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RESUMO

AGUERA, J.J.M., Simulac¢ido de danos bioldgicos diretos e indiretos de protons do Vento
Solar em D.radiodurans e E.coli usando o Kit de simulacao Monte Carlo Geant4-DNA.
2022. 151p. Tese (Doutorado em Ciéncias) - Instituto de Fisica de Sdo Carlos, Universidade
de Sao Paulo, Sdo Carlos, 2022.

O presente trabalho apresenta como novidade o uso do kit de ferramentas de simulagao
Monte Carlo Geant4-DNA para estudo dos danos bioldgicos diretos ao DNA e indiretos
quimicos medindo a formagao de ROS pela radiolise da d4gua, ambos causados por protons do
Vento Solar, nas bactérias D.radiodurans e E.coli. O Vento Solar foi simulado por dois tipos
de fontes, uma monoenergética e outra com espectro e energia por Lei de Poténcia, baseadas
em dados reais de taxas de fluéncia e energia dos protons medida pelo satélite ACE-Explorer
no més de Agosto de 2018. Os objetivos deste estudo para o dano direto sdo: inicialmente
calcular com o Geant4-DNA numeros médios de quebras de DNA por préton, Tamanho
médio e Numero de clusters de dano formados por proton, e Dose Absorvida por proton.
Depois a partir deles os numeros médios de quebras de fitas de DNA e numeros de clusters
por Gy e por Gy por Mbp, e com os dados do satélite ACE-Explorer para as taxas de fluéncia
dos protons a Dose Absorvida média por dia. Por fim uni-los todos com os valores
experimentais de Doses Letais de sobrevivéncia das bactérias e estimar os tempos de
exposicao necessarios ao Vento Solar para se atingir as doses e niimeros totais de SB e
nimeros gerados. Para o dano indireto os objetivos sdo: calcular com o Geant4-DNA
numeros de moléculas formadas e fator radioquimico G por proton e a Dose Absorvida média
na fase quimica. Depois, com estes valores, calcular o nimero maximo de moléculas
formadas por Gy e unindo com valores de Doses Letais estimar o nimero total de moléculas
formadas; e estimar graficamente os tempos de pico, as meias-vidas e distdncias médias de
difusdo das espécies quimicas de interesse.

Palavras-chave: Geant4-DNA. Dano ao DNA. D.radiodurans.






ABSTRACT

AGUERA, J.J.M., Simulation of the biological direct and indirect damage from Solar
Wind’s protons in D.radiodurans and E.coli using the Monte Carlo simulation toolkit
Geant4-DNA. 2022. 151p. Thesis (Doctor in Science) - Instituto de Fisica de Sao Carlos,
Universidade de Sdo Paulo, Sdo Carlos, 2022.

The present work brings as novelty the use of the Monte Carlo simulation toolkit Geant4-
DNA for the study of direct biological damage to DNA and chemical indirect damage by
measuring the formation of ROS by the radiolysis of water, both caused by protons from the
Solar Wind, in the bacteria D.radiodurans and E.coli. The Solar Wind was simulated by two
types of sources, one monoenergetic and the other with energy distribution spectrum by a
Power Law, based on real data of fluence rates and proton energies measured by the ACE-
Explorer satellite in August 2018. Objectives of this study for direct damage are: initially
calculate with Geant4-DNA average numbers of DNA breaks per proton, Average Size and
Number of damage clusters formed per proton, and Absorbed Dose per proton. After that the
average numbers of DNA strand breaks and numbers of clusters per Gy and per Gy per Mbp,
and with the ACE-Explorer satellite data for the proton fluence rates the average Absorbed
Dose per day. Finally, unite them all with the experimental values for Lethal Doses taken
from experimental data for survival of bacteria and estimate the necessary exposure times to
Solar Wind to reach the doses, and total numbers of SB and numbers of clusters generated.
For the indirect damage the objectives are: calculate with Geant4-DNA the mean numbers of
molecules formed and radio chemical factor G per proton and the mean Absorbed Dose per
proton in the chemical phase. Then with these values calculate the maximum number of
molecules formed by Gy and joining them with the Lethal Doses to estimate the total number
of molecules formed; and at last graphically estimate the peak times, half-lives and mean
diffusion distances of the chemical species of interest.

Keywords: Geant4-DNA. DNA Damage. D.radiodurans.
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LISTA DE ABREVIATURAS E SIGLAS

ACE — Advanced Composition Explorer — Explorador de Composi¢do Avancado
c¢SSB — complex Single Strand Break — Quebra unica complexa de fitas de DNA

Dra — Deinococcus radiodurans

DSB — Double Strand Breaks — Quebras duplas de fitas de DNA
Eco — Escherichia coli

FPE - Func¢ao de Perda de Energia

GPS — General Particle Source — Fonte de Particulas Generalizada
IR — Ionizing Radiations — Radiag¢des lonizantes

LET — Linear Energy Transfer — Transferéncia de Energia Linear
LS — Longitudinal Shot — Disparo Longitudinal

Mono — Monoenergético

Pow — Power Law — Lei de Poténcia

SB — Strand Breaks — Quebras de fitas de DNA

SSB — Single Strand Breaks — Quebras tnica de fitas de DNA
sSSB — simple Single Strand Break — Quebra unica simples de fitas de DNA

SWEPAM — Solar Wind Electron Proton Alfa Monitor — Monitor de elétrons, protons e

particulas alfa do Vento Solar

TS — Transversal Shot — Disparo Transversal






LISTA DE SIMBOLOS

cSSB.Gy~ ! — complex Single Strand Break por Gray

cSSB.Gy~'.Mbp~' — complex Single Strand Break por Gray por Mega base pairs
c¢SSB.préton~! — complex Single Strand Break por proton

DSB.Gy ™! — Double Strand Break por Gray

DSB.Gy~'.Mbp~! — Double Strand Break por Gray por Mega base pairs
DSB.proton—' — double Single Strand Break por proton

Gy.proton~' — Gray por proton

Gy.pym~2s~!' — Gray por micrometro quadrado por segundo

keV — quilo elétron-Volt

keV/pm — quilo elétron-Volt por micrémetro

Nc.Gy™! — Numero médio de clusters de dano formados por Gray

ns - nanossegundo

SB.Gy™! — Strand Break por Gray

SB.préton~! — Strand Breaks por proton

sSSB.Gy ™! — simple Single Strand Break por Gray

sSSB.Gy~'.Mbp~! — simple Single Strand Break por Gray por Mega base pairs
sSSB.proton—! — simple Single Strand Break por proton

pHm — micrémetro

s — microssegundo
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1 INTRODUCAO

Os danos biologicos causados por Radiagdes lonizantes (IR) em seres vivos vém sendo
estudados extensivamente dentro do ramo da Radiobiologia. (1) Neste ramo cientifico, o
conhecimento destes efeitos biologicos microscopicos € importante para determinar os danos
causados a células e tecidos e no desenvolvimento de tratamentos de radioterapia para células
cancerigenas.

Com o advento da Era Espacial, estes estudos foram ampliados para buscar entender os
efeitos da exposicdo a IR no DNA de seres vivos € humanos no interior de espagonaves e
estacdes espaciais orbitando a Terra.

Na Astrobiologia, os efeitos biologicos das IR cdsmicas sdo estudados nestes contextos
espaciais e também em ambientes planetarios ou lunares, dentro e fora do Sistema Solar. (2)
Outros estudos deste campo também buscam compreender o papel da radiagdo cosmica na
Evolucdo de longo prazo de espécies de organismos da Terra. (3-5)

Por outro lado, o aumento recente no nimero de missdes tripuladas e ndo tripuladas
(ativas e planejadas) para a Lua e Marte, na ultima e possivelmente nas proximas décadas,
refor¢a a necessidade da ampliacao do conhecimento sobre as condigdes ambientais que serdo
enfrentadas pelas futuras missdes espaciais e por seus possiveis tripulantes durante os trajetos
e em seus destinos. Condigdes estas que serdo influenciadas, em parte, pelas IR presentes no
meio interplanetério. (6-7)

Dentro do nosso Sistema Solar, a principal fonte de IR ¢ o proprio Sol, que
constantemente as emite através do Vento Solar(VS) e em outros eventos conhecidos como
Eventos de Prétons Solares (SPE, em inglés), Ejecdes de Massa Coronal (CME, em inglés) e

Flares.

Atualmente, muitos dos estudos sobre os efeitos bioldgicos das IR estao utilizando
recursos computacionais como o kit de ferramentas de simulagdo Monte Carlo Geant4-DNA,
e o desenvolvimento de novas técnicas computacionais para andlise da microdosimetria e

nanodosimetria das IR permitem uma melhor compreensao dos efeitos biologicos causados.

Este trabalho apresenta como novidade, e objetivo, a incorporagdo de algumas destas
técnicas computacionais no estudo dos efeitos bioldgicos das IR aplicadas nos contextos da

Astrobiologia.
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Os efeitos bioldgicos aqui estudados sdo divididos entre dois ramos, um para os danos
diretos ao DNA, medidos através do numero de quebras de fitas de DNA (SB, Strand Breaks);
e outro ramo para os danos indiretos, medidos pelo nimero de moléculas das espécies
quimicas reativas do oxigénio (ROS) formadas na radidlise da agua durante a passagem da IR

pelo meio celular.

Os organismos selecionados como modelos de alvos de IR a serem utilizados nas
simulacoes feitas para este presente estudo foram as bactérias Deinococcus radiodurans (Dra)

e Escherichia Coli(Eco), escolhidas pelas seguintes razdes:

A Deinococcus radiodurans, Dra, ¢ uma bactéria Gram negativa, extremofila
radiorresistente, de formato aproximadamente esférico com raio em torno de 1 pm, podendo
ter vida livre isolada ou formar coldnias de 2, 4 ou 8 bactérias. Possui uma grande resisténcia
a desidratagdo e aos efeitos das IR. Isto ¢ possivel gracas aos seus mecanismos avangados de
defesa e reparo de dano, capazes de mitigarem os danos de membrana, degradacdao de

proteinas € SB no DNA.

Pode sobreviver a doses de até 5 kGy de radiagdo gama sem perda de viabilidade. Estes
mecanismos de resisténcia, tanto para o reparo do DNA quanto para o dano as proteinas estao
sobre investigacdo € sdo um amplo campo de provas para o estudo cientifico dos efeitos

biologicos das IR. (8-16)

A bactéria Escherichia coli, Eco, ¢ a principal bactéria utilizada em estudos e ensaios
bioldgicos, sendo muito conhecida e facilmente manipulada experimentalmente. Possui um
formato aproximadamente cilindrico, com didmetro proximo de 1 pm e comprimento de 2

pm. Nao apresenta mecanismos de resisténcia a IR e desidratacao tao eficazes quanto a Dra.

A motivagdo por tras da escolha destas duas bactérias como organismos modelo nas
simulagdes ¢ para comparagdo entre os danos biologicos causados num organismo muito
resistente € em outro pouco ou nada resistente aos efeitos das IR, e como estes afetariam a
sobrevivéncia e viabilidade de culturas ou bactérias livres apos elas serem expostas a IR

provenientes do Sol.

Neste estudo, em particular, as IR consideradas sdo os protons presentes no Vento Solar
(VS). A escolha do VS como a fonte das IR para este estudo dos danos biologicos se da pelo
fato do VS ser uma fonte quase constante de IR, presente em toda a extensdo do Sistema

Solar.
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Uma das hipdteses sobre a origem da Vida investigada pela Astrobiologia, conhecida
como Panspermia, ¢ a de que ou a Vida biologica terrestre como conhecemos, ou seus
ingredientes basicos, possam ter surgido em outros lugares do Universo e tenham sido
transferidos para a Terra por cometas, meteoritos ou graos de poeira,. A mesma ideia poderia
ser usada no sentido reverso, ou seja, a Vida ter surgido na Terra e sido transferida para outros
planetas do Sistema Solar, como Marte e Vénus, nas épocas em que estes planetas possuiam

condicdes de habitabilidade.

Dentro deste contexto hipotético de transferéncia de organismos por cometas ou
meteoritos transitando entre planetas, estes micro-organismos poderiam ser expostos ao VS
enquanto estivessem em regides superficiais dos corpos mencionados voltadas para a dire¢ao
do Sol. No caso destes organismos serem capazes de sobreviver aos efeitos das IR, condi¢des
do meio espacial e da reentrada na atmosfera, poderiam se adaptar aos novos ambientes e

darem inicio a novos organismos.

Outro contexto no qual micro-organismos seriam expostos ao VS seria no caso de estes
serem contaminantes em superficies de espaconaves e satélites enviados para a Lua, Marte ou
outros corpos do Sistema Solar. Micro-organismos também poderiam ser utilizados como

biossensores de IR para viagens espaciais de curta, média e longa duracgao.

Como referéncias de missdes espaciais previstas que levardo experimentos embarcados
para estudo dos efeitos biologicos das IR solares, medindo sobrevivéncia de organismos ¢ SB,
que possivelmente servirdo de comparacao e validagdo experimental dos resultados simulados

apresentados neste trabalho, temos as missoes Garatéa-L e a BioSentinel.

Garatéa-L', ¢é o nome dado para o mddulo lunar da primeira missdo espacial lunar
brasileira. O projeto Garatéa-L ¢ desenvolvido pela empresa aeroespacial Airvantis e conta
com a participagdo de varias institui¢des de pesquisa do pais como USP, ITA, INPE, AEB,
LNLS. A missao colocard um CubeSat na 6rbita da Lua, com lancamento previsto para 2022.

O CubeSat levara, num de seus experimentos, amostras da bactéria D.radiodurans que
ficardo expostas diretamente a radiacdo Solar, tanto do Vento Solar quanto de Eventos de
Protons Solares (SPEs, em inglés) e também de Raios Cosmicos Galacticos. Os célculos e
estimativas feitas neste trabalho serdo utilizados para planejamento deste experimento e os
resultados obtidos na missdo Garatéa-L com a D.radiodurans serdo comparados com 0s

valores previstos aqui.

1 Garatéa-L: www.garatea.space.


http://www.garatea.space/
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A BioSentinel* ¢ uma missdo espacial realizada pela NASA, que langara um CubeSat
numa Orbita heliocéntrica para investigar os efeitos da radiacdo solar em seres vivos em
oOrbitas mais distantes.

Um dos objetivos da missdo ¢ desenvolver biossensores de quebras simples e duplas de
fitas de DNA (SSB e DSB) utilizando leveduras Saccharomyces cerevisiae como sensores de
deteccdo. As medi¢des de quebras de fita de DNA serdo feitas em tempo real pelos
biossensores, permitindo o acompanhamento do dano causado pela exposi¢do IR solares e

cOsmicas.

2 BioSentinel: https://www.nasa.gov/centers/ames/engineering/projects/biosentinel.html.


https://www.nasa.gov/centers/ames/engineering/projects/biosentinel.html
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2 REVISAO BIBLIOGRAFICA E CONCEITOS BASICOS

Nesta secao serdo apresentados alguns dos artigos e trabalhos feitos até o momento que
representam o estado da arte das técnicas e conceitos abordados neste estudo. Comegando
pelos trabalhos feitos pela equipe de desenvolvimento do pacote de ferramentas Geant4-DNA,
utilizado para a realizagdo das simulagdes feitas para investigar o dano causado pelos protons

ao DNA.

Também serdo discutidos alguns outros trabalhos usados como referéncia para o estudo

dos danos biologicos causados por IR nas bactérias Dra e Eco.

2.1 Revisdo Bibliogrdfica

Um dos trabalhos tomados como referéncia para este estudo foi o realizado pelo grupo
de Sakata et al. (17) que utilizou o Geant4-DNA para investigar o dano inicial de IR em
células eucarioticas usando um modelo fractal para o DNA contido no interior das células.
Para a constru¢do das geometrias fractais dos componentes celulares, foi utilizado um
programa chamado DnaFabric que permite o detalhamento a nivel molecular do DNA. As
fibras foram construidas desde a cromatina até os cromossomos usando uma curva de Hilbert

para modelar o DNA.

Os danos diretos e indiretos foram calculados usando o Geant4-DNA e os resultados
apresentados em funcdo dos valores de Transferéncia Linear de Energia, ou LET, que mede a

energia dissipada no meio pela passagem das particulas ao longo de sua trajetoéria.

O artigo desenvolvido por de La Fuente Rosales ef al. (18) calcula os niimeros de
quebras de DNA, diretas e indiretas, numa célula preenchida com DNA e 4gua, utilizando o
modulo quimico do Geant4 junto com o algoritmo DBSCAN para célculo do niimero de
quebras diretas. O DNA que preenche a célula foi construido utilizando o programa
DnaFabric para a constru¢cdo da molécula do DNA que ¢ transferida para o Geant4.

Os valores obtidos para as quebras de fitas de DNA, direta e indiretamente, foram
obtidos pelas simulagdes com o Geant4 e comparados com outros dados de trabalhos
anteriores e resultados experimentais.

O artigo de Marinho et al. (19) trata da distancia de penetracdo de mtions gerados pela
colisdo de protons de alta energia(l GeV) com a alta atmosfera na crosta terrestre, na agua e

num meio composto com composi¢ao semelhante a de uma colonia compacta de bactérias. Os
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calculos das distancias de penetracdo dos muons, nos meios descritos, foram feitos por meio
de simulacdes usando o Geant4.

Dentre os resultados apresentados, foram mostrados os valores de Stopping Power, que
mede a energia dissipada pela particula ao longo de sua trajetoria, versus as distdncias de
penetragdo nos trés diferentes meios analisados. Os resultados observados correspondem aos
picos de Bragg de deposicdo de energia esperados, com a maior parte da energia sendo
dissipada numa distancia curta apos a penetragdo por no material.

No artigo de Paulino-Lima et al. (20), foi investigada a sobrevivéncia da bactéria D.
radiodurans quando exposta a prétons de 200 keV, para tentar simular as condi¢des de
exposicdo ao Vento Solar. As amostras contendo coldonias da D.radiodurans foram expostas a
um feixe de protons de 200 keV e as porcentagens de sobrevivéncia, apds a exposi¢ao, foram
correlacionadas com a Dose Absorvida, depositada pelo feixe.

O principal valor obtido, no estudo, para a dose letal (LD) de 10% de sobrevivéncia foi
de 1 kGy, com uma fluéncia integrada de 10" protons.cm=2. Outros valores de LD também
foram obtidos e os utilizados aqui além da LD, sdo para as sobrevivéncias de 22%,LD», em
350 Gy e ade 0,8%, LDgs em 21kGy.

Park e Jung (21), investigaram num ensaio experimental a sobrevivéncia de colonias de
células da Eco expostas a feixes de prétons com energias de 45 MeV e 14 foram encontrados
valores de LD de 13, 36 e 93 Gy para sobrevivéncias de 57%, 26% e 0,4%, respectivamente.
Este estudo foi a principal referéncia experimental para os valores de LD da sobrevivéncia da

Eco utilizados neste presente trabalho.

Outras referéncias também foram consideradas neste estudo, porém estas descritas

acima sao as mais relevantes e por isso foram tratadas brevemente aqui.
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2.2 Processos Fisicos: Ionizacdo, Excitacdo.

O simulador Geant4, base do projeto Geant4-DNA, implementa trés processos fisicos
diferentes principais para realizar os calculos das trajetorias dos protons e suas interagdes com
as moléculas de agua liquida: ionizagdo e excitacdo da molécula da dgua, com seus cinco

estados diferentes para os dois processos; € transferéncia de cargas.

Diferentes modelos sdo utilizados para as secdes de choque inelastico de ionizacdo e
excitagdo, e estes dependem da energia do protons primdrios incidentes. Eles estdo descritos
detalhadamente no trabalho de Villagrasa et al. (22) Uma versdo resumida destes modelos

serd mostrada a seguir.

No caso de protons primarios com energias maiores do que 500 keV ¢é aplicada a
primeira aproximagdo de Born, isto porque os protons com estas energias possuem
velocidades muito maiores do que os elétrons orbitando os nucleos dos atomos nos alvos,

correspondendo ao dominio onde a primeira aproximagao de Born pode ser utilizada.

Este modelo afirma que a energia e as transferéncias de momento (E,q) se relacionam
com a Funcdo de Perda de Energia (FPE) Im[-1/¢(E,q)], onde € = &,+ie,corresponde a funcao
de resposta dielétrica da molécula do alvo. No Geant4, as secoes de choques implementadas
utilizam o modelo descrito por Dingfelder, que é baseado nos dados de Heller para a FPE da
molécula de dgua no limite 6tico. A secdo de choque diferencial dupla é dada pela férmula a

seguir:

dzZ(T,E,q): 1 5 -1

dEdQ ra,Tq "&(E,q

)]H[Q—qf_(E,r)]H[q+_(E,r)—q]0[r—E] (1)

Na equagdo acima, o € o raio de Bohr, T é a energia cinética do proton, T=(m./M,) é a
energia cinética de um elétron com velocidade equivalente a do préton e 6 é a funcdo degrau

de Heaviside. As secdes de choque diferencias tinicas foram obtidas por integracdo entre os

limites do momento g, =V2M (vz+V1—E) .

Quando a velocidade dos prétons primarios incidentes é comparavel a dos elétrons nos
orbitais a primeira aproximacdo de Born ndao pode mais ser utilizada. Por este motivo, para
protons com energias cinéticas menores que 500 keV, o Geant4-DNA se utiliza do modelo de
Rudd para calcular as secoes de choque de ionizagdo. Este modelo semi-empirico calcula as

secOes de choque diferenciais tnicas pela equacao:
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do_x . do

=y ¢ 49 2
dE aw, @)

j

Na equagdo acima, W ,=E—1I; ¢ a energia cinética dos elétrons secundarios, I; € a j-
¢sima energia da camada de ionizacdo da dgua liquida e G; corresponde ao fator de parti¢ao
utilizado para ajustar as contribuicdes das diferentes camadas na secdo de choque de acordo

com os resultados obtidos na aproximagao de Born.

Quando a energia dos protons ¢ menor do que 500 keV, as reagdes de excitagdo dos
prétons sdo descritas pelo modelo proposto por Miller & Green. A se¢do de choque de um
estado de excitagdo k ¢ calculada pela equacao a seguir:

_OO(ZG)Q(T_Ek)V

Oexc,k(r)_ JQ+V+ _L_Q+v (3)

Nesta equacdo Z ¢ o numero de elétrons no material alvo, o, é uma constante igual a
10~ m2 e Ex é a energia de excita¢do do estado k. Os pardmetros Q e v ndo possuem
dimensdo e sdo relacionados ao limite de alta energia, inferidos do dimensionamento da
velocidade das secbes de choque dos prétons e elétrons na teoria de Born. J e v descrevem o

comportamento em baixas energias e sao obtidos pela parametrizacdao de diversas substancias.

2.3 Dose Absorvida

A Dose Absorvida, medida em Gy, ¢ uma das quantidades fisicas padrdo mais utilizadas
nos estudos dos efeitos biologicos de IR em células vivas e tecidos. E definida como a energia
depositada, em Joules, pela IR priméria incidente e por suas secundarias geradas pelas
colisdes com o meio material do alvo, dividida pela massa do alvo em kg:

Energia Depositada(J)

Dose Absorvida(Gy )= Massadoalvo(kg)

(4)

Costuma ser a principal referéncia em ensaios de viabilidade e sobrevivéncia de células
e micro-organismos. Nestes ensaios células de organismos macroscopicos ou micro-
organismos sdo expostas a IR em diferentes valores de Dose Absorvida e a quantidade de
células que sobrevivem ou sdo capazes de formarem novas colonias sdo medidas em relagdo a

um controle que ndo foi exposto a IR.

A fracao de sobrevivéncia N/N, em relagdao ao controle, medida pela capacidade de um
grupo de células ou micro-organismos expostos a IR iniciarem novas colonias, ¢ associada

com o valor da Dose Absorvida necessaria para atingir esta fracdo, e este valor da Dose
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Absorvida recebe o nome de Dose Letal (LD). Na se¢do 2.4 serd exibida uma figura contendo
um grafico da fragdo de sobrevivéncia da Dra e da Eco em funcdo dos valores de Dose

obtidos a partir da literatura.

Neste estudo, a Dose Absorvida e os valores de LD serdo as quantidades de referéncia
para as estimativas dos valores associados aos danos bioldgicos diretos e indiretos, que serao
calculados em relacdo a Dose Absorvida, obtendo valores de dano por Gy, e posteriormente
combinados com os valores de LD para estimativas de valores totais de dano causados pelos

protons do VS.

