x x

‘ XXXl Congresso de @
.-. Iniciacdo Cientifica da )

PR« @ .. Unicamp $

RRERp

DETERMINAGAO DE SECOES DE CHOQUE INELASTICAS
PARA NANOPARTICULAS DE OURO USANDO TDDFT.

Palavras-Chave: NANOPARTICULAS DE OURO, SECOES DE CHOQUE, DFT

Autores(as):
BEATRIZ ARCAIN DE OLIVEIRA, IFGW - UNICAMP
Prof(?). Dr(?). MARIO ANTONIO BERNAL RODRIGUEZ (orientador(a)), IFGW - UNICAMP

INTRODUGCAO:

A radioterapia consiste em utilizar radiagcbes ionizantes como raios X, Gamma, ions, elétrons e
prétons para tratamentos médicos, como o tratamento contra o cancer e a imunossupressao.
Estudam-se métodos de implementacdo de nanoparticulas nesta pratica para aumentar a dose
depositada no tecido alvo e, consequentemente, a eficiéncia deste tipo de tratamento, uma destas
nanoparticulas estudadas € o ouro, que absorve maior dose por conta de seu alto numero atémico,
quando comparado ao do tecido humano, fazendo com que a deposi¢cdo de dose no tecido alvo seja
maior que a do tecido saudavel. Para o desenvolvimento das pesquisas sobre os efeitos bioldgicos e
quimicos, tem-se como base simulagbes computacionais, como Monte Carlo, que baseiam seus
calculos em segdes de choques dos materiais estudados, particularmente para o ouro estes dados séo
obtidos apenas para o ouro bulk, rede cristalina, desprezando os efeitos de tamanho do material.
Partindo do formalismo TDDFT (Time-dependent density functional theory), podemos desenvolver e
estudar a Secdo de Choque inelastica de diferentes geometrias do ouro, sendo as escolhidas para

este trabalho: Ouro Bulk, Ouro Voxel e o Atomo isolado de Ouro.

METODOLOGIA:

Pela teoria de Bethe e pela aproximagao de Born, podemos descrever qualquer interagao de
uma particula carregada com uma matéria condensada pela sua fungao de resposta dielétrica, definida
como €(E, K), sendo E a energia e K 0 momento. Por meio do modelo TDDFT (Time-dependent density
functional theory), que expande o DFT (Density Functional Theory) para outros estados acima do
estado fundamental, consegue-se estudar a dinamica de colisdes entre os corpos e assim calcular a
Funcao Dielétrica. Partindo de dados obtidos anteriormente para a colisdo de um préton com um ouro
bulk polarizado por meio de um pulso de Dirac unidimensional, calcula-se a Energy Loss Function,

probabilidade de transferéncia de energia E por uma particula rapida e carregada no limite de dipolo,
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do material quando se absorve energia através da polarizacdo, descrevendo também a deformacgéao de
suas moléculas.

A Energy Loss Function é utilizada como base para calculo da Secdo de Choque Dupla

. . P _ . . ~ ~ _ 2m _ _
Diferencial Inelastica (K = 0), onde os limites de integracao sao K == (ﬁ NT — E) e
_ :{Zm _ P . . . . P .
Kméx == (ﬁ ++T — E), onde E é a energia transferida, K € o momento transferido, T é a energia
cinética reduzida do projétil (proton) e € € a permissividade dielétrica do meio.
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RESULTADOS E DISCUSSAO:

A Energy Loss Function calculada para o Ouro Bulk esta apresentada na Figura 1, mpode-se
defini-lo em duas diferentes partes, a parte a esquerda, a discreta, que refere-se a picos de excitagbes
e a parte vista a direita, que € continua e referente a borda de ionizagdo do material, além disso ha a

presenca de artefatos e ruidos na forma de pequenos picos ao longo do grafico.

Figura 1. Energy Loss Function para o QOuro Bulk

Estes mesmos dados também foram dispostos em um grafico de escala Semi-Log, onde
nota-se que por volta de 425 eV, atinge-se o zero, sendo este o valor onde acontece a quebra da

aproximagao dipolar utilizada para o calculo do modelo.
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Figura 2. Energy Loss Function para o Ouro Bulk em
escala Semi-Log

Os dados para a segédo de choque estao apresentados na Figura 3, em escala Semi-Log,
nota-se que ha picos bem definidos, referentes a excitacdo e picos de menor tamanho, que sao
artefatos. Nota-se que prétons com maiores energias cinéticas incidentes possuem menores segdes
de choque para baixas energias, porém possuem uma longa "cauda” que se estende a maiores faixas

de energia, quando comparados a Prétons de menores energias cinéticas incidentes.
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Figura 3. Se¢io de Choque Diferencial em escala
Semi-Log.
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