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Resumo:

O conhecimento da dose de luz dentro do tecido bioldégico pode aprimorar diversos
protocolos aplicados para reducdo da inflamacdo e da dor, terapia fotodindmica e
regeneracao tecidual. O objetivo deste trabalho é calcular a distribuicdo de luz em
Lipovenos 10% (Lp) por simulagdo de Monte Carlo, realizar medidas experimentais e
comparar os resultados da simulacdo com os resultados experimentais para validar a
simulagdo. O programa MCML 1.2.2 foi escolhido para simular a distribuicdo de luz
vermelha (633 nm) e infravermelha (820 nm) em camadas cilindricas de 2 a 12 mm e de
30 mm de espessura de Lp com diametros de 12 e 26 mm. Para validar a simulagdo um
experimento foi realizado adquirindo imagens com camera CCD da luz transmitida e da luz
espalhada a 90° de cubetas de PMMA (Polimetilmetacrilato)contendo quantidades variaveis
de Lp, iluminadas verticalmente com laser de HeNe ou GaAlAs. O resultado experimental
mostrou que a intensidade maxima de luz transmitida decresce exponencialmente com a
espessura da amostra, de maneira similar ao resultado da simulacédo. A atenuacgao de luz
transmitida foi maior para luz infravermelha e em Lp de didmetro 12 mm. Curvas
gaussianas ajustadas aos resultados experimentais e simulados tiveram larguras de
distribuicao de luz similares e variando linearmente com a espessura de Lp até espessuras
de ao menos 6 mm. Os coeficientes angulares das retas experimentais e simuladas foram
compativeis para luz vermelha em Lp de 26 mm de didmetro, validando a simulagao. Para
633 nm as diferencas entre as larguras experimentais e simuladas foram quase sempre
inferiores a 1 mm e no infravermelho as maiores discrepancias observadas (2,5 mm) foram

para Lp de 26 mm de diametro, para 820 nm.

As curvas de espalhamento obtidas por simulagdo de Monte Carlo sdo semelhantes as
experimentais: a intensidade de luz espalhada aumenta até uma profundidade Znyax, em

seguida decresce exponencialmente. Os valores de Znax € 0s coeficientes de atenuacao

\



exponencial obtidos por simulacdo nem sempre foram compativeis com os experimentais,
embora as varia¢gdes com o tamanho da cubeta e com o comprimento de onda tenham sido
equivalentes nos resultados experimentais e simulados. Concluimos que o0s
comportamentos dos resultados de transmissdo e espalhamento de luz, da simulacéo e

experimentais sao semelhantes.
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Abstract:

The knowledge of the dose inside the tissue can improve various protocols applied to
reduction of inflammatory processes, pain relief, Photodynamic Therapy (PDT), and tissue
regeneration. The aim of this work is to calculate the light distribution in Lipovenos 10% (Lp)
by Monte Carlo simulation (MCS), and to do experimental measurements in order to
compare both results and to validate the simulation. MCML 1.2.2-2000 code was used to
simulate the red (633 nm) and infrared (820 nm) light distribution in cylindrical layers of Lp
with thicknesses from 2 to 12 mm and 30 mm, and diameters of 12 and 26 mm. To validate
the simulation an experiment has been carried out, using a CCD camera to acquire images
of transmitted and 90° scattered light from a PMMA cuvette containing different quantities of
Lp, illuminated from the top with He-Ne or GaAlAs lasers. Experimentally, it was observed
that the maximum intensity of transmitted light has an exponential behavior with the sample
thickness, similar to the simulation result. The attenuation of transmitted light is highest for
infrared light and for Lp layers with 12 mm of diameter. Gaussian curves fitted to the
experimental and to the MCS results have similar widths and the variation of the width with
the Lp thickness is linear at least up to 6 mm thicknesses. As the slope of simulated and
experimental results are compatible for red light in Lp layers with 26 mm of diameter, this
simulation was validated. For 633 nm the differences between experimental and simulated
widths are generaly below 1 mm and for infrared light the higher discrepancies (2,5 mm)
were observed for Lp with 26 mm of diameter, at 820 nm.

The behavior of the scattering curves obtained by MCS is similar to the experimental
results: the light intensity increases until a depth Znax of Lp, followed by an exponential
attenuation. The experimental and simulated Zax positions and attenuation coefficients are
not always compatible. However, their variation with the cuvette size and with the

wavelength are the same for experimental and MCS results. We conclude that the

VI



characteristics of transmission and scattering of light are similar for MCS and experimental

results.



0. Apresentacao

0.1.Motivacao

Ao longo das ultimas décadas, vem se consolidando a abordagem multidisciplinar no
uso de radiacoes eletromagnéticas em Medicina. Pesquisas e desenvolvimento em Fisica
Médica tém contribuido, cada vez mais, com os profissionais de saude na busca da

solucao de problemas e da otimizacao de resultados clinicos.

Inimeras sa@o as aplicagdbes da Terapia com Laser de Baixa Intensidade (TLBI) na
Medicina, com bons resultados clinicos, no entanto, a dose mais adequada aos
tratamentos ndo esta completamente estabelecida e ha poucos protocolos consensuais.
Conhecer a distribuicdo de luz interna ao tecido biolégico é condi¢cdo sine qua non para

otimizar os resultados clinicos da TLBI.

Simulagbes de Monte Carlo tém contribuido de forma significativa com a dosimetria das
radiacoes ionizantes (radioterapia, braquiterapia). Assim, acredita-se que modelagem
computacional seja uma ferramenta importante no calculo da dose de luz e no auxilio a

promocao de melhores resultados clinicos da TLBI.

A principal motivagao deste trabalho é aprofundar no entendimento das interagdes da
luz com o tecido biolégico para, no futuro, facilitar o processo de cura dos pacientes

submetidos a TLBI.
0.2.Objetivos

O objetivo deste trabalho é calcular a distribuicdo de luz (633 e 820 nm) no liquido
espalhador Lipovenos 10% (Lp) por simulagdo de Monte Carlo, realizar medidas
experimentais e comparar os resultados da simulacdo com os resultados experimentais

para validar a simulacao.



1. Introducao Tedrica

1.1.Terapia Laser de Baixa Intensidade (TLBI)

Em 1917, Albert Einstein postulou os principios da “Emissao Estimulada de Radiacao”.
Esta teoria deu bases para que Charles Townes e colaboradores (1954) construissem o
primeiro MASER (Microwave Amplification by Stimulated Emission of Radiation) que
significa amplificacdo de microondas por emissdo estimulada de radiagcdo. Apds esta
invencao muitos pesquisadores trabalharam para o desenvolvimento de um analogo 6ptico

do maser. [ Chavantes, 2009]

Theodore Harold Maiman, em 1960, construiu o primeiro aparelho LASER (Light
Amplification by Stimulated Emission of Radiation) utilizando como meio ativo cristal de
rubi. A partir de entdo foram desenvolvidos lasers de inimeros tipos, caracteristicas e

aplicacoes.

Com relagéo a poténcia de emissdo, os lasers de uso médico podem ser classificados

[Chavantes, 2009] como:

e Lasers de Alta Poténcia (LAP) (ou Cirargicos) possuem poténcia luminosa
superior a 1 W. No tecido biolégico promovem grande aumento da temperatura e
sdo utilizados em cirurgias cardiorrespiratorias, oncoldgicas, oftalmicas e

plasticas, em remocao de tatuagens e depilagao.

e Lasers de Baixa Poténcia (LBP) (ou Terapéuticos) possuem poténcia luminosa
inferior a 1 W e provocam aumento de temperatura desprezivel (inferior a 1 °C)

no tecido irradiado. No tecido biolégico promovem efeitos fisico-quimicos.



1.1.1. Historico da TLBI e suas Aplicacoes na Medicina

Em 1966, Endre Mester, médico hungaro, publicou o primeiro artigo sobre o efeito
bioestimulador do Laser em peles de rato. Na mesma década, ele iniciou estudos in vitro
sobre efeitos da luz em culturas de fibroblastos, e apds uma série de estudos em animais
que mostraram efeito estimulante no processo de regeneracdo tecidual. Na década
seguinte, Mester e equipe, em Budapeste, deram inicio aos estudos clinicos com pacientes
portadores de feridas crénicas utilizando o laser de He-Ne. Os resultados clinicos foram
animadores, comprovando de forma pioneira os efeitos bioestimulantes da TLBI em
humanos. A partir de entdo varios grupos de pesquisadores do mundo iniciaram estudos
sobre os possiveis efeitos biolégicos do laser de baixa intensidade (LBI). [ Chavantes, 2009;

Lirani, 2004]

Ap6s estudos in vitro, Tina Karu (década de 1990) foi pioneira em descrever o
mecanismo da bioestimulacdo do LBl em niveis molecular e celular. A luz absorvida pela
mitocéndria pode levar ao incremento da sintese de ATP (trifosfato de adenosina) celular,
devido a absorcao de fétons por moléculas fotoaceptoras presentes na cadeia respiratoria
(flavinas, NADH, FAD, citocromos e citocromo C oxidase), figura 1.1, promovendo o
aumento da atividade mitocondrial. Este aumento, por sua vez, é caracterizado pelo maior
gradiente de protons da matriz para o espacgo intermembranas que intensifica a reentrada
de proétons pela ATP-sintase favorecendo a fosforilacao oxidativa, maior producao de ATP.

[Nicolau et al.,2004; Torres e Marzzoco, 1999]
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Figura 1.1: Supostos fotoaceptores da Cadeia Respiratéria. (modificado de “Laser em bio-

medicina”, Atheneu, 2009, pag. 94 - Chavantes MC (editora)).

A energia quimica do ATP é “combustivel” dos processos biolégicos que consomem
energia, podendo ser usada em processos quimicos (biossintese), elétricos (conducao de
impulsos nervosos), osmoticos (transporte ativo na membrana celular) e tantos outros. O
aumento dos niveis de ATP promovido pela acdo do LBI em um tecido lesionado favorece
a homeostase do mesmo. [Torres e Marzzoco, 2004] Os resultados dos estudos de Karu
sinalizam que as células irradiadas podem permanecer com elevado incremento da sintese
de ATP, mesmo apos aplicacao do LBI. [Karu, 1989; Lirani, 2004]

A TLBI pode promover a proliferacdo de fibroblastos e o aumento da sintese de
colageno, resultando em epitelizacdo, acado antiinflamatéria e analgésica, estimulo a
angiogénese, modificacdbes no pH celular e alteracbes no potencial de membrana em
neurdnios [Jindra et al., 2010; Nicolau et al., 2004].

Inimeras sao as aplicacdes da TLBI em diversas areas da Medicina, e também na

Fisioterapia, Odontologia e Enfermagem.



1.1.2. Importancia da dose de luz para resposta tecidual e otimizacao dos resultados

clinicos

Os efeitos da TLBI estdo relacionados com as caracteristicas da fonte luminosa
(comprimento de onda do Laser, poténcia radiante, tempo de exposi¢do e area do feixe) e
também da quantidade de energia absorvida nas células do tecido. Ao ser absorvida, essa

energia pode desencadear uma normalizagao das funcdes celulares (biomodulacao).

Em fototerapia e fotobiologia, a dose [Sliney, 2007] de irradiacdo € usualmente
representada pela grandeza fluéncia, dada em J/cm?. Fluéncia é definida como o quociente
de toda energia radiante incidente na superficie externa de uma esfera, infinitamente
pequena, centrada em um ponto de interesse (interno no tecido) pela area circular da

segao transversal da esfera (figura 1.2).