Os céalculos de microdosimetria da Dose Absorvida nos alvos serdo feitos com os
programas clustering e Chem4 do Geant4-DNA, que serdo explicados em detalhes no capitulo

seguinte.

2.4 Dano bioldgico direto e indireto de IR

O dano biolégico celular causado por IR consiste basicamente de dois tipos principais:
um deles ¢ o dano direto causado pela colisdo direta da particula primaria incidente com a
molécula do DNA dentro da célula, quebrando uma ou ambas as fitas nas regides do esqueleto

de fosfato ou dos agucares. Este dano se localiza ao longo da trajetoria da IR dentro da célula.

Devido ao poder de penetracdo no material pela particula primaria, e a consequente
geracdo de secundarias como elétrons e fotons, o dano costuma de distribuir em clusters de

dano, mais localizados na regido sensivel da célula onde o DNA se concentra. (23-24)

As regides onde se concentram os clusters de dano podem conter dois tipos principais
de SB: Single SB(SSB) ou Double SB (DSB). As SSB sao as quebras de fitas que ocorrem em
apenas uma das duas fitas que compdem o DNA, enquanto as DSB sdo as quebras que
ocorrem nas duas fitas de DNA numa distancia convencionada em 3.3 nm ou 10 pares de

bases, aproximadamente.
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Figura 1: Tipos basicos de SB: Acima: Simple SB (SSB). Meio: Double SB(DSB). Abaixo: Cluster de dano.

Fonte: Elaborada pelo autor.

As SSB, por sua vez, sdo subdivididas em dois tipos, simple SSB(sSSB), formadas pelas
SSB que ocorrem isoladamente; e complex(cSSB), constituidas por SSB que ocorrem
proximas mas nao formam DSB.

As SB de todos os tipos descritas acima sao reparadas pelas células de diversas formas
utilizando variados mecanismos de reparo de DNA tais como o Base Excision Repair (BER),
Mismatch Repair (MMR) e Nucleotide Excision Repair (NER) para as SSB; e a Homologous
Recombination (HR) e Non-Homologous End Joining (NHEJ) para as DSB. (25) Estes
mecanismos de reparo, contudo, apresentam taxas de erros que podem levar a mutagdes no
DNA, causando efeitos variados, indo desde a diminui¢do ou perda de fungdo de proteinas e

enzimas até a apoptose (morte) celular.

Outro tipo de dano bioldgico que as IR podem causar ¢ o dano indireto quimico,
consequéncia da radidlise da agua pela IR, que excita e ioniza as moléculas de agua, liberando
moléculas de ROS que podem tanto atacar as moléculas de DNA proximas, causando SB,
quanto difundirem na agua, oxidando ou carbonilando proteinas proximos levando a
diminui¢do ou perda de funcdo das enzimas. (26) Ambas as possibilidades de dano indireto

quimico podem causar sérios danos a célula, similares aos descritos para o dano direto.

A figura seguinte mostra um esquema geral do dano estudado aqui, incluindo alguns

dos conceitos que foram e serdo abordados em outras secgoes.
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Figura 2 - Esquema geral da estruturagdo hierarquica dos danos bioldégicos simulados usando o kit de simulagao
Monte Carlo Geant4-DNA.

2.5 Organismos modelos Dra e Eco,

sobrevivéncia
2.5.1

Fonte: Elaborada pelo autor.

Bacterias Dra e Eco

geometria das simulagoes e

Os organismos modelo escolhidos foram modelados nas simulagdes do Geant4-DNA

utilizando o construtor de geometrias DetectorConstruction do proprio programa. A Dra foi

simulada como sendo uma esfera com raio de 1 pm e preenchida com agua liquida com

densidade padrdo de 1,0 g/cm’. A Eco, por sua vez foi simulada como um cilindro de raio 0,5

pm por 2 pm de comprimento, também preenchida com 4gua liquida com densidade padrao.

>

o~
)

Figura 3 - Imagens em microscopia eletronica das bactérias D.radiodurans (a) e E.coli (b).
Fonte: Dra’, Eco’

A tabela 1 seguinte mostra algumas das caracteristicas de cada uma das bactérias

escolhidas consideradas neste estudo.

3 https://www.sciencephoto.com/media/798811/view/deinococcus-sp-coccoid-prokaryote-sem.

4

https://en.wikipedia.org/wiki/File:EscherichiaColi NIAID.jpg.


https://en.wikipedia.org/wiki/File:EscherichiaColi_NIAID.jpg
https://www.sciencephoto.com/media/798811/view/deinococcus-sp-coccoid-prokaryote-sem
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Tabela 1 - Caracteristicas da Dra e da Eco consideradas neste estudo. (*)°

Dra Eco
Formato aproximado Esférico Cilindrico
Dlmensoes Didmetro = 2 um 1 um de diametro x 2 um
consideradas de altura
Tamanho do DNA (em
Mbp*) 3,2 Mbp 4,6 Mbp
Resisténcia a IR Alta Baixa

Fonte: BATTISTA, (8); PAULINO-LIMA et al., (20); PARK; JUNG. (21)

2.5.2 Geometria das simulacoes: Vista dos alvos na interface grdfica do
Geant4

As vistas dos alvos, em perspectiva e em detalhes, mostradas na interface grafica do
Geant4 sao exibidas na figura 4 a seguir. Nas imagens, também ¢é possivel ver o trajeto da
particula primaria, em azul, e das secundarias em vermelho. Os pontos amarelos dentro do
alvo correspondem aos pontos onde ocorrem colisdes e, consequentemente, deposicao de

energia perdida pela particula primaria e pelas secundérias.

Figura 4 - Vistas dos alvos na interface grafica do Geant4-DNA em perspectiva e em detalhes. Dra: a) Vista do
alvo em perspectiva e em b) detalhe . Eco: ¢) Vista do alvo em perspectiva e d) em detalhe.

Fonte: Elaborada pelo autor.

5 Mbp: Mega base pairs (10° pares de bases). Unidade escolhida em razdo do tamanho do genoma das bactérias Dra e Eco
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2.5.3  Ensaios de Sobrevivéncia N/N, da Dra e Eco em func¢do de LD

A seguir serdo exibidas as curvas de sobrevivéncia da Dra e Eco, em funcao dos valores

de dose correspondes aos valores de LD, construidas a partir dos dados experimentais

reportados nos artigos de Park; Jung e Paulino-Lima et al.
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> 1E-1 ‘n,,
— ‘:,’
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(&) ""0,
[ "',
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.2 ""'0
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Dose (Gy)

Figura 5 - Gréfico de curvas de Fracdo de Sobrevivéncia(N/Ny) em func¢do da LD para Dra e Eco.

Fonte: PAULINO-LIMA et al., (20); PARK; JUNG. (21)

Os valores mostrados no grafico na figura acima sdo exibidos na tabela 2 seguinte:

Tabela 2 - Fragdes de Sobrevivéncia N/N, e valores correspondentes de LD obtidos da literatura experimental
para Dra e Eco.

Dra Eco
Sobrevivéncia Sobrevivéncia
(N/N,) Dose (Gy) (N/N,) Dose (Gy)
0,22 350 0,57 13
0,1 1000 0,26 46
0,008 21000 0,004 93

Fonte: PAULINO-LIMA et al., (20); PARK; JUNG. (21)
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2.6 Vento Solar

As estrelas conhecidas emitem IR na forma de particulas e radiacao eletromagnética,
devido a fusdo nuclear dos atomos de hidrogénio (até o ferro) em seus nucleos e a outros
fendmenos fisicos estelares. A parte das IR estelares emitidas na forma de ondas

eletromagnéticas sdo os raios-X e os raios vy. (27)

Por outro lado, a parte das IR estelares composta por particulas ¢ constituida em sua
maior parte de protons, mas também podem ser encontrados néutrons, elétrons, particulas alfa

e outros ions mais pesados indo até o ferro. (28)

O Sol emite particulas de diversas formas, e no caso dos eventos de emissao de protons
recebem o nome de Eventos de Protons Solares (SPE). Dentre os SPE destacam-se os Flares,

as Emissoes de Massa Coronal (CME), e o Vento Solar (VS), objeto de estudo deste trabalho.

O VS ¢é um fluxo continuo de particulas emitido pelo Sol, e é composto em sua maioria
por protons, contendo também elétrons, particulas alfa e outros ions. Possui duas
componentes principais que se movem em velocidades diferentes: uma mais lenta que se
move a 400 km/s e uma mais rapida que se move de 700 km/s a 1000 km/s. Os prétons

presentes no VS possuem energias cinéticas de alguns poucos keV indo até 2 MeV. (29)

O VS se estende por todo o Sistema Solar até alcancar o meio interestelar formando
uma bolha chamada Heliosfera, que envolve o todo Sistema Solar. A distribuicao e direcao de
propagagio do VS segue o modelo da saia de Bailarina descrito por Alfven, propagando-se
transversalmente ao movimento de rotacdo do Sol ao mesmo tempo em que se move com a
rotacdo, formando bragos que se afastam do Sol em direcdo espiral acompanhando as linhas

de campo do campo magnético solar.

Ao se afastar do Sol, o campo magnético presente no plasma do VS se desconecta do
Sol e se acopla com as linhas de campo magnético das particulas carregadas no plasma,
ocorrendo um fenémeno de “congelamento” do campo magnético que se desloca junto com o
VS. Ao chegar na Terra, as particulas carregadas do VS s3o defletidas pelo campo magnético
da Terra em direcdo aos polos, ionizando o ar atmosférico e criando ondas de plasma de

Alfven dando origem ao conhecido fenomeno das auroras.
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Figura 6 - Modelo “bailarina” 3D desenvolvido por H. Alfvén para o campo magnético solar mostrando a
propagacao do Vento Solar na Heliosfera. No canto direito esta a Terra (fora de escala). As setas com
mais e menos do lado direito indicam a diregdo das cargas no fluxo de particulas.

Fonte: Adaptada de SCHWENN. (29)

Neste estudo, o VS foi simulado no Geant4-DNA utilizando dados do satélite Advanced
Composition Explorer, que monitora os fluxos de particulas carregadas do VS em tempo real.

Os detalhes das simulagdes e do satélite serdo apresentados no capitulo 3.
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3 METODOS

3.1 Geant4-DNA
O kit de ferramentas de simulacdo Monte Carlo Geant4 ¢ um simulador de Fisica de
Altas Energias para calculo de estruturas de trajetorias de particulas e fotons, no vacuo ou em

meios materiais.

Foi desenvolvido pelo CERN para uso em simulagdes dos experimentos e detectores do
LHC. E uma ferramenta de programacio de codigo aberto que permite a criagdo de programas
executaveis escritos em linguagem orientada a objetos C++. Os usuarios podem criar seus
proprios codigos ou se basearem em multiplos exemplos disponiveis no pacote da distribuigdo

de acordo com as versoes.

Possui uma grande variedade de listas de processos fisicos que cruzam modelos tedricos
e paramétricos com férmulas empiricas e resultados experimentais, permitindo um
polimorfismo na conjugacao entre modelos e secdes de choque que podem ser combinadas

dentro de um determinado processo.

Os processos fisicos empregados incluem modelos para Processos Eletromagnéticos
(EM) Padrao, Processos EM de Baixas Energias, Processos Hadronicos, Processos
Foton/Lépton-Hadron, Processos de Fotons Opticos, Processos de Decaimento,

Parametrizagdes de Chuveiros ¢ Técnicas de Evento com Bias.

E organizado em 17 categorias que funcionam em rede para a realizagdo dos calculos. A
figura 7 exibe um fluxograma de como as categorias sao nomeadas e se organizam dentro da

hierarquia da estrutura do Geant4.
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Figura 7 - Fluxograma das categorias do Geant4. No topo esta o kernel do Geant4 que gerencia e inicia todas as
outras categorias que sdo utilizadas para as simulagdes Monte Carlo.

Fonte: Adaptada da documentagio Projeto de Colaboragdo Geant4®.

6  https://www.geant4.web.cern.ch.


https://www.geant4.web.cern.ch/
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Apds o sucesso do uso do Geant4, foi criado o projeto Geantd-DNA’, que emprega o
Geant4 em aplicagdes e estudos dos efeitos da IR em organismos vivos, tecidos, células e se
tornou uma ferramenta muito importante na Radiobiologia, e também na éarea aeroespacial e

mais recentemente na Astrobiologia. (22; 30-39;17)

O Geant4-DNA, devido ao seu foco para aplicacdes médicas e bioldgicas, utiliza
principalmente a lista de Processos EM de Baixas Energias nos calculos das trajetorias das

particulas primarias e secunddrias.

As trajetorias das IR s3o simuladas a partir do disparo pelas fontes, que podem ser
monoenergéticas pontuais, construidas com a classe G4ParticleGun , ou com geometrias mais
complexas como superficies e volumes e ter distribui¢des de energias tanto monoenergéticas
quanto lineares, exponencias, por Lei de Poténcias entre outras, todas construidas com a

classe G4GeneralParticleSource.

As simulagdes sdao iniciadas pela classe Actionlnitialization que chama as classes
RunAction, responsavel por criar os arquivos de saida dos histogramas em formato ROOT);
PrimaryGeneratorGPS, responsavel pela fonte criada pela G4GeneralParticleSource;

EventAction, e SteppingAction.

As geometrias sdo construidas pela classe DetectorConstruction. Todo o ambiente de
simula¢do no Geant4 ¢ construido dentro de um volume principal nomeado “Volume Mundo”
que contém todos os outros volumes como alvos, detectores, fontes e outros objetos que
podem ser incluidos na simulacdo. Estes volumes menores sdo construidos por um “Volume
Légico”, onde sdo realizados os calculos e estdo os detectores e um “Volume Fisico”

representando a geometria real dos objetos.

As simulagdes sdo feitas em passos, e das trajetorias sdo registrados pela classe
SteppingAction, enquanto os resultados dos eventos pela classe EventAction, que salva os

valores de interesse obtidos nos histogramas iniciados pela classe RunAction,

Outras classes também atuam durante a simulacdo, em interfaces de comando e
mensagens de sistema. Além destas classes, cada programa possui classes especificas para os

calculos internos como no caso dos programas clustering e do Chem4 utilizados aqui.

7  https://www.geant4-dna.in2p3.fr/index/html.


https://www.geant4-dna.in2p3.fr/index/html
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3.2 Simulagoes para o dano direto utilizando o programa clustering com o
algoritmo DBSCAN

As simulagdes para célculo dos nimeros médios de quebras de fitas de DNA para o
dano direto foram feitas com o coédigo clustering, implementado em um dos exemplos
disponiveis na kit de ferramentas de simulagao Geant4.

Este codigo foi desenvolvido por Ziad Francis (40) e sua equipe, € usa uma
implementagdo do algoritmo Density-Based Spatial Clustering of Applications with Noise
(DBSCAN), usado para o calculo de clusters espaciais dependentes da densidade em
aplicagdes com ruido, modificado para calcular o nimero médios de quebras de fitas simples
e duplas, SSB e DSB.

As SSBs sao calculadas pela classe Clusteringdlgo que implementa o algoritmo
DBSCAN seguinte maneira: Primeiro, as energias depositadas nas colisdes da particula
primaria com as moléculas do material tém suas posigoes (X,y,z) registradas. Estas posigoes
sdo checadas pelo programa para verificar se estdo em uma regido dentro do alvo que contém
DNA. Isto ¢ feito através de uma probabilidade, nomeada Selection Probability, com valor de
0,2.

Feito isto, o codigo prossegue usando um modelo probabilistico linear a fim de calcular
a probabilidade da energia depositada numa colisio gerar uma  SSB.
O modelo inicia com uma probabilidade zero de geracdo de SSBs, para energias depositadas
com valores menores do que 5 eV, aumentando até 1 quando a energia depositada for igual ou
maior que 37,5 eV. Acima deste patamar de 37,5 eV, todas as deposi¢des de energias sdao

consideras com probabilidade 1 de gerar uma SSB.

Ap0s a aplicacdo deste modelo probabilistico linear, o codigo multiplica as SSBs geradas

por 0,5, sendo esta a probabilidade da quebra estar localizada em uma ou outra fita de DNA.
Em seguida, o codigo classifica as SSBs em simples e complexas (sSSB e cSSB), de
acordo com sua localizagdo, e entdo checa as distancias entre as quebras para verificar se estas
formam quebras duplas. O critério de formagao de quebras duplas (DSB) € que elas estejam a
uma distdncia menor do que 3,3 nm entre si e que as quebras sejam em fitas distintas de DNA.
Todas as quebras de fitas de DNA (sSSB, ¢SSB e DSB) sdo agrupadas em clusters de dano e o

codigo mede o tamanho médio destes clusters formados, em nm.

Por fim, o cédigo calcula a Dose Absorvida média no alvo, que ¢ dada pela energia total

depositada dividida pela massa do alvo. Com este valor da Dose Absorvida média é possivel
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relaciona-la com a Dose Letal para este tipo de radiag@o ionizante obtida experimentalmente e

disponivel na literatura para os organismos modelo estudados.
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Figura 8 - Sequéncia de etapas para calculo das SB pelo programa clustering com algoritmo DBSCAN.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Os valores dos parametros de entrada utilizados no ClusteringAlgo sao mostrados na
tabela 3 a seguir. A figura 8 acima mostra um esquema completo de como o cddigo identifica
e agrupa as SSB e DSB.

Tabela 3 - Pardmetros iniciais do ClusteringAlgo.

Parametro Valor (valor padrao)
MinPts 2(2)
SelectionProb 0,2(0,2)

Eps 3,3 nm (3,3 nm)
Emin 5eV(5eV)
Emax 37,5eV (37,5¢eV)

Fonte: Elaborada pelo autor.

MinPts corresponde ao minimo de pontos necessarios para se considerar a formacao de
um cluster. SelectionProb ¢ a probabilidade da colisdo formadora de SB esteja numa regiao
sensivel da célula contendo DNA. Eps ¢ a distdncia maxima entre duas SSB em fitas distintas

para que se forme uma DSB.
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Emin ¢ a energia depositada minima necessaria para que a probabilidade de formar uma
SB seja maior do que zero, dentro do modelo probabilistico empregado pelo clustering. Emax
¢ o valor igual ou maior da energia depositada para o qual a probabilidade de gerar uma SB ¢

1.

Além destes valores de parametros também foi definido o valor de cut-off para a
distancia de calculo da trajetdria dos protons em 1 nm. A lista de processos fisicos escolhida

para o uso no clustering foi a GAEmDNAPhysics com a opgao Option0.

As bactérias foram simuladas no clustering como uma esfera (Dra) e um cilindro (Eco)
de dimensdes micrométricas. Suas geometrias foram construidas por meio de programacao do
codigo em C++ da classe DetectorConstructor, responsavel pela construcao da geometria dos

alvos e dos detectores.

O computador utilizado nas simulagdes com o Geant4-DNA foi um servidor Placa Mae
Intel S5520HC dual CPU, dois processadores Intel Xeon ES 2,4 GHz com 8 ntucleos cada, 16
GB RAM DDR3, HD Seagate de 250Gb e placa de video ASUS GeForce GTX 1050Ti, com
sistema operacional Ubuntu 18.04.4 LTS. A versdao do Geant4 usada nas simulacdes foi a

10.4.1 baixada da pagina oficial do projeto.

3.3 Tipos de fontes de protons do VS simuladas no Geant4-DNA

Foram escolhidos dois tipos de fontes de protons para as simulagdes dos efeitos
biologicos dos protons do VS no Geant-DNA: uma fonte disparando protons com valores
unicos de energia denominada Mono, de monoenergético, e outra fonte disparando protons
com energia distribuida por uma Lei de Poténcia dentro de um determinado intervalo de

energia, Pow.

Para construir as fontes no Geant4 foi utilizada a GeneralParticleSource (GPS), que
permite a construcdo de diversas geometrias de fontes desde pontuais até superficies e

volumes com variadas distribui¢des de energia como Mono, Linear, Pow e outras.

Os parametros utilizados na configuracdo das fontes pela GPS sdo escritos num arquivo
de texto em forma de comandos de macro. Os parametros de comando de macro para a GPS
usados nas simulagdes dos danos diretos e indiretos. Serdo apresentados em detalhes nas

subse¢Oes seguintes para cada uma das fontes e tipos de dano.
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3.3.1 Fonte Mono

a) Dano direto: Macro com pardmetros de configuragdo da GPS.

#Particula
/gps/particle proton

#Formato da fonte: Planar quadrada centrada em y
/gps/pos/type Plane

/gps/pos/shape Square

/gps/pos/centre © 2.5 O micrometer
/gps/pos/halfx 1.0 micrometer

/gps/pos/halfy 1.0 micrometer

#Direcdo do disparo; -y
/gps/direction 0 -1 0

#Tipo Distribui¢cdao de energia e valor
/gps/ene/type Mono
/gps/ene/mono x keV

b) Dano indireto: Macro com pardmetros de configuragdo da GPS.

#Particula
/gps/particle proton

#Formato da fonte: Planar quadrada centrada em z
/gps/pos/type Plane

/gps/pos/shape Square

/gps/pos/centre © O .9 micrometer

/gps/pos/halfx 0.25 micrometer

/gps/pos/halfy 0.25 micrometer

#Direcdao do disparo; -z
/gps/direction 0 0 -1

#Tipo Distribuicdao de energia e valor
#Monoenergético com valor (nico x
/gps/ene/type Mono

/gps/ene/mono x keV
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3.3.2 Fonte Pow

a) Dano direto: Macro com pardmetros de configura¢do da GPS.

#Particula
/gps/particle proton

#Formato da fonte: Planar quadrada centrada em y
/gps/pos/type Plane

/gps/pos/shape Square

/gps/pos/centre © 2.5 O micrometer
/gps/pos/halfx 1.0 micrometer

/gps/pos/halfy 1.0 micrometer

#Direcdo do disparo; -y
/gps/direction 0 -1 0

#Tipo de Distribuicdo de energia e valor

#Energia com espectro por lei de Poténcia Pow com coeficiente alpha
/gps/ene/type Pow

/gps/ene/min 47 keV

/gps/ene/max 1900 keV

/gps/ene/alpha -2.58

b) Dano indireto: Macro com pardmetros de configuragdo da GPS.

#Particula
/gps/particle proton

#Formato da fonte: Planar quadrada centrada em z
/gps/pos/type Plane

/gps/pos/shape Square

/gps/pos/centre 0 O .9 micrometer

/gps/pos/halfx 0.25 micrometer

/gps/pos/halfy 0.25 micrometer

#Direcdo do disparo; -z
/gps/direction 0 0 -1

#Tipo Distribuicdao de energia e valor

#Energia com espectro por lei de Poténcia Pow com coeficiente alpha
/gps/ene/type Pow

/gps/ene/min 47 keV

/gps/ene/max 1900 keV

/gps/ene/alpha -2.58
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3.4 Andlise de propriedades fisicas dos protons do VS usando o Geant4-DNA

Nesta secdo serdo analisadas algumas das propriedades fisicas dos prétons do VS, de

interesse para o estudo dos danos bioldgicos diretos e indiretos nas bactérias.

Primeiro sera descrito o satélite ACE, fonte dos dados para as taxas de fluéncia dos

protons do VS que serviram como inputs para as simulagdes no Geant4-DNA.

Em seguida serdo mostradas as curvas de Bragg para os protons do VS, calculadas pelo
valor do Stopping Power Total, em fun¢do da distancia de penetracdo dos protons na agua
liquida, simuladas utilizando o programa TesteEm(7 do Geant4-DNA; e por fim, uma curva e
uma tabela mostrando valores da distancia de penetragdo dos protons em funcdo da energia,

calculados usando o programa range.

3.4.1 Satélite ACE Explorer e detector de protons SWEPAM: Taxas de
Fluéncia de Protons do VS

O satélite ACE (Advanced Composition Explorer) foi langado em 1998 para
monitoramento da atividade solar. Estd localizando numa oOrbita em torno do ponto
Lagrangiano L1 e contém instrumentos de detec¢do de particulas carregadas presentes no
Vento Solar, Flares e Ejecoes de Massa Coronal. Um destes equipamentos presentes no
satélite € o Solar Wind Proton Electron Alpha Monitor (SWEPAM), que detecta protons,

elétrons e particulas alfa presentes no Vento Solar. (41)

No caso dos protons, que sdo as IR de interesse deste estudo, o SWEPAM detecta as
taxas diferencias de fluéncia dos protons, em part.cm~2s~'.sr'.MeV~!, agrupando-as em
canais separados de energia com valores nos seguintes intervalos: 47-68keV; 115-195 keV;,

310-580 keV; 759-1193 keV; 1060-1900 keV. Os dados gerados pelo ACE sao atualizados em
tempo real e estao disponiveis no site do NOAA®.

