniendo en cuenta el pico γ correspondiente a cada decaimiento:

El decaimiento β del 64Cu cuya aniquilación produce dos fotones de 511 keV.

El decaimiento γ del 198Au que emite un fotón de 411 keV.

Con el objetivo de reportar un único valor para cada posición, se calcularon los flujos

térmicos para la activación de cada elemento (Au y Cu) y se obtuvo el valor medio del flujo

térmico para cada alambre (ver apéndice).

Los resultados obtenidos se compararon con los cálculos realizados en la columna térmi-

ca simplificada ya diseñada en el código MCNP6. En la Figura 4.9 se muestra una vista

superior del plano medio del fantoma donde se colocaron los detectores sobre los alambres

(detectores en color celeste y fantoma en color magenta).
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Figura 4.9: Vista superior de los detectores del fantoma.

Dado que no se conocı́a la composición de la grasa utilizada, se tomaron los valores de re-

ferencia para el tejido adiposo de ICRU [42]. Tomando una muestra de la grasa del fantoma,

se determinó la densidad, mediante la medición de su masa y volumen. Con los resultados

experimentales obtenidos para el fantoma de agua y con los cálculos obtenidos con el mo-

delo simplificado de la CT se realizó un ajuste para determinar el factor de intensidad de la

fuente, que luego se utilizó en el fantoma de grasa para escalar los cálculos. Se consideraron

tratamientos térmicos para los demás isótopos presentes en la simulación, en los casos que

correspondiera y se contara con tales datos.

Los cálculos en el fantoma de grasa se realizaron utilizando las bibliotecas de hidrógeno

en agua, de hidrógeno en polietileno y el modelo de gas libre. Se calcularon las diferencias

relativas entre cálculos y mediciones y se graficaron todos estos resultados.

Se estudiaron otros factores de incerteza presentes en este experimento, como la densidad

y la composición del fantoma de grasa utilizado. Dejando fija la composición de la grasa se

estudió el impacto del cambio en la densidad, utilizando una cota superior y otra inferior.

Para ello, se varió la densidad de grasa de modo que la densidad de hidrógeno fuera la
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misma que en el caso del agua. De esta manera se obtuvo un valor para la densidad de grasa

un 5% superior al caso inicial. Para obtener una cota inferior, se supuso una densidad de

grasa un 5% inferior al caso inicial. Se realizaron estas simulaciones para los casos con

biblioteca de agua y de polietileno y se graficaron los resultados. Por otro lado, dejando

fija la densidad se estudió el impacto del cambio en la composición de la grasa. Para ello,

se consideraron otras dos composiciones de grasa. Por un lado se utilizó la composición

para el tejido adiposo según NIST [57], y por otro lado se utlizó la composición de grasa

bovina promedio informada mediante comunicación privada por la empresa Reciento S.A.,

encargada de comercializar la grasa utilizada en esta experiencia. Los porcentajes de 1H,

12C, 14N y 16O en tales composiciones se muestran en la Tabla 4.1.

H (% masa) C (% masa) N (% masa) O (% masa)

Tejido adiposo (NIST) 11.9 63.7 0.8 23.2

Grasa bovina (Reciento S.A.) 12.2 77.4 - 10.4

Tabla 4.1: Composición elemental en tejido adiposo y en grasa bovina.

Se compararon estas simulaciones para los casos con biblioteca de agua y de polietileno

y se graficaron los resultados.

4.3.3. Resultados y discusiones

En la Figura 4.10 se presenta el histograma de diferencias relativas realizado con el obje-

tivo de determinar los puntos de máxima diferencia en el fantoma, en los que se posicionarı́an

los alambres (detectores).
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Figura 4.10: Histograma de diferencias relativas agrupadas por intervalos.

El máximo valor obtenido de las diferencias fue de 3.6%. El error relativo de esta dife-

rencia fue del 8.3%.

La Figura 4.11 presenta un mapa de las diferencias para un plano perpendicular a la

dirección del haz incidente a 10.44 cm en profundidad.
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Figura 4.11: Diferencias relativas en el fantoma.

En esta figura se observan en rojo las máximas diferencias en la región interior del fanto-

ma. Del análisis de estos mapas de flujo, se determinaron las posiciones de los alambres en

el fantoma.

En la Figura 4.12 se presenta el gráfico de los valores de flujo medidos y el ajuste reali-

zado con los cálculos para el caso del fantoma de agua, tanto para los alambres colocados en

el eje (Figura (a)) como fuera del eje (Figura (b)). Los resultados de flujo obtenidos para Au

y Cu se muestran en el apéndice. Del ajuste se obtuvo el factor de intensidad de la fuente,

que se utilizó luego para comparar los cálculos con el experimento del fantoma de grasa.
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(a) Alambres en el eje central del fantoma.

(b)Alambres desplazados 1 cm del eje central del fantoma.

Figura 4.12: Medición y cálculo ajustado para el caso del fantoma de agua.

En la Figura 4.13 se presenta el gráfico de los valores de flujo medidos y calculados para

el caso del fantoma de grasa utilizando la composición de tejido adiposo de ICRU [42]. En
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este caso se presentan los cálculos con biblioteca de hidrógeno en agua, de hidrógeno en

polietileno y de hidrógeno en gas libre, tanto para los detectores colocados en el eje (Figura

(a)) como fuera del eje (Figura (b)).
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(a) Alambres en el eje central del fantoma.

(b)Alambres desplazados 1 cm del eje central del fantoma.

Figura 4.13: Medición y cálculo ajustado para el caso del fantoma de grasa.

En la Figura 4.14 se presenta el gráfico de las diferencias relativas en el flujo de neutrones

térmicos calculadas comparando los datos experimentales con cada uno de los resultados
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numéricos, y los cálculos entre sı́.

(a) Alambres en el eje central del fantoma.

(b)Alambres desplazados 1 cm del eje central del fantoma.

Figura 4.14: Diferencias relativas para el fantoma de grasa en el RA-3.
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En la parte (a) de esta figura se observó una coincidencia entre los cálculos y los datos

experimentales para el detector ubicado a 1 cm en profundidad. Para el detector ubicado a

los 9 cm, la diferencia fue del orden del 9% para el caso de la biblioteca de hidrógeno en

polietileno, del 13% para el caso de la biblioteca de hidrógeno en agua y del 35% para el

caso del modelo de gas libre. Para los 10 cm en profundidad, la diferencia fue del orden del

10% para el caso de la biblioteca de hidrógeno en polietileno, del 14% para el caso de la

biblioteca de hidrógeno en agua y del 35% para el caso del modelo de gas libre. En todos

los casos, el error relativo en estas diferencias fue el orden del 3% y estuvo asociado a la

incerteza experimental.

Resultados similares se observaron en la parte (b) de esta figura, para los alambres co-

locados fuera del eje central del fantoma. En todos los casos, los cálculos con biblioteca de

hidrógeno en polietileno se acercaron más a las mediciones.

En la Figura 4.15 se muestran las diferencias relativas en el flujo de neutrones térmicos

para los alambres colocados en el eje, en el caso de considerar diferentes densidades para la

grasa. En la parte (a) se considera una densidad 5% mayor a la medida y en la parte (b) se

considera una densidad 5% menor a la medida.
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(a) Densidad 5% mayor a la medida.

(b)Densidad 5% menor a la medida.

Figura 4.15: Diferencias relativas en el flujo térmico considerando diferentes densidades para la
grasa.
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En la parte (a) de esta figura se observó que, en el caso de aumentar la densidad de la

grasa, las diferencias entre cálculo y experimento disminuyeron a valores menores al 11%

para el caso de considerar hidrógeno en agua, y a valores menores al 8% para el caso de

considerar hidrógeno en polietileno. En la parte (b) de esta figura se observó que, en el

caso de disminuir la densidad de la grasa, las diferencias entre cálculo y experimento se

incrementaron a valores que alcanzaron el 21% para el caso de considerar hidrógeno en

agua, y el 19% para el caso de considerar hidrógeno en polietileno. El error relativo en

estas diferencias fue el orden del 3% y estuvo asociado a la incerteza experimental. En

futuros estudios, estas incertezas en las mediciones deberán ser tenidos en cuenta para la

optimización del experimento.

En todos los casos existieron resultados más cercanos a las mediciones para el caso de

considerar hidrógeno ligado en polietileno. Similares resultados se observaron para los de-

tectores ubicados fuera del eje.

En la Figura 4.16, se muestran las diferencias relativas en el flujo de neutrones térmicos

para los alambres colocados en el eje, en el caso de considerar diferentes composiciones

para la grasa. En la parte (a) se presentan los resultados para la composición del NIST y en

la parte (b) para la composición de la grasa bovina informada por Reciento S.A.
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(a) Cálculo con la composición de tejido adiposo del NIST

(b) Cálculo con la composición de grasa bovina informada por Reciento S.A.

Figura 4.16: Diferencias relativas en el flujo térmico considerando diferente composición para la
grasa.
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En la parte (a) de esta figura se observó que las diferencias entre cálculo y medición del

flujo de neutrones térmicos se mantuvieron debajo del 11%. El error relativo de estas dife-

rencias fue del orden del 3% y estuvo asociado al error experimental. En este caso también,

los resultados para el caso de considerar hidrógeno ligado en polietileno fueron más cerca-

nos a las mediciones que en el caso de considerar hidrógeno en agua. Similares resultados se

observaron para los detectores ubicados fuera del eje.