Feixe de Luz
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Figura 1.2: Descricdo de fluéncia em tecido biolégico a partir de uma fonte de luz incidente,
parametro utilizado em fototerapia e fotobiologia para representar a dose de irradiagao. [Nicolau et

al., 2004]



Se a dose for muito baixa (inferior a 0,1 J/cm?) pode ndo haver ativacdo biolégica; se
intermediaria, pode promover bioestimulacao (importante nos tratamentos de cicatrizacéo e
na agao analgésica). [Chavantes, 2009] Inumeros estudos apresentam recomendacgdes de
dose para a TLBI de diversas patologias. Contudo, ha poucos protocolos consensuais e
com extensa faixa de valores de energia luminosa ou densidade de energia para a maioria
das aplicacbes clinicas. [WALT, 2010] Podemos notar nesses estudos que a dose
adequada ao tratamento ainda nao estd bem estabelecida, tornando-se cada vez mais

necessario aprofundar no conhecimento das interacées da luz com o tecido.
1.2.Interacao da Luz com Tecido Bioldgico [Niemz, 2004]

A luz, ao penetrar em um meio material, interage com os atomos e moléculas que o
constituem podendo sofrer absorcdo ou espalhamento. O mesmo acontece nos tecidos
biolégicos: por apresentarem diferentes caracteristicas histologicas, possuem diferentes
propriedades 6ticas de acordo com seu estado. Com isso, as propriedades de absorcao e

espalhamento do tecido determinam a penetracdo da luz no mesmo.

A propriedade de um material absorver luz & caracterizada pelo seu coeficiente de
absorcdo (usz) que representa a probabilidade do féton ser absorvido por unidade de
caminho. A caracteristica de espalhamento de luz de um material € quantificada por seu
coeficiente de espalhamento (i), que representa a probabilidade do féton ser espalhado
no material por unidade de caminho. Tanto os valores de u; como de us sdo dados em
fungdo do comprimento de onda da radiagdo no meio absorvedor ou espalhador,
respectivamente. Em meios turvos, como o tecido biolégico, nos quais espalhamento e
absorcdo ocorrem simultaneamente, define-se a probabilidade de interacdo do féton por

unidade de caminho como sendo:



Ut = Ugq T Us (1.1)
onde u; é o coeficiente de atenuacao total de um meio dado um comprimento de onda.

1.2.1. Absorcao de Luz em Tecidos Bioldgicos [Niemz, 2004]

Inimeros fatores podem influenciar a capacidade de um meio absorver radiacédo
eletromagnética, tais como, o comprimento de onda da radiacao, a constituicdo eletronica
atbmica e molecular do meio, a temperatura, a concentracdo das moléculas absorvedoras

e espessura da camada absorvedora.

A lei de Lambert-Beer descreve o efeito desses fatores na absorcao de luz em meios

nao espalhadores (limpidos).
1(Z) = I,e~#a?®) (1.2)

onde Z representa espessura de material absorvedor atravessada pela luz, /(Z) é a

intensidade de luz a profundidade Ze |, é a intensidade incidente na diregéo Z.

No tecido bioldgico o fendmeno de absorcdo de luz é causado majoritariamente por
macromoléculas, em especial as proteinas (absor¢ao no ultravioleta e espectro visivel) ou
agua (maior absorcao no infravermelho). Na figura 1.3 podemos visualizar os espectros de
absorcao da melanina (pigmento natural da pele e do fio de cabelo) e da oxi-hemoglobina

(presente no sangue).



10000 - — — Melanina =
N —_ HbO,
I - ]
1000 |- T~ B
- - - :

100 S~

I |||||||
Lo bl

—_
(&)

‘I Illlllllllllllvl | | I 1l 1 1 l Il

300 400 500 600 700

Coeficiente de Absorcéo (cm)

Comprimento de Onda (nm)

Figura 1.3: Espectros de absorcdo da melanina e da oxihemoglobina. [Niemz, 2004]

Nota-se na figura 1.3 que a absorcdo de luz pela melanina é maior na regiao
ultravioleta do espectro, diminuindo com o aumento do comprimento de onda. A
hemoglobina apresenta picos de absor¢gdo em 280 nm, 420 nm, 540 nm e 580 nm e baixa

absor¢ao no vermelho.

A absorcdo de luz pelo tecido biolégico é dependente do comprimento de onda dos
fotons incidentes e dos diferentes tipos e concentragdes de moléculas absorvedoras

presentes no tecido.
1.2.2. Espalhamento de Luz em Tecidos Bioldgicos [Niemz, 2004]

O espalhamento de luz em um meio ou tecido biolégico depende do comprimento de
onda da radiacdo, da concentragdo e tamanho das particulas espalhadoras e da espessura

do meio. A atenuacgéao da intensidade incidente devido o espalhamento é descrita por:

1(Z) = I,e=Ws? (1.3)



onde Z representa a espessura do material na direcao de incidéncia da luz, /(Z2) é a
intensidade a uma profundidade Z, Iy é a intensidade incidente e us € o coeficiente de

espalhamento do meio para um dado comprimento de onda.

Derivando a equacgao 1.3 em relacéo a Z, temos:

dal

_ di
— = —hsloe BsZ = —p .l ou — = —pusdz (1.4)

€ possivel deduzir que para uma espessura (a) muito fina do meio espalhador, a

intensidade de luz espalhada sera proporcional a s e a, e a prépria intensidade de luz no

local.
I[~usal (1.5)

onde /s é a intensidade de luz espalhada.

Quando o espalhamento da radiacao se da por particulas de tamanho muito menor que
o comprimento de onda da radiacao incidente, este tipo de espalhamento é conhecido
como Espalhamento Rayleigh. Sendo « o angulo de espalhamento em relacdo ao angulo
de incidéncia (a = 0 significa espalhamento frontal), a intensidade de luz espalhada por
esse processo varia com o angulo como se vé na equacgao (1.6).

1+(cos a)?

Io~—22

(1.6)

Este tipo de espalhamento apresenta forte dependéncia com o comprimento de onda,

conforme ilustrado na figura 1.4.



d
N
o
(@)

Ol

o

o
vl

I 1 T 1 T I 1 I 1

200

100

IlIlIIlllIIllIIlIlll

Intensidade Espalhada (u.

I 1 T 1 I I I 1 1

O I 1 | 1 1 I 1 | 1 | l 1 | 1 | l | | | 1 | |
300 400 500 600 700 800

Comprimento de Onda (nm)

Figura 1.4: Espalhamento Rayleigh em fungédo do comprimento de onda. [Niemz, 2004]

De acordo com a equacédo 1.6, e como se vé na figura 1.4, na regido visivel do
espectro o espalhamento da luz violeta € acentuadamente maior comparado ao da
vermelha. Um exemplo tipico de ocorréncia deste tipo de espalhamento é o que explica a

cor azulada do céu.

Quando o espalhamento da radiacao se da por particulas espalhadoras de tamanho
proximo ou superior ao comprimento de onda da radiacdo incidente, predomina o
Espalhamento Mie. Neste caso, o espalhamento ocorre preferencialmente na direcdo de
incidéncia da radiagcdo e, comparado ao espalhamento Rayleigh, apresenta pouca
dependéncia do comprimento de onda (~ A% onde 0,4 < a <0 ,5). Um exemplo tipico de

ocorréncia deste tipo de espalhamento é o que explica a cor branca das nuvens.

No tecido biolégico o espalhamento de luz tem forte dependéncia do comprimento de

onda da radiacdo, e também predomina ao longo da direcdo de incidéncia da radiacao
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incidente. Para uma melhor compreensao teérica do espalhamento em tecidos biolégicos,
define-se uma fungéo de probabilidade p(a) de o féton ser espalhado em um angulo «, de
maneira que, se esta fung¢ao for independente do angulo « o espalhamento é isotropico,
caso contrario o espalhamento é anisotrépico. A funcédo p(a) pode ser obtida por ajuste a

resultados experimentais.

A medida da anisotropia de espalhamento do tecido é dada por:

_ Jyzp(@) cos adn
JomP(@)d02

onde g é o coeficiente de anisotropia, que representa o valor esperado de cos a para um
conjunto grande de espalhamentos, e p(a) é a funcdo de probabilidade do foéton ser

espalhado em um angulo aem relagcao a direcao de incidéncia; d2 é o angulo sdélido.

Quando o espalhamento é puramente frontal g = 1; se 0 espalhamento é isotrépico

g = 0; em retro-espalhamento g = -1.

Inimeras fungbes de fase foram propostas teoricamente, dentre elas, a funcao
introduzida por Henyey e Greenstein (1941) apresenta boa concordancia com estudos
experimentais:

1-g?
(1+g2-2gcos a)3/2

p(a) = (1.8)
Descrever matematicamente as interacdes laser-tecido é muito dificil. Utilizar as
equacoes de Maxwell para descrever de forma analitica os fenbmenos de absorcdo e

espalhamento de luz é de alta complexidade. [Prahl, 1988]

Pela Teoria de Transporte de fétons [Ishimaru,1968], a radiancia (J(r,s)), expressa em

W/cm?2.st, é a intensidade luminosa em uma dada posicao (definida pelo vetor posicdo r) na
11



direcdo s. Nesta teoria, a radiancia no ponto definido diminui devido os processos de
absorcao e espalhamento e aumenta devido os fétons espalhados de uma direcdo s para

a direcéo s.

A equacéo de transporte é dada por:

LD = ) (,8) + 22 [, p(s, 8] (r,5)dg (1.9

onde i € o coeficiente de atenuacao total, p(s,s’) é a funcdo de fase do féton ser

espalhado da direcdo s “para s, € ds é um comprimento infinitesimal do meio.

Uma vez que os fotons espalhados ndo tém um caminho determinado, a radiancia
difusa é dificil de ser avaliada, sendo este um fator de complexidade da Teoria de

Transporte.

Simulagbes computacionais utilizando o Método de Monte Carlo (MMC) tém sido muito
utilizadas para solucionar a equacao de transporte de radiacdo. Constitui uma abordagem
numérica (estatistica) da equacédo de transporte [Niemz, 2004; Prahl,1988] e de facil

implementagao.

A teoria da difusdo é uma abordagem muito utilizada para compreensao da interacao
da luz com o tecido biol6gico. Aplicada para meios nos quais 0 espalhamento da luz
predomina em relacdo a absorcao (us >>u,), € o fator de anisotropia (g) nao é tao proximo
da unidade, esta aproximacgao prevé que a atenuacao da intensidade no meio muito longe

de fontes externas de luz é descrita por:

1(Z) = Ae~We?) 4 Be=(Herf2) (1.10)
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onde Uerr = \/3ua g + us(1 — g)] é conhecido como coeficiente de atenuagao efetivo

e A + B = Iy, a intensidade total de luz.
O Método de Monte Carlo

No século XVIII o matemético francés Conde de Buffon, usou uma técnica muito similar
ao MMC para determinar o valor de ©m por meio de um experimento, conhecido como
“Agulha de Buffon” [Kunkel, 2003; Lins, 2004]. Em Los Alamos, década de 1940, John von
Neumann, Stanislaw Ulam e Enrico Fermi utilizaram um método estatistico para
modelagem de difusdo de néutrons, e o denominaram Método de Monte Carlo. Este nome
foi dado por eles pela similaridade entre o processo estatistico e os jogos de azar em

Monte Carlo, Ménaco. [Metropolis, 1987]

Modelagem computacional vem sendo largamente aplicada nos dias atuais em
diversas areas do conhecimento. Tais métodos fazem a conexao entre os fendmenos
experimentais e as previsdes da teoria [Coutinho, 1997], conforme esquematizado na figura

1.5.
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SISTEMA REAL E— MODELO

| | |

Simulag¢ao Aproximacdes
Computacional Tedricas

| | |

Resultados Resultados do Previsdes
Experimentais Modelo Tedricas

Comparacao Comparacéao

| |

Teste do Modelo Teste da Teoria

Experiéncia

Figura 1.5: Descricdo de métodos de avaliagdo de um fendbmeno fisico utilizando modelagem

computacional. [Coutinho, 1997]

O MMC é um método estocastico utilizado para modelagem de sistemas simples ou
complexos. Situacbes matematicas nas quais a equacao que descreve um fenédmeno fisico
tem solucado de dificil determinacao analitica se beneficiam da aproximagdo numérica

baseada no MMC.