Para as simulagdes feitas aqui foram utilizados os dados do SWEPAM referentes ao més
de Agosto de 2018. As taxas de diferenciais de fluéncia foram integradas no angulo sélido e
na energia para se obter taxas de fluéncias em part.cm™2.s~!, e uma média foi feita para todo o

meés de referéncia. Os valores obtidos sdo mostrados na tabela 4.

8 https://www.swpc.noaa.gov/products/ace-real-time-solar-wind.
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Tabela 4 - Taxas de fluéncia médias e desvio padrio para os canais de energia do detector SWEPAM.

Taxa de fluéncia

Energia do .-
prc')tor?(keV) (prétomi?r;a‘z.s—l)

47 (5,08 + 0,4) x10~©
155 (2,25 £ 0,38) x10~7
445 (7,84 £ 0,14) x10-8
994 (4,26 £ 0,32) x10-8
1480 (1,76 £ 0,36) x10-8
1900 (2,26 £ 0,46) x10-8

Fonte: Elaborada pelo autor.

Estas taxas de fluéncia médias para os diferentes canais de energia foram utilizadas com
o intuito de se obter uma aproximagdo por uma Lei de Poténcia Pow(x)=b.x “ € o

coeficiente que foi utilizado nas simulagdes do VS feita no Geant4-DNA.

A curva do tipo Pow usada para o fit dos dados das taxas de fluéncia ¢ mostrada no
grafico na figura 9 a seguir. Com este resultado foi possivel estimar a Dose Absorvida média

por segundo e por unidade de area depositada pelos prétons do VS nos alvos.
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Figura 9 - Taxas de fluéncias médias dos prétons calculadas a partir dos dados do SWEPAM e a curva de Lei de
Poténcia usada para o fit dos dados.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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3.4.2 Stopping Power Total e Distancia de Penetraciao dos protons do VS
na dgua

Como parte do processo de andlise dos efeitos biologicos da incidéncia dos protons do
VS em células bacterianas, foi feita uma caracterizacdo do Stopping Power Total em funcao
da distancia de penetracdo dos protons em agua liquida, utilizando o programa exemplo

TesteEm07, disponivel no Geant4-DNA.

O Stopping Power Total, medido em keV/pm ¢ um termo que denomina a quantidade
aproximada de energia perdida pela particula priméria incidente para o meio, por meio de
colisdes, ao longo de sua trajetoria. E composto pela soma de dois componentes, o Stopping

Power Eletronico e o Nuclear:

iy
dX Total dX Elet. dX Nuc (5)

O componente elétrico surge pela acdo de for¢as coulombianas entre os elétrons na
nuvem eletronica dos &tomos do material e a particula primaria incidente carregada. Contribui
com a maior parte do valor do Stopping Power Total e ¢ geralmente associada a Transferéncia

de Energia Linear (LET).

O componente nuclear surge das interagdes entre a particula primaria e o nicleo dos
atomos, porém a chance deste tipo de interacdo acontecer ¢ muito menor, por isso este

componente tem uma contribuicdo bem menor no valor total em relagdo ao termo eletronico.

Os valores de energia escolhidos para as simula¢des do Stopping Power Total com o
programa TesteEm(7 contém os mesmos utilizados para o calculo da taxa de fluéncia dos
protons, os pontos iniciais e finais, e também os pontos médios dos intervalos de energia dos
canais do SWEPAM, exceto pelo ultimo canal que foi dividido duas vezes, resultando em 5
valores de energia para este canal. Este mesmo procedimento sé foi repetido nas simulacdes

do dano direto.

Os resultados sdo mostrados na figura 10, que contém o grafico onde sdo exibidas as
curvas de Bragg dos protons do VS em 4gua liquida com densidade de 1,0 g/cm®. O eixo x
corresponde a distancia de penetragdo dos protons na dgua liquida, e no eixo y os valores do

Stopping Power Total em keV/pm.

Na figura 11 sdo mostradas as distancias projetadas de penetracdo dos protons do VS na
agua liquida, em funcdo da energia dos protons, calculadas na mesma simulagdo. Seus valores

sdo apresentados na tabela 5.
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Figura 10 - Stopping Power Total dos protons do VS em agua liquida, em fungdo da distancia de penetragéo,
calculados com o programa TesteEm07.

Fonte: Elaborada pelo autor.
Na figura 10 ¢ possivel observar que as curvas de Bragg do stopping power total em
funcdo da distdncia apresentam um padrdo de pequenas oscilagdes em torno de um valor
constante por boa parte da distancia de penetracdo, caindo abruptamente numa regido curta

para entdo ir a zero. Este padrdo ¢ observado principalmente para os protons de mais baixa

energia.

Por outro lado, nas curvas de mais altas energias, foi observado que os valores se

mantém baixos por distancias maiores e depois saltam para valores maiores de Stopping

Power para depois cairem a zero abruptamente..
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Figura 11 - Distancia projetada de penetra¢do dos protons do VS em agua liquida, em funcdo da energia,
calculada usando o programa TesteEm07.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 5 - Distancia projetada dos prétons na dgua em funcdo da energia calculadas com o TesteEm07.

Distancia projetada dos
prétons na agua (um)

Energia (keV) Valor desvio
47 1,02 0,32
68 1,28 0,37
115 1,82 0,43
195 2,83 0,51
310 4,64 0,61
580 10,62 0,80
795 16,67 1,33

1060 26,21 1,15
1193 31,35 1,29
1270 34,74 1,62
1690 55,34 1,93
1900 67,44 1,97

Fonte: Elaborada pelo autor.
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3.5 Comparagio entre os resultados experimentais de exposi¢cdo da Dra a

protons monoenergéticos de 200 keV e valores simulados no Geant4-
DNA

No trabalho de Paulino-Lima et al, usado como referéncia neste presente estudo,
amostras de Dra foram expostas experimentalmente a um feixe de protons com energia de

200 keV para simular a exposi¢do ao VS.

As bactérias foram expostas num estado dessecado, com densidade estimada em 0,9392
g/cm?® e uma composi¢do quimica na propor¢ao de 0,31 C: 0,49 H: 0,13 O: 0,07 N. O
resultado reportado foi de que a LD, encontrada para os protons de 200 keV, foi de 1 kGy
para uma fluéncia total integrada de 10'° protons.cm™, ou seja, para essa Dose Absorvida de 1

kGy apenas 10% dos organismos sobreviveram.

De posse deste resultado, considerando uma Dra inica com raio de 1 um e convertendo
a fluéncia total integrada de cm” para um?, é possivel estimar a Dose Absorvida por proton.
Isto ¢ feito da seguinte maneira: Divide-se o valor de LD pela area de secdo circular da Dra
e multiplicando este valor pelo inverso da fluéncia total integrada, como mostrado na equagao
a seguir.

LD, 1 10’ Gy 1 o
' = . =3,18Gy . prot 6
( A, Fluéncialntegrada’ z.um* 10 préton.um™> y . proton (6)

Este raciocinio para obter a Dose Absorvida por préton foi feito considerando-se as
unidades fisicas envolvidas, que foram manipuladas algebricamente para se obter o valor
desejado da Dose Absorvida por proton de acordo com os resultados mostrados por Paulino-

Lima et al.

O resultado mostrado na equagdo (6) acima foi comparado com simulagdes feitas no
Geant4-DNA utilizando o programa clustering com o alvo representando a Dra preenchido
com o mesmo material e densidade, tendo dado um resultado de 3,44 Gy.proton™ para a Dose

Absorvida por proton.

O resultado reportado no experimento para a Dose Absorvida permite estimar o numero

médio de protons necessarios para depositar o valor de LDy

LD10 — 103 Gy
3,18Gy.préton ' 3,18Gy . préton”

=3,14.102 prdton (7

1

Utilizando o mesmo raciocinio para a Dose Absorvida obtida das simulagdes com o

Geant4 para os protons de 200 keV temos:
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LD10 — 103Gy
3,44Gy .préton”"  3,44Gy.préton”

=2,91.102 préton (8)

1

Estes dois resultados para o total de protons necessarios para depositar LD o, permitem

estimar o total de SB causados na Dra. Os totais de SB s3o mostrados na tabela 6 seguinte:

Tabela 6 - Nimeros médios de prétons de 200 keV necessarios para LD e SB totais causadas na Dra

Numero estimado de protons para

= i 3
LD = 1kGy Densidade (g/cm?) depositar LDy sSSB cSSB DSB

Paulino-Lima et al, 2011 0,9392 3,14x10? 3,34x10* 6,31x10° 1,07.10*

Geant4 (clustering) 0,9392 2,91x10? 3,10x10* 5,85x10° 9,96.10°

Fonte: Elaborada pelo autor.

3.6 Dano Direto ao DNA — Fontes Mono e Pow de protons do VS

O primeiro passo escolhido para a caracterizagdo dos danos bioldgicos dos prétons do
VS nas bactérias Dra e Eco, utilizando os dados obtidos do SWEPAM, foi a simulagao dos
danos diretos ao DNA, medidos pelos niumeros médios de SB por proton, relacionados a Dose

Absorvida.

Para este fim, o programa clustering, descrito anteriormente foi usado como referéncia

para a programagado do codigo adequado a situagdo deste estudo.

Dois tipos de fontes foram escolhidas, uma com prétons monoenergéticos (Mono), com
valores de energia variando entre 47 keV e 1900 keV, e outra fonte como uma com espectro
de energia dado por uma lei de Poténcia (Pow), com coeficiente determinado pelo fit da curva

da taxa de fluéncia dos protons obtida a partir dos dados do SWEPAM.

3.6.1 SB médio por proton para fonte Mono

Nesta subse¢do serdo mostrados os dados obtidos com as simulagdes no Geant4-DNA
para a fonte Mono. A figura 12 a seguir mostra os valores de SB médios por préton, o
tamanho médios dos clusters de dano formado, o nimero médio de clusters formados por

préton, e por fim, a Dose Absorvida média por préton, em todo o intervalo de energias.

Para cada valor de energia, foram realizadas simulagdes no clustering com 25000
eventos cada. No caso monoenergético, cada um destes eventos simulados corresponde ao
langamento de um proton da fonte em direcdo ao alvo, por isto, os valores médios de SB
foram obtidos dos 25000 eventos e correspondem a um nimero médio de SB por préton. O

mesmo valendo para os valores relativos aos clusters e da Dose Absorvida média.
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Figura 12 - Valores médios de SB, tamanho médio e nimero de clusters formados, e Dose Absorvida média por
proton em funcdo da energia dos prétons, em keV. a) sSSSB médias por proton. b) cSSB médias por
proton. ¢) DSB médias por préton. d) Tamanho médio de cluster formado por proton. ¢) N médio de
clusters por préton. f) Dose Absorvida média por proton.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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3.6.2 SB médios por Gy e por Gy por Mbp em toda o intervalo de energia
para fonte de protons Mono em Dra e Eco.

Os valores obtidos com as simulagdes para os numeros médios de SB, em func¢do das
energias dos protons primadrios, podem ser divididos pela Dose Absorvida média por proton
para se estimar os nimeros médios de SB por Gy depositados, e dividindo o valor de SB por
Gy pelo tamanho do genoma do organismo, em Mbp, pode se estimar o valor de SB por Gy

por Mbp.

Estes valores médios de SB por Gy e de SB por Gy por Mbp, funcdo da energia dos
protons, foram integrados numericamente em todo o intervalo de energia dos protons da fonte
Mono usando o software de analise da dados QtiPlot para calcular o valor médio de SB por

Gy e por Gy por Mbp em todo o intervalo de energia.

Deve-se levar em conta o fato de haver uma descontinuidade nos canais de energia, pois
existem valores de energia que nao sdo medidos pelo detector, porém ¢ razoavel se admitir
que os valores das taxas de fluéncia e os relativos aos danos desviar muito do observado nos
valores de energia possiveis, por isso, foi assumido aqui que a integragdo em todo o intervalo
de energia, mesmo para os valores ndo detectados seria uma extrapolacdo plausivel e

aceitavel.

O resultado dessa integragao numérica foi dividido pelo tamanho do intervalo de energia
entre 47 e 1900 keV, fornecendo o valor médio de SB por Gy e SB por Gy por Mbp para todo

o intervalo de energia.

1900

—— | SB.Gy 'ouSB.Gy~1.Mbp '(E).dE
(1900—47) 4f7 Y ousB.Ly P (E)

SB.Gy 'ouSB.Gy '.Mbp'=

)

Posteriormente, os resultados destes valores de médios de SB por Gy e SB por Gy por
Mbp, para préotons langados pela fonte Mono, serdo comparados aos valores semelhantes

obtidos para a fonte Pow.

A figura 13 seguinte exibe os graficos obtidos para cada um dos tipos de SB por Gy e SB
por Gy por Mbp para ambas as bactérias Dra e Eco.
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Fonte: Elaborada pelo autor.
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Os valores médios de SB por Gy obtidos para todo o intervalo de energia dos protons da

fonte mono da Dra e da Eco sao exibidos na figura 14 e na tabela 7 seguintes:

SB médios por Gy(#SB.Gy™")

60
6 . I .
1 .

sSSB.Gy™’

cSSB.Gy~"

HDra mEco

DSB.Gy~"

Figura 14 - SB médios por Gy, calculados em todo o intervalo de energia da fonte Mono, para Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 7 - Valores de SB.Gy ! e razo DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para

Dra e Eco.
sSSB.Gy™’ cSSB.Gy™ DSB.Gy!
DSB/SSB
Valor desvio Valor desvio Valor desvio
Dra 45,57 577 5,28 0,44 7,74 1,20 0,17
Eco 34,18 4,31 3,96 0,33 5,81 0,90 0,17

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Na sequéncia, a figura 15 mostra os valores de SB médios por Gy por Mbp calculados

em todo o intervalo de energias da fonte Mono na Dra e Eco:

10

SB médios por Gy por Mbp(#SB.Gy~'.Mbp~)

sSSB.Gy~".Mbp~ cSSB.Gy~".Mbp~" DSB.Gy~".Mbp~"

B Dra mEco

Figura 15 - SB médios por Gy por Mbp, calculados em todo o intervalo de energia da fonte Mono, na Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Os valores de SB médios por Gy por Mbp exibidos no grafico da figura 15 sdo

mostrados na tabela &:

Tabela 8 - SB médios por Gy por Mbp em todo o intervalo de energia da fonte Mono para Dra e Eco.

sSSB.Gy~'.Mbp~* cSSB.Gy—".Mbp~* DSB.Gy—'.Mbp—*
DSB/sSSB
Valor desvio Valor desvio Valor desvio
Dra 14,24 1,80 1,65 0,14 2,42 0,37 0,17
Eco 7,43 0,94 0,86 0,07 1,26 0,20 0,17

Fonte: Elaborada pelo autor.
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3.6.3 Numero de clusters por Gy em todo o intervalo de energia para fonte
Mono na Dra e Eco

A figura 16 exibe os valores calculados para os nimeros médios de clusters de dano
formados por Gy, em func¢ao de energia, para os protons da fonte Mono na Dra e Eco.
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Figura 16 - N médio de clusters de dano formados por Gy, em funcdo da energia dos protons da fonte Mono,
para Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

O procedimento feito na se¢dao anterior para se calcular os valores médios de SB por Gy
e por Gy por Mbp, em todo o intervalo de energia dos prétons do VS para a fonte Mono, pode
ser repetido para calcular o nimero médio N. de clusters de dano formados por Gy em todo o

intervalo de energia.
1900

NC(Clusters.Gy‘1)=W_471) f N médio Cluster por Gy (E).dE (10)
47

Os valores médios Nc de clusters de dano formados em todo o intervalo energia,

calculados de acordo com a equagdo (10), sdo mostrados na tabela 9 e na figura 17 seguintes:
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Figura 17 - N. médio de clusters por Gy, calculados em todo o intervalo de energias da fonte Mono, na Dra e
Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 9 - Nc médio de clusters por Gy da fonte Mono na Dra e Eco.
Numero médio de clusters por
Gy
(#Clusters. Gy™)

Valor desvio
Dra 0,437 0,005
Eco 0,328 0,004

Fonte: Elaborada pelo autor.

Os numeros médios de clusters por Gy, N, serdo usados mais tarde para estimar o
nimero total de clusters formados para os valores experimentais de LD de cada uma das

bactérias. Estes resultados serdo mostrados no capitulo 4.
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3.6.4 SB médios por proton, Tamanho e Numero de Clusters de dano
formado por proton e Dose Absorvida Média para fonte de protons
Pow na Dra e Eco

A exemplo do que foi feito na subsecdo anterior para a fonte Mono, aqui sdo mostrados
os valores médios de SB por préton, obtidos através das simulagdes no clustering, para a fonte
Pow, com espectro de energia dado por Lei de Poténcia, coeficiente alfa igual a -1,12, e
energia dos protons variando entre 47 ¢ 1900 keV. Foram simulados 100000 eventos para

cada uma das bactérias Dra e Eco.

Os nuimeros médios de SB, tamanhos médios de clusters e Dose Absorvida média por
protons sdo mostrados na figura 18 a seguir, e seus valores tabelados estdo disponiveis no

anexo A.6.

b

sSSB médio por préton (#sSSB.préton—1) @
a
2

cSSB médio por préton (#cSSB.préton—)

m Draw Eco
M Drai Eco

Tamanho médio de cluster (nm)

DSB médio por préton (#DSB.préton—*) @

H Drar Eco
wDn wEt

@ .
T 16

Dose Absorvida média por préton (Gy. préton—)

=Dra " Eco

Figura 18 - SB médios por proton, Dose Absorvida média por proton e Tamanho médio de cluster para fonte Pow
na Dra ¢ Eco. a) sSSB por proton. b) cSSB por préton. ¢) DSB por préton. d) Tamanho médio de
cluster. ) Dose Absorvida média por proton.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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3.6.5 SB médios por Gy e por Gy por Mbp para fonte de protons Pow em
Dra e Eco.

Aqui s3o apresentados os valores de SB médios por Gy e por Gy por Mbp para a fonte

de protons Pow, obtidos com as simulagdes no clustering para a Dra e a Eco.

Primeiro, os valores calculados de SB por Gy sdo mostrados graficamente na figura 19

10
| I
0

sSSB.Gy! cSSB.Gy! DSB.Gy—!

mDra Eco

seguinte:

SB médio por Gy (#SB.Gy-Y)

Figura 19 - SB médios por Gy para fonte Pow na Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Os valores exibidos no grafico também sao mostrados na tabela 10:

Tabela 10 - SB médios por Gy e razdo DSB/sSSB para fonte Pow na Dra e Eco.

1 . »
sSSB.Gy cSSB.Gy DSB.Gy DSB/sSSB
Valor desvio Valor desvio Valor desvio
Dra 33,61 28,06 4,06 3,45 5,89 5,03 0,18
Eco 25,21 21,01 3,05 2,58 4,42 3,77 0,18

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Segundo, os valores de SB por Gy por Mbp calculados para cada uma das fontes e

bactérias sao exibidos na figura 20:

SB médio por Gy por Mbp (#SB.Gy.~*Mbp-%)

10

0

sSSB.Gy-*Mbp—* cSSB.Gy—*Mbp—

m Dra™ Eco

Figura 20 - SB médios por Gy por Mbp para fonte Pow na Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Seguem os valores de SB médios por Gy por Mbp tabelados:

DSB.Gy-.Mbp-*

Tabela 11 - SB médios por Gy por Mbp e razdo DSB/sSSB para fonte Pow na Dra e Eco.

SSSB.Gy~".Mbp~ cSSB.Gy~".Mbp~' DSB.Gy~".Mbp~"

DSB/sSSB
Valor desvio Valor desvio Valor desvio
Dra 10,50 8,77 1,27 1,08 1,84 1,57 0,18
Eco 5,48 4,57 0,66 0,56 0,96 0,82 0,18

Fonte: Elaborada pelo autor.
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3.7 Estimativas de tempo de exposi¢cdo ao VS necessdrios para se atingir
valores de LD experimentais

A taxa de Dose Absorvida média por segundo em cada um dos alvos pode ser calculada

pelo produto entre a taxa de fluéncia média dos protons, a area do alvo e a Dose Absorvida

média por proton, como mostrado na equacao 11.

Considerando as areas dos alvos bacterianos como sendo suas se¢des perpendiculares a
dire¢do principal do VS, no caso da Dra um circulo com 2 um de didmetro e no caso da Eco
duas orientagdes principais: um retangulo de 1 x 2 um quando ela estd alinhada
transversalmente em relacdo a direcdo principal do disparo de incidéncia, TS (Transversal
Shot), e a outra um circulo com 1 um de didmetro quando ela esta alinhada longitudinalmente
em relagdo a direcdo principal, LS (Longitudinal Shot).

Taxa de fluéncia( préton.um s ~1)x Areado alvo(um®)x Dose por préton(Gy. préton')

Dose Absorvida média por segundonoalvo(Gy.s™ ") (11)

Agora, converte-se a Dose Absorvida média por segundo para dias da seguinte maneira:

Dose Absorvida média por seg X 60 segundos X 60 minutos X 24 horas =Dose Absorvidamédia por dia

Os valores de Dose Absorvida média por dia, calculados para as bactérias, sdo exibidos

na tabela 12 seguinte:

Tabela 12 - Dose Absorvida média por por dia estimadas para as fontes Mono e Pow na Dra e Eco.

Dose Absorvida média por dia (mGy.dia—")

Mono Pow
Valor desvio Valor desvio
Dra 345,46 3,96 159,67 96,97
Eco (LS) 115,13 1,33 53,26 32,28
Eco (TS) 293,17 3,39 135,62 82,19

LS:Longitudinal Shot TS: Transversal Shot
Fonte: Elaborada pelo autor.

Por ultimo, para se estimar o tempo de exposicao necessario para se chegar ao valor de

LD basta dividir o valor de LD pela Dose Absorvida média por dia depositada no alvo:

Dose Absorvidamédia pordia’  Gy.dia ™"

( LD Gy tempo de exposicio necessario para LD (dias)  (12)



65

Este tempo de exposi¢do necessario pode ser novamente convertido de dias para anos.
As estimativas do tempo de exposicdo ao VS necessario para atingir uma determinada LD,

obtidas para Dra e Eco, serao mostradas no capitulo 4.

3.8 Dano indireto quimico

O dano indireto estudado aqui consiste na formagao de espécies quimicas reativas do
oxigénio (ROS). Este tipo de dano pode ter efeitos tanto nas fitas de DNA causando quebras
como também em proteinas presentes nas células, pela oxidagdo destas, levando a sua perda
de funcdo, o que pode acarretar um funcionamento celular inadequado ou até mesmo

ocasionando a morte celular, denominada apoptose. (42)

Aqui neste estudo, o dano indireto serd analisado através dos nimeros médios de
moléculas por proton formadas das espécies quimicas de interesse H;O*, OH™, OHe, e,,~, He,

H,, H,O,; formadas na radi6lise da dgua pelos protons.

Os numeros médios de moléculas formadas foram calculados usando o programa
Chem4 disponivel no Geant4-DNA com as fontes Mono ¢ Pow. As reagdes quimicas

consideradas pelo programa Chem4 sdo as seguintes:

Coqt€e >OH '+H) (13)
H,05+e,,»OH '+ OH’ (14)
H’+e,,»OH '+H, (15)
H,0"+e,, > H" (16)
OH’+e,»OH ' (17)
H°+H°>H) (18)
OH’+0OH’~> H,0) (19)
H,0"'+OH ' Sem produtos (20)
OH’+0OH" - Sem produtos (21)

Além destes valores, o programa também fornece como resultados os valores médios
das somas do fator radioquimico G para o total de eventos simulados. Este fator radioquimico
¢ definido como numero de moléculas das espécies quimicas formadas a cada 100 eV de

energia depositada no material pela IR primaria e suas secundarias.
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numero de moléculas formadas
100eV

fator radioquimico G = (22)

Os tempos de reacao considerados nas simula¢des com o Chem4 foram de 250 ps, um
tempo muito longo geralmente ndo utilizado na maioria dos estudos que usam este mesmo
programa que costumam limitar o tempo a até 10 ns. A razdo para a escolha deste tempo
longo ¢ para observar o retorno ao zero das quantidades formadas, que para algumas das

espécies pode chegar proximo ou passar dos 100 ps.

Este tempo mais longo permite estimar graficamente as meias-vidas das espécies
quimicas de interesse analisadas e, por meio destas, as distdncias médias de difusdo das

moléculas apds um periodo de tempo de meia-vida podem ser calculadas.