En la parte (b) de esta figura se observó que, para el caso de considerar la biblioteca

de hidrógeno en polietileno, para los 9 cm en profundidad, las diferencias fueron del orden

del 3% y para los 10 cm en profundidad las diferencias alcanzaron el 5%. Para el caso de

considerar la biblioteca de hidrógeno en agua, para los 9 cm y 10 cm en profundidad, las

diferencias fueron del orden del 6%. El error relativo en estas diferencias fue el orden del

3% y estuvo asociado al experimento. Resultados similares se observaron para los alambres

colocados fuera del eje.

De todos los casos analizados, las menores diferencias entre cálculo y experimento se

observaron cuando se consideró la composición de las grasa bovina informada por la empresa

que la comercializa, y a la vez, el tratamiento térmico de hidrógeno en polietileno.

Como resultado de los estudios de sensibilidad considerando cambios en la densidad y

en la composición de la grasa, se observó que, al variar estos parámetros siguieron existiendo

diferencias entre mediciones y cálculos. Estas diferencias podrı́an estar relacionadas con la

representación adoptada para el tratamiento térmico. Por otro lado, al considerar para la grasa

el tratamiento térmico de hidrógeno en polietileno, los resultados de los cálculos presentaron,

sistemáticamente, un ajuste más cercano a los datos experimentales. Como ya se discutió en

el capı́tulo anterior, si bien la sección eficaz del polietileno podrı́a representar mejor que la

del agua el tratamiento térmico en el tejido real, se debe tener en cuenta que en el modelo de

polietileno no se consideran los fenómenos atómico-moleculares existentes en las complejas

estructuras microscópicas y macroscópicas que componen la grasa.

Debido a las dimensiones de la columna térmica del reactor RA-3, no fue posible en

este experimento estudiar el impacto del scattering en distancias mayores a los 10 cm en
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profundidad. Para realizar tales estudios, se realizaron experimentos en la columna térmica

del reactor TRIGA de Pavia, considerando fantomas con mayores dimensiones.

4.4. Experimentos en el Reactor Triga de Pavia

4.4.1. Descripción de la facilidad de irradiación

El Laboratorio de Aplicaciones de la Energı́a Nuclear (LENA) es un centro de investi-

gación dependiente de la Universidad de Pavia (Italia) y del INFN, en el cual se encuentra

operando el reactor TRIGA Mark II. Este es un reactor de investigación tipo pileta de 0.25

MW de potencia térmica y presenta un flujo neutrónico térmico máximo de 1.8x1013 n/cm2s

[58] [59].

Tiene una columna térmica (CT) [60], ubicada en un sector del blindaje del reactor. En

la Figura 4.17 se muestra un esquema del núcleo del reactor con la columna térmica y en la

Figura 4.18 se muestra una fotografı́a de la vista superior de la columna térmica del reactor.

Figura 4.17: Esquema del reactor TRIGA con la columna térmica (CT).
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Figura 4.18: Vista superior de la columna térmica del reactor TRIGA.

El flujo térmico medio en aire que se puede obtener en la CT es del orden de 2x109

n/cm2s [59].

4.4.2. Métodos

Dado las mayores dimensiones de la columna térmica, y con el objetivo de estudiar el

scattering para mayores profundidades que las que permitı́a la columna térmica del reactor

RA-3, se diseñaron dos fantomas de acrı́lico con forma de paralelepı́pedo de 26 cm de largo,

18 cm de ancho y 16 cm de alto. Los fantomas se rellenaron con agua y con grasa comercial

bovina, respectivamente. La figura 4.19 muestra una foto de los fantomas de grasa y agua.

Se utilizó en este caso un único alambre de Cu, colocado a lo largo del eje central del

fantoma (paralelo a la dirección del haz incidente).
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Figura 4.19: Fantomas de grasa y agua con el alambre central.

Los fantomas se irradiaron de a uno por vez durante una hora aproximadamente en la

columna térmica del reactor. Luego, se cortó cada alambre en trozos de 1 cm de longitud

aproximadamente. En cada uno de estos alambres resultantes se midió el número de cuentas

y se calculó el ritmo de activación en función de la profundidad en el fantoma.

La discriminación para obtener el número de fotones se realizó teniendo en cuenta el

decaimiento β del 64Cu cuya aniquilación produce dos fotones de 511 keV.

Para realizar los cálculos con el código MCNP se diseñó un modelo de la columna térmi-

ca simplificada del reactor, con una fuente térmica superficial plana. Un esquema de este

modelo se muestra en la figura 4.20.

(a) Vista superior (b) Vista desde la dirección de incidencia de

los neutrones

Figura 4.20: Modelo simplificado de la columna térmica utilizado en MCNP.
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En la Figura 4.21 se muestra una vista superior del plano medio del fantoma donde se

colocaron los detectores (detectores en color azul y fantoma en color verde). La celda de

cada detector tenı́a la longitud correspondiente de cada alambre en los que fue cortado el

alambre inicial.

Figura 4.21: Vista superior de los detectores del fantoma.

Dado que no se conocı́a la composición de la grasa utilizada, se tomaron los valores

de referencia para el tejido adiposo de ICRU [42]. Tomando una muestra de la grasa del

fantoma, se determinó la densidad, mediante la medición de su masa y volumen.

Los cálculos se realizaron utilizando las bibliotecas de hidrógeno en agua y de hidrógeno

en polietileno.

Con los resultados obtenidos para el fantoma de agua y los cálculos del modelo simpli-

ficado se realizó un ajuste, que luego se utilizó en el fantoma de grasa. Se graficaron todos

estos resultados para todos los puntos medidos.

4.4.3. Resultados y discusiones

En la Figura 4.22 se presenta el gráfico de los valores de flujo medidos y el ajuste reali-

zado con los cálculos para el caso del fantoma de agua (los datos medidos se presentan en el
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apéndice). Del ajuste se obtuvo el factor de intensidad de la fuente, que se utilizó luego para

comparar los cálculos con el experimento del fantoma de grasa.

Figura 4.22: Medición y cálculo ajustado para el caso del fantoma de agua.

En la Figura 4.23 se presenta el gráfico de los valores de flujo medidos y calculados

para el caso del fantoma de grasa. En este caso se presentan los cálculos con biblioteca de

hidrógeno en agua y de hidrógeno en polietileno.
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Figura 4.23: Medición y cálculo ajustado para el caso del fantoma de grasa.

En la Figura 4.24 se presenta el gráfico de las diferencias relativas entre los valores me-

didos y los calculados.
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Figura 4.24: Diferencias relativas entre los valores medidos y los calculados.

Estas figuras mostraron que a partir de los 6 cm y hasta los 20 cm en profundidad, exis-

tieron diferencias significativas entre los casos con biblioteca de hidrógeno en agua y de

hidrógeno en polietileno. Se observó un mejor ajuste para el caso de considerar la bibliote-

ca de hidrógeno en polietileno que para el caso de considerar la biblioteca de hidrógeno en

agua.

4.5. Discusiones generales de los experimentos

Uno de los principales resultados que se extrajo de los experimentos realizados está re-

lacionado con la importancia de considerar el tratamiento térmico para el hidrógeno en los

cálculos. En el caso de no considerar el tratamiento térmico (utilizar el modelo de gas libre)

los cálculos para el caso del experimento en el reactor RA-3 mostraron un gran apartamien-

to de las mediciones (del orden del 35%). Esta diferencia disminuyó considerablemente a

valores menores al 13% para el caso de considerar un tratamiento térmico para el hidrógeno.
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Si bien en los experimentos se observaron diferencias significativas entre los resultados

de las mediciones y los cálculos, en los casos de utilizar fuentes térmicas (RA-3 y TRIGA),

los cálculos con biblioteca de hidrógeno en polietileno presentaron valores más cercanos

a los datos experimentales que los cálculos que consideraban el tratamiento térmico para

hidrógeno en agua. Esto se debió a las similitudes de estructura entre la grasa y el polietileno.

En el caso de considerar la fuente epitérmica (RA-6) no se observaron diferencias significa-

tivas entre los cálculos con diferentes tratamientos térmicos, aunque existieron diferencias

significativas entre mediciones y cálculos (del orden del 10% como máximo).

Entre las principales fuentes de incertezas que existieron en estos estudios, se encontraron

algunas relacionadas con el modelo de cálculo y otras propias del experimento. Los modelos

simplificados de la columna térmica de los reactores RA-3 y TRIGA, en los cuales las zonas

de irradiación y sus entornos eran semejantes a las facilidades, se utilizaron con el objetivo

de reducir la incertidumbre numérica sin hacer uso intensivo de recursos computacionales.

Para ello, se realizaron las mediciones con el fantoma de agua (tratamiento térmico cono-

cido) y se obtuvieron los factores de intensidad de las respectivas fuentes. Esto no descarta

la realización de futuros experimentos más detallados (usando modelos tan completos como

sean necesarios). Por otro lado, entre las incertezas relacionadas con el experimento, se pue-

den mencionar la composición y la densidad del fantoma utilizado. Éste estaba compuesto

por grasa comercial bovina y se utilizaron para los cálculos las composiciones del tejido

adiposo presentes en ICRU para humanos (que podrı́an presentar diferencias con las com-

posiciones reales de la grasa utilizada). Para estudiar tales incertezas se realizaron cálculos

con diferentes densidades y composiciones en el caso del experimento en el reactor RA-3.