Uma funcéo densidade de probabilidade é definida no modelo e utiliza-se um gerador
de numeros aleatérios para obter o pardmetro de interesse associado a funcdo, pela

repeticao do calculo um numero muito grande de vezes.

Na figura 1.6 temos um exemplo da aplicacigo do MMC no calculo de area.
Suponhamos que se deseja determinar a area A, da superficie azul. Desenha-se um
quadrado de area A, que contenha a figura de interesse. As coordenadas (x,y) dos pontos

sado escolhidas aleatoriamente num total de N vezes (somente no intervalo entre a e b),
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sorteando dois numeros aleatérios independentes (x e y). Verifica-se a quantidade (n) de
pontos pertencentes a superficie azul e determina-se o valor esperado de A, conforme a

seqguir:

<AZ>=A><% (1.11)

Figura 1.6: Exemplo de uma aplicagdo do Método de Monte Carlo no calculo de area.

No exemplo da figura 1.6, quanto maior a quantidade (N) de pontos sorteados o valor

esperado de A, € mais proximo do valor real. No MMC a exatidao dos resultados é
proporcional a 1/VN. Isto implica que, em simulagdes mais complexas, para se obter boa

exatiddo, o numero de “histérias” deve ser grande, o que implica em maior tempo de

processamento computacional. [Niemz, 2004; Wang e Jacques, 1992]

O MMC tem sido utilizado em programas para calcular o transporte de particulas e
fétons ionizantes em materiais. E muito frequente o uso de programas tais como MCNP
[Booth et al., 2003] e Penelope [Salvat et al., 2003], destinados ao calculo do transporte de
radiacao ionizante em tecidos biol6gicos, com aplicagdes em planejamento de radioterapia
para pacientes oncologicos, e também na otimizacao de protecao radiolégica. O Método de

Monte Carlo também pode ser usado para modelar a interacdo da luz com o tecido
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biolégico, calculando a distribuicdo de fétons absorvidos e espalhados no volume de
acordo com os parametros épticos do tecido, espessura, intensidade e colimacao do feixe

incidente. [Wang e Jacques, 1992]

Apesar do MMC ser simples de implementar para modelagem do transporte de luz em
tecidos, deve-se propagar grande nimero de fétons (~ 10° — 10°% [Prahl, 1988] para se
obter baixos niveis de incerteza. Com isso a simulacdo requer tempo elevado de

processamento.

Inimeros estudos apresentam o MMC como ferramenta para compreensdo da
interacao da luz com a matéria. Contudo, ha dificuldade em encontrar na literatura estudos
que apresentam a validagdo da simulacdo de Monte Carlo por comparacao aos resultados

obtidos por experimentos.

Carbone e colaboradores [Carbone et al., 2010] analisaram a luz transmitida em
mistura contendo leite, &gua destilada e corante (diluicdo 1:1000) nas propor¢cdes 1:3:0,4,
preenchendo uma cubeta de 25 x 25cm com 3 cm de altura, a partir de imagens
capturadas por CCD durante incidéncia de laser de 830 nm. O comportamento dos perfis
radiais de intensidade de luz transmitida obtido por simulacao de Monte Carlo esteve de

acordo com os resultados experimentais.

Valim e colaboradores, utilizando laser pulsado e fotomultiplicadora, realizaram
medidas de larguras de distribuicdo de intensidades de foétons transmitidos, resolvidas no
tempo, em emulsdo de gordura e compararam com resultados de simulagdo de Monte
Carlo, utilizando o MCML 1.2.2 [Wang e Jacques, 1992] modificado. Houve compatibilidade
entre resultados experimentais e simulados [Valim et al., 2010]. A partir de uma fonte de luz
(633 nm) colimada incidindo em emulsao lipidica, Flock e colegas realizaram medidas de
fluéncia em funcao da profundidade da amostra para trés diametros de feixe, utilizando

uma fibra éptica acoplada a fotomultiplicadora. Os resultados foram comparados com
16



simulagdo de Monte Carlo, obteve-se concordancia entre os resultados da simulagéo e
experimentais, com discrepancias nos valores absolutos de fluéncia apds normalizacdo dos

resultados do modelo e do experimento [Flock et al., 1989].

17



2. Materiais e métodos

2.1.Simulacao de Monte Carlo para o transporte de luz em tecidos

2.1.1. Descricao do MCML 1.2.2 [Wang e Jacques,1992]

Foi utilizado o software MCML 1.2.2-2000 [Wang e Jacques,1992; Wang et al.,1995], o
qual realiza simulacdo de Monte Carlo para transporte de luz em camadas de tecidos.
Basicamente, o programa tem como finalidade calcular as posicées e quantidades de
fotons absorvidos e espalhados no material, dados seus coeficientes de absorcédo e
espalhamento, fator de anisotropia, indice de refracdo e suas dimensdes. O material é

irradiado por uma fonte colimada de fotons.

Como a motivagdao deste programa é calcular a distribuicdo de energia radiante no
tecido, ele ndo trata as interagdes foton-tecido como fend6meno ondulatério, ou seja,
desconsidera a fase e polarizacao da onda. A aproximacao utilizada é que, como os fétons
provenientes de um feixe coerente e polarizado sofrem mdultiplos espalhamentos no interior
de maior parte dos tecidos, apds primeira interacdo fase e polarizacdo tornam-se
rapidamente aleatérias. Assim a informagédo sobre a polarizagdo contribuiria pouco para o

calculo do transporte de energia.

E simulado o lancamento de um pacote de fétons perpendicularmente a superficie do
tecido, correspondendo a um feixe estreito, arbitrariamente colimado. Visando melhorar a
eficiéncia da simulacdo, o programa apresenta uma técnica de reducdo de variancia,
permitindo que a simulacao propague muitos fétons ao longo de um caminho especifico,
simultaneamente. A cada pacote de fétons lancados é atribuido um peso estatistico, P, de
uma unidade. O peso do féton é atenuado cada vez que interage com o tecido (absorcao)

até sua historia ser terminada.
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Nesta simulacdo o féton se propaga em trés dimensdes no tecido. Utiliza-se um
sistema de coordenadas cilindricas para registrar a posicao de absorcao dos fétons (r, Z),
onde r e Z sdo as coordenadas radial e axial (eixo Z que corresponde a direcao de
incidéncia dos fétons), respectivamente, conforme ilustrado na figura 2.1. Como as
camadas de tecido sdo homogéneas e perpendiculares ao eixo Z, existe uma simetria em
torno do mesmo, e as coordenadas (r,Z) sao suficientes para o registro final de fétons no
tecido. No entanto, as interagdes de foétons sdo adequadamente simuladas em todo o

volume durante a execug¢ao do programa.

camada 1

Figura 2.1: Representacdo do sistema de coordenadas posicionado em camadas de tecido

simulado no MCML 1.2.2.
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A simulagdo apresenta um sistema de rede bidimensional nas direcées Z e r, onde
cada elemento é formado por segmento de linhas dZ e dr. O numero total de elementos é

dado por Nz e Nr, nas diregcdes Z e rrespectivamente.

O MCML pode simular o transporte de luz em camadas de tecido infinitamente largas.
Com ele nao € possivel modelar a geometria real de um 6rgdo, mas sim as camadas de
tecido que o constituem ao longo da direcao Z, limitando as laterais. O usuério pode
estabelecer os limites de interesse da geometria do tecido para o calculo da distribuicdo de

luz, definindo a extensao do sistema de redes, na dire¢do radial.

Com isso, os fotons que escapam do limite lateral estabelecido no sistema de redes do
tecido tém sua histéria terminada, o programa nao simula uma eventual reflexdo interna de

fotons espalhados na borda lateral do tecido, os efeitos de borda séo limitados.

As grandezas fisicas simuladas sdo transmiténcia, refletancia, energia absorvida e
fluéncia. A transmitancia e a refletancia sao calculadas a partir da contagem dos fétons que
atravessam o material e que retornam ao plano incidente, respectivamente. A reflexao
especular € obtida aleatoriamente por sorteio da equacdo de Fresnell, pois a mesma

corresponde a probabilidade do féton ser refletido sem interagir com o tecido.

O programa registra a histéria dos fétons que entram no tecido simulado. A extensao d
do passo de cada féton no tecido é calculada pela amostragem da distribuicdo de

probabilidade do livre caminho médio do féton (d):

In (n)
= — 2.1
d 0 (2.1)

onde n é o numero aleatério, i € o coeficiente de atenuacéao total e d é a distancia

entre duas interagdes féton-tecido em sequiéncia.

Ao final de cada passo d, os fétons sofrem uma interacao; absorcao ou espalhamento.
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A energia absorvida é definida pela grandeza E(x,y,Z): energia depositada em um
pequeno elemento de volume, dada em J/cm®, numa dada posicao (x,y,Z), correspondendo
a energia absorvida para cada elemento de rede do arranjo espacial. Como p,; €
correspondem, respectivamente, a probabilidade de absorcédo e de interacdo de féton por
unidade de caminho, a absorcao dos fétons é calculada a partir de w5 /Wt , que corresponde
a probabilidade de absorcdo do foton, cujo valor varia de 0 a 1 conforme o gerador de
nameros aleatorios. No momento em que ocorre a absorcdo uma fracdo do peso
estatistico, AP, é depositada na posicdao (x,y,Z), adicionada na grandeza E (x,y,Z) e
subtraida do peso do féton. A fluéncia em uma dada posicdo, F(x,y,Z), dada em J/cm?, é
obtida dividindo-se a energia absorvida por unidade de volume pelo coeficiente de

absorcéo local, F(x,y,Z) = E(x,y,Z) / ta.

O espalhamento do féton é calculado a partir da amostragem da funcao de Henyey-

Greenstein:
2n—1 seg=0
cos @ = —g%2 \?2 , 2.2
{i[1+g2—(1—g)]seg>0 22)
2g 1-g+2gn
onde @ é o angulo de deflexédo variando de 0 a =e n € o numero aleatério (0 a 1).
O angulo azimutal ¢ é amostrado a partir da equagéao:
@ = 2nn, (2.3)

onde 0 < p<2m.
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2.1.2. Importancia dos parametros opticos para simulacao

Atualmente, extrair da literatura valores reais de propriedades Opticas de tecido
biolégico [Hernandez et al., 2009] para obter resultados confidveis da simulacdo de MC
para o transporte de luz no tecido é muito dificil. Por ser largamente utilizado em fotdnica
como simulador de tecido, o Lipovenos (Lp) faz parte de muitos trabalhos que apresentam
resultados da medicdo de suas caracteristicas épticas. E um liquido predominantemente
espalhador em todo espectro visivel com parametros épticos conhecidos [Michels et al.,
2008]. Com isso, o Lp € o material apropriado para validar experimentalmente o MCML

1.2.2.

As propriedades Opticas do Lp nos comprimentos de onda de 633 nm e 820 nm sao
mostradas na tabela 2.1. Estes valores foram utilizados nos parametros de entrada das

simulagdes.

Tabela 2.1. Propriedades épticas do Lipovenos 10% [Michels et al., 2008], onde
n = indice de refracao; g = fator anisotrdpico; .= coeficiente de absorgao; 1= coeficiente de

espalhamento.

A (nm) n g Ma(cm?)  ps(cm’)

633 1,332 0,69 0,0023 411,39

820 1,332 0,57 0,073 223,92

2.1.3. Parametros de entrada da simulacao

Foi simulada a distribuicdo de luz em camadas de Lp, nas espessuras de 2a 12 mm e
de 30 mm, com raios de 6 mm e 13 mm, depositadas sobre uma fina camada de 1 mm de

PMMA. O valor de dz e dr, 0,002 cm, é inferior ao livre caminho médio dos fétons de A igual

22



a 633 nm e 820 nm no Lp [Wang, 1992]. O numero de elementos de rede nas direcdes

radial e axial variou de acordo com a geometria do tecido a ser simulado.