A equagdo seguinte mostra como essa distancia, definida como X , foi calculada a

partir da meia-vida de cada espécie:
x=y3Xt,,X D (23)

Onde, t,» sdo as meias-vidas das espécies quimicas, estimadas a partir simulagdes com o
Chem4’, ¢ D ¢é o coeficiente de difusdo de cada uma das espécies, mostrados na tabela 14

seguinte:

Tabela 13 - Valores do coeficiente de Difusdo das espécies quimicas.

':jl"r’ﬁgg D (10° nm-2.5—")
H,0* 0,76
OH- 5,3
OHP 22
e, 4,9
Ho 7
H,° 4,8
H,0,° 2,3

Fonte: Elaborada pelo autor.

Para a simula¢do do estagio quimico foi escolhida apenas a fonte de protons Pow,
emulando o VS com espectro de energia por Lei de Poténcia, devido ao fato do tempo de
simulagdo por evento do Chem4 ser maior em relagdo ao clustering, que calcula o dano direto.

O célculo pelo Geant4 do modulo quimico para um tUnico evento pode demorar algumas

9 As meias-vidas das espécies quimicas de interesse medidas aqui sdo definidas como os intervalos de tempo necessarios
para que os numeros médios de moléculas formadas reduzam para metade do valor do numero méaximo de moléculas
atingido durante o tempo total de reagdo observado na simulagéo.
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horas, enquanto que o tempo para calculo de um unico evento no moddulo fisico demora

alguns poucos segundos ou menos do que 1 s.

Os nimeros de eventos simulados foram de 5 eventos para cada valor de energia na

fonte Mono e 50 eventos, em turnos de 10 eventos por simulacdo, na fonte Pow.

Por fim, o Chem4 também registra os valores de energia depositados por evento, em eV,
e este valor permite estimar a Dose Absorvida média por proton em cada uma das bactérias,

transformando a energia de eV para Joules e dividindo o valor pela massa de cada bactéria.

Com a Dose Absorvida média por proton e o nimero maximo de moléculas formadas
por proton, obtido a partir do valor maximo do nimero médio de moléculas formadas por
proton no tempo de pico para cada uma das espécies quimicas, ¢ possivel calcular o nimero

maximo de moléculas formadas por Gy de todas as espécies.

Os graficos nas figuras da secdo seguinte trazem o numero médio de moléculas
formadas das espécies quimicas, em fungdo do tempo, para as duas bactérias Dra e Eco. Os
valores mostrados nos graficos também sdo exibidos em forma de tabelas, disponiveis nos

Anexos.
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3.8.1 Nuameros médios de moléculas formadas por protons para fonte
Mono na Dra e Eco
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G médio por proton para fonte Mono na Dra e Eco.

45 08
40F aceionmn mm -
3 ¥ b o e— D 05
& 35 ¥, & - - .E Lld
E 20 J\ == = = Eco o o0a "o ~~1¥.
il *s & .
& 25 © o Ir'
a ~. o 03 3
L 20 . 2 . Y
3 i 3 s \
g 15 i 2 o2 ', 3
. +
9 0 * © ,f Y
I 01 i i 3
S 1l [y
05 g. $eeng---¥ %
0.0 “dew ® 0,0 T'e »
1E03 1E02 1E01 1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06 1E03 1E02 1E01 1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06
Tempo de reagao (ns) Tempo de reagao (ns)
@ 60 @ 50
o, - 45
50 T 40
aem  TEET sy ISR
° ., L 35 Ty
. @ 30 *
© .
£ Jud *
H ]
g 30 o) g 25 \i
] ., ;‘E’ 20 v
2 20 2 ] ki
. E 15 N
° “.i ° i
E 10 -
10 - %i i S
ie 05 i‘ i,.i
T >
0,0 e 00 tos v
1E03 1E02 1E01 1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06 1E02 1E02 1E01 1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06
Tempo de reagao (ns) Tempo de reacao (ns)
@ 1z E 12
10{_“ 10 - -Dm T
- - - %= - .Da -
o e i o - we - Eo L4
g o8 i - - - o g 08 il
o hi .
H i ht TEL Faa, jd *
o 06 Tes 8 o6 o e
o iy ° . \
E 04 . 2 o4 - _i .. 3
o I S EECE b
0,2 Y 02 e
[y
3 &
R
0,0 *ts ¥ 00 e »
1E03 1E02 1E0L 1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06 1E03 1E02 1E01 1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06
Tempo de reacao (ns) Tempo de reagao (ns)
@ 16
14
- - 4= .Da
g, 12 (T
8 - - - - B a1 Taa
o~ K2 -
g 10
o
5 o8 : +
g 4' I‘Q
° ’ Iy
5 06 4 w*
bl ‘ e
g 0.4 i P
P h i
0,2 s sl
1y
i 9

0.0

1E-03 1E-02

1E-01

Tempo de reagao (ns)

1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06

Figura 22 - G médio por préton das espécies quimicas, em fungdo do tempo de reagdo, para fonte Mono na Dra ¢
Eco. a) H;0%. b) OH~. ¢) OH° . d) e, . €) H°. f) H,°. g) H,0,°.

Fonte: Elaborada pelo autor.



70

3.8

N médio de mol. de H30+ @

N médio de mol. de OH® @

N médio de mol. de He @

3

tempo, para fonte Pow na Dra e Eco

5000
--%---Da
4000 rmpe
c
hRY - - ¥- - -Eco
N
000t T
M bl
~ *
‘\
2000 -%‘
N
upl
U
1000 ‘1‘
..'-_.,t
0 e PO

1E-03 1E-02 1E-01 1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06
Tempo de reagao (ns)

7000
- - %--.Da
= = = = Eco
4p00
3000
2000

A
1000 ~ ..-.,'_.‘,._"“
0

¥
1E-03 1E-02 1E-01_1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06
Tempo de reagao (ns)

8

g

——%--.Da

- - ¥- - Eco

g & 8

8

200

il
o I

1E-03 1E-02 1E-01 1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06
Tempo de reagao (ns)

@ 1600
1400

1200
1000
800

600

400

200
L]
o®*

N médio de mol. de H202°

b

N médio de mol. de OH-

N médio de mol. de eaq-

N médio de mol. de H2° E

Numeros médios de moléculas formadas por proton, em funcdo do

350
== 4= = D=

‘ ~%
'
»
300 - - &= - .Eco ; r Sa
250 + P -
’
200
150
100 -
el
sofczgoce” L
0 ‘v e
1E-03 1E-02 1E-D1 1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06
Tempo de reagao (ns)

5000
4500
4000
3500
3000
2500
2000
1500
1000

500

0
1E-03 1E-02 1E-01 1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06
empo de reacao (ns)

- - #- - D=

- - ¥- - Eco

1400
1200 e Da
1000 - = %= = .Eco dni

-
.

800 -
600 Ll l

- “
Amc;%::g::i:-%' 5
200

0
1E-03 1E-02 1E-01 1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06
Tempo de reacao (ns)

*[s
!’_\'

1E-03 1E-02 1E-01 1E+00 1E+01 1E+02 1E+03 1E+04 1E+05 1E+06

Tempo de reagao (ns)

Figura 23 - Numeros médios de moléculas formadas das espécies quimicas, em fun¢do do tempo de reacdo, para
fonte Pow na Dra e Eco. a) H;O*. b) OH™. ¢) OH®. d) e,,~. ) H®. ) H,°. g) H,O,°.

Fonte : Elaborada pelo autor.



3.84

Eco

G médio para OH®

Figura 24 - G médio por proton das espécies quimicas, em fungdo do tempo de reacdo, para fonte Pow na Dra e

G médio para H30+ @

5.0
45
A0 gaay=
¥ -%--9..
35
3.0 s
25 'i
2,0 .
15 i
1§
1.0 L
05 i‘;
0,0 'm 4
1E-03 1E-02 1E-01 1E+001E+01 1E+021F +031E+041E+051E+06

Tempo de reagao (ns)

---%--Da

- - ¥- - .Eco

6.0

- --4--.D=
5.0 '-.

', - - ¥ - .Exo
40 "
-
3,0
.,
20 *.
.

1,0 - ye
0,0 "0 L

1E-03 1E-02 1E-01 1E+001E+011E+021E+031E+041E+051E+06
Tempo de reagao (ns)

12
@ 1.oi..i m-e--iDe
°: AR - - - - -Eco
= 08 ‘s,
& “' -
a 06 -
2 s
E 04 !'!1
O o2 {3

A
00 “l! ¥

1E-03 1E-02 1E-01 1E+001E+011E+021E+031E+041E+051E+06
Tempo de reacao (ns)

9

- —%--.D=
teo\l 12 - - = = Eco
o 10
=
@ 08 ]
© B
o 06 *
o ?
T
5 0.4 “f
E 02
(&) -

00®

|
G médio para H2°

b o

Soss e - Ew ¥
@ 030 ¥ i.
So025 J K3
2020 ' 13
=
nel
X L]
O s Benge-B’ I

0,00 :’:V ¥

1E-03 1E-02 1E-01 1E+D01E+011E+021E+031E+041E+051E+06
Tempo de reacao (ns)

| 0,40 - - - -.Da
=
"oé ~

d

45
4,0
35

30 !. - - - - Eo
25 *

2,0 L 3

15 L
A
10 ;& iy
05 -5
[ ]
00 e
1E-03 1E-02 1E-01 1E+001E+011E+021E+031E+041E+051E+06
Tempo de reagao (ns)

- = 4= =D

G médio para eaq-

12
1,0 e .j‘qg‘i‘
08 - - - - Exo i‘ §§
06 I [l
: it
1
e [
. 1
*
02 . i

0,0 m ¥

1E-03 1E-02 1E-01 1E+001E+011E+021E+031E+041E+051E+06
Tempo de reacao (ns)

1E-03 1E-02 1E-01 1E+001E+011E+021E+031E+04 1E+051E+06
Tempo de reagao (ns)

Eco. a) H;0*. b) OH~. ¢) OH® . d) ey~ €) H°. f) H°. g) H,0,°.

Fonte: Elaborada pelo autor.

71

G médio por proton, em funcao do tempo, para fonte Pow na Dra e
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4 RESULTADOS

4.1 Comparativo dos resultados entre os dois tipos de fontes do VS
simuladas

Nesta se¢do serdo mostrados os resultados obtidos para os nimeros médios de SB por
Gy e SB por Gy por Mbp para as duas bactérias estudadas, com os dois tipos de fonte Mono e

Pow, para comparagdo entre os valores de dano para cada fonte.

4.1.1 SB médios por Gy
Os valores de SB médios por Gy, calculados para as duas fontes de protons Mono e Pow

na Dra e Eco sdo exibidos na figura 26 e na tabela 15 seguintes.

Os valores para a fonte Mono foram obtidos pelo valor médio de SB por Gy, em funcao
da energia dos protons, calculado em toda o intervalo de energia dos protons do VS. Os

valores da fonte Pow foram obtidos diretamente dos resultados do clustering.

Tabela 14 - SB médios por Gy para fontes Mono e Pow na Dra e Eco

sSSB.Gy cSSB.Gy™ DSB.Gy~"

Bactéria Mono Pow Mono Pow Mono Pow

Valor desvio Valor desvio Valor desvio Valor desvio Valor desvio Valor desvio

Dra 45,57 5,77 33,61 28,06 5,28 0,44 4,06 3,45 7,74 1,2 5,890 5,03
Eco 34,18 4,31 2521 21,001 3,96 0,33 3,05 4,42 5,81 09 442 3,77

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Fonte: Elaborada pelo autor.
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4.1.2 SB médios por Gy por Mbp

Os resultados das simulagdes para os SB médios por Gy, calculados para as fontes
Mono e Pow, permitem também estimar os SB médios por Gy por Mbp. Estes valores

estimados de SB por Gy por Mbp, na Dra e Eco, sdo exibidos na figura 27:
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SB médio por Gy por Mbp- Eco

Figura 26 - SB médios por Gy por Mbp para fontes Mono e Pow na Dra e Eco. a) Dra. b) Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 15 - Valores de SB por Gy por Mbp médios para fontes Mono ¢ Pow na Dra ¢ Eco.

$SSB.Gy~".Mbp~" cSSB.Gy~".Mbp~" DSB.Gy~".Mbp~"

Bactéria Mono Pow Mono Pow Mono Pow

Valor desvio Valor desvio Valor desvio Valor desvio Valor desvio Valor desvio
Dra 14,24 1,8 10,5 8,77 165 014 1,27 1,08 2,42 037 1,84 1,57
Eco 743 094 548 457 086 0,07 066 0,56 1,26 02 09 0,82

Fonte: Elaborada pelo autor.
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4.2 Estimativas de tempo necessdrio de exposi¢cdo ao VS para se atingir
valores de Dose Letal da Literatura

Os resultados das estimativas para os valores das Doses Absorvidas médias por dia em

cada uma das bactérias Dra e Eco sdo exibidos na tabela 17.

As Doses Absorvidas médias por dia para cada uma das bactérias podem ser utilizadas
para se encontrar o tempo de exposi¢cdo ao VS necessario para se atingir os valores de LD. Os
tempos foram calculados para os valores de LD obtidos da literatura de acordo com os valores

da Dose Absorvida calculada para as fontes Mono e Pow, e sdo exibidos nas tabelas seguintes:

Tabela 16 - Fragdo de Sobrevivéncia (N/Ny), valor de LD e tempo estimado de exposigdo ao VS necessarios para
atingir LD, em anos, para fontes Mono e Pow na Dra.

Dra
Sobrevivéncia(N/NO) LD(Gy) Mono (anos) - Pow (anos) -
tempo desvio tempo desvio
0,22 350 2,7757 0,0001 6,01 3,65
0,1 1000 7,9306 0,0004 17,16 10,42
0,008 21000 166,5434 0,0076 360,33 218,82

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 17 - Fragdo de Sobrevivéncia (N/Ny), valor de LD e tempo estimado de exposigdo ao VS necessarios para
atingir LD, em dias, para fontes Mono e Pow na Eco.

Eco
Mono (dias) Pow(dias)
LS TS LS TS
N/NO Dose (Gy) tempo desvio tempo desvio tempo desvio tempo desvio
0,57 13 112,918 0,002 44,343 0,002 244,10 147,94 95,86 58,10
0,26 46 399,556 0,006 156,905 0,006 863,74 523,48 339,19 205,57
0,004 93 807,798 0,012 317,222 0,012 1746,26 1058,35 685,76 415,61

LS: Longitudinal Shot TS: Transversal Shot
Fonte: Elaborada pelo autor.

4.3 Numeros totais de SB causados e de clusters de dano formados por uma
Dose Letal

Os valores de LD experimentais usados como referéncias podem ser combinados com
os numeros médios de SB por Gy e por Gy por Mbp para se estimar os valores totais de cada
tipo de SB causados ao longo do tempo de exposi¢cdo necessarios para se atingir os valores de
LD. As subsecdes seguintes mostram os resultados obtidos para os valores totais de SB e de

clusters de dano formados em cada uma das bactérias para os valores de LD.
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Figura 27 - SB totais por Mbp para fonte Mono na Dra com os valores de LD experimentais.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 18 - SB Totais por Mbp na Dra com fonte Mono para os valores de LD experimentais.

Total de SB por Mbp para LD — Dra, Fonte Mono

SSSB.Mbp* cSSB.Mbp ™~ DSB.Mbp—*

SB Total desvio SB Total desvio SB Total desvio

LD,,=350Gy  4,98E+03  6,31E+02  577E+02 4,83E+01 8,46E+02  1,31E+02
LD,,=1kGy  142E+04  1,80E+03  1,65E+03 1,38E+02 2,42E+03  3,74E+02
LD, = 21 kGy 2 99E+05 3,79E+04  3,46E+04 2,00E+03 5,08E+04  7,85E+03

Fonte: Elaborada pelo autor.
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b) Fonte Pow
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Figura 28 - SB totais por Mbp para fonte Pow na Dra com os valores de LD experimentais.
Fonte: Elaborada pela autor

Tabela 19 - SB Totais por Mbp na Dra com fonte Pow para os valores de LD experimentais.

Total de SB por Mbp para LD — Dra, Fonte Pow

SSSB.Mbp ™~ CSSB.Mbp~* DSB.Mbp—*

SB Total desvio SB Total desvio SB Total desvio

LD,=350Gy  368E+03  3,07E+03 4,45E+02 3,77E+02 6,44E+02  550E+02
LD,, = 1 kGy 1,05E+04 8,77E+03  1,27E+03 1,08E+03 1,84E+03  1,57E+03
LD,s =21 kGy 2 21E+05 1,84E+05 2,67E+04 2,26E+04 3,86E+04  3,30E+04

Fonte: Elaborada pelo autor.
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4.3.2  SB Total para valores de LD na Eco
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Figura 29 - SB totais por Mbp para fonte Mono na Eco com os valores de LD experimentais.

Fonte: Elaborada pelo autor. .

Tabela 20 - SB Totais por Mbp na Eco com fonte Mono para os valores de LD experimentais.

Total de SB por Mbp para LD — Eco, Fonte Mono

SSSB.Mbp—* cSSB.Mbp—* DSB.Mbp~*

SB Total desvio SB Total desvio SB Total desvio

LD.= 13 Gy
LD,, = 46 Gy
LD,, = 93 Gy

9,66E+01 1,22E+01 1,12E+01 9,35E-01 1,64E+01  2,55E+00
3,42E+02 4,31E+01 3,96E+01 3,31E+00 5,81E+01  9,01E+00
6,91E+02 8,72E+01 8,01E+01 6,69E+00 1,17E+02 1,82E+01

Fonte: Elaborada pelo autor.
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b) Fonte Pow
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Figura 30 - SB totais por Mbp para fonte Pow na Eco com os valores de LD experimentais.

Tabela 21 - SB Totais

Fonte: Elaborada pelo autor.

por Mbp na Eco com fonte Pow para os valores de LD experimentais.

Total de SB por Mbp para LD — Eco, Fonte Pow

sSSB.Mbp~* cSSB.Mbp~* DSB.Mbp—*
SB Total desvio SB Total desvio SB Total desvio
LD,= 13 Gy 7,12E+01 5,94E+01 8,61E+00  7,29E+00 1,25E+01 1,06E+01
LD,,=46Gy  2,52E+02 2,10E+02 3,056E+01  2,58E+01 4,42E+01  3,77E+01
LD,, =93Gy  5,10E+02 4,25E+02 6,16E+01  521E+01 8,94E+01 7,62E+01

Fonte: Elaborada pelo autor.
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4.3.3 Numeros totais de clusters de dano formados para valor de LD na

Dra e Eco
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Figura 31 - Numeros totais de clusters de dano formados para LD para fontes Mono e Pow na Dra.
Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 22 - Numeros totais de clusters de dano formados para valores de LD para fontes Mono e Pow na Dra.

Numero total de clusters de dano formados para LD -

Dra
Mono Pow
Dose (Gy) -
valor desvio valor desvio
350 153,00 1,81 238 136,32
1000 437,14 5,16 680 389,49
21000 9180,04 108,45 14280 8179,23

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 32 - Nameros totais de clusters de dano formados para LD para fontes Mono e Pow na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 23 - Numeros totais de clusters de dano formados para valores de LD na Eco para fontes Mono e Pow.

Numero total de clusters de dano formados para LD —

Eco
Mono Pow
Dose (Gy) valor desvio valor desvio
13 4,27 0,05 6,63 3,78
46 15,09 0,18 23,46 13,38
93 40,65 0,36 47,43 27,06

Fonte: Elaborada pelo autor.



83

4.4 Resultados das simulacoes no Geant4-DNA para o dano indireto
quimico

4.4.1  Numero maximo de moléculas formadas por Gy e valor maximo de
G por proton para fontes Mono e Pow na Dra e na Eco

As simulagdes dos danos quimicos indiretos dos protons do VS utilizando o programa
Chem4 com as fontes Mono e Pow deram como resultado os nimeros médios de moléculas
formadas e o valor médio do fator radioquimico G, em func¢do do tempo de reacdo, para as

espécies quimicas de interesse.

Além destes valores, o Chem4 também registra os valores de energia depositada em eV,
o que permite calcular a Dose Absorvida média por proton da fase quimica. Os valores
obtidos para a Dra foram (1,28+0,41) Gy.proton—' (Mono) e (2,6040,22) Gy.préton—! (Pow);
para a Eco (3,69+1,54) Gy.préton~! (Mono) e ( 7,23+ 1,18) Gy.proton—' (Pow).

Com estes resultados da Dose Absorvida média por préton e os valores maximos dos
numeros de moléculas formadas por proton das espécies, foi possivel estimar o numero
maximo de moléculas formadas por Gy depositado para cada espécie quimica e também o

valor méximo de G por préton atingido por cada uma.

A tabela 26 seguinte mostra os resultados do nimero maximo de moléculas formadas

por Gy e valor maximo de G por préton para cada uma das espécies quimicas.

Tabela 24 : N maximo de moléculas formadas por Gy e valor maximo do fator radioquimico G por proton para
fontes Mono e Pow na Dra ¢ Eco.

N méax de moléculas por Gy G max por préton
gaﬂiféz Dra Eco Dra Eco

Mono Pow Mono Pow Mono Pow Mono Pow
H,O* 1628,56 2033,14 613,24 379,91 3,93 3,9 3,92 3,89
OH- 164,34 189,00 61,17 34,00 0,42 0,38 0,43 0,38
OH° 2273,53 2863,01 857,51 536,77 5,46 5,46 5,46 5,46
€y 1602,02 2002,04 603,56 373,98 3,87 3,84 3,86 3,83

Ho 168,59 525,30 77,34 100,29 0,97 0,98 0,97 1

H,° 411,39 541,87 158,90 104,89 0,9 1 0,96 1,03

HOC 48669 66347 19153 12859 1,13 1,21 1,15 1,24

Fonte: Elaborada pelo autor.
Os ntimeros maximos de moléculas formadas por Gy permitem estimar o numero
maximo total de moléculas formadas nas bactérias para uma determinada LD. Os valores

calculados sdo exibidos nas tabelas seguintes:
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Tabela 25 - Numero total de moléculas formadas das espécies quimicas para valores de LD na Dra e Eco.

Dra
Numero total de moléculas formadas para LD
Espécie LD, LD, LDy
Quimica Mono Pow Mono Pow Mono Pow
H,O* 570E+05 7,12E+05 1,63E+06 2,03E+06 3,42E+07  4,27E+07
OH- 5,75E+04 6,61E+04 1,64E+05 1,89E+05 3,45E+06  3,97E+06
OH° 7,96E+05 1,00E+06 2,27E+06 2,86E+06 4,77E+07  6,01E+07
€, 561E+05 7,01E+05 1,60E+06 2,00E+06 3,36E+07  4,20E+07
H° 5090E+04 1,84E+05 1,69E+05 5,25E+05 3,54E+06  1,10E+07
H,°  144E+05 1,90E+05 4,11E+05 542E+05 8,64E+06  1,14E+07
H,0,° 1,70E+05 2,32E+05 4,87E+05 6,63E+05 1,02E+07  1,39E+07

Tabela 26 - Numero total de moléculas formadas das espécies quimicas para valores de LD na Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Eco

Numero total de moléculas formadas para LD

Espécie LD LDy LDy,

Quimica Mono Pow Mono Pow Mono Pow
HO* 7 97E+03 4,94E+03 2,82E+04 1,75E+04 570E+04 3,53E+04
OH-  7,95E+02 4,42E+02 2,81E+03 1,56E+03 569E+03  3,16E+03
OH° 1,11E+04 6,98E+03 3,94E+04 2,47E+04 7,97E+04  4,99E+04
e, 7,85E+03 4,86E+03 2,78E+04 1,72E+04 561E+04 3,48E+04
H°  1,01E+03  1,30E+03 3,56E+03 4,61E+03 7,19E+03  9,33E+03
H,°  207E+03 1,36E+03 7,31E+03 4,82E+03 1,48E+04 9,75E+03
H,0,° 249E+03 1,67E+03 8,81E+03 592E+03 1,78E+04 1,20E+04

Fonte: Elaborada pelo autor.
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4.4.2  Tempo estimado de pico de formacgdo, meias-vidas e distincia média
de difusdo

Os graficos dos nimeros médios de moléculas formadas por proton, em fungdo do
tempo de reacdo, para as fontes Mono ¢ Pow permitiram estimar o tempo para este numero
médio atingir seu pico e a meia-vida das espécies quimicas de interesse, € com isso calcular a
distdncia média de difusdo'® das moléculas no meio. Todos estes valores descritos foram
calculados através das simulacdes feitas no Chem4 para as bactérias Dra e a Eco, e estdo

exibidos nas tabelas 29 e 30 a seguir:

Tabela 27 - Tempos estimados de pico e meias-vidas das espécies quimicas para fontes Mono ¢ Pow na Dra e

Eco.
Espécie - tempo estimado de pico Meias-vidas estimadas (pds-pico) |
Quimica ra Eco Dra Eco
Mono Pow Mono Pow Mono Pow Mono Pow
H,0* <1ps <1ps <1lps <1ps ~10ns 15ns ~10ns 15 ns
OH- ~100 ns 100 ns ~100 ns 100 ns ~10 ys 10ps  ~10us 9us
OHo <lps <1ps <1lps <1ps ~1ns 1ns ~1lns 0,1ns
€y <1ps <1ps <1ps <1ps ~10ns 10ns ~10ns 1ns
Ho <1ps <1ps <lps <1ps ~100ns 300ns ~100ns  300ns
H,° ~lus 1us ~1us 1us  ~10ps  10ps  ~20us 4ys
H,0,° ~10 ns 10 ns ~10 ns 10 ns ~45 us 40ps  ~30us 7 Us

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 28 - Distancias médias de difusdo para as espécies quimicas calculadas para as fontes Mono ¢ Pow na
Dra e Eco.