Se observó que, al variar estos parámetros, siguieron existiendo diferencias entre los valores

calculados y los medidos. Cuando se utilizó la composición promedio de grasa bovina obte-

nida de un análisis de ácidos grasos realizado por la empresa que comercializa tal grasa, los

resultados de los cálculos presentaron menores diferencias con las mediciones que para otros

casos. Para esta composición, el ajuste que más se acercó a los datos medidos fue el calculado

con la biblioteca de hidrógeno en polietileno. Sin embargo, siguieron existiendo diferencias
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entre cálculos y experimentos que se podrı́an atribuir a las secciones eficaces de scattering

térmico. Como se mencionó anteriormente, si bien existen semejanzas estructurales entre el

polietileno y varios de los lı́pidos que conforman la grasa, se debe tener en cuenta que el

modelo de lı́pidos no contempla las complejas estructuras microscópicas y macroscópicas

presentes en un tejido real.
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Capı́tulo 5

Múltiples tratamientos térmicos para un

nucleido en MCNP

Considerando los resultados obtenidos en los capı́tulos anteriores y con el objetivo de

mejorar los resultados en un caso de dosimetrı́a numérica en BNCT utilizando bibliotecas

ya validadas [61], se presenta en este capı́tulo el estudio del método de pseudo-materiales en

MCNP, el cual permite utilizar más de una biblioteca de secciones eficaces para un mismo

isótopo. Este método, ya habı́a sido utilizado en diversas aplicaciones de ingenierı́a nuclear,

pero hasta el momento no se habı́a aplicado al scattering térmico en tejidos orgánicos. En

este trabajo, se realiza el estudio y la implementación de pseudo-materiales mediante los

cálculos que corresponden al caso real de la irradiación de un hı́gado animal en la columna

térmica del reactor RA-3.

5.1. Validez de las bibliotecas disponibles en MCNP en cálcu-

los de tejidos orgánicos

Según se mencionó en capı́tulos anteriores, el hidrógeno se encuentra presente en los

tejidos orgánicos bajo diferentes formas: en moléculas de agua bulk, en moléculas de agua

nano-confinadas, en moléculas de agua en suspensión, en moléculas de agua interfacial y
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5. Múltiples tratamientos térmicos para un nucleido en MCNP

en macromoléculas (proteı́nas, lı́pidos, DNA, etc.). A su vez, estas moléculas se encuentran

conformando complejas estructuras que afectarán el cálculo de las secciones eficaces térmi-

cas a la hora de considerar los modos vibracionales intermoleculares e intramoleculares de

los átomos de hidrógeno.

Por otro lado, según se determinó en el capı́tulo anterior, el scattering térmico en ciertos

tejidos (como en el tejido adiposo), podrı́a estar mejor representado por la sección eficaz

de hidrógeno en polietileno, en lugar de por hidrógeno en agua, debido a las semejanzas

estructurales entre ciertas macromoléculas y las moléculas de polietileno. Por lo tanto, para

el caso de un tejido orgánico conformado por agua y por macromoléculas, es posible pensar

en un esquema en el cual el scattering térmico en los átomos de hidrógeno presentes en las

moléculas de agua esté representado por el tratamiento térmico de hidrógeno en agua bulk,

y que el scattering térmico en los átomos de hidrógeno presentes en las macromoléculas

esté representado por el tratamiento térmico de hidrógeno en polietileno.

En contraposición al modelo actual (hidrógeno en agua bulk), en este esquema estarán

representados los modos correspondientes a las vibraciones intramoleculares de los enlaces

C-H y los modos roto-traslacionales de los grupos funcionales CH2 de las macromoléculas.

Por tal motivo, si bien se debe considerar que este modelo no representa exactamente la fı́sica

del problema en estudio, ya que no considera todos los efectos atómico-moleculares existen-

tes en las estructuras del tejido real, desde un punto de vista molecular, esta aproximación

mejora la representación del tratamiento térmico utilizado actualmente.

5.2. Método de los pseudo-materiales en MCNP

El método de los pseudo-materiales permite resolver el problema existente cuando se

quieren aplicar dos o más tratamientos térmicos diferentes a un mismo isótopo [62].

Actualmente, la imposibilidad práctica de utilizar más de un tratamiento térmico para un

mismo isótopo a partir de bibliotecas conocidas es un problema de “código” (no existe una

rutina dentro de MCNP que permita resolver este problema).
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Para el caso de tejidos orgánicos, conociendo el porcentaje de hidrógeno ligado en agua

y en macromoléculas, el método de los pseudo-materiales permite utilizar un tratamiento

térmico para los átomos de hidrógeno ligados en macromoléculas y otro para los átomos

de hidrógeno ligados en agua. La combinación lineal que supone este método no tiene en

cuenta los efectos de interacción entre las moléculas de agua y las macromoléculas que

componen los tejidos, pero como se describió en la sección 5.1, mejora la representación

actual que se utiliza para el scattering térmico de los átomos de hidrógeno presentes en las

macromoléculas.

Para implementar este método en MCNP se debe crear un nuevo isótopo con las mismas

caracterı́sticas que el hidrógeno ya existente, y se debe redefinir la composición del tejido,

considerando las fracciones de hidrógeno ligado en agua y en macromoléculas. Luego, se

debe indicar qué tratamiento térmico se utilizará para cada caso.

5.3. Caso de estudio

Con el objetivo de aplicar y de conocer el impacto del método de pseudo-materiales, se

seleccionó el caso de irradiación de un hı́gado en la columna térmica del reactor RA-3 [20]

[49], ya estudiado en la sección 3.4 de esta tesis.

Para los cálculos se utilizó el modelo de fantoma utilizado en [49]. Con el objetivo de

simplificar los cálculos se utilizó el modelo simplificado de la columna térmica presentado

en el capı́tulo 4. Se utilizaron meshtallies de 0.5x0.5x0.5 cm3. Se calculó la dosis boro, la

dosis de neutrones y el flujo térmico de neutrones en cada cubo del mallado.

Según ICRU [42], el hı́gado en humanos se encuentra compuesto en un 71% por agua

y en un 29% por macromoléculas (la composición elemental se muestra en la Tabla 3.2

del capı́tulo 3). Los cálculos se realizaron dos veces. En primer lugar utilizando el trata-

miento térmico actual (100% de hidrógeno en agua), y en segundo lugar, utilizando pseudo-

materiales considerando 71% de hidrógeno en agua y 29% de hidrógeno en polietileno.

Se obtuvieron los resultados para cada tratamiento térmico y se compararon calculando
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la diferencia relativa porcentual entre cada punto del mallado considerado. Se graficó la

diferencia máxima obtenida en las comparaciones de cálculos, en función de la distancia en

la dirección de vuelo de los neutrones incidentes. Se realizó un histograma de la proporción

de valores obtenidos en las diferencias relativas para diferentes intervalos de valores de tales

diferencias.

5.4. Resultados y Discusiones

En la Figura 5.1 se presenta la diferencia relativa para el flujo neutrónico térmico en

función de la distancia en la dirección de vuelo de los neutrones incidentes, comparando los

dos tratamientos térmicos considerados (hidrógeno en agua versus pseudo-materiales).

Figura 5.1: Máxima diferencia relativa en el flujo térmico.

En esta figura se observa que la máxima diferencia relativa en el flujo térmico fue del

orden del 3% para los 4.5 cm en profundidad. Para los 5.5 cm, 6.5 cm y 11 cm, las dife-
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rencias fueron cercanas al 3%, y para las demás distancias los valores se mantuvieron entre

el 1.2% y el 3%. Se debe tener en cuenta que como las diferencias relativas máximas están

graficadas en función de la distancia en la dirección del haz incidente, mayor distancia no

indica necesariamente mayor profundidad en el hı́gado. Por lo tanto, es esperable obtener

variabilidad con las diferencias en función de la distancia.

En la Figura 5.2 se presenta el histograma de diferencias relativas agrupadas por interva-

los para los cálculos de flujo térmico.

Figura 5.2: Histograma de diferencias relativas agrupadas por intervalos para el flujo de neutrones.

En este caso se observa que, aproximadamente, el 90% de las diferencias obtenidas com-

parando los cálculos con diferentes tratamientos térmicos presentaron un valor menor al 1%,

el 9% presentaron un valor entre el 1% y el 2%, y el 1% presentaron un valor mayor al 2%.

En la Figura 5.3 se presenta la diferencia relativa para la dosis por neutrones comparando

los dos tratamientos térmicos considerados.
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Figura 5.3: Máxima diferencia relativa en la dosis de neutrones.

En esta figura se observa que la máxima diferencia relativa en la dosis por neutrones fue

del orden del 3.3% para los 4.5 cm en profundidad. Para los 5.5 cm, 6.5 cm, 11 cm y 14 cm,

las diferencias fueron cercanas al 3%, y para las demás distancias los valores se mantuvieron

entre el 1.5% y el 2.8%. Estos valores siguieron el mismo comportamiento que se observa

en el gráfico de flujo térmico, aunque las diferencias relativas se incrementaron.

En la Figura 5.4 se presenta el histograma de diferencias relativas agrupadas por interva-

los para la dosis por neutrones.
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Figura 5.4: Histograma de diferencias relativas agrupadas por intervalos para la dosis por neutrones.

En este caso se observa que, aproximadamente, el 87% de las diferencias obtenidas com-

parando los cálculos con diferentes tratamientos térmicos presentaron un valor menor al 1%,

el 13% presentaron un valor entre el 1% y el 2%, y el 1% presentaron un valor mayor al

2%.

En la Figura 5.5 se presenta la diferencia relativa para la dosis boro comparando los dos

tratamientos térmicos considerados.
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Figura 5.5: Máxima diferencia relativa en la dosis boro.

En esta figura se observa que la máxima diferencia relativa en la dosis boro fue del orden

del 3.3% para los 4.5 cm en profundidad. Para los 5.5 cm, 6.5 cm, 11 cm y 14 cm, las

diferencias fueron cercanas al 3%, y para las demás distancias los valores se mantuvieron

entre el 1.5% y el 2.8%. Estos resultados fueron similares a los obtenidos en el caso de la

dosis de neutrones.