A figura 2.2 é o exemplo de arquivo texto de entrada do MCML para simular a

distribuicdo de fétons em Lp (raio 6 mm e profundidade 12 mm), com 4x10” pacotes de
fétons lancados. As propriedades oOpticas do Lp (camada 1) para A de 633 nm sdo as da
tabela 2.1, e as do PMMA (camada 2) para mesmo A sdo: n=1,49, u,=10"cm’,
us=0cm” e g=1,0. Além disso, pdde-se introduzir o indice de refracao da regido ao redor
do material (meio anterior a camada 1 e posterior a camada 2); foi escolhido n = 1 para

esses meios.

1.0 # file version
1 # number of runs

CP12Zmm.mco A # output filename, ASCIl/Binary
40000000 # No. of photons

0.002 0.002 # dz, dr [cm]

650 300 1 # No. of dz, dr, da.

2 # No. of layers

#n mua mus g d # One line for each layer

1 # n for medium above
1.332 0.0023 411.39 0.69 1.2 # layer 1

1.49 1E-005 O 1 0.1 # layer 2
1 # n for medium below

Figura 2.2: Arquivo de entrada do MCML

2.1.4. Descricao do programa CONV 1.0 [Wang, 1992]

Apés calcular a distribuicao de fétons em todo volume do tecido, o MCML grava os
resultados em um arquivo texto com dados organizados em colunas. Este arquivo, por sua

vez, é arquivo de entrada para outro programa, CONV 1.0 [Wang, 1992;1997], cuja
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finalidade é realizar a convolugcdo dos dados simulados com o feixe incidente. No CONV
1.0 se introduzem o valor da energia e a geometria do feixe (circular ou gaussiano),
extraindo do resultado da simulagdo os perfis de fluéncia (ou absorcédo) nas regides de

interesse do tecido, ou seja, os parametros fisicos calculados pela simulacao.

Foram escolhidos poténcia e perfil dos feixes de acordo com a disponibilidade de
equipamentos do laboratério de realizar experimentos para validacao da simulacdo. Para
as simulagdes no vermelho ajustou-se o perfil do feixe gaussiano (raio 2 mm) e a energia
escolhida de acordo com as espessuras de amostras simuladas numa faixa de
5uJ a 6 x 10% pJ. Para as simulagdes no infravermelho, perfil do feixe circular (raio 0,6 mm)
e a energia variou de acordo com a espessura de amostra simulada numa faixa de
36 uJ a 11 x 10° uJ. Essas energias correspondem a 1 segundo de iluminagdo com as

poténcias aplicadas experimentalmente, tanto no vermelho como no infravermelho.

Foram analisados a distribuicdo radial de fluéncia na base da amostra e o perfil de
fluéncia ao longo de uma linha vertical na lateral da amostra, figura 2.3, para R igual a

55mme 12 mm.

-

’l_.-.

. ~

S

Figura 2.3: Localizagao dos perfis de fluéncia simulados
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2.2.Materiais utilizados para validacao das simulacoes

2.2.1. Lipovenos, o simulador de tecidos em foténica

O Lp é uma emulsao lipidica homogénea e estéril destinada, originariamente, para
administracao intravenosa em pacientes que apresentam déficit nutricional de acidos
graxos essenciais. O Lp ao lado das vitaminas, carboidratos e aminoacidos constituem a
nutricdo parenteral [Fresenius Kabi Brasil, 2010]. Atualmente, emulsées de gordura tém
larga aplicagdo no estudo da propagacdo de luz em meios turvos nas areas de
espectroscopia e imagem o6ptica difusa [Hernandez et al., 2009; Bouchard et al., 2010;
Yokoi e Aizu, 2008], como padrdes de calibracao [Michels et al., 2008; Spinelli et al., 2007],
ou como simuladores de tecidos [Michels et al., 2008; Bouchard et al., 2010; Pogue et al.,
2006]. O Lipovenos apresenta inumeras vantagens no uso, tais como, baixo a,
flexibilidade para obter us desejado de acordo com sua concentracao [Drakaki et al., 2001],

atoxidade, baixo custo e acessibilidade. Sua constituicdo é mostrada na tabela 2.2.

Tabela 2.2: Constituicdo do Lipovenos PLR 10% [Fresenius Kabi Brasil, 2010]

Composicao do Lipovenos® PLR 10%

(a cada 1000 mL)

Oleo de soja purificado 100,0 g
Glicerol 25¢
Lecitina de ovo 69
Excipientes (agua, oleato de sodio) 1000 mL

O Lp tem uma ampla distribuicdo de tamanhos de particulas. A maior porcentagem
delas apresenta didmetro de até 0,15 um, e a particula maior pode ter aproximadamente

0,54 um de diametro [Michels et al., 2008; Pogue e Patterson, 2006].
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2.2.2. Sistema de aquisicao de imagens

O sistema de aquisicdo de imagens consiste primariamente de uma camera CCD
Hitachi Denshi, modelo KP-M1, acoplada com uma objetiva (conjunto de lentes) para ajuste
de foco da imagem. As imagens quando capturadas sao transferidas da CCD a placa de
aquisicado do microcomputador e registradas em arquivo de imagens. A variagdo do nivel
de cinza da imagem da amostra esta associada a maior ou menor intensidade de luz que

atinge a CCD.

Os lasers aplicados foram He-Ne (633 nm — 2 mm de raio) e GaAlAs (820 nm — 0,6 mm

de raio).
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2.3. Arranjo experimental

Para validar a simulacdo foram desenvolvidas duas cubetas cilindricas de PMMA,
50 mm de altura, com raio 6 mm (geometria G1) e 13 mm (geometria G2). Foram
projetadas especialmente para obter imagens laterais da cubeta com um corte plano de

5mm (G1) e 10 mm (G2) de largura, da base ao topo ao longo da parede da cubeta,

figuras 2.4 e 2.5.

2mm
S 5mm
£ —>
o
un
o s s vista superior
’
———— -

‘," ‘h“‘

{ 1/ - 1mm

Figura 2.4: Cubeta de PMMA geometria G1
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Figura 2.5: Cubeta de PMMA geometria G2

Visando comparar os resultados de transmissdao e espalhamento de fétons da
simulagdo com resultados experimentais, foi montado um experimento para medir a
distribuicdo de luz transmitida no fundo da amostra e a distribuicdo de fétons espalhados

lateralmente.

O primeiro passo foi alinhar o feixe verticalmente ao centro da cubeta garantindo uma
incidéncia perpendicular a superficie do liquido. Em seguida, quantidades diferentes de Lp
permitiram variar a espessura de liquido (h) com espessuras de 2 a 12 mm em passos de
1 mm. Para isso foi calculado o volume de Lp necessario para variar 1 mm de altura, nas
duas geometrias, e utilizou-se uma micropipeta (precisdo 2 uL) na colocacédo do Lp nas

cubetas.
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Os fétons transmitidos foram capturados pela camera CCD posicionada na base da
amostra. Para espessura de 30 mm de Lp a CCD foi posicionada a 90° da direcao de
incidéncia do feixe, a fim de capturar os fétons espalhados lateralmente, conforme a

figura 2.6.

Com objetivo de otimizar a analise de imagens e evitar saturacao de luz na CCD foram
usados diferentes filtros de atenuacao (neutros) entre o laser e a amostra de acordo com a
espessura de Lp, obtendo a poténcia radiante incidente conforme mostrado na tabela 2.3.
Este paradmetro foi medido por um medidor de poténcia radiante (Newport Power Meter
1918-C, da marca Ophir), ap6s o feixe ultrapassar os filtros, no modo de operacao continuo
onde eram feitas 10.000 medidas por segundo. As médias dessas medidas foram utilizadas
para normalizar as intensidades dos pixels (niveis de cinza), comparar quantitativamente o

conjunto de imagens obtido e para a convolugao dos dados da simulacdo de Monte Carlo.

Tabela 2.3: Intensidade de luz incidente no Lp de acordo com espessura.

® de Lp (mm) Espessura Poténcia
— A(nm) (mm) (nW)
3ai2 10 a 208
26 — 633
30 6x10°
3ai2 166,52 10,1 x 10°
26 — 820
30 11 x 10°
2a10 5a10°
12 - 633
30 350
2a12 36a5,6x10°
12 — 820
30 1,6 x 10°
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MICROCOMPUTADOR

Figura 2.6: Arranjo experimental

As imagens capturadas foram analisadas com o software Image J.

2.4. Tratamento de imagens

O tratamento de imagens teve como principal objetivo quantificar o comportamento da
variacao de intensidade de luz espalhada e transmitida a partir das imagens. Em cada pixel
da imagem a tonalidade de cinza pode variar de acordo com a quantidade de fétons que
atinge a CCD. A escala de cinza utilizada foi de 8 bits, varia 0 a 255; onde 0 corresponde a
auséncia de luz e 255 representa a maxima intensidade. A proporcionalidade entre o nivel
de cinza e a poténcia luminosa foi testada para varias imagens, mantendo a configuracao

da CCD fixa.

Com o software Image J determinou-se a relacdo pixels/mm das imagens, para
calibracao espacial, tendo como padrdo de calibracdo das imagens de luz espalhada a

propria largura da janela da cubeta mostrada nas imagens como duas linhas verticais
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paralelas. O padrdo para calibracdo das imagens de luz transmitida foi o didmetro interno

da cubeta mostrado nas imagens.

Das imagens obtidas lateralmente foi extraido o comportamento da variacdo de
intensidade de luz ao longo de uma linha na direcdo Z, na posicdo central da janela da
cubeta, figura 2.7a. Das imagens obtidas do fundo da amostra, foi extraido o
comportamento da variagdo de intensidade de luz ao longo de uma linha radial na base da
cubeta, passando pelo pixel correspondente ao nivel maximo na escala de cinza, figura
2.7b. Para a analise da variacao desse perfil com a espessura de Lp, 0s niveis de cinza de
cada imagem foram normalizados pela poténcia luminosa empregada para aquisicao da

imagem (tabela 2.3).

A linha Z foi tragada iniciando a 1 mm abaixo da superficie do liquido, correspondendo
a espessura do menisco, identificado pela alta intensidade de luz proveniente desta
camada inicial da imagem da amostra. Esta escolha foi feita, pois como o MCML 1.2.2 foi
desenvolvido para simular transporte de luz em materiais solidos, sua geometria nao
considera efeitos da tensdo superficial de liquidos, tais como o menisco formado da

interagédo do Lp com a superficie do acrilico da cubeta.
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Figura 2.7a Figura 2.7b

Figura 2.7: a) Imagem obtida a partir de fétons espalhados lateralmente. Foi extraido da imagem o
perfil de intensidade (em escala de cinza) ao longo da linha Z; b) Imagem de luz transmitida através
do fundo da amostra, com indicagéo da linha r escolhida para obtencao do perfil de intensidade de

luz transmitida na direg¢ao radial.

2.5.Procedimento para determinacao de incertezas

Para verificar a incerteza experimental da distribuicdo de intensidade de luz espalhada
em Lp associada ao posicionamento das cubetas, o posicionamento da cubeta foi repetido
20 vezes, e cada imagem foi capturada pela CCD posicionada a 90° da diregcdo de
incidéncia. Este procedimento foi feito para o Lp em cubeta de 12 mm de didmetro (laser de
633 nm) e em cubeta de 26 mm de diametro (laser de 820 nm). De cada imagem foi

extraido perfil de intensidade de luz com a profundidade.