Distancia média de difusao(nm)
Dra Eco

Mono Pow Mono Pow
HO* 477 58 477 585
OH- 398,75 398,75 398,75 378,29

OH° 257 257 257 0,81
e, 1212 1212 1212 3,83
H° 4583 79,37 4583 79,37
H,° 379,47 379,47 536,66 240,00

H,0,° 557,23 52536 454,97 219,77

Espécie
Quimica

Fonte: Elaborada pelo autor

10 As distancias médias de difusdo calculadas aqui sdo as distdncias médias percorridas pelas moléculas das
espécies quimicas, na difusdo, durante o intervalo de tempo de uma meia-vida.
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5 DISCUSSAO

A comparagdo feita entre os resultados obtidos para os nimeros médios de SB,
utilizando as duas fontes de protons Mono e Pow para simular o VS, permitiu identificar
caracteristicas uteis e deficiéncias de cada um dos tipos de fontes. A primeira observagao ¢ de
que os valores estimados de dano divergem entre si para as duas fontes, porém essa
divergéncia ndo necessariamente invalida uma ou outra escolha das fontes.

A fonte Mono requiriu mais tempo computacional em comparagdo com a fonte Pow,
devido ao fato das energias serem simuladas em valores tnicos na fonte Mono, enquanto na
Pow hé um espectro de distribuicao das energias. Apesar do maior tempo computacional e da
necessidade de um niimero maior de simulagdes, os desvios-padrdes das médias obtidas com
a fonte Mono s3o menores em relagdo aos valores médios do que no caso da fonte Pow. Essa
caracteristica dos desvios-padrdes menores permite que as estimativas do dano direto com a

fonte Mono sejam mais precisas do que as estimativas feita com a fonte Pow.

As simulagdes com a fonte Pow, por outro lado, consumiram muito menos tempo
computacional e os valores médios estimados sao bem proximos aos encontrados com a fonte
Mono. Contudo as estimativas feitas com a fonte Pow para o dano direto possuem desvios-

padrdes proximos ou até maiores do que os proprios valores médios de SB calculados.

Estas divergéncias entre as estimativas obtidas com as fontes Mono e Pow criam um
problema da escolha de qual fonte utilizada nas simulagdes forneceria as previsdes mais
confiaveis para os danos biologicos causados pelos protons do VS. Os desvios-padrdes
menores das estimativas obtidas com a fonte Mono sugerem que estes valores sejam os mais
confidveis, porém a solucdo definitiva deste problema de escolha seria a confirmagao
experimental das previsdes, o que foge do escopo deste trabalho, mas abre margem para

futuros experimentos de validagao.

As Doses Absorvidas médias por dia em cada uma das bactérias ficaram na ordem de
centenas de mGy por dia, e permitiram calcular estimativas dos intervalos tempos de
exposi¢do, direta e ininterrupta ao VS, necessarios para se atingir os valores de LD nas

bactérias Dra e Eco.

Na Dra, os tempos de exposi¢do estimados necessarios para se atingir valores de dose
correspondentes a LD, (350 Gy), LDy (1kGy) e LDys (21kGy), foram de 3, 8 ¢ 167 anos,

respectivamente, para a fonte Mono; e de 6, 17 e 360 anos para a fonte Pow.
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Na Eco, os tempos necessarios de exposi¢ao estimados para fonte Mono na orientagao
LS foram de 113 dias , 400 dias, e 808 dias para LDs; (13 Gy), LD2 (46 Gy) e LDo4 (93Gy),
respectivamente. Enquanto na orientagdo TS, os tempos foram de 44 dias, 157 dias, e 317 dias
para os mesmos valores de dose. No caso da fonte Pow, as estimativas de tempo na orientagao
LS foram de aproximadamente 244 dias, 863 dias , e 1726 dias para doses equivalentes a
LDs; (13 Gy), LD26 (46 Gy) e LDy4 (93Gy), respectivamente. Ja na orientagdo TS os tempos
estimados foram de 96 dias, 339 dias, e 686 dias.

Observando os tempos de exposicdo ao VS estimados necessdrios para se atingir as
doses necessarias para os valores de LD esperados, ¢ possivel ver que na Dra, que ¢ muito
resistente a danos de IR, atingir uma dose para uma fra¢do de 10% de sobrevivéncia levaria 8
anos na estimativa com a fonte Mono e 17 anos na fonte Pow. Para uma fracao de menos de

1% levaria 167 anos na estimativa com fonte Mono e 360 anos com a fonte Pow.

Por outro lado, na Eco, que é pouco resistente, quase metade da populagdo morre em
aproximadamente 112 dias na orientagdo LS, que sofre menor dano, ¢ em 45 dias na
orientacdo TS com a fonte Mono, e 1 ano e 3 meses (LS) e 6 meses (TS) para fonte Pow.
Menos de 1% 2 anos e 2 meses ¢ meio (LS) e 10 meses e meio (TS) na fonte Mono e 8 anos e
10 meses e meio (LS) e 3 anos e 6 meses (TS). Estes valores mostram que a orientacao
espacial em relagdo a direcao do VS interfere nos tempos necessarios de exposi¢do para se

atingir LD.

A conclusdo disto ¢ de que mesmo organismos pouco resistentes como a Eco poderiam
sobreviver viagens curtas e se tornarem, com baixa probabilidade, possiveis contaminantes
em superficies de componentes e espaconaves de missdes espaciais, porém com poucas
chances de contribuirem para origem e transferéncia da Vida pela Panspermia, pois além do
VS existem varias outras fontes de IR presentes no meio interplanetario, o que aumentaria
Dose Absorvida e diminuiria os tempos necessarios de exposi¢ao para se atingir os valores de
LD inviabilizando o surgimento de novas culturas a partir das células sobreviventes nos novos

ambientes.

Contudo, organismos extremofilos radiorresistentes poderiam sobreviver longas viagens
de até centenas de anos no caso de exposicao direta ao VS com chance de sobrevivéncia de
1%, tornando-os grandes candidatos a possiveis contaminantes e a mediadores de

transferéncia de vida entre planetas. Estes organismos podem também servir como
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biossensores de Dose Absorvida em missdes espaciais, ¢ como modelos de estudos dos

mecanismos de reparo de dano celular e de DNA.

Os valores médios de SB por Gy por Mbp calculados para as bactérias com as fontes
Mono e Pow permitiram estimar o total de SB causados e também o nlimero médio de clusters
de dano formados para um dado valor de LD. Na Dra os valores totais de SB.Mbp~' para
LDx, LDy ¢ LDys calculados variaram nas ordens entre 10° ¢ 10° para as sSSB.Mbp~!, em
ambas as fontes, enquanto as cSSB,Mbp~! variaram entre 10% ¢ 10%, e por fim, as DSB.Mbp ™"
entre 10?2 ¢ 10%.

E na Eco, os valores totais de SB.Mbp~' para doses correspondentes a LDs;, LDy €
LDo4 foram da ordem entre 10 e 10* para as sSSB.Mbp~—' nas fontes Mono e Pow. Para as
¢SSB.Mbp~' os totais foram de ordem 10 para as fontes Mono e Pow. Por fim, as DSB.Mbp~—*
foram de ordem entre 10 e 10? para as fontes Mono e Pow.

Dos trés tipos de SB estudados, as DSB s3o as que representam os maiores riscos de
danos causados que podem levar mutagdes e morte celular, e o correto reparo destas DSB ¢
crucial para a sobrevivéncia tanto da Dra quanto da Eco. Por este motivo vamos discutir os
nameros totais de SB causados por LD com foco nas DSB.Mbp~".

Os valores totais de DSB.Mbp~! encontrados para a Dra evidenciam a sua
radiorresisténcia. Para a LDy de 1kGy, por exemplo, o total de DSB foi da ordem de grandeza
de 10° DSB.Mbp~!, para as fontes Mono ¢ Pow, o que ¢ um nimero grande de DSB para um
organismo com genoma estimado em 3,2 Mbp. Na LDgs, de 21 kGy, com menos de 1% de
sobrevivéncia das células da Dra esse numero de DSB.Mbp~! ¢é da ordem de 10%.

Na Eco, a LDy de 46 Gy gerou DSB na ordem de 10! DSB.Mbp~! para as fontes Mono
e Pow e a LDgs de 96 Gy da ordem de 10> DSB.Mbp~!, ou seja, apenas algumas centenas de
DSB no genoma todo sdo capazes de inviabilizar mais de 99% das células da Eco.

Além das SB.Mbp~! também foi calculado o niimero total de clusters de dano formados
para valores de LD. Na Dra os nimeros totais de clusters de dano formados para LD,,, LDy €
LDys, foram de 153,00; 437,14 e 9180,04 cluster de dano para fonte Mono; e 567,35;
1620,99 e 34040,83 clusters de dano formados para fonte Pow, nos respectivos valores de LD.
Em ambas as fontes, os totais de clusters formados estdo em ordens de grandeza semelhantes,
exceto pela LDy .

Na Eco, os numeros totais de cluster de dano formados para LDs;, LD € LD+ foram de
4,27; 15,09; 40,65 clusters de dano formados para fonte Mono e 15,75; 55,75; 112,70 clusters

de dano formados para fonte Pow. Isto mostra que para organismos pouco resistentes, apenas
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algumas dezenas ou uma centena de clusters sdo suficientes para inviabilizar a maior parte das
células.

Os numeros totais de moléculas formadas das espécies quimicas para os valores LD,
calculados a partir dos numeros maximos de moléculas formadas por Gy, fornecem
estimativas uteis sobre os niveis acumulados das moléculas ROS no meio intracelular
suficientes para se atingir uma certa fracdo de sobrevivéncia N/N, das células bacterianas.

Contudo, ¢ importante observar que as células possuem mecanismos de defesa contra as
ROS para contrapor os aumentos nas concentragdes das espécies no meio intracelular, mas a
eficiéncia destes mecanismos ndo ¢ suficiente para impedir os efeitos negativos de dano ao
DNA, proteinas e enzimas, assim como 0s outros componentes celulares que podem sofrer a
a¢ao das ROS.

As estimativas para os numeros totais de moléculas formadas para as fontes Mono ¢
Pow divergem entre si, mas possuem a mesma ordem de grandeza, o que fornece um intervalo
de possibilidades de previsao que s6 podem ser confirmadas experimentalmente. Algumas das
espécies sao formadas em maior nimero de moléculas do que outras e a ordem decrescente ¢:
OHe, H;07%, €., H.O»¢, H,%, He, OH~. Cada uma possui tempos de picos estimados, meias-
vidas e distancias médias de difusdo especificos que serdo discutidos a seguir.

Os resultados para os tempos estimados de pico de nimero de moléculas formadas, as
meias-vidas e as distdncias médias de difusdo, calculados para as espécies quimicas usando o
Chem4, permitem classifica-las segundo critérios definidos de acordo com os valores
estimados de tempo de pico, meias-vidas e distancias médias de difusdo e suas ordens de
reacao.

Quanto aos tempos de pico:

* espécies de pico rapido (tempo de pico < 1 ps): H;O*, OHe, e,q—, H* (1* ordem)
* espécie de pico médio (tempo de pico 1ps < tyie< 100 ns): H,O,* ; (2* ordem)
* espécies de pico lento: t,i, > 100 ns: OH™ e H,e. (2% ordem)
Quanto as meias-vidas:
* espécies de curta-duragdo (ti» < 10 ns): H;O", OHe, e,
* espécie de média duragdo (10 ns <t <1 ps): He.
* espécies de longa duragdo (ti2 > 1 ps): OH™, H,, H,O,e

E finalmente quanto as distancias médias de difusdo:

Difusdo de curta distancia (x < 15 nm): H;O*, OHe € e,

Difusdo de média distancia (15 nm < x < 100 nm): He;

Difusdo de longa distancia (x > 100 nm): OH~, H, e H,O»°



91

6 CONCLUSOES

O uso das técnicas de simulagdo computacional proporcionadas pelo Geant4-DNA
permitiu amplas possibilidades de investigagao dos danos biologicos causados pelos protons
do VS. Para as simulagdes, o VS foi simulado de dois modos como sendo gerado por duas
fontes de protons distintos: uma fonte de protons monoenergética (Mono) e uma fonte de
prétons com espectro de energia de Lei de Poténcia (Pow).

Inicialmente pelo dano direto, analisado através dos nimeros médios de SB por préton;
nimero e tamanho médio de clusters de dano formados por préoton; e a Dose Absorvida média
por proton, valores calculados com os programas do Geant4-DNA, depois relacionados entre
si com a Dose Absorvida e encontrando valores médios de SB por Gy, de SB por Gy por Mbp,
e o nimero Nc médio de clusters formados por Gy para as duas bactérias modelo de estudo,
Dra e Eco.

Estes valores de Dose Absorvida por proton foram usados em conjunto com as taxas de
fluéncia dos prétons do VS, obtidas dos dados do equipamento SWEPAM embarcado no
satélite ACE, para se calcular estimativas dos tempos de exposi¢do ao VS necessarios para se
atingir valores de dose correspondentes aos LD para cada uma das bactérias, extraidos de
dados experimentais da literatura.

Na Dra, os tempos encontrados para os valores LD»(350 Gy), LDio(1kGy) e LDog
(21kGy), foram de 3, 8 e 167 anos (Mono); e de 6, 17 e 360 anos (Pow).

Na Eco, os tempos estimados com a fonte Mono na orientacao LS foram de 113, 400 e
808 dias para doses correspondentes a LDs; (13 Gy), LD (46 Gy) e LDo4 (93Gy), enquanto
na orientagdo TS, os tempos foram de 44, 157 e 357 dias . Com a fonte Pow, as estimativas de
tempo na orientacdo LS foram de aproximadamente 244, 864 e 1746 dias para LDs; (13 Gy),
LDy (46 Gy) e LDos (93Gy). Ja na orientagdo TS os tempos estimados foram de 95, 339 e
686 dias .

Além das estimativas de tempo, também foram calculados os totais de SB.Mbp~' e os
numeros totais de clusters de dano formados, para os valores de LD de referéncia de cada uma
das bactérias.

Um processo semelhante foi realizado para o estudo do dano indireto quimico. As
simulagdes quimicas dos alvos bacterianos foram feitas com as mesmas fontes de protons do

dano direto, Mono e Pow. Os niimeros médios de moléculas formadas por proton e o fator
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radioquimico G por préton foram calculados em fung¢do do tempo de reacdo para as espécies
quimicas de interesse.

Depois estes nimeros médios do dano indireto quimico foram relacionados com a Dose
Absorvida média depositada durante a fase quimica para se chegar ao nimero maximo de
moléculas formadas por Gy. Isto serviu para se estimar o total de moléculas formadas para os
valores de LD experimentais de cada uma das espécies quimicas analisadas.

A parte das simulagdes quimicas também permitiu a estimativa dos tempos das meias-
vidas das moléculas quimicas de interesse no meio celular, o tempo necessario para as
moléculas chegarem ao seu valor de pico e a distancia de difusdo.

A expectativa para a continuidade deste trabalho ¢ que estes resultados das estimativas
para os danos biologicos diretos e indiretos sirvam como guia para possiveis experimentos
futuros que validem ou refutem os resultados obtidos e mostrados aqui. Simulagdes permitem
que situagdes inacessiveis ou de dificil acesso sejam estudadas, o que ¢ o caso abordado aqui,
porém requerem a validagdo experimental para se sustentarem.

Para a Astrobiologia, como um ramo cientifico emergente, as simulacdes sio
fundamentais, pois muitos dos objetos de estudo estdo localizados fora da Terra, no Sistema
Solar ou em outros sistemas exoplanetarios que s6 podem ser visto por telescopios, em
distancias inatingiveis no tempo de uma vida humana com as tecnologias de propulsao
espaciais disponiveis atualmente.

Com a recente retomada da exploragdo espacial por governos nacionais, através de suas
agéncias espacias como a NASA, ESA e outras, ¢ por empresas privadas o conhecimento
sobre as condigdes a que astronautas, participantes de missoes tripuladas para a Lua ou Marte
estardo sujeitos. As bactérias poderdo ser usadas como biossensores dos danos de radiacio

causados pelas radiacdes solares e cosmicas.
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A..Taxas de Fluéncias Diferenciais dos protons do VS medidas pelo
SWEPAM em Agosto de 2018

Tabela 29 - Taxas de Fluéncias Diferencias dos protons do VS medidas pelo SWEPAM em Agosto de 2018

Taxa de Fluéncias Diferenciais dos prétons VS medidas pelo

SWEPAM(part.cm=2s~".sr-*.MeV~")

4768 keV 115195 keV  310-580 keV ~ 795-1193 keV 1060-1900 keV
1,62E+03 2,54E+01 3,05E+00 6,12E-01 3,23E-01
1,72E+03 3,01E+01 2,99E+00 6,71E-01 2,12E-01
1,60E+03 2,89E+01 3,02E+00 6,62E-01 1,76E-01
1,58E+03 2,85E+01 2,69E+00 6,36E-01 1,68E-01
1,63E+03 2,44E+01 2,98E+00 7,41E-01 1,69E-01
1,89E+03 3,22E+01 1,80E+00 6,90E-01 1,81E-01
1,87E+03 3,69E+01 2,71E+00 6,78E-01 1,68E-01
1,73E+03 2,18E+01 2,74E+00 6,54E-01 1,97E-01
1,77E+03 2,02E+01 2,91E+00 6,24E-01 1,86E-01
1,60E+03 2,01E+01 4,70E+00 7,23E-01 1,82E-01
1,59E+03 2,08E+01 4,86E+00 7,52E-01 1,87E-01
1,58E+03 2,20E+01 3,78E+00 7,39E-01 1,61E-01
1,66E+03 2,04E+01 3,03E+00 6,75E-01 1,73E-01
1,61E+03 2,17E+01 2,64E+00 6,91E-01 1,90E-01
1,58E+03 2,08E+01 2,55E+00 6,53E-01 1,74E-01
1,60E+03 2,06E+01 2,73E+00 6,76E-01 1,70E-01
1,61E+03 1,97E+01 2,61E+00 6,40E-01 1,76E-01
1,63E+03 2,05E+01 2,75E+00 7,08E-01 1,96E-01
1,62E+03 2,13E+01 2,55E+00 6,76E-01 1,73E-01
1,60E+03 2,01E+01 3,82E+00 6,52E-01 1,69E-01
1,63E+03 2,00E+01 2,49E+00 6,45E-01 1,87E-01
1,62E+03 1,99E+01 2,88E+00 6,26E-01 1,94E-01
1,63E+03 2,11E+01 2,76E+00 7,09E-01 1,81E-01
1,62E+03 2,04E+01 2,44E+00 6,71E-01 1,85E-01
1,64E+03 2,01E+01 2,61E+00 6,83E-01 1,79E-01
1,63E+03 2,27E+01 2,44E+00 6,23E-01 1,72E-01
1,62E+03 2,01E+01 2,58E+00 6,72E-01 1,66E-01
1,67E+03 2,02E+01 2,50E+00 6,78E-01 1,70E-01
1,64E+03 1,91E+01 2,44E+00 6,77E-01 1,82E-01
1,65E+03 2,02E+01 2,47E+00 6,43E-01 1,61E-01
1,64E+03 2,01E+01 2,87E+00 6,58E-01 1,75E-01
1,67E+03 2,00E+01 2,36E+00 6,54E-01 1,80E-01
1,65E+03 1,94E+01 2,57E+00 7,16E-01 1,75E-01
1,64E+03 2,06E+01 2,44E+00 6,49E-01 1,92E-01
1,69E+03 2,02E+01 2,41E+00 6,64E-01 1,75E-01
1,68E+03 2,27E+01 2,47E+00 6,07E-01 2,09E-01
1,65E+03 2,10E+01 2,20E+00 6,74E-01 1,64E-01
1,69E+03 1,95E+01 2,43E+00 6,84E-01 1,83E-01
1,68E+03 2,20E+01 2,36E+00 6,56E-01 1,90E-01

(continua)
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(continuacao)
Taxa de Fluéncias Diferenciais dos prétons VS medidas pelo
SWEPAM(part.cm—2s~'.sr—'.MeV~")

47-68 115-195 310-580 795-1193 1060-1900
1,70E+03 1,97E+01 2,56E+00 6,59E-01 1,88E-01
1,74E+03 2,08E+01 2,60E+00 6,21E-01 1,36E-01
1,69E+03 2,14E+01 2,63E+00 6,49E-01 1,49E-01
1,69E+03 2,19E+01 2,59E+00 6,02E-01 1,54E-01
1,69E+03 2,29E+01 2,47E+00 6,55E-01 1,69E-01
1,75E+03 2,31E+01 2,60E+00 6,37E-01 1,63E-01
1,76E+03 2,48E+01 2,62E+00 6,86E-01 1,74E-01
1,81E+03 2,52E+01 3,26E+00 6,42E-01 1,79E-01
1,85E+03 2,68E+01 2,77E+00 7,10E-01 1,73E-01
1,77E+03 2,64E+01 3,53E+00 6,41E-01 1,71E-01
1,77E+03 2,54E+01 3,18E+00 6,92E-01 1,56E-01
1,77E+03 2,23E+01 3,18E+00 6,05E-01 1,63E-01
1,75E+03 2,78E+01 2,95E+00 6,72E-01 1,73E-01
1,75E+03 2,69E+01 2,74E+00 6,64E-01 1,73E-01
1,76E+03 2,60E+01 2,91E+00 6,58E-01 1,79E-01
1,73E+03 2,99E+01 2,74E+00 6,95E-01 1,76E-01
1,71E+03 2,62E+01 2,81E+00 6,21E-01 1,63E-01
1,74E+03 2,33E+01 3,26E+00 6,77E-01 1,36E-01
1,71E+03 2,23E+01 2,83E+00 6,42E-01 2,00E-01
1,74E+03 2,20E+01 2,89E+00 6,23E-01 1,71E-01
1,70E+03 2,31E+01 2,81E+00 6,98E-01 1,68E-01
1,71E+03 2,34E+01 3,23E+00 6,39E-01 1,63E-01
1,73E+03 2,53E+01 2,60E+00 6,74E-01 1,80E-01
1,76E+03 2,57E+01 2,77E+00 7,13E-01 1,69E-01
1,70E+03 2,02E+01 3,23E+00 6,47E-01 1,88E-01
1,73E+03 2,10E+01 7,98E-01 2,74E-01
1,78E+03 2,86E+01 8,42E-01 3,41E-01
1,77E+03 3,72E+01 8,14E-01 3,29E-01
1,75E+03 7,66E-01 3,16E-01
1,88E+03 7,01E-01 2,71E-01
1,85E+03 7,08E-01 2,76E-01
1,89E+03 6,71E-01 1,70E-01
1,97E+03 6,66E-01 1,88E-01
1,84E+03 6,21E-01 1,73E-01
2,35E+03 6,99E-01 2,04E-01
1,94E+03 6,48E-01 1,89E-01
1,80E+03 7,68E-01 1,77E-01
2,36E+03 7,92E-01 1,99E-01

7,46E-01 1,81E-01
7,69E-01 1,93E-01
7,84E-01 1,92E-01
7,82E-01 1,96E-01
7,15E-01 1,75E-01
7,78E-01 2,70E-01
6,10E-01 1,92E-01
6,01E-01 1,87E-01
6,61E-01 1,86E-01
7,31E-01 2,40E-01
7,16E-01 1,68E-01
7,32E-01

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.2. Histogramas das distribuicoes de SB e tamanho de clusters para fonte
Mono na Dra
As figuras seguintes contém os histogramas das distribuicdes de SB e tamanho médio
de cluster, obtidas das simulagdes com o programa clustering por meio do software ROOT.
No eixo x de cada grafico esta o nimero de SB causadas pelas colisdes dos protons, para cada
proton langado , e no eixo y a contagem do niimero total de SB causado em cada evento, ou

seja, por proton. O mesmo padrdo ¢ seguido para o histograma dos tamanhos de clusters.
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Figura 36 - Histogramas das distribuigdes de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com proétons de 115 keV
na Dra. a) sSSB. b) ¢SSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

A.2.5

155 keV

Fonte: Elaborada pelo autor.

a simpleSSB b complexSSB
F ¥ 1800 # Entries 25000
1600 — A A
E § 1600/ *
1400 I E LI
E 4 1400—
1200~ L] E * ¥
F 12005 R
1000— foa E .
£ . . 1000—
800— E . .
E 8001
600 vt E . .
E * . 600 — . .
00— N . 4000 . .
E . E .
200 : LY 2001 - -
Bl L et L ML L E -
o 100 150 200 250 300 gy e
cluster size
DSB x10° Z
v Entries 183130
£ Enfles 25000 4000 Mean 1677
100 ﬂ% Mean 8512 E StdDev 1.138
E N “ Std Dev . 3500
1200 — £
£ o 30001
1000~ M E
£ ] ' E
800— *
- . [
600— [ * v
- Ll .
00— M . E
E . . = v
200— . - 500—
e - E v
= g - of | | A v ¥ v ¥
° 20 [y 60 80 (T S S A R A A T )

Figura 37 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 155 keV
na Dra. a) sSSB. b) ¢SSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.