En la Figura 5.6 se presenta el histograma de diferencias relativas agrupadas por interva-

los para la dosis boro.
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Figura 5.6: Histograma de diferencias relativas agrupadas por intervalos para la dosis boro.

En este caso se observa que, aproximadamente, el 87% de las diferencias obtenidas com-

parando los cálculos con diferentes tratamientos térmicos presentaron un valor menor al 1%,

el 13% presentaron un valor entre el 1% y el 2%, y el 1% presentaron un valor mayor al

2%.

Del análisis de los 3 histogramas se observó que las máximas diferencias se dieron en

aproximadamente el 1% de los valores calculados. Aunque este porcentaje es bajo, las dife-

rencias encontradas dieron lugar a la presencia de regiones en el fantoma en las cuales las di-

ferencias entre utilizar el tratamiento térmico actual o pseudo-materiales, eran significativas.

Estas diferencias fueron menores que las obtenidas en el capı́tulo 3 cuando se compararon

los resultados considerando el tratamiento térmico actual y el de hidrógeno en polietileno.

Si bien el impacto total de las diferencias encontradas en este capı́tulo es bajo comparado

con otras fuentes de incertezas, se debe tener en cuenta que la implementación del método

de pseudo-materiales es sencilla, rápida y ofrece una mejora a la representación actual del

scattering.

En el caso de contar con bibliotecas validadas para hidrógeno en macromoléculas, éstas

se podrı́an utilizar para obtener una mejor representación del scattering térmico del hidrógeno
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en tales moléculas (en lugar de utilizar polietileno).

En este trabajo se implementó el método de pseudo-materiales para el caso de hı́gado, no

obstante, este método puede ser utilizado en otros tejidos, considerando los porcentajes de

moléculas de agua y macromoléculas que correspondan.
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Capı́tulo 6

Generación de secciones eficaces de

scattering para lı́quidos orgánicos

Con el objetivo de obtener una representación más realista del scattering en los tejidos

orgánicos que la ofrecida por el método de pseudo-materiales, en este capı́tulo se presen-

tan los estudios de una metodologı́a para la generación de secciones eficaces para lı́quidos

orgánicos mediante dinámica molecular. Se calculan los espectros de frecuencia con la he-

rramienta GROMACS en lı́quidos orgánicos y en sistemas compuestos por un péptido y

moléculas de agua en diferentes proporciones. Con estos resultados y el código NJOY se ge-

neran las bibliotecas de secciones eficaces en formato ACE para MCNP. Los resultados ob-

tenidos para el caso del péptido en agua se utilizan para generar una biblioteca de scattering

térmico aproximada para un tejido muscular. Finalmente se realizan cálculos en fantomas

con las bibliotecas generadas.

6.1. Metodologı́a para la generación de secciones eficaces

Debido a que la dinámica molecular ofrece una herramienta poderosa para obtener infor-

mación microscópica del movimiento molecular en lı́quidos, en este trabajo, se seleccionó la

siguiente metodologı́a para la generación de bibliotecas de secciones eficaces de scattering
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térmico:

Generación de espectros de frecuencia mediante estudios de dinámica molecular con

la herramienta GROMACS.

Generación de bibliotecas de scattering térmico en formato ACE para MCNP con el

código NJOY, a partir de los espectros de frecuencia generados con GROMACS.

Esta metodologı́a se utilizó en estudios anteriores para calcular el tratamiento térmico de

hidrógeno en agua [39]. Los cálculos de espectro de frecuencias del agua a partir de dinámica

molecular y modelos flexibles mostraron un buen acuerdo con resultados experimentales

existentes. Con la idea de continuar con el desarrollo de esta metodologı́a, e implementarla

en lı́quidos orgánicos, se comenzó con el estudio de las moléculas orgánicas sencillas de las

cuales se disponı́a de datos experimentales previos.

6.2. Casos de estudio

Se generaron espectros de frecuencia con GROMACS 5.1.2 [1] para los átomos de

hidrógeno presentes en los siguientes sistemas: metano lı́quido a 100 K, etanol lı́quido a

298 K y para un péptido en una caja de agua a 298 K. Con estos resultados se propuso un

espectro de frecuencias aproximado para un tejido muscular. Se utilizaron los campos de

fuerza OPLS-AA [40] [41]. El estudio de las moléculas orgánicas simples (metano, etanol)

permitió comparar los resultados obtenidos mediante esta técnica con resultados existen-

tes, y también, permitió obtener información de las macromoléculas orgánicas, dado que

las moléculas simples están presentes como grupos funcionales en las grandes moléculas

orgánicas.

6.2.1. Metano lı́quido a 100 K

El metano [63] es el hidrocarburo alcano más sencillo, cuya fórmula quı́mica es CH4 y

su estructura molecular se presenta en la Figura 6.1. Cada uno de los átomos de hidrógeno
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está unido al carbono por medio de un enlace covalente. Es una sustancia no polar que se

presenta en forma de gas a temperaturas y presiones ordinarias. A la temperatura de 100 K

se presenta en estado lı́quido y su densidad es de 0,656 g/cm3.

Figura 6.1: Estructura de una molécula de metano.

Para generar la topologı́a y la configuración del metano se utilizó el comando de GRO-

MACS ”gmx pdb2gmx” y los campos de fuerza de OPLS-AA. Para esto fueron necesarios

los siguientes pasos:

Se creó el residuo CH4 en el archivo aminoacids.rtp del directorio de GROMACS.

En la carpeta oplsaa.ff, se creó el archivo methane.rtp. Este archivo contó con la in-

formación necesaria para que GROMACS utilice los parámetros adecuados para los

cálculos de los potenciales que rigen las interacciones ligadas y no ligadas.

Se creó el archivo methane.pdb, mediante el programa Avogadro [64]. Este archivo

contuvo la información de las posiciones de los átomos en la molécula.

Utilizando el comando de GROMACS ”gmx pdb2gmx” -f ”methane.pdb” y eligiendo

el campo de fuerza OPLS, se crearon los archivos .top y .gro.

Dado que el interés de este trabajo era simular una caja de moléculas de metano, se mo-

dificó el archivo .gro con el comando ”genconf”para generar una caja con 512 molécu-

las de metano.

Mediante el comando ”editconf” se ajustó el tamaño de la caja para obtener la densidad

del metano a 100 K.
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Luego de este proceso se obtuvieron los archivos de topologı́a y de configuración.

Con estos archivos se realizó una corrida de minimización de energı́a, cuatro corridas de

equilibración (NVE, NPT, NVT y NPT, en ese orden), y finalmente una corrida de produc-

ción.

Con el comando ”velacc”se obtuvo la función de autocorrelación de velocidades para

los átomos de hidrógeno. Con esta información se calculó el espectro de frecuencia para los

átomos de hidrógeno en metano lı́quido. Estos resultados se compararon con los obtenidos

con el modelo de Agrawal y Yip [2].

6.2.2. Etanol a 298 K

El compuesto quı́mico etanol [65], es un alcohol que se presenta en condiciones normales

de presión y temperatura como un lı́quido incoloro e inflamable con un punto de ebullición

de 78.4 C. Su fórmula quı́mica es C2H6O y su estructura molecular se muestra en la Figura

6.2. Presenta una densidad a 298 K de 0.789 g/cm3.

Figura 6.2: Estructura de una molécula de etanol. Las esferas negras representan los átomos de
carbono, las blancas los átomos de hidrógeno y la roja el oxı́geno.

Para obtener los archivos de topologı́a y configuración se realizaron los mismos pasos

que para el metano lı́quido, utilizando los campos de fuerza de OPLS-AA.

Con este espectro se calculó la sección eficaz total de hidrógeno ligado en etanol utili-

zando el código NJOY. Estos resultados se compararon con resultados experimentales y con

cálculos existentes [66].
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6.2.3. Péptido en agua a 298 K

Los péptidos son un tipo de moléculas formadas por la unión de varios aminoácidos

mediante enlaces peptı́dicos [43]. Los péptidos, al igual que las proteı́nas, están presentes

en la naturaleza y son responsables de un gran número de funciones, muchas de las cuales

todavı́a no se conocen. La unión de aminoácidos formando estructuras complejas da lugar a

un péptido si el número de aminoácidos es bajo, y a una proteı́na si el número es alto, aunque

los lı́mites entre ambos no están definidos.

La ribonucleasa A [67] es una enzima digestiva, secretada por el páncreas. La enzima

puede producir ribonucleasa S, un complejo catalı́ticamente activo formado por el péptido S

(residuos 1-20) y por la proteı́na S (residuos 21-124), unidos entre sı́ por múltiples enlaces

no covalentes.

El Péptido S ha sido estudiado de muchas maneras, tanto experimental como teórica-

mente (simulación) debido al alto contenido de hélices α en solución, lo que es notable en

un péptido tan pequeño. En la Figura 6.3 se presenta la estructura del péptido S.

Figura 6.3: Estructura del péptido S. Las esferas grises representan los átomos de carbono, las rojas
los átomos de oxı́geno, las blancas los de hidrógeno, las azules los de nitrógeno y la amarilla el azufre.

Con el objetivo de estudiar el espectro de frecuencias de los átomos de hidrógeno de un

sistema compuesto por una molécula orgánica y agua, se consideraron los siguientes casos:

Caso 1: Péptido S.

Caso 2: Caja con 521 moléculas de agua y una molécula del péptido S.
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Caso 3: Caja con 870 moléculas de agua y una molécula del péptido S.