Para verificar a incerteza da simulacéo, foi realizado um teste da reprodutibilidade por
meio de trés simulacdes da distribuicao de luz em Lp de 12 mm de diametro e 30 mm de
profundidade, com os parametros de entrada idénticos. Foi obtido o perfil de fluéncia ao

longo de uma linha vertical na lateral da amostra (conforme ilustrado na figura 2.3) para
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R =6 mm e do qual a posicdo de maxima intensidade (Zmax) € 0 coeficiente de atenuacao
assintotico (uss) da curva foram identificados. Os valores médios e desvios padrao
calculados para Zmax © Mazs foram 0,3023 e 0,0023cm, e 3,2782 e 0,0003cm™,
respectivamente. Este resultado nos mostra a boa reprodutibilidade da simulagao, no qual
0 desvio padréo para o conjunto de valores de Znax € tas foi inferior a 0,8% e a 0,01% do
valor médio, respectivamente. A incerteza dos resultados obtidos por simulacdo de Monte
Carlo foi estabelecida como 1%, pois esse foi o valor escolhido como limite de incerteza
das grandezas fisicas calculadas pelo programa CONV 1.0, quando faz a convolugcédo dos
dados simulados: o programa termina o calculo quando a diferenca entre os resultados da

iteracao atual e a anterior € inferior ao limite escolhido.
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3. Resultados e Discussao

3.1.Transmissao de luz

A distribuicdo radial de fluéncia radiante transmitida por amostras simuladas de 3, 4 e
5 mm de espessura de Lp, & mostrada na figura 3.1a para o comprimento de onda de
633 nm em camadas de 26 mm de diametro. Na figura 3.1b temos o resultado experimental
de intensidade de luz transmitida correspondente as mesmas configuragdes da simulacao
de Monte Carlo. Nos dois casos as intensidades foram normalizadas para a intensidade de
luz emergente da amostra mais fina (3 mm), mantida a intensidade de luz incidente em

todas elas.
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5 0.6 . 4 mm g § 0.6+ . 4 mm
=z ie] 6 mm
@ 04 6mm 5. o ,?“
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D 0.2 § £ 0.2- %%;
0.0 N — = 0.0- R S Peedinre
45 40 05 00 05 10 15 00 05 10 15 20 25
r (cm) r (cm)
Figura 3.1a Figura 3.1b

Figura 3.1: Transmissao de luz para diferentes espessuras de Lp: a) Perfil de fluéncia na base da
amostra ao longo da direcado radial obtido por simulagcdo de Monte Carlo. b) Distribuicdo de

intensidade de luz da base da amostra ao longo da diregao radial obtido experimentalmente.

Os resultados normalizados mostrados na figura 3.1b confirmam que, dado um feixe de
laser incidente na amostra com intensidade fixa, a quantidade de luz transmitida diminui

com a espessura de Lp adicionado. A quantidade de luz transmitida € maxima na direcao
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de incidéncia do feixe e se distribui ao longo da direcédo radial de forma bastante simétrica.
Este comportamento se verifica de maneira similar em todas as espessuras da amostra,

nas duas geometrias e para ambos os comprimentos de onda incidentes.

Os mesmos comportamentos apresentaram os resultados das simulagées de Monte
Carlo, onde a distribuicdo radial de fluéncia na base das diferentes camadas de Lp
apresentou comportamentos qualitativamente similares as curvas da figura 3.1a, tanto no
visivel como no infravermelho nas duas geometrias, também com intensidade maxima

situada na diregcao de incidéncia do feixe, decrescendo ao longo da direcao radial.

Visando analise quantitativa dos resultados obtidos, tentou-se ajustar aos perfis de
intensidade de luz transmitida varias funcdes de pico. Os melhores ajustes foram obtidos
com a funcdo de Gauss, como os exemplos da figura 3.2. Note-se que, para pequenas
espessuras de Lp (2 a 5 mm), foram ajustadas gaussianas ao conjunto de dados situado na

parte central da distribuicao de intensidades.
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Figura 3.2a Figura 3.2b

Figura 3.2: Exemplo de ajuste gaussiano aos dados realizado em todos os perfis de transmissao de

luz da base da amostra para diferentes espessuras de Lp: a) Simulacdao de Monte Carlo para
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intensidade de luz vermelha (633 nm) em 26 mm de didmetro de Lp. b) Experimental para

intensidade de luz vermelha (633 nm) em 26 mm de diametro de Lp.

Com o resultado do ajuste para cada espessura de Lp, extrairam-se da curva ajustada
os valores de intensidade maxima de luz transmitida (Inax) € a largura da distribuicao (20)

para analise de suas variacdes com a espessura de Lp.

3.1.1. Transmissao de luz em camadas de Lipovenos 10% com diametro de 12 mm

Na figura 3.3 observa-se a variagdo de 2c com a espessura de amostra para
resultados simulados e experimentais (633 nm). A distribuicdo de intensidade de luz se
alarga para maiores espessura de Lp. O comportamento de 26 € aproximadamente linear
de 2 a 6 mm de espessura de Lp em ambos os resultados, experimental e simulado. As
curvas obtidas por ajuste linear apresentam coeficientes angulares compativeis, dentro do
intervalo de 68% de confianca: 0,87 £ 0,03 mm/mm (Monte Carlo) e 0,897 £ 0,015 mm/mm
(experimental). Este resultado nos mostra que, para cada milimetro de Lp adicionado o
feixe transmitido aumenta 0,9 mm em seu diametro, aproximadamente. A variacdo da
largura de distribuicdo para h superior a 7 mm é pouco significativa, e em espessuras
maiores, o comportamento de 2c tende a uma constante. A simulagdo de Monte Carlo
reproduz bem o experimento, até alargamentos da distribuicdo de luz tais que nao se
aproximem dos limites das bordas laterais da amostra, j& que somente no experimento ha

paredes de contencao do liquido.
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Figura 3.3: Variacdo da largura da distribuicdo do perfil radial de intensidade de luz vermelha
(633 nm) em funcéo da espessura de Lp (® = 12 mm). Comparacao entre resultados experimentais

e simulacao de Monte Carlo.

Embora a variacdo de 2c com espessura de Lp dos resultados experimentais e
simulados seja similar, os valores de largura da distribuicdo obtidos por simulacdo sao
quase sempre superiores aos valores experimentais. Durante o experimento observou-se
que o menisco céncavo do Lp na parede da cubeta fazia com que as camadas nao
tivessem espessura fixa, sendo ligeiramente maior nas bordas. Como h foi calculado pelo
volume de Lp e area da base, a espessura da amostra no ponto de incidéncia do laser é
menor do que o valor determinado. Esse fato € mais relevante para distribuicdo de luz

transmitida em camadas liquidas de pequenas espessuras. Nesta hip6tese, 0 menisco
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pode ser fonte de discrepancia na comparacdao da simulacdo de Monte Carlo com
experimento; o programa - por simular transporte de luz em tecidos ndo apresenta o

menisco em sua geometria.

A validacao da simulacdo de Monte Carlo por comparacédo dos valores absolutos de
Imax torna-se dificil, pois se obtém da simulagao a fluéncia (J/cm?) na base da amostra, e do
experimento a variacdo de intensidade de luz que atinge a CCD, dada em nivel de cinza da
imagem, conforme observado na figura 3.2. Assim, foi realizada a normalizagdo dos Imax
obtidos da simulacdo e do experimento para comparacao das tendéncias em funcao da

espessura de Lp.

As intensidades maximas obtidas pelos ajustes aos resultados simulados e
experimentais foram analisadas em funcédo da espessura de Lp, como mostrado na figura
3.4. A intensidade maxima transmitida diminui acentuadamente nas primeiras camadas de
Lp e mais adiante decresce mais lentamente com o aumento da espessura de Lp. Com
isso, uma fungdo exponencial de segunda ordem foi ajustada aos dados e os coeficientes

de atenuacéo obtidos do ajuste sdo mostrados na tabela 3.1.
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Figura 3.4: Intensidade maxima de luz vermelha (633 nm) transmitida para varias espessuras de Lp

(@ =12 mm), para intensidade de luz incidente fixa. Resultados experimentais comparados com

simulacdo de Monte Carlo, normalizados para a intensidade de luz emergente da amostra com

2 mm.

Tabela 3.1: Parametros obtidos do ajuste de exponencial de 22 ordem

(I = Aje Ml + AjeH2h 4 I¢) aos dados da figura 3.4 e parametros de atenuagéo

calculados por Teoria de Difuséo.

Coeficientes de

Atenuacio Monte Carlo Experimental Teoria de Difuséao
1 (em”) 20,71£0,24 20,1 £1,1 mlem™) 411,39
#z (cm’) 4,85 + 0,07 5,07 0,24 L (cm™) 0,938
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A intensidade e fluéncia maxima transmitidas pela amostra decrescem
exponencialmente em funcdo de h, tanto nos resultados experimentais, quanto nos
simulados — os pares de coeficientes de atenuacédo obtidos pelo ajuste sdo compativeis
entre si. As intensidades normalizadas obtidas por simulacado foram sempre superiores as
observadas experimentalmente, devido a escolha do ponto de normalizagao. Os valores de
coeficientes de atenuacao obtidos experimentalmente diferem acentuadamente dos valores

obtidos por Teoria de Difusao.

Assim, o comportamento de 26 € Imax cOm a espessura de Lp obtido da simulacédo de
Monte Carlo é basicamente 0 mesmo obtido experimentalmente para luz transmitida, a

partir de uma fonte laser de 633 nm incidente em camadas de Lp com 12 mm de diametro.

Para transmissao de luz no infravermelho (820 nm), a variacao de 26 com a espessura
de amostra foi analisada como mostra a figura 3.5. Observa-se que a distribuicdo de
intensidade se alarga para maiores espessuras de Lp em ambos resultados. O
comportamento de 2c é aproximadamente linear de 2 a 8 mm de espessura de Lp em
ambos os resultados, experimental e simulado. As curvas obtidas por ajuste linear
apresentam coeficientes angulares diferentes: 0,672 + 0,020 mm/mm (Monte Carlo) e
0,866 + 0,028 mm/mm (experimental). Este resultado nos mostra que para cada 1 mm de
Lp adicionado o feixe transmitido se alarga 0,9 mm, aproximadamente, enquanto o
simulado se abre 0,2 mm a menos que o experimental. O aumento da largura de
distribuicdo para h superior a 9 mm é pouco significativo; em espessuras maiores de Lp o
comportamento de 2o tende a uma saturacdo, possivelmente devido a proximidade das

laterais da amostra.
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Figura 3.5: Variagdo da largura da distribuicdo do perfil radial de intensidade de luz infravermelha
(820 nm) em fungao da espessura de Lp (® = 12 mm). Comparacao entre resultados experimentais

e simulacao de Monte Carlo.

De acordo com a figura 3.5, as larguras das distribuicoes simuladas de 2 a 5 mm de
espessura de Lp sdo superiores as dos resultados experimentais. No entanto, a partir de
6 mm de espessura de Lp, os resultados para as larguras de distribuicdo simulados sao
inferiores aos resultados experimentais. E possivel que parte desta discrepancia esteja
associada a presenca do menisco, o qual, em camadas de apenas 12 mm de didmetro,

pode influenciar a distribuicdo de luz em pequenas espessuras de Lp.
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Ainda para luz transmitida no infravermelho (820 nm), as intensidades maximas obtidas
pelo ajuste aos resultados, simulados e experimentais, foram analisadas em fungédo da

espessura de Lp, como mostrado na figura 3.6.
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Figura 3.6: Intensidade maxima de luz infravermelha (820 nm) transmitida para varias espessuras
de Lp (® =12 mm), para intensidade de luz incidente fixa. Resultados experimentais comparados
com simulagao de Monte Carlo, normalizados para a intensidade de luz emergente da amostra com

2 mm.

Como a intensidade maxima transmitida diminui rapidamente nas primeiras camadas e
mais adiante decresce mais lentamente com o aumento da espessura de Lp, a funcéo
exponencial de 22 ordem foi ajustada aos dados, e seus parametros sdao mostrados na

tabela 3.2.
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Tabela 3.2: Parametros obtidos do ajuste de exponencial de 22 ordem
(I=Ae Ml + A,eH2l + I¢) aos dados da figura 3.6 e parametros de atenuagéo

calculados pela Teoria de Difusao.