102

A.2.6

195 keV

simpleSSB

1600

1400

1200

1000

80

3

600

s

40¢

3

200

1400

1200

1000

800

600

400

200

3
Entries 25000
Mean 81.56
Std Dev 7.529
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Figura 40 - Histogramas das distribuicdes de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prétons de 445 keV
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Figura 42 - Histogramas das distribuicdes de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 795 keV
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Figura 43 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 994 keV

na Dra. a) sSSB. b) ¢SSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.




105

A.2.12 1060 keV
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Figura 44 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com proétons de 1060 keV
na Dra. a) sSSB. b) ¢SSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.
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A.2.14 1270 keV
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Figura 46 - Histogramas das distribuigdes de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com proétons de 1270 keV
na Dra. a) sSSB. b) ¢cSSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 47 - Histogramas das distribuigdes de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com proétons de 1480 keV
na Dra. a) sSSB. b) ¢SSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.
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Figura 48 - Histogramas das distribuigdes de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com proétons de 1690 keV
na Dra. a) sSSB. b) ¢SSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 49 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com proétons de 1900 keV

na Dra. a) sSSB. b) ¢SSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.
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Figura 54 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 155 keV

A.3.6

d

complexSSB
E Entries 25000
1800 + Mean 36.05
1600F- + oMy StdDev 5584
1400(— ¥
E + +
1200 .
1000— *
E . .
800~ N
‘
600/ * .
400— . .
E . .
200— . .
o - | L b I
10 20 30 20 50 60 70 80
cluster size
10° 7
; Entries 182951
E Mean 1678
4000 |- Std Dev 1.139
35001
3000
v
v
E v
E | | Y L 2 ¥ + +
2 3 0 5 6 7 8 9 10

na Eco. a) sSSB. b) ¢SSB. c¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

simpleSSB
1600 =
1400
1200—
1000 1
E +
800— .
= '
600 N
F L
400— .
E .
200 .
ok | | -
50 100 150 200

195 keV

Fonte: Elaborada pelo autor.

@ 1400

1200

100

Figura 55 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 195 keV

0

3

3

S

3
TTT T[T [T T[T T

Entries
Mean
Std Dev.

25000
81.44
7.55

complexSSB
[ |
F Eniies 25000
1600 iy Mean 4539
E U StdDev 6295
1400 LI
C i
1200[- L
[ A +
1000 — +
E +
800— ' +
= .
600— . '
C *
00— . .
200 b "
= . -
= | A il | | T |
10 2 3 40 5 60 70 80
cluster size
x10° Z
v Entries 187078
E Mean 1,658
5000 — Std Dev. 1.116
4000 —
3000 —
2000—
1000 —
E v
v
0 L 1 L hd ¥ ¥ ¥
1 2 3 ) 5 6 7 8 9§ 10

na Eco. a) sSSB. b) ¢cSSB. c¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.




111

A3.7 310 keV

@ simpleSSB complexSSB
[ 1 ] [ 2 |
1200— ; Enifles 25000 tao0E
C Mean 3808 r i Me:
C ﬂ StaDev 1811 1200 '
1000— ; g C # 4
E : L]
§ 1000— 4 '
800 — N F A
r oy 800— : L
600 [ C
C r .
F P o0 '
400 — * . E .
C L] 400~ .
*
C ' F .
2001 i H 200~ .
L 7 Y E .
o C | | .
0 100 200 300 400 500 600 20 20 50 80
DsB cluster size
| —— 10° | —
n Entries 25000 fntate' ¥ Enirios 192857
r Mean 1241 |- Mean 1.585
1000 — StdDev _ 9.446 L Std Dev 1.038
L ’,‘ 1’ 8000
800— . ¥ [
r ¢ ** 6000
600— . 3 L
iy a000/—
400— ! 4 r
r 2 L] r v
L . * r
C ! 2000
200— . %
n fy 4 v
B A F v
0 C 1 Il Il L A4 i 2 ¥ ¥ £
20 40 60 80 100 120 140 160 180 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

Figura 56 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 310 keV
na Eco. a) sSSB. b) ¢cSSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 57 - Histogramas das distribuigdes de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 445 keV
na Eco. a) sSSSB. b) ¢cSSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 58 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 580 keV
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c¢) DSB. d) Tamanho de cluster.
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Figura 59 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com proétons de 795 keV
na Eco. a) sSSB. b) ¢cSSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.
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Figura 60 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 994 keV
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 61 - Histogramas das distribuigdes de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com proétons de 1060 keV
na Eco. a) sSSSB. b) ¢cSSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 62 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 1193 keV
na Eco. a) sSSB. b) ¢SSB. c¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 63 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 1270 keV
na Eco. a) sSSB. b) ¢SSB. c¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 64 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 1480 keV
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.3.16 1690 keV

a simpleSSB @ complexSSB
1 2
i [ i Entries. 25000
12m)7 b Mean 73.38
r } StdDev _ 9.121
1000 4
[ Ea
800 *
£ '
F P
600—
C ) N
L . *
400~ * ]
r [}
L . L)
200 . %
£ -
F 7 %
of | sl L | | |
% 700400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000 2 4 60 80 100 120 140
cluster size
c pss . d] ——
F 25y Entries 117681
Entries 25000
1000 — * Mean 89.19 N Mean 1172
L * SdDev 1025 C StdDev  0.4672
L f ' 20—
800 ¥ 41’ E
r ¢ ' 15—
600~ . h F
L . L
L L] .
400— * 4 0
n * L
C I - C
200 3 "\ s
L A E v
C 4 LY C
o | — | [, S | L | 02 v v . . . v
20 20 60 80 100 120 140 160 0y 2 3 3 3 ¢ 7 3 3 0

Figura 65 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 1690 keV
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 66 - Histogramas das distribui¢des de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com protons de 1900 keV
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. ¢) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.4.Histogramas das distribuicoes de SB e tamanho de cluster para fonte Pow
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Figura 67 - Histogramas das distribui¢des de sSSB para fonte Pow na Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 68 - Histogramas das distribui¢oes de cSSB para fonte Pow na Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 69 - Histogramas das distribuigdes de DSB para fonte Pow na Dra.
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Figura 71 - Histogramas das distribui¢des de tamanho de cluster para fonte Pow na Dra.
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A.5. Histogramas das distribuicoes de SB e tamanho de clusters para fonte
Pow na Eco
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Figura 72 - Histogramas das distribui¢des de sSSB para fonte Pow na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 73 - Histogramas das distribui¢des de cSSB para fonte Pow na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 74 - Histogramas das distribui¢des de DSB para fonte Pow na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 75 - Histogramas das distribui¢des de tamanho de clusters para fonte Pow na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.6. Tabelas com os resultados para o dano direto do VS - Fontes Mono e Pow

A.6.1 Fonte Mono: SB médios por préton, Tamanho médio de cluster e Dose
Absorvida média por proton

n=25000 eventos simulados por valor de energia

Dra

Tabela 30 - Valores médios e desvios-padrdes de sSSB, cSSB, DSB, tamanho de cluster e Dose Absorvida, por
proton, para cada valor de energia dos protons da fonte Mono na Dra.

Energia  (soB  g(sSSB) cSSB o(cSSB) DSB  o(DSB) dofisler o DosoAbs 6(DoseAbs)
(keV) (nm) (Cluster) (Gy)
47 6066 699 1143 312 1815 368 155 097 180  159E-04
58 7056 758 1381 345 2279 405 159 102 220  161E-04
68 8037 814 1619 373 2741 439 162 104 260  1,62E-04
15 12580 1034 2675 483 4815 576 168 1,11 440  164E-04
155 16910 12,05 3614 562 6512 674 169 113 593  270E-04
195 21770 1378 4544 627 8156 753 167 109 755  250E-04
310 38040 1821 7231 798 12420 955 160 103 1186  243E-04

445 60390 2260 10240 942 168,10 11,27 1,53 0,95 1702  4,71E-04
580 847,60 26,66 13120 10,86 207,50 12,79 1,47 0,88 2218  6,12E-04
795 1264,00 3260 173,70 12,60 263,30 14,61 1,41 0,80 30,41 1,12E-03
994 1550,00 66,94 18560 18,39 264,90 28,22 1,34 0,71 33,86  2,13E+00
1060  1470,00 7197 157,60 1595 21130 21,68 1,29 0,62 29,78  1,74E+00
1193  1315,00 67,30 12290 13,12 156,90 1511 1,25 0,54 2492  1,35E+00
1270  1244,00 6145 110,10 11,73 138,60 13,76 1,23 0,52 23,02  1,15E+00
1480 109500 5485 8739 10,02 107,60 1144 1,21 0,48 1947  8,70E-01
1690 986,40 5196 7349 9,16 8943 10,31 1,19 0,46 17,13 7,94E-01
1900 899,30 49,18 6357 846 7648 946 1,18 0,45 15,35 7,30E-01

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Eco

Tabela 31 - Valores médios e desvios-padrdes de sSSB,cSSB,DSB, tamanho de cluster e Dose Absorvida, por

proton, para cada valor de energia dos prétons da fonte Mono na Eco.

Energia Tamanho de DoseAbs
(keV) sSSB 0(sSSB) c¢SSB o(cSSB) DSB o(DSB) cluster (nm) o(Cluster) (Gy) o(DoseAbs)
47 60,63 6,96 1142 313 18,18 3,69 1,55 0,96 2,40 2,12E-04
57,5 70,60 7,61 13,82 344 22,79 4,06 1,59 1,01 2,93 2,12E-04
68 80,32 8,11 16,23 3,77 2740 441 1,62 1,04 3,47 2,12E-04
115 125,80 10,27 26,80 4,85 4810 575 1,68 1,11 5,86 3,23E-04
155 169,30 11,99 36,05 558 6531 6,67 1,69 1,1 7,90 2,74E-04
195 21790 13,78 4539 6,30 8144 755 1,67 1,09 9,94 4,37E-04
310 380,80 18,11 72,17 8,01 12410 945 1,60 1,03 15,81 4,37E-04
445 603,80 22,79 102,50 9,61 168,20 11,35 1,52 0,94 2269  6,24E-04
580 847,50 26,94 131,20 10,84 207,50 12,70 1,47 0,88 29,58  8,87E-04
795 1264,00 32,53 173,80 12,53 263,20 14,46 1,41 0,80 40,54 1,51E-03
994  1550,00 66,93 185,70 18,38 264,80 28,27 1,34 0,71 45,17  2,84E+00
1060 1470,00 7257 157,30 16,05 21120 21,80 1,29 0,62 39,72  2,35E+00
1193 1316,00 66,41 123,00 12,99 157,00 15,20 1,25 0,54 33,23  1,75E+00
1270 1243,00 61,61 109,90 11,84 138,60 13,58 1,23 0,52 30,69  1,53E+00
1480 1095,00 5550 87,56 10,07 107,60 11,45 1,21 0,48 2598  1,25E+00
1690 98540 52,16 73,38 9,12 89,19 10,25 1,19 0,46 22,82  1,06E+00
1900 898,30 4941 6358 839 7645 942 1,18 0,45 20,46  9,79E-01

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.6.2 Fonte Pow: SB médios por proton, Tamanho médio de cluster e Dose
Absorvida média por proton

n eventos simulados =100000 em 5 rodadas de 20000 eventos cada.

Tabela 32 - Valores médios e desvios-padrdes de sSSB,cSSB,DSB, tamanho de cluster e Dose Absorvida, por
proton, para cada valor de energia dos protons da fonte Pow na Dra e Eco.

Bactéria sSSB o(sSSB) ¢SSB o(cSSB) DSB o(DSB) -Ic—:?un;?enrh(grﬂ? o(Cluster) DoseAbs ao(Dose)
Dra 255,14 155,82 30,85 19,42 4468 28,46 1,33 0,72 7,59 4,32
Eco 255,32 155,68 30,87 19,37 44777 2846 1,33 0,72 10,13 5,75

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.7.Figuras e Tabelas para o dano quimico indireto das fontes Mono e Pow
do VS na Dra e Eco

A.7.1  Numeros de moléculas formadas por protons, em fungdo do tempo,

para fonte Mono na Dra.
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Figura 76 - Numeros médios de moléculas formadas das espécies quimicas, em fun¢do do tempo de reacdo, para
fonte Mono na Dra e Eco. a) H;O*. b) OH™. ¢) OH® . d) e,q~. ¢) H°. f) Hx°. g) H,0O,°.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.7.2 Tabelas de dados de numeros de moléculas formadas por protons da
fonte Mono para dano indireto quimico na Dra
Tabela 33 - Numeros de moléculas de H;O* formadas por préton para fonte Mono na Dra.
Dra - Fonte Mono
47keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580keV 795keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV
Espécie
Quimica tempo(ns) Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol
H,O" 100E-03 1796 25998 35106 21912 17088 2114 21338 19102 17512 1130
H,O0*  100E-02 17812 25852 3491 21788 17016 21026 21218 19016 17416 11244
HO* 100E-01 17358 25224 34154 21242 16652 20564 20742 18598 17072 11048
H,0" 100E+00 1520 21832 29606 18402 14584 1848 18838 1710 1566 10314
H,O0*  100E+01 1010 14218 18766 11516 9438 13218 13904 13106 12308 8676
HO" 100E+02 5604 7524 9496 557,2 4972 7812 859 838,8 821 641,6
HO* 100E+03 3062 4092 4818 2806 2558 462 531 5204 5152 4422
H,O* 200E+03 2524 3336 3842 2282 2064 3908 4472 4358 4356 380
H,O0* 500E+03 1736 2374 2566 1602 1428 2862 3268 315 3122 2828
H,O* 100E+04 1054 1348 145 958 794 171 1976 1888 1888  176,6
HO* 300E+04 134 19,6 19 114 9,4 21,8 28,4 25,6 244 27,2
H,O0* 500E+04 24 2,6 2 1,8 1 5 54 54 3,8 5
HO™  100E+05 0 0 02 0 0 0 0 0 0 0
H,0*  250E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
Fonte : Elaborada pelo autor.
Tabela 34: Nuimeros de moléculas de OH™ formadas por préoton para fonte Mono na Dra.
Dra - Fonte Mono
47keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580keV 795keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV
gz?nifcl:g tempo(ns) Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol
OH- 1,00E-03 244 28,6 50,2 35,2 25,6 384 40,6 34,6 34,2 26
OH- 1,00E-02 254 30 48,8 32,6 23,2 35,2 40 35 32 252
OH- 1,00E-01 28,2 458 61 34,2 32 40,4 45,8 36,6 34,6 246
OH- 1,00E+00 60,2 91,8 115,2 73,8 62,4 78 84,6 63,4 65 39,2
OH- 1,00E+01 1374 1734 229 1388 1136 1766 189 172,8 148 101,2
OH- 1,00E+02 1664 2242 289,2 1752 1488 2306 24506 236,8 223 163,8
OH- 1,00E+03 1552 2034 2446 1436 1338 2138 2372 221,2 211,8 160,2
OH- 2,00E+03 145 188,2 218,2 131,8 1244 2004 220 207,6 193 152,6
OH- 5,00E+03 1218 1644 184,6 11,2 1024 1732 191 178,6 170 133,6
OH- 1,00E+04 95,2 139,6 150,8 88 778 143,4 157,6 149,8 134,8 113,4
OH- 3,00E+04 36 55,4 574 37,6 34 59,8 63,8 59 578 48
OH- 5,00E+04 15 22,8 24 14 16,8 25,2 24,2 216 224 20,4
OH- 1,00E+05 1,6 24 22 1,4 1,6 1,8 2 18 2 2,6
OH- 2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Tabela 35 - Numeros de moléculas de OH® formadas por proton para fonte Mono na Dra.

Dra — Fonte Mono
47 keV 68keV 115keV 195 keV 310 keV 580 keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

gi?;?éz tempo(ns) Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol N mol.
OH° 1,00E-03 25816 3718,8 50534 3127 24402 2908 2890,2 25732 23176 14912
OH° 1,00E-02 2400 3459,6 4701,8 2947 23204 28016 27994 24952 22476 14512
OH° 1,00E-01 1932 27516 37156 23892 1936 2465 2505,4 2254 2028 13414
OH° 1,00E+00 1201,8 1641,8 21516 14284 12174 1755 18496 17248 15764  1098,2
OH° 1,00E+01 658 8874 11098 7146 6472 10598 11512 11252 1063,8 790
OH° 1,00E+02 4252 5522 6854 404 383 656 733,2 727 709,6 562,6
OH°® 1,00E+03 325,8 410 507 2874 2704 4816 520,2 524 4 500,8 4242
OH°® 2,00E+03 299,2 3782 4646 2702 2528 4454 481 476,2 462,4 389,8
OH°® 5,00E+03 259,8 3328 4122 2358 2122 3872 4174 412,6 395,8 340
OH°® 1,00E+04 2186 289,4 3556 205 182,6 3428 361,6 360,4 337 296,2
OH°® 3,00E+04 1278 1766 2038 1254 1096 2156 2222 221 201,2 182,2
OH°® 5,00E+04 73,4 101 120,6 71,8 61,8 1254 124,6 132,4 114 101,8
OH°® 1,00E+05 22,2 234 32,8 20,2 14,8 324 334 33,2 29,8 25,6
OH°® 2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 36 - Numeros de moléculas de e.,~ formadas por préton para fonte Mono na Dra.

Dra — Fonte Mono

47 keV 68 keV 115keV 195 keV 310 keV 580 keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

E)i?r?wﬁlzz tempo(ns) Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol
€, 100E-03 1770,6 25704 3459,6 2155 16812 20754 20944 1877 17172 1105
e, 100E-02 1754,8 25544 34414 21454 16768 20672 2083 1868 17104 1100,2

e, 100E-01 1706,6 24758 33536 20894 1632 20164 20294 18248 16734 1081,6

[
a

e, 1,00E+00 1458,8 2090,6 28446 1766,6 1396,2 1770,6 18008 1647,8 15014 993
e, 100E+01 8716 12476 16468 10128 8296 11464 12032 11382 1085 767,6
e, 100E+02 3942 5284 6628 3862 3508 5522 617 603,2 603,2 4822
e, 100E+03 164 2236 2574 1524 1356 2662 3114 3198 3254 301
€, 200E+03 1268 1706 1942 17 1026 2152 2538 260,6 2766 2564
e, 500E+03 89 17,4 125 78 69,2 156,8 1844 1948 2014 201,6
e,, 100E+04 624 79,4 77,8 56,6 48,6 1154 1298 138 144.8 150,6
e,, 3,00E+04 18,8 21,8 17 16 13,6 33,8 40,2 414 47,2 46,2
e,, 500E+04 6 5,6 58 4.2 3,6 10,8 13,8 13,2 16,2 12,6
e, 100E+05 04 08 02 0 0 0,6 1,2 0.8 1 1,2
€, 250E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Fonte: Elaborada pelo autor.



Tabela 37 - Numeros de moléculas de H® formadas por préton para fonte Mono na Dra.
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Dra - Fonte Mono

47 keV 68 keV 115keV 195keV 310 keV 580keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV
(E)ﬁ?ni?ég tempo(ns) Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol N mol.
H° 1,00E-03 526,4 734 1006,2 601 469 479,6 457 4132 3722 220,8
H° 1,00E-02 5054 697,6 956 5684 4488 4682 4472 405 364,8 2178
H° 1,00E-01 419,2 5738 760,8 4616 3832 425 4138 3746 3346 198,6
H° 1,00E+00 328 458 5722 3604 2928 356 366,2 326 302,6 187
H° 1,00E+01 3294 4798 5938 3528 284 371 368,8 343 2984 185
H° 1,00E+02 2752 387,2 5102 2946 2444 3424 348,2 331 2944 192,8
H° 1,00E+03 206 2964 3772 2106 1848 2758 288,8 2724 2454 177,6
H° 2,00E+03 186,4 266 3298 1902 1628 251 2648 2502 2258 164,6
H° 5,00E+03 1422 2086 256,6 154 1292 2152 2186  208,6 181 140
H° 1,00E+04 98 1504 1696 1122 88 161,4 160,8 151,8 130,8 106,2
H° 3,00E+04 22,8 34,8 358 294 22 40,8 37,6 34,8 37 30
H° 500E+04 4 9,2 8,4 6,4 4,6 11,8 7 9,6 7,6 9,6
H° 1,00E+05 0,2 0,2 04 0 0 0 0,2 0 0,2 0,4
H° 2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
Fonte: Elaborada pelo autor.
Tabela 38 - Numeros de moléculas de H,° formadas por proton para fonte Mono na Dra.
Dra — Fonte Mono
47keV 68keV 115keV 195keV 310 keV 580 keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV
(E)z?ﬁ%g tempo(ns) Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol
., 100E-03 1804 2556 3524 216 1626 1886 183 1514 124,4 89,4
., 1,00E-02 1838 2612 3608 2214 1648 189,6 1842 1528 125 89,8
., 1,00E-01 1988 2826 3952 2418 1774 199,8 1926 157,2 131,6 924
, 1,00E+00 249 3644 501,6 3112 2284 2412 226,83 186,6 156,4 101
., 100E+01 3652 5354 7522 469,22 338 3422 317,8 2592 2248 131,2
. 1,00E+02 4806 713 986,8 5958 436,2 4518 4166 3546 3028 176
., 100E+03 5054 7504 10572 6082 4586 5022 461,6 393 336,6 192,6
., 2,00E+03 4856 7282 10386 5852 450 4974 459 3876 3292 191,8
., 500E+03 4246 6602 9516 5276 4112 4718 4268 3584 3064 179,8
.. 1,00E+04 330 5452 7924 4496 3546 4152 370 3102 258,2 151,2
., 3,00E+04 1234 2186 3106 189 1392 1764 1578 1328 110,6 60,4
., 500E+04 446 80,6 114,8 72,6 52,8 646 578 50 40,6 21,6
, 1,00E+05 5 78 1 6,8 6,6 44 34 6 3,2 3
,  2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Tabela 39 - Nimeros de moléculas de H,O-° formadas por proton para fonte Mono na Dra.