Estos casos se consideraron para estudiar la interacción entre proteı́nas y agua en propor-

ciones similares a las presentes en algunos tejidos orgánicos. Para cada uno de estos casos

se realizaron las corridas de minimización de energı́a, equilibrio y producción, siguiendo

los pasos propuestos en el manual de GROMACS [67]. Con estos resultados y el comando

”velacc” se calcularon los espectros vibracionales de los átomos de hidrógeno presentes en

cada caso.

6.2.4. Hidrógeno en músculo a 298 K

Con los resultados obtenidos se calculó un espectro aproximado para músculo teniendo

en cuenta los modos normales presentes en los casos 1, 2, 3 y junto a los cálculos realizados

previamente para la molécula de agua [39].

Dado que el tejido muscular está compuesto en promedio por un 79% de agua, un 17%

de proteı́na, un 2.2% de lı́pidos y el resto de otras macromoléculas [42], se calculó el espectro

de músculo pesando los espectros de agua y del péptido (caso 1) con los porcentajes 79% y

21%, respectivamente.

A partir del espectro vibracional se calculó una sección eficaz para un músculo utilizando

el código NJOY. Se comparó esta sección eficaz con la de hidrógeno ligado en agua.

6.2.5. Aplicación de la biblioteca generada a un cálculo en MCNP

Con la biblioteca generada y el código MCNP, se realizó el cálculo del flujo neutrónico

térmico en función del radio de un fantoma esférico de 7.75 cm de radio con fuente térmica

superficial. Este cálculo se repitió considerando el tratamiento térmico para hidrógeno en

agua. Se compararon ambos resultados mediante el cálculo de las diferencias relativas.
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6.3. Resultados y Discusiones

6.3.1. Metano lı́quido a 100 K

En la Figura 6.4 se presenta el espectro de frecuencias obtenido con GROMACS para la

caja de moléculas de metano. También se muestra el espectro correspondiente a los modos

difusivos.

Figura 6.4: Espectro de frecuencias del metano calculado con GROMACS y componente difusiva.

En esta figura se observan cuatro modos vibracionales de mayor energı́a correspondiente

a las vibraciones intramoleculares del metano, y una componente continua de menor energı́a

relacionada con los modos intermoleculares.

En la Figura 6.5 se compara la resta de los espectros de la Figura 6.4 con el espectro

propuesto en el modelo de Agrawal y Yip [2].
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Figura 6.5: Espectro de frecuencias del metano calculado con GROMACS y propuesto en el modelo
de Agrawal y Yip.

En esta figura se observan los cuatro modos vibracionales de mayor energı́a en ambos

modelos. Según los resultados de GROMACS estos picos están centrados en las energı́as de

152 meV, 175 meV, 352 meV y 370 meV con un peso respectivo de 0.258, 0.189, 0.112 y

0.241. Según el modelo de Agrawal y Yip estos picos están en las energı́as de 162 meV, 190

meV, 361 meV y 374 meV, con pesos de 0.308, 0.186, 0.042 y 0.144, respectivamente.

Para la componente continua del espectro de Agrawal y Yip, el peso asignado en el

modelo es de 0.32, en tanto que para el cálculo de GROMACS, el peso de esta componente

es de 0.20.

6.3.2. Etanol a 298 K

En la Figura 6.6 se presenta el espectro de frecuencias obtenido con GROMACS para la

caja de moléculas de etanol. También se muestra el espectro correspondiente a los modos

difusivos.
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Figura 6.6: Espectro de frecuencias del etanol calculado con GROMACS y componente difusiva.

En esta figura se observan los modos vibracionales de mayor energı́a correspondiente a

las vibraciones intramoleculares del etanol, y una componente continua de menor energı́a.

Las energı́as de los modos vibracionales intramoleculares se compararon con los pro-

puestos en el modelo sintético [66] presentados en la siguiente tabla:

Modos vibracionales Modelo sintético GROMACS

Grupo CH3 170 meV 167 meV

Grupo CH3 380 meV 370 meV

Grupo CH2 150 meV 135 meV

Grupo CH2 360 meV 360 meV

Grupo CH2 205 meV 181 meV

Grupo CH2 481 meV 460 meV

Tabla 6.1: Energı́a de los modos vibracionales intramoleculares del etanol según el modelo sintético
y los cálculos de GROMACS.
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El modelo sintético busca obtener las leyes de scattering a partir de valores efectivos de

masa y energı́a. Esta aproximación no representa la ley de scattering real en detalle. Las vi-

braciones moleculares internas están representadas por osciladores de Einstein sin considerar

acoplamiento entre los diferentes modos. La traslación de la unidad molecular se aproxima

con la de un gas ideal de una masa igual a la masa de la molécula, o a la de un conjunto de

moléculas para representar el comportamiento colectivo.

Comparando los casos de metano y etanol se observan los modos intramoleculares co-

rrespondientes a los enlaces C-H en ambos espectros (entre 350 y 380 meV). El modo rela-

cionado con el estiramiento O-H no está presente en el metano y sı́ en el etanol debido a la

presencia de oxı́geno en esta molécula.

Con el espectro obtenido en GROMACS se calculó la sección eficaz total para hidrógeno

en etanol con el código NJOY. Los resultados se compararon con los datos experimentales

[66]. En la Figura 6.7 se presentan tales resultados.

Figura 6.7: Sección eficaz total para H en etanol.
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6. Generación de secciones eficaces de scattering para lı́quidos orgánicos

Se observó un buen acuerdo entre el cálculo y el experimento, sin embargo, para las

energı́as más bajas, los resultados calculados y medidos se apartaron.

En la Figura 6.8 se presenta la gráfica extraı́da del trabajo [66], donde se compararon los

mismos datos experimentales utilizados en la Figura 6.7, con los calculados con el modelo

sintético.

Figura 6.8: Sección eficaz total para H en etanol.

En esta gráfica se observa un apartamiento a bajas energı́a entre el cálculo y el experi-

mento, similar al obtenido en la Figura 6.7.

6.3.3. Péptido en agua a 298 K

En la Figura 6.9 se presentan los resultados para los espectros de las simulaciones reali-

zadas con GROMACS para los casos 1, 2 y 3, descriptos en la sección 6.2.3.
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6. Generación de secciones eficaces de scattering para lı́quidos orgánicos

Figura 6.9: Espectros de frecuencia para los casos 1, 2 y 3, descriptos en la sección 2.3.

En el caso del péptido se observaron picos en la región entre 150 y 200 meV relacionados

con los modos vibracionales de grupos como CH2, CH3 y NH2 presentes en el péptido. Para

los casos 2 y 3 (péptido en una caja de agua) se observaron estos modos debido a la presencia

del péptido. La intensidad de estos modos fue mayor para el caso en el que la caja tenı́a menos

moléculas de agua. A bajas energı́as se observó el espectro continuo debido a la presencia de

las moléculas de agua. Sin embargo, este espectro continuo no aumentó proporcionalmente

con el aumento de la proporción de moléculas de agua, debido a la interacción entre los

átomos de las moléculas de agua y los átomos del péptido.

Por el modelo que se utilizó en GROMACS, no se observó en el gráfico el modo vibra-

cional correspondiente al stretching entre los átomos de carbono y de hidrógeno. Este enlace

se ubicaba en la energı́a de 0.37 eV aproximadamente según la bibliografı́a [44] y los casos

estudiados anteriormente en este trabajo.
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6.3.4. Hidrógeno en músculo a 298 K

Con la idea de representar un material neutrónicamente equivalente al tejido muscular

desde el punto de vista de las interacciones de scattering térmico, utilizando los datos de las

simulaciones anteriores y los del espectro de agua [39], se calculó un espectro aproximado

para un tejido muscular [68]. Tales resultados se observan en la Figura 6.10.

Figura 6.10: Espectro aproximado para un tejido muscular.

Debido a que este espectro estaba calculado como una combinación lineal de los espec-

tros de agua y péptido, la información de la interacción entre ambas moléculas no se tuvo en

cuenta. Por lo tanto, el espectro obtenido fue un espectro aproximado.

Con este espectro se calculó, utilizando el código NJOY, una biblioteca para H en múscu-

lo. En la Figura 6.11 se presenta el gráfico de la sección eficaz total de scattering calculada,

comparada con la sección eficaz total de scattering para H en agua.
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Figura 6.11: Sección eficaz de scattering para hidrógeno en tejido muscular y en agua.

6.3.5. Alcance de los resultados obtenidos mediante dinámica molecular

Para discutir el alcance de los resultados obtenidos mediante dinámica molecular, se

deben tener en cuenta, por un lado, las limitaciones de la herramienta de cálculo, y por otro,

la descripción del modelo elegido para representar la estructura y la organización de los

átomos y de las moléculas en el tejido real.

Con respecto a la herramienta de cálculo, no se debe perder de vista que usar la ecuación

de movimiento de Newton implica asumir la validez de la mecánica clásica para describir

el movimiento de los átomos. Esto puede presentar inconvenientes en algunos casos puntua-

les, aunque resulta correcto para la mayorı́a de los isótopos. El movimiento de los átomos

de hidrógeno en particular, debido a su baja masa, puede presentar un carácter mecánico

cuántico [67]. La mecánica estadı́stica de un oscilador armónico clásico difiere de la de un

oscilador cuántico real cuando la energı́a de resonancia hν se aproxima o excede de kbT. A

temperatura ambiente, el número de onda en el que hν=kbT es aproximadamente 200 cm−1.