Coeficientes de

Atenuacio Monte Carlo Experimental Teoria de Difuséao
-1

41 (em™) 28,933 + 0,008 29.1+1,4 u(cm™) 223,99
-1

Uz (cm™) 5,57 + 0,07 5,14+ 0,13 Herr(cm™) 4,593

A intensidade luminosa e a fluéncia maxima transmitidas através do Lp sofrem
atenuacdo exponencial com a espessura da amostra, tanto nos resultados experimentais
quanto nos simulados. Além disso, os pares de coeficientes de atenuacao obtidos foram
proximos ou compativeis entre si. Os valores de coeficientes de atenuacdo obtidos
experimentalmente diferem dos valores obtidos por Teoria de Difusdo, embora o valor de

Mo Seja bem proximo do e

Os resultados experimentais de intensidade méaxima de luz transmitida em camadas de
Lp de diametro de 12 mm mostram que a luz infravermelha (820 nm) sofre maior atenuacao
com a espessura, comparada com a luz vermelha (633 nm), cujo u; obtido foi de
20,1 + 1,1 cm™'. Para maiores espessuras, a atenuacdo é a mesma nos dois comprimentos
de onda. O comportamento da largura da distribuicdo de luz, experimentalmente, é
praticamente 0 mesmo para os dois comprimentos de onda, mas nos resultados simulados
se observa menor alargamento da distribuicdo de intensidade por milimetro de Lp com o

aumento da espessura da amostra.
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3.1.2. Transmissao de luz em camadas de Lipovenos 10% com diametro de 26 mm

Na figura 3.7 observa-se a variacdo de 26 com a espessura de amostra (resultados
experimentais e simulados, 633 nm). Novamente se nota que a distribuicao de intensidade
de luz é mais larga para maiores espessuras de Lp. Para esta geometria 0 comportamento
de 20 é aproximadamente linear de 2 a 7 mm de espessura de Lp, em ambos 0s
resultados, experimental e simulado. As curvas obtidas por ajuste linear apresentam
coeficientes  angulares, 1,07 £0,08 mm/mm (Monte Carlo) e 1,03 £ 0,03 mm/mm
(experimental), resultados compativeis dentro do intervalo de 68% de confianga. Este
resultado nos mostra que para cada milimetro de Lp adicionado o feixe transmitido
aumenta 1 mm em seu diametro, aproximadamente. Para h superior a 8 mm o crescimento
de 26 com a altura de Lp se torna mais lento, embora nao se evidencie uma tendéncia a

saturacao.
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Figura 3.7: Variacdo da largura da distribuicdo do perfil radial de intensidade de luz vermelha
(633 nm) em fungao da espessura de Lp (® = 26 mm). Comparacao entre resultados experimentais

e simulacao de Monte Carlo.

A variagdo da largura da distribuicdo com espessura de Lp dos resultados
experimentais e simulados foram similares, e novamente os valores de 2c obtidos por
simulacao quase sempre sao superiores aos valores experimentais. Apesar de ser uma
geometria de maior didmetro, o erro associado ao menisco para pequenas espessuras
pode ainda ter interferido no resultado, embora menos comparado aos resultados

anteriores (figura 3.3).
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As intensidades maximas de luz vermelha (633 nm) obtidas pelo ajuste de gaussianas
aos resultados, simulados e experimentais, foram analisadas em funcédo da espessura de
Lp, como mostrado na figura 3.8. Novamente se observa que a intensidade maxima
transmitida diminui rapidamente nas primeiras camadas de Lp e mais adiante decresce
mais lentamente com o aumento da espessura de Lp. Com isso, a funcao exponencial de

segunda ordem foi ajustada aos dados, e seus parametros sdo mostrados na tabela 3.3.
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Figura 3.8: Intensidade maxima de luz vermelha (633 nm) transmitida para varias espessuras de Lp
(@ =26 mm), para intensidade de luz incidente fixa. Resultados experimentais comparados com
simulacao de Monte Carlo, normalizados para a intensidade de luz emergente da amostra com

2 mm.
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Tabela 3.3: Parametros obtidos do ajuste de exponencial de 22 ordem
(I =Ae Ml + A,eH2h + I¢) aos dados da figura 3.8 e parametros de atenuagéao calculados por

Teoria de Difusao.

Coeficientes de

Atenuacéo Monte Carlo Experimental Teoria de Difusao
4 (cm™) 16,06 + 0,05 15,7+0,3 (em™) 411,39
Uz (cm™) 4,53 + 0,05 4,41 £0,10 Uers(cm™) 0,938

A intensidade luminosa maxima e a fluéncia maxima transmitidas através da amostra
decrescem exponencialmente com a espessura da amostra, figura 3.8, tanto nos resultados
experimentais quanto nos simulados. Além disso, os pares de coeficientes de atenuagéao
obtidos sdo compativeis entre si, embora divirjam acentuadamente dos valores obtidos por
Teoria de Difusdo. Mais uma vez, as intensidades normalizadas obtidas por simulagao

foram sempre superiores as observadas experimentalmente.

Para luz transmitida no infravermelho (820 nm), a variacdo de 2c com a espessura de
amostra foi analisada (figura 3.9). Novamente o comportamento de 2c é aproximadamente
linear somente para as camadas finas de Lp em ambos os resultados, experimental e
simulado. As curvas obtidas por ajuste linear apresentam coeficientes angulares:
0,931 £ 0,022 mm/mm (Monte Carlo) e 1,324 £0,007 mm/mm (experimental). Este
resultado nos mostra que para cada milimetro de Lp adicionado o feixe transmitido abre
1,3 mm, aproximadamente, enquanto o simulado alarga quase 0,4 mm a menos que O

experimental.
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Figura 3.9: Variagédo da largura da distribuicdo do perfil radial de intensidade de luz infravermelha
(820 nm) em fungao da espessura de Lp (® = 26 mm). Comparacao entre resultados experimentais

e simulacao de Monte Carlo.

Na figura 3.9, pode-se observar que as larguras das distribuicdes simuladas para
pequenas espessuras de Lp sdo proximas do resultado experimental. No entanto, a partir
de 5 mm de espessura de Lp, os valores de 2c obtidos pela simulacédo divergem bastante
do resultado experimental. Esta divergéncia pode estar associada a eventuais
discrepancias entre os valores utilizados na simulacao para os parametros 6pticos do Lp no

comprimento de onda de 820 nm e os valores reais.

Ainda para a transmissado de luz infravermelha (820 nm), as intensidades maximas

obtidas pelo ajuste aos resultados, simulados e experimentais, foram analisadas com a
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espessura de Lp, como mostrado na figura 3.10. A intensidade maxima transmitida diminui

rapidamente nas primeiras camadas de Lp e decresce mais lentamente com o aumento da

espessura de Lp. Com isso, a fungcdo exponencial de segunda ordem foi ajustada aos

dados, e os parametros de atenuacao obtidos do ajuste sdo mostrados na tabela 3.4.

Intensidade maxima transmitida

normalizada

o©
—

o
o
—

m

m  Monte Carlo
® Experimental

2 4 6 8

Espessura hde Lp (mm)

Figura 3.10: Intensidade maxima de luz infravermelha (820 nm) transmitida para varias espessuras

de Lp (® =26 mm), para intensidade de luz incidente fixa. Resultados experimentais comparados

com simulagao de Monte Carlo, normalizados para a intensidade de luz emergente da amostra com

2 mm.
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Tabela 3.4: Parametros obtidos do ajuste com exponencial de 22 ordem
(I=Ae Ml + A,e H2h + I¢) aos dados da figura 3.10 e parametros de atenuag&o calculados

pela Teoria de Difusdo.

Coeficientes de

Atenuacéo Monte Carlo Experimental Teoria de Difuséao
a1 (cm™) 16,55 + 0,06 16,49 £ 0,22 w(cm™) 223,99
Hz (em™) 5,61+0,09 5,52 + 0,06 Lo (cm™) 4,503

Os resultados apresentados na figura 3.10 mostram que a intensidade luminosa e a
fluéncia maxima transmitidas através do Lp tém comportamento semelhante: decrescem
exponencialmente com a espessura da amostra obtendo-se valores dos pares de
coeficientes de atenuacdo compativeis. Os valores de coeficientes de atenuacdo obtidos
experimentalmente diferem dos valores obtidos por Teoria de Difusdo, embora o valor de

M2 Seja proximo do ey

Os resultados experimentais de intensidade maxima de luz transmitida em camadas de
Lp de diametro de 26 mm mostram que a atenuagao € praticamente a mesma para luz de
comprimento de onda 633 nm e para luz infravermelha (820 nm). Nos dois comprimentos
de onda, os resultados obtidos para x; sdo préximos de 16 cm™. Além disso, a luz
infravermelha sofre maior alargamento da distribuicdo de intensidade por milimetro de Lp,

comparado a luz visivel (633 nm).

3.1.3. Influéncia do comprimento de onda do laser e do diametro de Lipovenos 10%

na transmissao de luz

Para ambos os didmetros de Lp e para os dois comprimentos de onda do laser existem

comportamentos semelhantes entre a simulacdo de Monte Carlo e o experimento, com
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parametros muito proximos obtidos por ajustes aos dados. As larguras das distribuicées
experimentais e simuladas nem sempre foram compativeis. Para 633 nm as diferencas
entre as larguras experimentais e simuladas foram quase sempre inferiores a 1 mm, sendo
as simuladas predominantemente superiores as experimentais, para as duas geometrias.
Ja para a luz infravermelha, as larguras das distribuicdes simuladas sdo, na maior parte
das vezes, inferiores as das distribuicbes experimentais. As maiores discrepancias

observadas foram para Lp de 26 mm de diametro, para 820 nm, chegando a 2,5 mm.

A intensidade de luz transmitida sofre maior atenuacdo em camadas de Lp de didametro
de 12 mm comparada as camadas de 26 mm, tanto nos resultados simulados quanto
experimentais, dado o mesmo comprimento de onda: na tabela 3.5 pode-se observar que o
valor de u;, obtido do resultado das amostras de menor didmetro de Lp, é superior ao
coeficiente de atenuacédo obtido para geometria maior de Lp, nos dois comprimentos de

onda.

A intensidade de luz vermelha (633 nm) transmitida sofre menor atenuacao nas duas

geometrias comparada a luz infravermelha (820 nm).
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Tabela 3.5: Coeficientes de atenuagao 7 e up obtidos do ajuste com exponencial de 22 ordem

(I = Aje#at + A,e#2" + ;) aos dados experimentais das figuras 3.4, 3.6, 3.8 e 3.10 e parametros

de atenuacéo calculados pela Teoria de Difusao.

Diametro (nm)  Coeficientes de  \ 0 caro Experimental  Teoria de Difusdo

(mm) Atenuacao
u; (em™) 20,71 £ 0,24 20,1 +1,1 w(cm™) 411,39
12 633
1z (cm™) 4,85+ 0,07 507024  g4(cm™) 0,938
iy (em™) 28,933 +0,008 29,1+1,4 g (cm') 223,99
12 820
1z (cm™) 557+£0,07 514+0,13 g (cm™) 4,593
iy (em™) 16,06 + 0,05 15,7 £ 0,3 a(em™) 411,39
26 633
1o (cm™) 4,53 + 0,05 4,41+£010  gs(cm™) 0,938
1y (em™) 16,55+ 0,06  16,49+0,22 g (cm™) 223,99
26 820
Uz (cm™) 5,61 + 0,09 552+0,06 py(cm™) 4,593

O diametro da amostra exerce grande influéncia na atenuacao do valor maximo de
intensidade de luz: em geometria maior os coeficientes (1;) sdo muito semelhantes para os
dois comprimentos de onda, no entanto sdo bem diferentes de seus correspondentes na
geometria menor, tanto nos resultados experimentais quanto por simulacdo de Monte
Carlo. Os coeficientes u» sdo todos muito proximos, mas sempre maiores em 820 nm para
as duas geometrias. A teoria de difusdo nédo se ajusta bem para esse tipo de situagao

experimental.