Dra — Fonte Mono

47keV 68keV 115keV 195keV  310keV ~ 580keV  795keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

gzr)niféz tempo(ns) Nmol.  Nmol N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.
HO,  1,00E-03 386 48,8 59 31 18,6 12,2 13 9,2 10,2 6,2
HO,”  1,00E-02 1144 157,8 209 105,6 68,4 56,8 49 41 38,8 22,6
H0,”  1,00E-01  296,2 432 595 3234 218,2 188,2 161 129 121,4 61,4
HO0,  1,00E+00 542 818,2 1134,6 661,8 465 427,2 385,2 310,8 270,2 141,8
HO0,° 1,00E+01 6372 955,8 1318 798,8 5734 570,8 528,8 437,4 386,2 213,6
HO0,° 1,00E+02 6038 895,6 1231,6 745,8 547,6 573 533,8 462,2 402 234,2
HO,” 1,00E+03 563,38 846,2 1158,4 685,2 512 546,8 518,2 449 392,4 231,8
HO0,” 2,00E+03 5522 826,2 1137,6 659,8 493 538 509,2 441,2 384,4 228,6

HO,° 500E+03 519 785,8 1096,2 624,8 473,2 525,6 492,4 4232 366,8 2204
HO0,” 1,00E+04 4766 739 1038,4 586,6 442,4 508,2 472,4 400,2 344,6 208,6
HO,” 3,00E+04 359 587,2 854,4 482,4 368,8 435,6 396,4 329,8 276,6 169,2

HO,° 500E+04 2746  464,2 668 386,6 296,4 356,4 323 273,6 2232 134,2
HO,° 1,00E+05 1432 231,6 345,8 210,4 1562,2 193,4 176 154 15 67,8
HO0,”  2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.7.3 Figuras de G médio por proton, em fungcdo do tempo, para fonte
Mono na Dra
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Figura 77 - G médio por proton das espécies quimicas, em fungdo do tempo de reacdo, para fonte Mono na Dra.
a) H;0*. b) OH™. ¢) OH® . d) e,q~. e) H®. f) H,°. g) H,0,°.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.7.4 Tabelas de G médio por proton das espécies quimicas, em fungao do
tempo, para fonte Mono na Dra.

Tabela 40 - G médio por proton do H;O* para fonte Mono na Dra.

Dra - Fonte Mono

47kev  68keV  115keV 195keV 310keV 580keV 795keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

cEzEP:]?éZ tempo(ns) Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio G médio
HO* 1,00E-03 3,82 3,82 3,75 376 4,01 3,96 4,01 4,04 4,07 411
H,0* 1,00E-02 3,79 3,80 374 374 3,98 3,93 3,98 4,02 4,05 4,09
HO* 1,00E-01 3,69 371 3,67 3,65 3,88 3,85 3,89 3,93 3,07 4,02
H,0* 1,00E+00 3,23 3,21 3,26 3,23 3,55 3,46 3,54 3,61 3,64 375
HO* 1,00E+01 2,15 2,09 2,18 213 2,48 2,47 2,61 2,77 2,86 3,16
HO* 1,00E+02 1,19 1,11 1,25 1,26 1,76 1,46 1,62 1,77 1,91 2,34
HO* 1,00E+03 0,65 0,60 0,59 0,82 0,87 0,86 1,00 1,10 1,20 1,62
H0* 2,00E+03 0,54 0,49 0,43 073 0,65 0,73 0,84 0,92 1,02 1,39
HO* 500E+03 0,37 0,35 0,30 0,61 0,34 0,54 0,62 0,67 0,73 1,03
HO* 1,00E+04 0,22 0,20 0,18 0,45 0,28 0,32 0,37 0,40 0,44 0,64
HO* 3,00E+04 0,03 0,03 0,04 0,05 0,01 0,04 0,05 0,05 0,06 0,10
H,0* 500E+04 0,01 0,00 0,02 0,00 0,00 0,01 0,01 0,01 0,01 0,02
HO* 1,00E+05 0,00 0,00 0,02 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
H,O* 250E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.
Tabela 41 - G médio por proton do OH™ para fonte Mono na Dra.
Dra - Fonte Mono
47keV  68keV 115keV  195keV  310keV  580keV  795keV 1060 keV 1193keV 1900 keV

gﬁf’nef(';z tempo(ns) Gmédio Gmédo Gmédo Gmédio Gmédo Gmédo Gmédo Gmédio Gmédio G médio
OH- 1,00E-03 0,05 0,04 0,04 0,07 0,06 0,07 0,08 0,07 0,08 0,10
OH-  1,00E-02 0,05 0,04 0,04 0,07 0,04 0,07 0,08 0,07 0,08 0,09
OH-  1,00E-01 0,06 0,07 0,05 0,05 0,07 0,08 0,09 0,08 0,08 0,09
OH- 1,00E+00 0,13 0,14 0,14 0,12 0,13 0,15 0,16 0,13 0,15 0,14
OH-  100E+01 0,29 0,26 0,28 0,21 0,30 0,33 0,35 0,37 0,34 0,37
OH- 100E+02 0,35 033 0,29 0,34 0,41 043 0,46 0,50 0,52 0,60
OH- 1,00E+03 0,33 0,30 0,23 0,28 0,34 0,40 045 0,47 0,49 0,59
OH- 2,00E+03 0,31 0,28 0,19 0,26 0,33 0,37 0,41 0,44 0,45 0,56
OH- 500E+03 0,26 0,24 0,16 0,29 0,17 0,32 0,36 0,38 0,40 0,49
OH- 100E+04 0,20 0,21 0,13 0,26 0,11 0,27 0,30 0,32 0,31 0,42
OH- 300E+04 0,08 0,08 0,05 0,17 0,07 0,11 0,12 0,12 0,13 0,18
OH- 500E+04 0,03 0,03 0,02 0,10 0,03 0,05 0,05 0,05 0,05 0,08
OH-  1,00E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,02 0,00 0,00 0,00 0,00 0,01
OH- 250E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Dra - Fonte Mono

47keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580 keV 795keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

53?;%2 tempo(ns) G médio G médio Gmédio G médio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio G médio Gmédio
OH® 1,00E-03 5,49 5,47 5,56 5,45 5,50 5,44 5,42 543 5,38 543
OH® 1,00E-02 511 5,09 5,10 5,16 5,32 5,24 5,25 5,27 5,22 5,28
OH® 1,00E-01 41 4,05 4,03 4,25 4,42 4,61 4,70 4,76 4,71 4,88
OH° 1,00E+00 2,56 2,41 2,30 2,52 2,94 3,28 3,47 3,64 3,66 4,01
OH° 1,00E+01 1,40 1,31 1,28 1,39 1,60 1,98 2,16 2,38 2,47 2,88
OH° 1,00E+02 0,90 0,81 0,85 0,84 1,12 1,22 1,37 1,54 1,65 2,05
OH° 1,00E+03 0,69 0,60 0,58 0,69 0,78 0,90 0,98 1,11 1,17 1,55
OH° 2,00E+03 0,64 0,56 0,52 0,67 0,60 0,83 0,90 1,01 1,08 1,43
OH° 5,00E+03 0,55 0,49 0,44 0,60 0,40 0,72 0,78 0,87 0,92 1,24
OH°® 1,00E+04 0,47 0,43 0,33 0,56 0,35 0,64 0,68 0,76 0,79 1,08
OH°® 3,00E+04 0,27 0,26 0,18 0,35 0,19 0,41 0,42 0,47 0,47 0,67
OH° 5,00E+04 0,16 0,15 0,10 0,20 0,15 0,24 0,24 0,28 0,27 0,37
OH° 1,00E+05 0,05 0,03 0,03 0,09 0,03 0,06 0,06 0,07 0,07 0,09
OH° 2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.
Tabela 43 - G médio por proton do e,q~ para fonte Mono na Dra.
Dra - Fonte Mono

47 keV 68 keV 115keV 195keV 310 keV 580 keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

Eﬁfﬁf&g tempo(ns) G médio G médio G médio G médio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio G médio
€,  100E-03 377 3,78 3,71 3,69 3,95 3,88 3,93 3,97 3,99 4,02
€, 100E-02 373 3,76 3,69 3,67 3,94 3,87 3,91 3,95 3,97 4,00
e,  100E-01 3,63 3,64 3,62 3,60 3,81 3,77 3,81 3,85 3,89 3,94
€, 100E+00 3,10 3,07 3,12 3,11 3,42 3,31 3,38 3,48 3,49 3,61
e, 100E+01 1,85 1,83 1,90 1,92 2,17 2,14 2,26 2,40 2,52 2,80
€, 100E+02 0,84 0,78 0,99 0,93 1,36 1,03 1,16 1,27 1,40 1,76
€, 100E+03 0,35 0,33 0,46 0,56 0,65 0,50 0,59 0,68 0,76 1,10
e, 200E+03 0,27 0,25 0,34 0,49 0,56 0,40 0,48 0,55 0,65 0,94
€, 500E+03 0,19 0,17 0,23 0,38 0,34 0,29 0,35 0,41 047 0,74
€, 100E+04 0,13 0,12 0,17 0,35 0,23 0,22 0,25 0,29 0,34 0,55
e, 3,00E+04 0,04 0,03 0,05 0,10 0,14 0,06 0,08 0,09 0,1 0,17
€, 500E+04 0,01 0,01 0,01 0,04 0,08 0,02 0,03 0,03 0,04 0,05
€,  100E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
€, 2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Tabela 44 - G médio por proton do H® para fonte Mono na Dra.

Dra - Fonte Mono

47keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580 keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

Espécie
Quimica
H° 1,00E-03 1,12 1,08 1,11 1,13 0,92 0,90 0,86 0,87 0,86 0,80
H° 1,00E-02 1,08 1,03 1,07 1,08 0,87 0,87 0,84 0,86 0,85 0,79
H° 1,00E-01 0,89 0,84 0,80 0,92 0,81 0,79 0,78 0,79 0,78 0,72
H°  1,00E+00 0,70 0,67 0,60 0,66 0,61 0,67 0,69 0,69 0,70 0,68
H°  1,00E+01 0,70 0,71 0,63 0,65 0,65 0,69 0,69 0,72 0,69 0,67
H°  1,00E+02 0,59 0,57 0,54 0,53 0,62 0,64 0,65 0,70 0,68 0,70
H°  1,00E+03 0,44 0,44 0,41 0,39 0,44 0,51 0,54 0,58 0,57 0,65
H°  2,00E+03 0,40 0,39 0,33 0,34 0,35 0,47 0,50 0,53 0,53 0,60
H°  5,00E+03 0,30 0,31 0,24 0,29 0,23 0,40 0,41 0,44 0,42 0,51
H°  1,00E+04 0,21 0,22 0,15 0,23 0,12 0,30 0,30 0,32 0,31 0,39
H°  3,00E+04 0,05 0,05 0,03 0,04 0,02 0,08 0,07 0,07 0,09 0,11
H°  5,00E+04 0,01 0,01 0,01 0,01 0,00 0,02 0,01 0,02 0,02 0,04
H°  1,00E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
H°  250E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

tempo(ns) G médio G médio G médio Gmédio Gmédio G médio Gmeédio Gmédio Gmédio G médio

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 45 - G médio por proton do H° para fonte Mono na Dra.

Dra - Fonte Mono

47keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580keV 795keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

Espécie

Quimica tempo(ns) Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio

° 1,00E-03 0,38 0,38 0,42 0,36 0,33 0,35 0,34 0,32 0,29 0,33
° 1,00E-02 0,39 0,38 0,43 0,37 0,33 0,35 0,34 0,32 0,29 0,33
° 1,00E-01 042 0,42 0,48 0,40 0,34 0,37 0,36 0,33 0,31 0,34
° 1,00E+00 0,53 0,54 0,57 0,55 0,43 0,45 0,42 0,39 0,36 0,37
° 1,00E+01 0,78 0,79 0,81 0,79 0,58 0,64 0,59 0,55 0,52 0,48
° 1,00E+02 1,02 1,05 1,01 0,99 0,71 0,85 0,78 0,75 0,70 0,64
° 1,00E+03 1,08 1,10 0,98 1,02 0,69 0,94 0,86 0,83 0,78 0,70
° 2,00E+03 1,03 1,07 0,94 1,01 0,66 0,93 0,86 0,82 0,77 0,70
° 500E+03 0,90 0,97 0,87 0,93 0,43 0,89 0,80 0,76 0,71 0,65
° 1,00E+04 0,70 0,80 0,71 0,80 0,36 0,78 0,70 0,65 0,60 0,55
° 3,00E+04 0,26 0,32 0,29 0,38 0,13 0,33 0,30 0,28 0,26 0,22
° 500E+04 0,09 0,12 0,12 0,16 0,05 0,12 0,11 0,11 0,09 0,08
° 1,00E+05 0,01 0,01 0,03 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01
° 250E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

NN N N N N NN NN NN NN

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Tabela 46 - G médio por proton do H,O,° para fonte Mono na Dra.

Dra - Fonte Mono

47keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580 keV 795keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

Espécie

Quimica tempo(ns) G médio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio

H,0,° 1,00E-03 0,08 0,07 0,05 0,04 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02

2

H,0,” 1,00E-02 0,24 0,23 0,26 0,17 0,08 0,1 0,09 0,09 0,09 0,08
H,0,” 1,00E-01 0,63 0,64 0,67 0,53 0,44 0,35 0,30 0,27 0,28 0,22
H,0,” 1,00E+00 1,15 1,20 1,28 1,18 0,97 0,80 0,72 0,66 0,63 0,51
H,0,” 1,00E+01 1,36 1,41 1,44 1,39 1,20 1,07 0,99 0,92 0,90 0,77
H,0,” 1,00E+02 1,28 1,32 1,36 1,31 1,14 1,07 1,00 0,98 0,94 0,85
H,0,° 1,00E+03 1,20 1,24 1,30 1,21 1,11 1,03 0,97 0,95 0,91 0,84
H,0,° 2,00E+03 1,17 1,22 1,26 1,17 0,96 1,01 0,96 0,93 0,89 0,83
H,0,° 5,00E+03 1,10 1,16 117 1,11 0,85 0,99 0,93 0,89 0,85 0,80
H,0,” 1,00E+04 1,01 1,09 1,06 1,05 0,67 0,96 0,89 0,84 0,80 0,76
H,0,° 3,00E+04 0,76 0,86 0,78 0,89 0,53 0,82 0,75 0,70 0,64 0,61
H,0,” 500E+04 0,58 0,68 0,62 0,75 0,36 0,67 0,61 0,58 0,52 0,49
H,0,” 1,00E+05 0,30 0,34 0,34 0,39 0,21 0,37 0,33 0,33 0,27 0,24
H,0,° 2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.7.5 Nuameros de moléculas formadas por proton para fonte Mono na Eco
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Figura 78 - Numeros de moléculas formadas das espécies quimicas, em func¢do do tempo de reagdo, para fonte
Mono na Eco. a) H;O*. b) OH™. ¢) OH° . d) e, . €) H®. f) H,°. g) H,0O,°.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.7.6  Tabelas de dados de numeros de moléculas formadas por proton para
Jfonte Mono na Eco

Tabela 47 - Numeros de moléculas de H;O* formadas por préton para fonte Mono na Eco.

Eco — Fonte Mono

47keV 68keV 115keV 195keV 310 keV 580 keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

Espécie

Quimica tempo(ns) Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol
H.O* 1,00E-03 17960 25998 44118 15310 29478 11024 19780 23464 19986 1916,6
HO* 100E-02 17812 25852 43842 15230 29318 10970 19674 23338 1990,0 19086
H,O* 1,00E-01 17358 25224 42746 14870 28692 10724 19276 22922 19556 18748
H,O* 1,00E+00 15200 21832 36984 12922 24938 9630 17508 21048 18062 17476
H,O* 100E+01 10126 14218 23400 8014 15928 6812 13156 16156 13890 14172
H,O* 100E+02 556,0 7584 11940 3986 8058 4064 8276 10434 9102 10210
H,O* 1,00E+03 3104 3984 6092 1724 4406 2450 5190 6728 5668 6778
HO" 200E+03 2216  287,6 4304 1206 3344 1904 4212 5480 4260 5162
H, 0" 500E+03 994 1240 1720 49,6 143,0 842 1928 2388 1898 2374
H,O0* 1,00E+04 30,8 36,2 548 12,8 38,0 228 49,0 72,6 60,4 73,6
H,0* 300E+04 0,0 1,0 0,6 0,4 0,2 0,6 0,6 0,2 0,6 0,4
H, 0" 500E+04 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,2 0,0
H,0* 1,00E+05 0,0 0,0 00 00 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0
H,0" 250E+05 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 48 - Numeros de moléculas de OH~ formadas por préoton para fonte Mono na Eco.

Eco — Fonte Mono

47keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580 keV 795 keV1060 keV 1193 keV 1900 keV

gﬁ?;fég tempo(ns) Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol
OH- 1,00E-03 244 28,6 61,8 20,6 452 19,4 384 498 38,2 34,8
OH- 1,00E-02 254 30 56,8 17,8 40,6 18,8 36,2 452 38,2 32,6
OH- 1,00E-01 282 458 68,4 228 54,8 21,2 44 50,6 40,6 374
OH- 1,00E+00 60,2 918 1414 52,2 101,4 424 758 938 76 72,2
OH- 1,00E+01 138 1734 2722 99,6 201,8 82,2 1694 2108 1738 170,8
OH- 1,00E+02 164,8 2216 3496 1184 2488 1216 2286 2888 2506 2644
OH- 1,00E+03 151,2 202 3284 91 219,6 1M1 2172 2784 2494 266
OH- 2,00E+03 136,6 1848 289 79,8 209,6 1014 2024 2608 226,6 244
OH- 5,00E+03 1052 1344 1972 57,2 161,2 84,2 1724 205 170,8 186,8
OH- 1,00E+04 63,2 778 115 31,6 97 55 1008 127,2 99 103,2
OH- 3,00E+04 64 9,4 11,2 3,2 8 4,6 11,2 14 10,6 11,6
OH- 5,00E+04 04 1,2 1,8 0,4 0,4 08 14 1 14 0,6
OH- 1,00E+05 O 0 0 0 0 0 0 0 0 0
OH- 250E+05 O 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Tabela 49 - Numeros de moléculas de OH® formadas por proton para fonte Mono na Eco.

Eco — Fonte Mono

47keV  68keV 115keV 195keV 310 keV 580keV 795keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV
gi?niféz tempo(ns) Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol N mol.
OH® 1,00E-03 2581,6 37188 6363,8 2166 41804 15218 2721 31504 2706,8 25314
OH° 1,00E-02 2400 34596 5911 2033 39642 14586 2622 3046 26284 24646
OH° 1,00E-01 1932 27516 46524 16124 3260 12696 23406 2745 23652 2260
OH° 1,00E+00 12018 16418 26912 947,8 20086 8752 17074 20974 18204 1782
OH° 1,00E+01 657,2 8874 13944 4734 10416 517 10738 13628 12228 12558
OH° 1,00E+02 4244 5554 8642 2918 619 3204 6894 8894 803,8 8814
OH° 1,00E+03 313,2 4254 6442 207 4606 236 510 659,8 593 663,6
OH° 2,00E+03 289,6 3892 5964 175 430 2234 4716  609,6 540,2 602,8
OH° 5,00E+03 234,6 3154 4656 1314 3672 198 413,2 536 446 485,6
OH° 1,00E+04 166 2242 323 87,8 270 1474 3092 4054 3198 348,6
OH® 3,00E+04 424 63,6 914 194 704 39,6 74,6 101 84,8 86
OH° 5,00E+04 144 20 23,6 7 17,2 10,8 20,6 28,6 21,2 20,8
OH° 1,00E+05 1,6 1,6 14 04 18 1 1,2 14 14 1,8
OH® 2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
Fonte: Elaborada pelo autor.
Tabela 50 - Numeros de moléculas de H° formadas por préton para fonte Mono na Eco.
Eco — Fonte Mono
47 keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580 keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV
gzﬂﬁ%: tempo(ns) Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol
e, 100E-03 1770,6 25704 43494 15104 29024 10828 19412 22978 19618 1884,6
e, 100E-02 1754,8 25544 43268 15052 2891 1078 19328 2289,8 19532 1878,8
e, 100E-01 1706,6 24758 42056 14642 28144 10508 18852 22434 19164 18404
e, 100E+00 14588 20906 35564 1240 23916 9208 16766 20126 17316 1679
e, 100E+01 8736 12476 20668 7018 13894 5992 1147,8 1407,2 12166 12494
€, 100E+02 391 536,2 8442 2832 5616 286 6004 7584 6612 758
e,  100E+03 180 2236 3354 1046 2364 141 310 409,2 3512 4572
e, 200E+03 1336 1634 2416 728 1814 116,8 2642 3466 2772 3724
e, 500E+03 69,8 844 1224 36,6 104 74 166,6 2264 1628 2282
e, 1,00E+04 32,6 41,2 53,2 17,4 46,6 354 72,2 101,8 80 17,2
€, 3,00E+04 1.8 3,6 3,6 0,8 2,6 3 52 9 7.2 10
e,  500E+04 0,2 0,2 0 0 0,2 0,2 0 1 08 1.8
€,  1,00E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
€, 250E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Tabela 51 - Numeros de moléculas de H° formadas por proton para fonte Mono na Eco.

Eco — Fonte Mono
47 keV 68 keV 115 keV195 keV 310 keV 580 keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

giﬁ’;ﬂg tempo(ns) Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol
H° 1,00E-03 5264 734 12522 4092 791 264 4454 4914 4388 392
H° 1,00E-02 5054 697,6 11832 3886 7578 2568 432 482,2  430,2 385,8
H° 1,00E-01 4192 573,8 9414 3198 619 2276 3974 4376 3922 358,2
H° 1,00E+00 328 458 7194 2422 4924 1878 3448 3926 3462 320
H° 1,00E+01 327,6 4798 7256 2532 5112 1974 3576 4054 364 338,2
H° 1,00E+02 2756 390,2 630 2114 4252 1794 3408 3954 346 3424
H° 1,00E+03 2158 2944 4524 1326 319 147,6 287 3402 2884 3024
H° 2,00E+03 179,8 2352 3646 1024 2828 1332 265 313,6 2482 2678
H° 5,00E+03 102 136 2044 542 1692 818 1654 2024 151,8 163,2
H° 1,00E+04 456 566 884 202 668 31,6 63,2 83 65,6 65,2
H° 3,00E+04 2 1,2 4,2 1 24 0,6 28 28 22 22
H° 5,00E+04 0,2 0 0 0 0 0 0,2 0,2 0,4 0
H°> 1,00E+05 O 0 0 0 0 0 0 0 0 0
H°® 250E+05 O 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Fonte: Elaborada pelo autor.
Tabela 52 - Numeros de moléculas de H,° formadas por proton para fonte Mono na Eco.
Eco - Fonte Mono
47keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580 keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

gﬁfgﬂg tempo(ns) Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol
HS' 1,00E-03 1804 2556 4594 148 279,8 95,8 178 1948  160,8 137,8
HS' 1,00E-02 1838 2612 4688 150,6 2854 96,6 1802 1958 1618 138,8
H? 1,00E-01 1988 2826 513 163,2 312 1006 1872 2044 1678 143,6
HY 1,00E+00 249 3644 6502 21 394 1232 2212 2372 1938 163,4
HS 1,00E+01 365 5354 956 3194 592 180 302 330 2762 2214
HY 1,00E+02 4802 7096 12346 417 7746 2426 4022 4424 3782  303,6
H? 1,00E+03 5224 7658 13278 4098 836 266,2 4594 5034 431 341,6
HS 200E+03 4902 7276 12398 3684 8188 2662 4576 5064 4162 3286
HS 500E+03 3562 5378 9204 2552 6562 2204 391 4348 3128 2512
H? 1,00E+04 2012 3078 5102 137 386 1282 2264 2492 1752 150,8
HY 3,00E+04 19,8 31 50,6 13,8 34,4 12,8 19,4 214 19 9,8
HS 500E+04 32 34 42 22 28 1,2 14 24 1,6 1,8
HS 1,00E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
HY 250E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Tabela 53 - Numeros de moléculas de H,O,° formadas por préton para fonte Mono na Eco.