Por lo tanto, para frecuencias superiores a este valor, como las existentes en las vibraciones

de enlace y ángulo, pueden existir diferencias en las simulaciones clásicas. En el mode-

130



6. Generación de secciones eficaces de scattering para lı́quidos orgánicos

lo utilizado en esta tesis para el péptido, se trataron a los enlaces con restricciones en las

ecuaciones de movimiento (es decir, se mantuvieron constantes las longitudes de los enlaces

covalentes de H). La razón para considerar esto se basa en que un oscilador cuántico en su

estado fundamental se asemeja más a un enlace restringido que a un oscilador clásico. Como

consecuencia, en este caso no se obtuvo en el espectro el modo correspondiente al stretching

del hidrógeno. En una primera aproximación, es válido realizar esta suposición, incluyendo

en el espectro de músculo el valor del stretching del enlace de hidrógeno, según los datos ob-

tenidos en los estudios de moléculas sencillas. Sin embargo, en estudios futuros se podrı́an

realizar simulaciones de dinámica-cuántica, ya que desde el punto de vista del scattering

térmico en hidrógeno es necesario tener una descripción detallada de todas las vibraciones,

incluyendo los modos de mayor energı́a donde el hecho de no considerar efectos cuánticos

puede conducir a errores en los resultados.

Considerando los modelos elegidos para representar la estructura y la organización del

tejido real, se debe tener en cuenta que, como se describió en la sección 3.2 de esta tesis, las

estructuras moleculares que componen los tejidos orgánicos presentan altı́simos niveles de

organización y de compartimentalización. Tanto las células como los lı́quidos extracelulares

contienen una gran variedad de macromoléculas. En el caso estudiado en esta tesis, se con-

sideró la dinámica del péptido para representar a todas las macromoléculas presentes en el

tejido muscular. Si bien, por un lado, esto implica una mejora respecto a las consideraciones

que realizan los modelos actuales, por otro lado, no se debe perder de vista que el péptido

no representa necesariamente la dinámica de una proteı́na completa. Como se mencionó an-

teriormente, el péptido-S está formado por 20 aminoácidos. Las proteı́nas pueden contener

cientos de aminoácidos con niveles de arrollamientos muy complejos, no considerados en

el modelo del péptido. Estas estructuras permitirán también la existencia de ciertas formas

de confinamiento para las moléculas de agua tampoco presentes en el modelo utilizado. Por

otro lado, en el caso del músculo, para calcular los modos vibracionales de mayor energı́a, se

utilizaron los modelos de moléculas de metano y etanol. Esto supuso despreciar los efectos

de estructura y compartimentalización que afectan a las unidades carbonadas presentes en las
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macromoléculas reales. Considerando estas suposiciones realizadas en el modelo estudiado,

y con el objetivo de tener una representación más realista de lo que ocurre en los tejidos

orgánicos, en estudios futuros, serı́a conveniente incorporar a los cálculos de dinámica mole-

cular modelos que incluyan estructuras de macromoléculas mayores a las estudiadas en esta

tesis (proteı́nas completas, lı́pidos, etc.). Esto permitirı́a tener una representación más exacta

ya que considerarı́a niveles de confinamiento y compartimentalización no contemplados en

el modelo utilizado.

6.3.6. Aplicación de la biblioteca generada a un cálculo en MCNP

En esta sección se utilizó la biblioteca calculada con el objetivo de analizar su impacto en

un cálculo con MCNP. En la Figura 6.12 se presentan los cálculos de flujo térmico realizados

para un fantoma compuesto de tejido muscular con forma esférica de 7.75 cm de radio y

fuente superficial. Estos cálculos se realizaron con biblioteca de hidrógeno en músculo y con

biblioteca de hidrógeno en agua.

Figura 6.12: Flujo de neutrones térmicos normalizado calculado con biblioteca de agua y de músculo.

En la Figura 6.13 se presentan las diferencias relativas para los cálculos de la Figura 6.12.
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Figura 6.13: Diferencia relativa para los flujos de la Figura 6.12.

Las máximas diferencias de flujo térmico considerando las diferentes bibliotecas fueron

del orden del 7% para la parte central de la esfera, donde la distancia de transporte de los neu-

trones era mayor (fuente superficial de neutrones). El orden de magnitud de estas diferencias

coincidió con los resultados obtenidos previamente para los cálculos en perfiles lineales en

fantomas [69]. Si bien el péptido puede representar de una manera más adecuada la dinámi-

ca del tejido real que la biblioteca de hidrógeno en agua, se debe considerar que podrı́an

existir mayores diferencias entre estos modelos y la realidad, ya que ambos tratamientos no

contemplan todos los aspectos de la dinámica real del tejido (descriptos en la sección 3.2).

Finalmente, se debe tener en cuenta que, todas las bibliotecas que se generen en estudios

futuros requerirán de una validación mediante la realización de experimentos que permitan

contrastar los resultados de los cálculos con datos experimentales. Uno de los experimentos

potenciales serı́a el de n-TOF (neutron Time of Flight), que permite obtener la sección eficaz

total de un isótopo para un intervalo de energı́a dado.
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Conclusiones

Durante la planificación del tratamiento en BNCT es indispensable contar con datos nu-

cleares confiables y completos de los tejidos presentes en el cuerpo humano. Ante la ausen-

cia de las bibliotecas que representen las interacciones de scattering térmico en cada tejido

orgánico, el objetivo de esta investigación fue estudiar el impacto de estas secciones eficaces

en la dosimetrı́a numérica y determinar una metodologı́a que permita generarlas.

En primer lugar, se estudió la relevancia de los elementos que componen los tejidos

orgánicos respecto del scattering térmico de neutrones. Para realizar esto, se definió como

factor de mérito a la sección eficaz macroscópica de cada isótopo relativa a hidrógeno, para

cada tejido orgánico de interés en BNCT. De este estudio se determinó que, desde el punto de

vista del scattering térmico, el isótopo más relevante es el hidrógeno, presentando un ritmo de

reacciones de scattering promedio dos órdenes de magnitud superior al de los demás isótopos

(12C, 14N y 16O). Además de este factor de mérito, se estudió la energı́a promedio transferida

en las colisiones de scattering. Se observó que los neutrones pierden en promedio entre 3 y 4

veces más energı́a al interactuar con hidrógeno que con los demás isótopos considerados. Por

todos estos motivos, en este trabajo se estudió el impacto del scattering térmico de neutrones

en hidrógeno.

Según los aspectos teóricos de la teorı́a del scattering, se observó que el scattering de

neutrones no sólo dependı́a de las propiedades nucleares de los elementos, sino también de

las formas en las que estos se vinculaban para formar las moléculas y las estructuras de

los tejidos. Por tal motivo, se estudiaron las principales moléculas y macromoléculas que

componı́an los tejidos de interés en BNCT. Se observó que en los tejidos orgánicos existe
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un altı́simo grado de estructuración y compartimentalización, que afecta tanto a la dinámica

de las macromoléculas como a las de las moléculas de agua. Estas estructuras deberán ser

tenidas en cuenta a la hora de calcular la Ley de Scattering para los átomos de hidrógeno

existentes en cualquier tejido orgánico.

Luego de analizar estos aspectos, se realizaron cálculos en fantomas y en casos reales

de irradiación, con el objetivo de estudiar el impacto de las bibliotecas en los cálculos do-

simétricos. Se consideraron cálculos que involucraron tejidos y órganos tales como: hı́gado,

piel, músculo y tejido adiposo. En todos los casos estudiados se realizaron los cálculos de

dosimetrı́a actual considerando el tratamiento térmico de hidrógeno en agua, y luego, se repi-

tieron los mismos cálculos considerando el tratamiento térmico de hidrógeno en polietileno.

Este último presentaba en su estructura enlaces del tipo CH2-CH2, los cuales presentaban

mayores similitudes con las macromoléculas, que los existentes en las moléculas de agua.

Ambas secciones eficaces se encontraban validadas y disponibles en MCNP.

En el estudio de los cálculos volumétricos en casos reales de irradiación, se observó que

las diferencias en los resultados de las dosis que se obtenı́an cuando se utilizaban los diferen-

tes tratamientos térmicos no eran significativas (dosis medias menores al 1% en el caso del

paciente en el reactor RA-6, y para el caso del hı́gado en el RA-3, sólo en un 4% del volumen,

los valores de dosis presentaron entre un 2% y 3% de diferencia). Sin embargo, cuando se

estudiaron los perfiles lineales en fantomas de tejido adiposo, existieron diferencias numéri-

camente significativas entre la utilización de ambos tratamientos térmicos (valores que lle-

garon al (10±1)%). Las mayores diferencias se obtuvieron cuando la fuente de neutrones

era de espectro térmico. Estas diferencias en flujos y dosis alcanzaron valores del orden del

10% a los 15 cm en profundidad en el fantoma. A medida que se aumentó la energı́a de las

fuentes de neutrones, las diferencias disminuyeron. También se observó que para los casos

de fuentes térmicas las diferencias máximas se dieron para las máximas profundidades, es

decir, que tales diferencias se incrementaron con la distancia de transporte. Debido a que los

neutrones térmicos se utilizan para tumores superficiales, las células normales (no tumorales)

pueden encontrarse desde la superficie hasta profundidades de varios centı́metros, como las
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estudiadas en los perfiles lineales. Para calcular la dosis en tejido normal, se debe calcular el

flujo a tales distancias.

Si bien en los cálculos dosimétricos actuales en BNCT existen otras fuentes de error con

incertezas superiores a las encontradas en este trabajo, de estos estudios se desprende que

un error sistemático no despreciable está involucrado cuando no se considera el tratamiento

térmico adecuado para cada tejido orgánico. Las diferencias encontradas podrı́an incremen-

tarse, ya que ni el agua ni el polietileno representan el tratamiento térmico del tejido real.