A figura 3.11 mostra o comportamento da largura de distribuicdo de luz transmitida
experimentalmente com h para os dois didmetros de amostra e os dois comprimentos de
onda, para melhor comparacgao; a tabela 3.6 mostra os coeficientes angulares obtidos dos

ajustes lineares.
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Figura 3.11: Variacdo da largura da distribuicédo do perfil radial de intensidade de luz em fungéo da

espessura de Lp. Resultados experimentais.

Tabela 3.6: Coeficientes angulares (o) obtidos do ajuste linear aos dados das figuras 3.3, 3.5, 3.7 e

3.9.
Comp:’imento de Diametro de Lp Monte Carlo Experimental
onda (nm) (mm) o (mm/mm) o (mm/mm)
12 0,87 +0,03 0,897 + 0,015
633
26 1,07 +£ 0,08 1,03 £ 0,03
12 0,672 + 0,020 0,866 + 0,028
820
26 0,931 + 0,022 1,324 + 0,007
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Para h < 5 mm os valores de 26 em cada espessura para as duas geometrias e para
os dois comprimentos de onda sdo bem proximos e mais adiante tornam-se bem
diferentes. A maior variacdo da largura da distribuicdo de intensidade de luz transmitida
com espessura de espalhador ocorre para as amostras de Lp de diametro de 26 mm, para
luz infravermelha (820 nm). Em espessuras maiores o comportamento de saturagao fica
mais evidenciado nas camadas de Lp de menor didmetro (12 mm) para ambos os
comprimentos de onda, pois sendo a cubeta mais estreita limita-se o alargamento da

distribuicdo da luz transmitida.

Os coeficientes angulares () obtidos do ajuste linear aos dados simulados de variagao

de 26 com h foram compativeis com o0s experimentais somente para o laser vermelho.

A figura 3.12 mostra o comportamento com h da largura de distribuicdo de fluéncia
simulada por Monte Carlo, para os dois diametros de amostra e os dois comprimentos de

onda, para melhor comparacao.
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Figura 3.12: Variagédo da largura da distribuicdo do perfil de fluéncia radial em funcao da espessura

de Lp. Resultados por simulagéao de Monte Carlo.

Novamente, para todas as simulagdes e espessuras finas de Lp (h < 6 mm), os valores
de 26 em cada espessura sao bastante préximos e em espessuras maiores tornam-se bem
diferentes, comportamento este similar ao experimental. A maior variagdo do alargamento
da distribuicao de fluéncia simulada com a espessura de amostra ocorre para as amostras
de Lp de didmetro de 26 mm, para luz vermelha (633 nm). De maneira similar aos
resultados experimentais em espessuras maiores, o0 comportamento de saturacao fica mais
evidenciado nas camadas de Lp de menor didmetro (12 mm). Diferentemente dos

resultados experimentais, as larguras obtidas para luz vermelha sdo superiores as obtidas
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para luz infravermelha, para cada geometria. Também a tendéncia das saturagdes das

larguras de distribuicdo é mais pronunciada para luz de 820 nm.

As larguras das distribuicées de fluéncia e intensidade de luz, para espessuras de até
6 mm, sdo praticamente independentes do comprimento de onda da radiacdo e da
geometria da amostra, como mostrado nas figuras 3.11 e 3.12. A diferenca entre as
larguras se acentua na regiao de saturagao: para os resultados experimentais as larguras
de distribuicao luminosa sdo superiores em geometria maior e para luz infravermelha, e nos
resultados da simulacdo os maiores valores de largura de distribuicdo ocorrem para luz

vermelha nas duas geometrias.

3.2.Espalhamento de Luz

Visando otimizar a comparacédo dos resultados de espalhamento de luz da simulacao
com o0s experimentais e avaliar as incertezas experimentais, foi analisada a variacdo de
intensidade luminosa com a profundidade de Lp de 20 imagens capturadas pela CCD,
posicionada a 90° da direcdo de incidéncia, durante repeticido (20 vezes) do

posicionamento da cubeta com diametro 12 mm.

A figura 3.13 mostra o resultado experimental dos perfis de intensidade de luz vermelha
(633 nm) a distancia de 5,5 mm da direcdo de incidéncia do feixe, obtidos de imagens

adquiridas com uma CCD.
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Figura 3.13: Perfis de intensidade de luz vermelha (633 nm) espalhada ao longo da direcédo Z, a
5,5 mm da diregao de incidéncia, extraidos de imagens capturadas durante repeticao (20 vezes) do

posicionamento da cubeta com didmetro 12 mm.

Pode-se notar entre os diversos perfis uma grande variagdo na intensidade luminosa, a
qual se deve possivelmente a efeitos de reflexao da luz na interface ar/Lp. Como a analise
dos resultados sera realizada com intensidades normalizadas, essas variagdes nao serao

levadas em conta na andlise das incertezas dos parametros obtidos desses perfis.

Em todas as curvas da figura 3.13, existe 0 aumento da intensidade de acordo com a
profundidade, préximo da superficie. A quantidade de luz espalhada é maxima em uma

posicdo de maxima intensidade (Zmax) localizada a poucos milimetros da superficie da
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amostra. A partir desta posicdo ocorre uma atenuacdo acentuada e, em maiores
profundidades, um comportamento de atenuacao assintético. Este comportamento se
verifica de maneira similar nas duas geometrias e para ambos os comprimentos de onda
incidentes. Além disso, este comportamento é muito semelhante ao obtido por Xu e
colaboradores [Xu et al., 2003] nas medidas de intensidade de luz espalhada

horizontalmente em Lp utilizando fibra éptica.

Visando analise quantitativa dos resultados obtidos, tentou-se ajustar aos perfis de
espalhamento de luz vérias fungdes. Os melhores ajustes aos dados da figura 3.13 foram

obtidos com a fung¢ao 3.1, conforme mostrado na figura 3.14:

I =(a+bZ)xe Has? 4, (3.1)

onde os parametros do ajuste sdo: uss € o0 coeficiente de atenuagédo assintético, |t € a
intensidade luminosa de fundo, a e b sdo parametros relacionados principalmente a subida

inicial da intensidade.
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Figura 3.14: Perfil de intensidade de luz vermelha (633 nm) ao longo da diregéo Z, a 5,5 mm da

direcédo de incidéncia e curva ajustada aos dados com a expressao (3.1).

Com o resultado do ajuste, extrairam-se das curvas ajustadas os valores de posicao de
maxima intensidade ZmaxaJ € Uas, € foram calculados o valor médio e o correspondente
desvio padrdo (ouas) para o conjunto de 20 resultados. Dos dados experimentais foram
extraidos os valores de Znax, € também foram calculados o valor médio e o desvio padrao
(6zmax). O mesmo procedimento experimental e de analise de Zmax € Uas fOi realizado para
os resultados de espalhamento de luz infravermelha (820 nm) em Lp com diametro 26 mm.
Os desvios padrao (SD) e os valores médios calculados para ambas as geometrias sao

mostrados na tabela 3.7.
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Tabela 3.7: Valores médios e desvios padrao de Z. € Las Obtidos experimentalmente

correspondentes a variagdo de posicionamento das cubetas.

(mm) — A (nm)
(cm) (cm) (cm™) (cm™)
12 - 633 0,359 0,020 3,53 0,10
26 — 820 0,476 0,028 2,88 0,09

Obteve-se boa reprodutibilidade dos resultados de Z,ax em ambos os didmetros de Lp,
com a variagao do posicionamento das cubetas. As incertezas obtidas para Zmax (entre 0,2
e 0,3 mm para as duas geometrias) correspondem a aproximadamente 5 % dos valores de
posicdo de maxima intensidade, e sao satisfatérias dado o intervalo de 3cm de
profundidade de Lp. As incertezas obtidas para u,s nas duas geometrias sdo bem

proximas e correspondem a aproximadamente 3% dos valores dos coeficientes.

Como se espera que a incerteza associada ao posicionamento da cubeta ndo dependa
do comprimento de onda, mas sim do didmetro da cubeta, as incertezas foram utilizadas da
seguinte maneira: nos dois casos em que foram calculadas as médias de 20 medicdes de
Zmax € Was, @S incertezas sao os desvios padrdao das médias; para os outros dois resultados
(laser infravermelho, 820 nm em Lp com didmetro 12 mm e laser vermelho, 633 nm em Lp
com diametro 26 mm), as incertezas sdo os proprios SD’s para o correspondente didametro

de Lp.

A figura 3.15 apresenta o perfil de fluéncia (633 nm) a uma distancia de 5,5 mm da
direcado de incidéncia do feixe por simulacao por Monte Carlo e a curva obtida pelo ajuste

da equacéo 3.1 a esses dados.
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Figura 3.15: Perfil de fluéncia (633 nm) ao longo da dire¢ao Z, a 5,5 mm da diregao de incidéncia e

curva ajustada aos dados com a expresséao (3.1).

Os resultados da simulacao apresentam comportamento qualitativamente similar aos
resultados experimentais para as duas geometrias e para ambos 0s comprimentos de onda
simulados. Dos resultados da simulacao foram extraidos os valores de Znax, € do resultado

dos ajustes 0s valores de Zmax-aJ € Uas para analise.
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3.2.1. Espalhamento de luz em Lipovenos 10% com 30 mm de espessura e diametro

de 12 mm

A figura 3.16 mostra a variacdo da intensidade de luz vermelha (633 nm) espalhada em
Lp em funcdo da profundidade, a 55 mm da dire¢gdo de incidéncia, obtido
experimentalmente e por simulagédo de Monte Carlo. O comportamento do perfil de fluéncia
simulado é proximo a curva experimental. Na tabela 3.8 encontram-se os valores de Znax €

Uas Obtidos dos dois conjuntos de dados.
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Figura 3.16: Perfil de espalhamento de luz vermelha (633 nm) ao longo da diregcdo Z, a uma
distancia radial de 5,5 mm do ponto de incidéncia. Comparagao entre a simulagao de Monte Carlo e

20 resultados experimentais.
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Tabela 3.8: Posi¢cdo de maxima intensidade e coeficiente de atenuagao assintético para perfis de

intensidade luminosa a 5,5 mm de distancia da direcao de incidéncia do laser de 633 nm.

Parametros Monte Carlo Experimental
Zmax (€M) 0,293 + 0,037 0,359 + 0,004
Zmax-aJ (cm) 0,297 £ 0,042 0,3094 + 0,0020
Has (cm™) 3,36 £ 0,03 3,528 + 0,022

O resultado de Zya obtido da simulacdo ndo é compativel com o valor médio
experimental, havendo um desvio superior a 22% entre os dois resultados, e superior as
incertezas envolvidas. O resultado de Zmaas Obtido com o ajuste aos resultados da
simulacdo € compativel com o valor médio (3,094 mm) obtido das curvas ajustadas aos
dados experimentais, no entanto é incompativel com o valor médio experimental. Isso nos
mostra que, para este conjunto de dados, a funcédo dada pela equacgao (3.1) ndo produz um
bom ajuste aos dados experimentais, mas se ajusta bem ao conjunto simulado. O
coeficiente exponencial assintético simulado (3,36 cm™) é incompativel com a média de as
obtida experimentalmente, havendo um desvio igual a 5% entre os dois resultados, e

superior as incertezas envolvidas.

Para espalhamento de luz no infravermelho (820 nm), a variacdo da intensidade de luz
em funcao da profundidade de Lp, obtido experimentalmente e por simulagdo de Monte
Carlo a 5,5 mm da direcdo de incidéncia, € mostrada na figura 3.17, e na tabela 3.9 os

valores de Znax € Ugs obtidos dos dois conjuntos de dados.
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Figura 3.17: Perfil de espalhamento de luz infravermelha (820 nm) ao longo da dire¢do Z, a uma
distancia radial de 5,5mm do ponto de incidéncia. Comparacdo entre um dos resultados

experimentais e a simulacao de Monte Carlo.

Tabela 3.9: Posi¢cao de maxima intensidade e coeficiente de atenuacao assintético obtidos para

perfis de intensidade luminosa a 5,5 mm de distancia da dire¢édo de incidéncia do laser de 820 nm.