Eco - Fonte Mono

47 keV 68 keV 115keV 195keV 310keV 580keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV
Eﬁ?rﬁ?ég tempo(ns) Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. Nmol. N mol. N mol.
H,0,° 1,00E-03 386 488 78,6 248 36,4 8,4 10 13,6 7 9
H,0,' 100E-02 1144 1578 268,6 81 127.8 34,8 50,8 58,2 38,6 374
H,0,' 1,00E-01 296,2 432 760,6 249 398 1052 1574 171,6 138,8 11,4
H,0,' 1,00E+00 542 8182 1443 4782 8326 240 3774 3904 321,8 270,2
H,0, 1,00E+01 6374 9558 16558 5602 10262 3202 517 554,2 454 4 386,4
H,0,' 1,00E+02 602,2 8956 15412 520 965,8 316 5274 5748 479,2 414
H,0,' 1,00E+03 574,2 8382 1453 4802 9012 299,8 508,8 557 471,8 4114
H,0,' 2,00E+03 567,8 8276 14312 462 883,8 295 506,2 555 469,8 408
H,0, 500E+03 5444 790 1353 4078 864,8 289,6 497 548,2 4484 388,6
H,0,0 1,00E+04 477,66 706 1186,2 3336 8116 273,6 4764 5278 399,8 348,4
H,0,0 3,00E+04 2538 386 6526 161,8 4596 1604 2694 3102 226,6 189
H,0,' 500E+04 139,6 2144 3436 872 239 89,4 140,4 160,2 120,6 994
H,0,' 1,00E+05 40 534 79,2 23 51,4 25 36,2 344 33 26,2
H,0,' 250E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.7.7 Figuras de G médio por proton, em fun¢cdo do tempo, para fonte
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Figura 79 - G médio por proton das espécies quimicas, em fungdo do tempo de reacdo, para fonte Mono na Eco.
a) H;O*. b) OH™. ¢) OH° . d) e, ) H°. f) H,°. g) H,0,°.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.7.8 Tabelas de dados de G médio por proton, em fungdo do tempo, para
fonte Mono na Eco
Tabela 54 - G médio por proton do H;O* para fonte Mono na Eco.

Eco - Fonte Mono
47 keV 68 keV 115 keV 195keV 310 keV 580 keV 795 keV 1060 keV1193 keV 1900 keV

Eﬁﬁ’rﬁfég tempo(ns) G médio G médio G médio G médio G médio G médio Gmédio G médio Gmédio G médio
HO" 100E-03 382 382 385 39 382 301 395 403 400 4,08
H,O0* 100E-02 379 380 382 395 378 38 392 401 398 406
H.O0* 100E-01 369 371 373 392 372 381 385 393 391 3,99
H.O0* 100E+00 323 321 322 349 329 345 349 361 361 372
H,O0* 100E+01 215 209 204 260 219 252 262 277 278 3,02
H.0* 100E+02 1,18 112 104 191 127 160 165 179 182 217
H.0* 100E+03 066 059 053 142 090 114 104 1,16 1,13 145
H,O0* 200E+03 047 042 038 128 070 092 084 094 085 1,10
H,0* 500E+03 021 018 015 059 036 044 038 041 038 051
H,0* 100E+04 007 005 005 024 012 015 010 012 012 016
H,0* 300E+04 000 000 000 002 000 000 000 000 000 000
H,0* 500E+04 000 000 000 000 000 000 000 000 000 000
H,0* 100E+05 000 000 000 000 000 000 000 000 000 000
H,0* 250E+05 000 000 000 000 000 000 000 000 000 000

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 55 - G médio por proton do OH™ para fonte Mono na Eco.

Eco - Fonte Mono
47 keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

PSC® tempo(ns) G médio Gmédio Gmédio Gmédio G médio G médio Gmédio Gmédio Gmédio G médio

OH- 1,00E-03 0,05 0,04 0,05 0,05 0,06 0,07 0,08 0,09 0,08 0,07
OH- 1,00E-02 0,05 0,04 0,05 0,05 0,05 0,06 0,07 0,08 0,08 0,07
OH- 1,00E-01 0,06 0,07 0,06 0,07 0,06 0,08 0,09 0,08 0,08 0,08
OH- 1,00E+00 0,13 0,14 0,12 0,09 0,12 0,15 0,15 0,16 0,15 0,15
OH- 1,00E+01 0,29 0,26 0,24 0,26 0,26 0,33 0,34 0,36 0,35 0,36
OH- 1,00E+02 0,35 0,33 0,30 0,53 0,34 0,48 0,46 0,50 0,50 0,56
OH- 1,00E+03 0,32 0,30 0,29 0,47 0,36 0,45 0,43 0,48 0,50 0,57
OH- 2,00E+03 0,29 0,27 0,25 0,41 0,35 0,42 0,40 0,45 0,45 0,52
OH- 5,00E+03 0,22 0,20 0,17 0,30 0,27 0,40 0,34 0,36 0,34 0,40
OH- 1,00E+04 0,13 0,1 0,10 0,23 0,15 0,25 0,20 0,22 0,20 0,22
OH- 3,00E+04 0,01 0,01 0,01 0,04 0,01 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02
OH- 5,00E+04 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
OH- 1,00E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
OH- 2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Eco - Fonte Mono

47keV 68keV 115keV 195keV 310 keV 580 keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

gi?;fc"; tempo(ns) G médio G médio Gmédio G médio G médio G médio G médio Gmédio Gmédio G médio
OHO 1,00E-03 549 547 5,55 5,56 5,49 5,40 543 5,40 5,41 5,39
OHO 1,00E-02 5,11 5,09 5,15 541 5,24 5,18 5,23 5,23 5,25 5,25
OHO 1,00E-01 4,11 4,05 4,06 4,66 4,40 4,55 4,67 4,71 4,73 4,81
OHO 1,00E+00 2,56 241 2,35 3,25 2,74 3,17 3.41 3,60 3,64 3,79
OHO 1,00E+01 1,40 1,31 1,22 2,02 1,47 2,01 2,14 2,33 2,44 2,67
OH° 1,00E+02 0,90 0,82 0,75 148 0,96 1,30 1,38 1,52 1,61 1,87
OHo° 1,00E+03 0,67 0,63 0,56 1,32 0,79 1,08 1,02 1,13 1,19 1,41
OH° 2,00E+03 0,62 0,57 0,52 1,29 0,77 1,04 0,94 1,05 1,08 1,28
OH° 5,00E+03 0,50 0,46 0,41 1,11 0,66 0,96 0,82 0,92 0,89 1,04
OH° 1,00E+04 0,35 0,33 0,28 0,72 0,48 0,75 0,62 0,69 0,64 0,75
OH° 3,00E+04 0,09 0,09 0,08 0,30 0,12 0,21 0,15 0,17 0,17 0,18
OHO 5,00E+04 0,03 0,03 0,02 0,10 0,04 0,05 0,04 0,05 0,04 0,04
OHe° 1,00E+05 0,00 0,00 0,00 0,02 0,01 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
OHo° 2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.
Tabela 57 - G médio por proton do e~ para fonte Mono na Eco.
Eco - Fonte Mono

47 keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

CEJE?;%Z tempo(ns) G médio G médio Gmédio Gmédio Gmédio G médio Gmédio Gmédio G médio G médio
€. 1,00E-03 3,77 3,78 3,79 3,91 3,76 3,84 3,87 3,95 3,92 4,01
€., 100E-02 3,73 3,76 3,77 3,91 3,74 3,83 3,86 3,93 3,90 4,00
€. 1,00E-01 3,63 3,64 3,67 3,85 3,66 3,72 3,76 3,85 3,83 3,92
€, 1,00E+00 3,10 3,07 3,10 3,40 3,17 3,30 3,34 3,46 3,46 3,57
€., 1,00E+01 1,86 1,83 1,80 2,33 1,93 2,18 2,29 242 243 2,66
€, 1,00E+02 0,83 0,79 0,74 1,38 0,94 1,12 1,20 1,30 1,32 1,61
€., 1,00E+03 0,38 0,33 0,29 0,98 0,56 0,73 0,62 0,70 0,70 0,97
€. 200E+03 0,28 0,24 0,21 0,93 0,49 0,64 0,53 0,59 0,55 0,80
€., 500E+03 0,15 0,12 0,11 0,79 0,35 0,43 0,33 0,39 0,33 0,49
€, 1,00E+04 0,07 0,06 0,05 0,55 0,22 0,27 0,14 0,17 0,16 0,25
€., 3,00E+04 0,00 0,01 0,00 0,02 0,03 0,03 0,01 0,02 0,01 0,02
€, 500E+04 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
€, 1,00E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
€., 2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Tabela 58 - G médio por préton do H® para fonte Mono na Eco.

Eco - Fonte Mono

47keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580keV 795keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

Espécie

Quimica tempo(ns) Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio G médio

H°  1,00E-03 1,12 1,08 1,09 0,98 1,05 0,92 0,89 0,85 0,88 0,84
H°  1,00E-02 1,08 1,03 1,03 0,97 1,01 0,91 0,86 0,83 0,86 0,82
H°  1,00E-01 0,89 0,84 0,82 0,82 0,86 0,77 0,79 0,75 0,78 0,76
H° 1,00E+00 0,70 0,67 0,63 0,70 0,69 0,62 0,69 0,68 0,69 0,68
H°  1,00E+01 0,70 0,71 0,63 0,71 0,70 0,69 0,71 0,70 0,73 0,72
H° 1,00E+02 0,59 0,57 0,55 0,71 0,56 0,61 0,68 0,68 0,69 0,73
H° 1,00E+03 0,46 0,43 0,39 0,75 0,46 0,56 0,57 0,59 0,58 0,64
H° 2,00E+03 0,38 0,35 0,32 0,69 0,44 0,50 0,53 0,54 0,50 0,57
Ho  5,00E+03 0,22 0,20 0,18 0,49 0,30 0,31 0,33 0,35 0,30 0,35
H°  1,00E+04 0,10 0,08 0,08 0,20 0,16 0,15 0,13 0,14 0,13 0,14
Ho  3,00E+04 0,00 0,00 0,00 0,00 0,01 0,01 0,01 0,01 0,00 0,00
Ho  5,00E+04 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
H°  1,00E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Ho  250E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 59 - G médio por proton do H,° para fonte Mono na Eco.

Eco - Fonte Mono

47keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580 keV 795keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

Espécie

Quimica tempo(ns) Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio G médio

HS® 100E-03 0,38 0,38 0,40 0,35 0,38 0,34 0,36 0,33 0,32 0,29
H® 100E-02 0,39 0,38 0,41 0,35 0,39 0,34 0,36 0,33 0,32 0,30
HS® 100E-01 042 0,42 0,45 0,39 0,42 0,36 0,37 0,35 0,34 0,31
HS 100E+00 053 0,54 0,57 0,46 0,52 0,44 0,44 0,41 0,39 0,35
HS 100E+01 0,78 0,79 0,83 0,69 0,78 0,59 0,60 0,56 0,55 0,47
HS® 100E+02 1,02 1,04 1,08 0,85 1,02 0,82 0,80 0,76 0,76 0,64
HS 100E+03 1,11 1,13 1,16 0,85 1,09 0,89 0,92 0,86 0,86 0,73
HS® 200E+03 1,04 1,07 1,08 0,79 1,07 0,91 0,91 0,87 0,83 0,70
HS 500E+03 0,76 0,79 0,80 0,56 0,85 0,75 0,78 0,74 0,63 0,54
HS® 100E+04 043 0,45 0,44 0,19 0,46 0,41 0,45 0,43 0,35 0,32
HS 300E+04 0,04 0,05 0,04 0,03 0,05 0,04 0,04 0,04 0,04 0,02
HS 500E+04 0,01 0,01 0,00 0,00 0,01 0,01 0,00 0,00 0,00 0,00
HS 100E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
H® 250E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Eco - Fonte Mono

47 keV 68keV 115keV 195keV 310keV 580keV 795keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

Espécie
Quimica

tempo(ns) G médioG médio G médio G médio Gmédio Gmédio Gmédio Gmédio G médio G médio

H 2020
H ZC)Z0
HZOZO
H ZC)Z0
HZOZO
H ZC)Z0
HZOZO
H ZC)Z0
HZOZO
H ZC)Z0
HZOZO
HZOZO
H ZC)Z0
HZOZO

1,00E-03
1,00E-02
1,00E-01
1,00E+00
1,00E+01
1,00E+02
1,00E+03
2,00E+03
5,00E+03
1,00E+04
3,00E+04
5,00E+04
1,00E+05
2,50E+05

0,08
0,24
0,63
1,15
1,36
1,28
1,22
1,21
1,16
1,02
0,54
0,30
0,09
0,00

0,07
0,23
0,64
1,20
1,41
1,32
1,23
1,22
1,16
1,04
0,57
0,32
0,08
0,00

0,07
0,23
0,66
1,26
1,44
1,34
1,27
1,25
1,18
1,03
0,57
0,30
0,07
0,00

0,01
0,08
0,40
0,88
1,20
1,16
1,12
1,11
1,04
0,96
0,61
0,45
0,26
0,00

0,04
0,15
0,48
1,07
1,36
1,30
1,22
1,20
1,19
1,09
0,66
0,36
0,16
0,00

0,02
0,12
0,33
0,82
1,02
1,04
1,00
1,00
0,98
0,91
0,56
0,30
0,13
0,00

0,02
0,10
0,31
0,75
1,03
1,05
1,02
1,01
0,99
0,95
0,54
0,28
0,07
0,00

0,02
0,10
0,30
0,67
0,95
0,99
0,95
0,95
0,94
0,90
0,53
0,28
0,06
0,00

0,01
0,08
0,28
0,64
0,91
0,96
0,94
0,94
0,90
0,80
0,45
0,24
0,07
0,00

0,02
0,08
0,24
0,57
0,82
0,88
0,87
0,87
0,83
0,74
0,40
0,21
0,06
0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.7.9 Tabelas dos dados da fonte Pow para dano indireto quimico

—n de eventos simulados =5 rodadas com 5 eventos cada; expoente alfa da fonte Pow = -

1,12

Tabela 61 - Numero médio de moléculas formadas por préton e fator radioquimico G por préton para a espécie

Tabela 62 - Numero médio de moléculas formadas por préton e fator radioquimico G por proton para a espécie

H;0", em fungdo do tempo de reacdo, para fonte de protons Pow na Dra e Eco.

Dra Eco
gﬁ?rifclzg tempo(ns) n médio desvio G médio desvio nmédio desvio G médio desvio
H,O* 1,00E-03 3156,72 447,10 3,90 0,03 3864,36 74160 3,89 0,05
H,0* 1,00E-02 3139,32 443,95 3,88 0,03 3842,68 737,32 3,87 0,05
H,O0* 1,00E-01 3068,52 428,31 3,80 0,04 3755,60 715,75 3,79 0,06
H,O* 1,00E+00 2718,24 354,00 3,39 0,08 3302,36 584,75 3,36 0,11
H,O* 1,00E+01 1823,20 187,21 2,33 0,16 2176,16 301,82 2,30 0,18
H,O* 1,00E+02 998,56 59,87 1,33 0,17 1174,76 121,13 1,31 0,18
H,0* 1,00E+03 545,72 21,51 0,74 0,13 621,16 53,32 0,71 0,14
H,O* 200E+03 446,72 1948 061 0,11 44676 3661 051 0,10
H,0* 500E+03 302,68 1540 0,42 0,09 188,28 13,34 0,22 0,05
H,0* 100E+04 174,16 11,83 0,24 0,05 56,00 4,04 0,07 0,02
H,O* 300E+04 2368 3,12 0,03 0,01 0,68 0,18 0,00 0,00
H,0* 500E+04 3,60 1,11 0,01 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
H,O" 1,00E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Fonte: Elaborada pelo autor.

OH™', em fungdo do tempo de reagdo, para fonte de protons Pow na Dra e Eco.

Dra Eco

giﬁ)nifég tempo(ns) nmédio desvio Gmédio desvio nmédio desvio Gmédio desvio
OH- 1,00E-03 47,84 6,31 0,06 0,00 60,04 8,46 0,06 0,01
OH- 1,00E-02 43,76 5,73 0,05 0,00 56,12 9,52 0,06 0,01
OH- 1,00E-01 52,72 7,15 0,07 0,00 66,96 15,84 0,07 0,01
OH- 1,00E+00 109,44 13,11 0,14 0,01 137,84 24,59 0,14 0,01
OH- 1,00E+01 230,44 19,21 0,29 0,02 27948 40,37 0,30 0,03
OH- 1,00E+02 29344 16,24 0,38 0,056 34584 36,81 0,38 0,05
OH- 1,00E+03 264,12 12,61 0,35 0,05 312,72 31,68 0,35 0,05
OH- 2,00E+03 243,04 13,62 0,32 0,04 27756 27,97 0,31 0,05
OH- 5,00E+03 204,16 12,21 0,27 0,04 197,68 20,99 0,22 0,03
OH- 1,00E+04 157,96 12,78 0,21 0,03 113,60 15,27 0,13 0,02
OH- 3,00E+04 62,72 7,24 0,08 0,01 11,56 1,90 0,01 0,00
OH- 5,00E+04 25,04 4,22 0,03 0,01 1,00 0,45 0,00 0,00
OH- 1,00E+05 2,28 0,59 0,00 0,00 0,04 0,09 0,00 0,00
OH- 250E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Tabela 63 - Numero médio de moléculas formadas por préton e fator radioquimico G por proton para a espécie
€. , em fungdo do tempo de reagdo, para fonte de protons Pow na Dra e Eco.

Dra Eco

Espécie
Quimica
€ 1,00E-03 3108,44 440,76 3,84 0,03 3804,04 733,58 3,83 0,05
€ 1,00E-02 3095,12 438,25 3,83 0,03 3786,28 728,64 3,81 0,05
€ 1,00E-01 3015,24 421,37 3,73 0,04 3688,48 700,37 3,72 0,06
€.,  1,00E+00 260848 34344 325 0,08 3164,20 560,54 3,22 0,10
€.,  1,00E+01 1593,04 168,80 2,04 0,14 1896,60 263,42 2,00 0,15
€,  1,00E+02 710,04 45,00 0,95 0,13 832,32 86,63 0,93 0,13
€.,  1,00E+03 309,84 18,26 0,43 0,09 359,04 4280 0,43 0,11
€.  2,00E+03 241,52 1584 0,34 0,08 264,32 3247 0,32 0,09
€,  5,00E+03 16544 12,90 0,24 0,06 141,28 18,18 0,17 0,05
€.,  1,00E+04 112,44 10,73 0,16 0,06 60,32 11,10 0,08 0,03
€.,  3,00E+04 29,72 5,17 0,05 0,02 4,72 0,88 0,01 0,00
€.  5,00E+04 8,60 1,79 0,01 0,01 0,64 0,22 0,00 0,00
€,  1,00E+05 0,64 0,30 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
€, 250E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

tempo(ns) nmédio desvio G médio desvio nmédio desvio Gmédio desvio

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 64 - Numero médio de moléculas formadas por préton e fator radioquimico G por proton para a espécie
OH’, em fungdo do tempo de reagdo, para fonte de prétons Pow na Dra e Eco.

Dra Eco

Espécie
Quimica
OH® 1,00E-03 4445,20 650,31 5,46 0,03 5459,92 1107,26 5,46 0,03
OH° 1,00E-02 4202,84 591,75 5,18 0,02 5139,04 1003,28 5,16 0,04
OH° 1,00E-01 3513,84 420,41 4,39 0,14 4210,44 731,40 4,29 0,19
OH° 1,00E+00 2261,56 180,07 2,92 0,25 2644,92 352,95 2,81 0,34
OH° 1,00E+01 1275,64 52,96 1,70 0,24 1467,48 171,71 1,64 0,31
OH® 1,00E+02 792,12 22,96 1,07 0,177 915,76 105,81 1,05 0,22
OH° 1,00E+03 580,96 20,57 0,79 0,13 675,00 72,60 0,78 0,15
OH°® 200E+03 531,12 19,48 0,72 0,11 612,04 59,37 0,70 0,14
OH° 5,00E+03 456,00 21,13 0,61 0,09 49548 42,56 0,56 0,12
OH° 1,00E+04 391,12 20,11 0,52 0,08 352,04 34,92 0,39 0,08
OH° 3,00E+04 23160 17,75 0,31 0,04 91,36 8,98 0,10 0,02
OH° 500E+04 132,28 11,10 0,18 0,03 25,20 3,88 0,03 0,01
OH° 1,00E+05 34,40 2,32 0,05 0,01 1,76 0,94 0,00 0,00
OH° 250E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

tempo(ns) nmédio desvio G médio desvio nmédio desvio G médio desvio

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Tabela 65 - Numero médio de moléculas formadas por préton e fator radioquimico G por préton para a espécie
H°, em fungdo do tempo de reagdo, para fonte de prétons Pow na Dra e Eco.

Dra Eco

Espécie
Quimica
H° 1,00E-03 815,60 136,65 0,98 0,04 1020,16 245,74 1,00 0,06
H° 1,00E-02 782,52 128,95 0,94 0,03 973,20 227,39 0,96 0,05
H° 1,00E-01 658,72 9441 0,81 0,02 807,28 173,16 0,81 0,02
H° 1,00E+00 521,72 7193 065 0,02 634,12 11968 0,64 0,01
H° 1,00E+01 536,24 71,89 0,67 0,02 65424 11741 067 0,02
H° 1,00E+02 471,40 52,73 0,60 0,03 56348 90,23 0,59 0,03
H° 1,00E+03 355,76 33,02 0,46 0,04 42312 56,78 045 0,04
H° 2,00E+03 314,60 26,84 0,41 0,04 351,04 4528 0,37 0,04
H° 5,00E+03 248,16 23,92 0,32 0,03 202,04 2492 0,21 0,03
H° 1,00E+04 174,24 1754 0,22 0,02 8232 9,13 0,09 0,01
H° 3,00E+04 41,12 2,31 0,05 0,01 2,72 0,44 0,00 0,00
H° 5,00E+04 10,28 1,29 0,01 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
H° 1,00E+05 040 0,37 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
H° 250E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.

tempo(ns) n médio desvio G médio desvio nmédio desvio Gmédio desvio

Tabela 66 - Numero médio de moléculas formadas por préton e fator radioquimico G por préton para a espécie
H,°, em fungdo do tempo de reagio, para fonte de protons Pow na Dra e Eco.

Dra Eco

Espécie
Quimica
H,° 1,00E-03 300,76 44,66 0,36 0,01 370,52 8322 0,37 0,02
H, 1,00E-02 30544 4548 0,37 0,01 376,52 85,18 0,37 0,02
H° 1,00E-01 32960 51,63 0,40 0,01 406,52 9552 0,40 0,02
H,° 1,00E+00 410,32 70,14 0,49 0,03 516,00 128,12 0,50 0,03
H 1,00E+01 60096 109,83 0,71 0,04 764,28 203,21 0,73 0,06
H 1,00E+02 786,44 14178 0,93 0,06 999,76 252221 0,96 0,07
HY 1,00E+03 841,32 151,96 1,00 0,06 1066,92 264,71 1,03 0,07
H,° 200E+03 82584 150,59 0,98 0,06 1007,48 255,94 0,96 0,07
H 500E+03 752,00 14143 0,90 0,06 763,00 20049 0,72 0,05
H,° 1,00E+04 626,28 123,71 0,74 0,05 437,40 113,70 0,42 0,04
H, 3,00E+04 249,88 5295 0,29 0,03 4488 13,38 0,04 0,00
H 500E+04 92,24 1851 0,11 0,01 3,96 1,53 0,00 0,00
H 1,00E+05 7,56 1,76 0,01 0,00 0,04 0,09 0,00 0,00
H,° 250E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

tempo(ns) n médio desvio G médio desvio nmédio desvio G médio desvio

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Tabela 67 - Numero médio de moléculas formadas por préton e fator radioquimico G por proton para a espécie
H,0,°, em fung¢do do tempo de reagio, para fonte de protons Pow na Dra e Eco.

Dra Eco
gﬁfﬁ%‘; tempo(ns) nmédio desvio G médio desvio nmédio desvio G médio desvio
H,0,' 1,00E-03 4040 775 005 001 5280 1888 0,05 0,01
H,O0, 100E-02 14308 3395 016 002 18688 6326 0,18 0,04
H,0,° 1,00E-01 409,96 10068 047 006 54940 177,68 0,51 0,09
H,0, 100E+00 84572 189,02 098 0,11 109320 328714 1,03 0,15
H,O,> 1,00E+01 1030,12 204,04 121 0,09 1308,00 35429 1,24 0,13
H,0,° 1,00E+02 986,80 17865 1,18 0,07 124520 31825 1,20 0,10
H,0, 100E+03 92572 16573 1,11 0,06 1170,48 28847 1,13 0,08
H,0, 200E+03 906,00 16127 108 005 115124 28553 1,12 0,08
H,0, 500E+03 868,28 157,15 104 005 109408 27022 1,06 0,07
H,0, 100E+04 819,68 152,85 098 005 970,36 24957 0,93 0,07
H,0,° 300E+04 659,64 134,72 079 005 52640 14671 0,50 0,04
H,0, 500E+04 520,36 116,03 062 005 27536 7880 0,26 0,03
H,0,° 1,00E+05 27048 6543 032 004 6604 17,79 0,07 0,01
H,0,' 250E+05 0,00 0,00 000 000 000 000 0,00 0,00

Fonte: Elaborada pelo autor.
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