Estos modelos no contemplan todos los niveles de estructura y compartimentalización que

existen en un tejido real y que afectan la dinámica de las moléculas de agua y de las ma-

cromoléculas. Por otro lado, se debe tener en cuenta que esta tesis abarca hasta un aspecto

básico de la dosimetrı́a como es el cálculo de valores de dosis, pero no incluye abordajes

más complejos ni el impacto en factores de mérito dosimétrico más integrales, tales como el

Normal Tissue Complication Probability (NTCP), Tumor Control Probability (TCP), u otros

(los cuales podrı́an abordarse en el futuro).

Luego de estos cálculos, se realizaron experimentos en diferentes facilidades de BNCT

utilizando fantomas de agua y grasa comercial bovina. Se determinaron valores de flujo

térmico mediante la técnica de análisis por activación neutrónica. Los resultados de los ex-

perimentos se compararon con cálculos utilizando diferentes bibliotecas para el scattering

térmico. En el caso del reactor RA-6, no se observó diferencia significativa entre los resulta-

dos de los cálculos con biblioteca de hidrógeno en agua y de hidrógeno en polietileno. Esto se

debió a la componente epitérmica presente en el haz (coincidente con los cálculos obtenidos

en el capı́tulo 3). En el caso del reactor RA-3 se determinó la importancia de considerar el

tratamiento térmico para el hidrógeno en los cálculos. En el caso de utilizar el modelo de gas

libre, los valores calculados se apartaron de las mediciones, dando diferencias del orden del

35%. Esta diferencia disminuyó considerablemente a valores menores al 13% para el caso

de considerar un tratamiento térmico para el hidrógeno. En el caso de ambas fuentes térmicas

(reactores TRIGA y RA-3) se observó que los resultados de los cálculos eran más cercanos

a los datos experimentales en el caso de utilizar el tratamiento térmico para hidrógeno en
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polietileno. Esta tendencia se mantuvo cuando se variaron la composición y la densidad del

material del fantoma. Esto se debió a las similitudes estructurales entre el polietileno y los

lı́pidos que componen el tejido adiposo.

Con el objetivo de reducir la incertidumbre numérica sin hacer uso intensivo de los re-

cursos computacionales, para los casos RA-3 y TRIGA, se utilizaron modelos simplificados

de las columnas térmicas. Para ello, se realizaron las mediciones con el fantoma de agua

(tratamiento térmico conocido) y se obtuvieron los factores de intensidad de las respectivas

fuentes. Para el caso del experimento en el reactor RA-3, se realizaron los cálculos conside-

rando la composición de grasa bovina obtenida de un análisis de ácidos grasos realizado por

la empresa que comercializa tal grasa. Los resultados de estos cálculos presentaron menores

diferencias con las mediciones que los demás resultados. Para esta composición, los cálcu-

los presentaron un menor apartamiento de los datos medidos cuando se utilizó la biblioteca

de hidrógeno en polietileno. Sin embargo, siguieron existiendo diferencias entre cálculos y

experimentos que se podrı́an atribuir a las secciones eficaces de scattering térmico.

Debido a los resultados obtenidos en los estudios de impacto dosimétrico, y con el obje-

tivo de mejorar la representación actual del scattering utilizando bibliotecas ya validadas y

disponibles en MCNP, se implementó el método de los pseudo-materiales. Éste, permitió re-

solver el problema de considerar más de un tratamiento térmico para el caso del hidrógeno

presente en un tejido orgánico. Se propuso considerar el tratamiento térmico de hidrógeno

en agua para los átomos de hidrógeno ligados en agua y el tratamiento térmico de hidrógeno

en polietileno para los átomos de hidrógeno ligados en macromoléculas. En el caso estudia-

do (hı́gado animal en la columna térmica del RA-3), se observaron diferencias máximas en

la dosis boro y de neutrones del orden del 3.3%. Estas diferencias se dieron en aproxima-

damente el 1% de los valores calculados. Si bien este porcentaje fue bajo, las diferencias

encontradas dieron lugar a la presencia de regiones en el fantoma en las cuales las diferen-

cias entre utilizar el tratamiento térmico actual o pseudo-materiales, eran significativas (del

orden del 3%). Este método es de fácil y rápida utilización y puede ser considerado en la

dosimetrı́a actual para obtener una representación más realista de la dinámica de los átomos
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de hidrógeno presentes en las macromoléculas. Si bien en este caso se estudió el método de

pseudo-materiales para el caso de hı́gado, este método puede ser utilizado en otros tejidos,

considerando los porcentajes de moléculas de agua y macromoléculas que componen cada

tejido.

Finalmente, se estudió una metodologı́a alternativa para generar secciones eficaces para

lı́quidos orgánicos de forma de obtener una representación del scattering térmico más realista

que la ofrecida por el método de pseudo-materiales. Mediante el estudio de la dinámica mo-

lecular, se generaron los espectros de frecuencias para lı́quidos orgánicos tales como metano

y etanol. Los resultados obtenidos mostraron un buen acuerdo con otros cálculos y experi-

mentos ya existentes. Se planteó la utilización de esta técnica como herramienta para generar

espectros de frecuencias de mezclas de un péptido y moléculas de agua, en diferentes pro-

porciones. Con estos resultados y el código NJOY se generó una biblioteca para hidrógeno

en tejido muscular, en formato ACE para MCNP. Esta biblioteca representó la sección eficaz

de un único material neutrónicamente equivalente al tejido muscular para las interacciones

de scattering. Esta biblioteca se utilizó para el caso del cálculo de un fantoma esférico en

MCNP. Se compararon los resultados en el cálculo del flujo térmico de neutrones entre los

casos de considerar la biblioteca de hidrógeno en agua (tratamiento actual) y de hidrógeno

en músculo. Se observaron diferencias que llegaron a valores del 7%.

De lo expuesto anteriormente, se desprende que el scattering de neutrones térmicos en

hidrógeno produce una fuente de error sistemático en los cálculos dosimétricos. Si bien estos

errores pueden ser poco relevantes respecto a otros involucrados en la dosimetrı́a actual en

BNCT, deberı́a considerarse el tratamiento térmico adecuado para los átomos de hidrógeno

en cada tejido orgánico para reducir el error total en los cálculos. En este sentido, en primer

lugar, se propone la implementación del método de pseudo-materiales utilizando bibliotecas

ya validadas en MCNP y, en segundo lugar, se propone la utilización de bibliotecas genera-

das mediante la técnica GROMACS-NJOY. Más allá del código MCNP (seleccionado para

realizar los cálculos), el trabajo y los avances realizados en esta tesis en el área de las biblio-

tecas de datos nucleares pueden ser aplicados a cualquier otro código Monte Carlo que se
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utilice para realizar los cálculos del transporte de neutrones.

De las investigaciones realizadas, diferentes lı́neas de trabajo se desprenden para el fu-

turo. En primer lugar, se plantea la continuidad del estudio de la dinámica molecular para

el desarrollo de las secciones eficaces térmicas para hidrógeno en los diferentes tejidos y

órganos de interés en BNCT. Se deberı́a analizar la necesidad de incorporar aspectos cuánti-

cos en las simulaciones, no considerados hasta el momento, y que podrı́an tener un impacto

no despreciable en los modos vibracionales de mayor energı́a del hidrógeno, según se men-

ciona en la bibliografı́a [67]. También, estos estudios, deberı́an considerar estructuras de

macromoléculas mayores a las estudiadas en esta tesis (proteı́nas completas, lı́pidos, etc.).

Esto permitirı́a incorporar en las simulaciones información sobre la compartimentalización

y el nanoconfinamiento de las moléculas en los tejidos reales. Otra de las lı́neas de trabajo

que se desprende de los avances y resultados obtenidos en esta tesis, está relacionada con la

necesidad de validar experimentalmente las secciones eficaces que se generen. Debido a la

variabilidad de la composición en los diferentes tejidos, más allá de los experimentos de im-

pacto realizados en esta tesis, se deberı́an diseñar nuevos experimentos que permitan obtener

información de las secciones eficaces calculadas. Estas lı́neas de trabajo tienen como obje-

tivo final mejorar la representación actual del scattering térmico de neutrones en hidrógeno

y reducir el error total en la dosimetrı́a numérica en BNCT. Más allá de BNCT, estos estu-

dios serán de utilidad para todas aquellas aplicaciones que involucren la interacción de los

neutrones térmicos con los tejidos orgánicos.
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Apéndice

A.1 Mediciones para el experimento del reactor RA-6

En la Figura 6.14 se presenta la Tabla de mediciones realizadas para el caso del reactor

RA-6.

Figura 6.14: Tabla de mediciones realizadas para el caso del reactor RA-6.

Con estos datos y con las ecuaciones de activación se calcularon los valores presentados

en el capı́tulo correspondiente.

A.2 Mediciones para el experimento del reactor RA-3

En la Figura 6.15 se presentan los valores del flujo de neutrones obtenidos considerando

Au y Cu en el fantoma de agua. Para el procesamiento de los datos, se promediaron estos

valores y se compararon con el valor de flujo calculado con MCNP.
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Figura 6.15: Valores del flujo de neutrones para el fantoma de agua en el reactor RA-3.

En la Figura 6.16 se presentan los valores del flujo de neutrones obtenidos considerando

Au y Cu en el fantoma de grasa.
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Figura 6.16: Valores del flujo de neutrones para el fantoma de grasa en el reactor RA-3.

A.3 Mediciones para el experimento del reactor TRIGA

En la Figura 6.17 se presenta la Tabla de mediciones realizada para el caso del reactor

TRIGA con el fantoma de agua.
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Figura 6.17: Tabla de mediciones realizada para el caso del reactor TRIGA con el fantoma de agua.

En la Figura 6.18 se presenta la Tabla de mediciones realizada para el caso del reactor

TRIGA con el fantoma de grasa.