Parametros de

Atenuacao Monte Carlo Experimental
Znax 0,254 + 0,026 0,253 + 0,020

Zax-a0 (CM) 0,218 + 0,030 0,217 + 0,009
Has (cm™) 4,70 +£0,05 4,34 +0,10
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O resultado de Zn. obtido da simulagdo é compativel com o experimental (2,53 mm)
dentro do intervalo de 68% de confianga. No entanto, os resultados de Zmnax.as N30 sao
compativeis com os obtidos da curva de intensidade luminosa experimental, mas séo
compativeis entre si, e compativeis com o valor obtido diretamente dos dados de simulacao
dentro do intervalo de 68% de confiangca. Novamente podemos inferir que a equacao
empregada para 0s ajustes nem sempre reproduz o comportamento do conjunto de dados.
O resultado de u,s obtido da simulagdo nao é compativel com o experimental, havendo um

desvio superior a 8% entre os dois resultados, e superior as incertezas envolvidas.

3.2.2. Espalhamento de luz em Lipovenos 10% com 30 mm de espessura e diametro

de 26 mm

A figura 3.18 mostra a variacdo da intensidade de luz vermelha (633 nm) espalhada em
Lp em fungdo da profundidade, a 12mm da direcdo de incidéncia, obtido
experimentalmente e por simulacao de Monte Carlo. Na figura 3.18 pode-se observar que o
perfil de fluéncia simulado apresenta o mesmo comportamento da curva experimental de
intensidade de luz com a profundidade de Lp, onde o maximo ocorre em 7,22 mm com um

coeficiente exponencial assintético de 1,77 cm™, tabela 3.10.
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Figura 3.18: Perfil de espalhamento de luz vermelha (633 nm) ao longo da diregdo Z, a uma
distancia radial de 12 mm do ponto de incidéncia. Comparacao entre um dos resultados

experimentais e a simulacdo de Monte Carlo.

Tabela 3.10: Posigao de maxima intensidade e coeficiente de atenuagao assintético obtidos para

perfis de intensidade luminosa a 12 mm de distancia da dire¢ao de incidéncia do laser de 633 nm.

Parametros Monte Carlo Experimental
Zmax 0,645 + 0,065 0,722 + 0,028

Z nax-as (CM) 0,685 + 0,080 0,630 + 0,079
Has (cm™) 1,819 £ 0,020 1,77 £ 0,09

66



O resultado de Znax obtido da simulagao € compativel com o experimental dentro do
intervalo de 68% de confianca. O resultado de Zmaxay Obtido da simulagdo € compativel
com o valor experimental, obtido do ajuste, e também é compativel com Zp., experimental
dentro do intervalo de 68% de confianca. O resultado de y,s obtido da simulagdo é

compativel com o experimental dentro do intervalo de 68% de confianca.

Para espalhamento de luz no infravermelho (820 nm), a variacdo da intensidade de luz
com a profundidade de Lp, obtido experimentalmente e por simulagdo de Monte Carlo a
12 mm da direcdo de incidéncia, € mostrada na figura 3.19. O perfil de fluéncia simulado é
similar as curvas experimentais de intensidade de luz com a profundidade de Lp. Na tabela

3.11 s&o mostrados 0s parametros Zmax € Uas para os dos dois conjuntos de dados.
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Figura 3.19: Perfil de espalhamento de luz infravermelha (820 nm) ao longo da diregdo Z, a uma

distancia radial de 12 mm do ponto de incidéncia. Comparacao entre a simulagéao de Monte Carlo e

19 resultados experimentais (um dos resultados obtidos néo foi considerado aqui, pois o valor de

Znax S€ afastou mais de 3 SD’s do valor médio).

Tabela 3.11: Posicao de maxima intensidade e coeficiente de atenuacao assintético obtidos para

perfis de intensidade luminosa a 12 mm de distancia da direcao de incidéncia do laser de 820 nm.

Parametros Monte Carlo Experimental
Zmax (€M) 0,415 + 0,009 0,476 + 0,006
Zmax-as (cm) 0,355 + 0,047 0,447 + 0,009
Uas (cm™") 2,907 £ 0,015 2,876 + 0,020
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O resultado de Zn.« obtido da simulagdo nao é compativel com o experimental,
havendo um desvio superior a 14% entre os dois resultados, que € muito superior as
incertezas envolvidas. O resultado de Znax-as Obtido da simulacdo ndo é compativel com o
valor médio (4,47 mm), havendo um desvio superior a 20%, superior as incertezas
envolvidas; e incompativel com o valor médio experimental, havendo um desvio superior a
25%. O resultado de u,s obtido da simulacdo é compativel com o experimental dentro do

intervalo de 68% de confianca.

3.2.3. Influéncia do comprimento de onda do laser e do diametro de Lipovenos 10%

no espalhamento de luz

Para ambos os didmetros de Lp e para os dois comprimentos de onda do laser pode-se
observar nas curvas de espalhamento que o comportamento da simulacao € semelhante
ao experimental nos primeiros 6 mm de Lp, embora nem sempre os parametros obtidos do

ajuste sejam compativeis (tabela 3.12).

Tabela 3.12: Posicao de maxima intensidade e coeficiente de atenuacao assintético obtidos para

perfis de intensidade luminosa a 5,5 e 12 mm de distancia da diregéo de incidéncia.

Monte Carlo Experimental

Comprimento  Diametro

- 1
de onda (nm) de Lp (mm)  Zmax (M) Has (€M) Zmax (CM) Has (€M)

0,293 +0,037 3,36+0,03 0,3539+0,004 3,528 +0,022

12
633 26 0.645+0,065 1,819+0,020 0,722+0,028  1.77 +0,09
12 0,254 + 0,026 4,70 £ 0,05 0,253 £ 0,020 4,34 £ 0,10
820
26 0,415 + 0,009 2,907 £ 0,015 0,476 + 0,006 2,876 + 0,020

Para os dois diametros de Lp, a intensidade maxima de luz vermelha espalhada

ocorreu em maior profundidade de Lp comparada ao infravermelho, e a atenuacéo da luz
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infravermelha é mais acentuada do que a da vermelha em ambos os resultados,
experimental e simulado. Isto mostra que o espalhamento de luz em Lp € maior no
comprimento de onda de 633 nm do que em 820 nm. Este resultado esta de acordo com o
esperado teoricamente, pois os valores de us e g sdo superiores no vermelho (411,39 cm’

e 0,69, respectivamente) comparado aos seus correspondentes para luz infravermelha.

Dado o mesmo comprimento de onda da luz incidente, a atenuagédo da luz espalhada
em Lp de didmetro 12 mm foi mais acentuada do que em 26 mm de diametro. Para Lp de
26 mm de diametro, a contribuicdo de fétons que sofreram multiplos espalhamentos € mais
acentuada comparada ao espalhamento em Lp de menor diametro (menor quantidade de
material espalhador), o que concorre para uma profundidade de maximo maior e uma
menor atenuacdo em grandes profundidades. Com o aumento do didmetro, na simulagéo, o
decréscimo da fluéncia espalhada com a profundidade torna-se menos acentuado, em

concordancia com outros resultados experimentais [Xu et al., 2003].

Para todas as imagens de espalhamento, o menisco existente na borda do liquido
dificultou a localizagdo do inicio do perfil experimental, principalmente para Iluz
infravermelha (820 nm) em Lp de 26 mm de didmetro. Nesse caso em patrticular, as curvas
experimentais parecem deslocadas na profundidade de Lp em relacdo ao perfil simulado,

figura 3.19, o que pode corresponder a essa dificuldade.
3.3 Aplicacao do Método de Monte Carlo na TLBI

Por métodos experimentais é de extrema complexidade conhecer a dose de luz interna
no tecido bioldgico (vivo), durante a TLBI. No entanto, conhecendo as caracteristicas do
feixe incidente, a espessura das camadas de tecido e o valor dos seus parametros Opticos
(correspondentes ao comprimento de onda do laser), é possivel calcular a dose em

qualquer profundidade do tecido por simulagédo de Monte Carlo.
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A figura 3.20 exemplifica a aplicacdo do software MCML1.2.2, mostrando o resultado
de isodoses em Lp de 26 mm de didmetro em funcéo da profundidade Z e da posi¢ao radial

r obtido por simulacao de Monte Carlo.

0.0 0.4 0.8 1.2 1.6 2.0

OO L ] ) ] ) ] ) ] )
? Fluéncia (mJ/cm’)

E 1 1| =500
o 0.4- 1 —400
> —
, 0.8 ]
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- 1.2 - 20
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S —_—
5 1.6- g —

20 ) ] 1 ] 1 ] 1 ] 1

Figura 3.20: Curvas de isodose (isofluéncia) em funcdo de Z e r em Lp de 26 mm de diametro e
3 cm de profundidade, obtido por simulagao de Monte Carlo. O feixe gaussiano vermelho (633 nm)

com incidéncia de 1 segundo na origem tem energia de 6 mJ e raio 0,2 cm.

Pode-se observar que, ao longo da direcdo de incidéncia do laser (r = 0) a fluéncia
diminui acentuadamente de 500 a 20 mJ/cm? nos primeiros 5 mm de profundidade, e se

reduz lentamente em maiores profundidades. Proximo a superficie do liquido simulado
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(Z~0), para r < 0,2cm (regido do feixe) a fluéncia é elevada, no entanto diminui

rapidamente com o0 aumento de r.
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4. Conclusao

A intensidade de luz e fluéncia transmitidas obtidas por experimento e simulacdo de
Monte Carlo, respectivamente, sdo maximas na direcdo de incidéncia do feixe e se
distribuem ao longo da direcédo radial de forma simétrica. Este comportamento foi similar
em todas as espessuras de Lp, nas duas geometrias e para ambos os comprimentos de
onda incidentes, e é esperado para materiais homogéneos. A luz infravermelha (820 nm)
sofre maior atenuacdo com a espessura, comparada com a luz vermelha (633 nm). A
largura de distribuicdo de intensidade de luz transmitida aumenta linearmente com a
espessura de Lp para pequenas espessuras, € nas espessuras maiores ha uma tendéncia

de saturacéo, tanto nos resultados simulados quanto nos experimentais.

Os resultados da simulacao para o espalhamento de luz apresentaram comportamento
muito similar aos resultados experimentais para as duas geometrias e para ambos 0s
comprimentos de onda simulados, correspondendo aos esperados para solucdes

espalhadoras homogéneas.

O espalhamento de luz em Lp foi maior no comprimento de onda de 633 nm do que em
820 nm, em ambos o0s resultados, experimentais e simulado, estando de acordo com as
distribuicbes de luz transmitidas serem mais largas para comprimento de onda de 633 nm
do que para 820 nm, em cada geometria.

Com base nos resultados de transmissdo e espalhamento de luz em Lp, p6de-se
concluir que existem comportamentos similares entre a simulacdo de Monte Carlo e o
experimento, com parametros muito préximos obtidos por ajuste aos dados, o que contribui
para a validacdo do cédigo MCML 1.2.2.

A simulacdo pode ser validada levando em conta os comportamentos similares e a
diferenca pouco elevada nos valores absolutos da posicao. Parte das discrepancias nos

parametros obtidos pode ser devida a presenca de menisco e paredes de contencado do
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liquido no experimento, e a eventuais discrepancias entre os valores de literatura e os reais

para os parametros dpticos do Lp.

A validacao do software MCML 1.2.2 nos direciona ao estudo da dose de luz interna
em tecidos biolégicos, uma vez conhecidas suas propriedades 6ticas. Obter as curvas de
isodose em tecidos biolégicos, por meio de simulacao de Monte Carlo, pode levantar
inUmeras discussdes sobre o planejamento da TLBI, como a estimativa da intensidade
adequada do laser para se obter a fluéncia desejada na profundidade tecidual de interesse,

e, com isso, obter otimizagdo dos resultados clinicos.
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