Figura 6.18: Tabla de mediciones realizada para el caso del reactor TRIGA con el fantoma de grasa.

Con estos datos y con las ecuaciones de activación se calcularon los valores presentados

en el capı́tulo correspondiente.
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panen, H. Minn, H. Revitzer, M. Kouri, P. Kotiluoto, T. Seren, I. Auterinen,

S. Savolainen, H. Joensuu, Boron neutron capture therapy in the treatment of

locally recurred head-and-neck cancer: final analysis of a phase I/II trial. Int J

Radiat Oncol Biol Phys 82(1), 67-75, 2012.

[18] L. W. Wang et al., BNCT for locally recurrent head and neck cancer: pre-

liminary clinical experience from a phase I/II trial at Tsing Hua Open-Pool

Reactor, Appl Radiat Isot 69(12), 1803-6, 2011.

[19] A. Zonta, T. Pinelli, U. Prati, L. Roveda, C. Ferrari, A. M. Clerici, C. Zon-

ta, G. Mazzini, P. Dionigi, S. Altieri, S. Bortolussi, P. Bruschi, F. Fossati,

Extra-corporeal liver BNCT for the treatment of diffuse metastases: What

was learned and what is still to be learned, Applied Radiation and Isotopes

67, S67-S75, 2009.

[20] M. Gadan, V. Crawley, S. Thorp, M. Miller, Preliminary liver dose estimation

in the new facility for biomedical applications at the RA-3 reactor, Applied

Radiation and Isotopes 67, S206-S209, 2009.

[21] R. Farı́as et al., Toward a clinical application of ex situ boron neutron cap-

ture therapy for lung tumors at the RA-3 reactor in Argentina, Med Phys.,

42(7):4161-73, 2015.

146



[22] G. Santa Cruz, Reporte General Proyecto BNCT año 2014. Dpto. Coordi-

nación BNCT, Quı́mica Nuclear y Ciencias de la Salud, GAATEN, CNEA,

2014.

[23] F. Sporleder, Extension de la dosimetrı́a del haz clı́nico de la facilidad de

BNCT del reactor RA-6, Instituto Balseiro, CNEA, 2005.

[24] IAEA website: https://nucleus.iaea.org/RRDB/Content/Util/BNCT.aspx

[25] O. K. Harling, Fission reactor based epithermal neutron irradiation facilities

for routine clinical application in BNCT - Hatanaka memorial lecture, Appl

Radiat Isot 67, S7-11, 2009.

[26] J. R. Lamarsh, A. J. Baratta, Introduction to Nuclear Engineering, Third Edi-

tion, Prentice Hall, 2001.

[27] J. J. Duderstadt, L. J. Hamilton, Nuclear Reactors Analysis, Wiley, 1976.

[28] K. O. Ott, W. A. Bezella, Introductory Nuclear Reactor Statics, American

Nuclear Society, 1983.

[29] G. J. Hine, G. L. Brownell, Radiation Dosimetry, Elsevier, 2013.

[30] I. Sheino, V. Khokhlov, K. Zaitsev, Estimation of neutron kerma in biologi-

cal tissue containing boron and gadolinium compounds for neutron capture

therapy, Institute of Biophysics, Moscow, 2004.

[31] J. T. Goorley, W. S. Kiger III, R. G. Zamenhof, Reference Dosimetry Calcula-

tions for Neutron Capture Therapy with Comparison of Analytical and Voxel

Models, Nuclear Reactor Laboratory, Massachusetts Institute of Technology,

Medical Physics, 29, 145-156, 2002.
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Térmico para tejidos orgánicos. XLI Reunión Anual de la Asociación Argentina de

Tecnologı́a Nuclear, Buenos Aires, Argentina, 2015.

R. Ramos, M. Sztejnberg, F. Cantargi. Bioneutrónica: necesidad de cálculo de seccio-
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Glosario

Absorción, reacción nuclear de: reacción entre un neutrón y un núcleo en la cual el

neutrón desaparece del sistema dando lugar a la aparición de otras partı́culas.

Acelerador de partı́culas: generador eléctrico de radiación en el cual se aumenta la

velocidad de un haz de partı́culas cargadas (electrones, protones, etc.). Según el tipo de

aceleración se dividen en aceleradores circulares (betatrones, ciclotrones, etc.) o linea-

les (linacs). En radioterapia las partı́culas cargadas pueden ser utilizadas directamente

(electroterapia, terapia de protones, etc.) o por intermedio de un blanco que, al recibir

el haz de partı́culas, emite rayos X de alta energı́a (más de 5 MeV) o neutrones.

Activación: mecanismo por el cual un átomo que no es radiactivo se convierte en otro

que lo es al someterse a un proceso de irradiación con neutrones o partı́culas cargadas.

Becquerel (Bq): unidad de la actividad; es la actividad de una cierta cantidad de ma-

terial radiactivo que sufre una desintegración atómica espontánea cada segundo.

Biblioteca de datos nucleares: archivo con formato especı́fico en el que se encuentra

la información de la interacción de una partı́cula con un isótopo determinado.

BNCT (Boron Neutron Capture Therapy): terapia experimental para el tratamien-

to de tumores malignos basada en la reacción nuclear que ocurre cuando un isótopo

estable del boro 10 es irradiado con neutrones térmicos.

Captura, reacción nuclear de: reacción entre un neutrón y un núcleo en la cual el

neutrón desaparece del sistema dando lugar a la aparición de un rayo γ.
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Detector de radiaciones: instrumento que mide un campo de radiación o la cantidad

de material radiactivo en una muestra o en una superficie.

Dinámica molecular, simulación de: técnica de cálculo molecular computacional

que permite analizar el comportamiento o evolución de un sistema (fı́sico, quı́mico

o biológico) a través del tiempo, calculando las fuerzas entre los átomos que lo con-

forman mediante las ecuaciones del movimiento de Newton.

Dosis absorbida: representa el valor medio de la energı́a impartida por unidad de masa

en un dado volumen de control.

Dosis equivalente: es el producto de la dosis absorbida por un factor de ponderación

que refleja la capacidad del tipo particular de radiación para provocar daño.

Espectro de frecuencias: espectro que contiene los modos vibracionales de los isóto-

pos presentes en un sistema determinado. Estos pueden estar relacionados con vibra-

ciones o rotaciones de las moléculas individuales, o con movimientos colectivos.

Fantoma: aparato o elemento utilizado para la irradiación y que contiene en su interior

materiales de caracterı́sticas similares a los del organismo que se quiere estudiar.

Facilidad de irradiación: Instalación utilizada para realizar las irradiaciones.

Fisión nuclear, reacción de: reacción nuclear en la que tiene lugar la ruptura de un

núcleo pesado, generalmente en dos fragmentos cuyo tamaño son del mismo orden de

magnitud, y en la cual se emiten neutrones y se libera gran cantidad de energı́a.

Fuente radiactiva: material o sustancia que emite radiación ionizante.

Fusión nuclear, reacción de: reacción entre núcleos de átomos ligeros que conduce a

la formación de un núcleo más pesado que los iniciales, acompañada de la emisión de

partı́culas elementales y de energı́a.

Gray (Gy): unidad de la dosis absorbida en el Sistema Internacional de Unidades; es

igual a un julio por kilogramo (J/kg).
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GROMACS: herramienta de simulación para el cálculo mediante la técnica de dinámi-

ca molecular.

Haz de radiación: radiación que pasa a través de una ventana, abertura u otro dispo-

sitivo de colimación de una fuente de radiación ionizante.

LET, Lineal Energy Transfer: es la cantidad de energı́a media que una radiación

imparte al medio por unidad de longitud.

Lı́pido: sustancia orgánica formada por ácidos grasos unidos a otros cuerpos, insoluble

en agua y soluble en ciertos compuestos orgánicos.

MCNP, Monte Carlo N-Particle: es un programa de transporte de partı́culas que

permite realizar una descripción completa de la geometrı́a de un sistema, usa secciones

eficaces continuas en energı́a, tiene dependencia temporal y puede realizar cálculos

acoplados de neutrones, radiación gama y electrones.

Neutrón epitérmico: neutrón cuya energı́a se encuentra entre 0.5 eV y 10 KeV.

Neutrón rápido: neutrón de energı́a mayor a 10 KeV.

Neutrón térmico: neutrón de energı́a menor a 0.5 eV.

NJOY Nuclear Data System: es un sistema de procesamiento de datos nucleares con

formato ENDF (Evaluated Nuclear Data Files) que se utiliza para producir bibliotecas

con diferentes formatos de acuerdo a su futura aplicación.

Preudo-materiales: método que permite aplicar dos o más tratamientos térmicos di-

ferentes a un mismo isótopo.

Péptido: tipo de molécula orgánica formada por la unión de un número menor a 50

aminoácidos (aproximadamente) mediante enlaces peptı́dicos.

Proteı́na: tipo de molécula orgánica formada por la unión de un número mayor a 50

aminoácidos (aproximadamente) mediante enlaces peptı́dicos.

157



Reactor nuclear: instalación en la que puede iniciarse, mantenerse y controlarse una

reacción nuclear en cadena. Está formado por el combustible, el refrigerante, los ele-

mentos de control, materiales estructurales y moderador (en el caso de los reactores

”térmicos”).

Sección eficaz microscópica para neutrones: propiedad de los núcleos atómicos para

las interacciones con neutrones relacionada con la probabilidad de ocurrencia de una

dada reacción nuclear. Se puede interpretar como el área efectiva que presenta cada

isótopo para la interacción con neutrones.

Scattering (dispersión), reacción nuclear de: reacción entre un neutrón y un núcleo

en la cual el neutrón sigue permaneciendo libre luego de la reacción.
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