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RESUMO

AGUERA, J.J.M., Simulação de danos biológicos diretos e indiretos de prótons do Vento 
Solar em D.radiodurans e E.coli usando o kit de simulação Monte Carlo Geant4-DNA. 
2022. 151p. Tese (Doutorado em Ciências) - Instituto de Física de São Carlos, Universidade 
de São Paulo, São Carlos, 2022. 

O presente  trabalho apresenta  como novidade o  uso do kit  de ferramentas  de  simulação
Monte  Carlo  Geant4-DNA para estudo dos  danos biológicos  diretos  ao  DNA e indiretos
químicos medindo a formação de ROS pela radiólise da água, ambos causados por prótons 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 Potência, baseadas
em dados reais de taxas de fluência e energia dos prótons medida pelo satélite ACE-Explorer
no mês de Agosto de 2018. Os objetivos deste estudo para o dano direto são: inicialmente
calcular  com o Geant4-DNA números  médios  de  quebras  de DNA por  próton,  Tamanho
médio e Número de clusters de dano formados por próton, e Dose Absorvida por próton.
Depois a partir deles os números médios de quebras de fitas de DNA e números de clusters
por Gy e por Gy por Mbp, e com os dados do satélite ACE-Explorer para as taxas de fluência
dos  prótons  a  Dose  Absorvida  média  por  dia.  Por  fim  uni-los  todos  com  os  valores
experimentais  de  Doses  Letais  de  sobrevivência  das  bactérias  e  estimar  os  tempos  de
exposição necessários  ao  Vento Solar  para se  atingir  as  doses  e  números  totais  de  SB e
números  gerados.  Para  o  dano  indireto  os  objetivos  são:  calcular  com  o  Geant4-DNA
números de moléculas formadas e fator radioquímico G por próton e a Dose Absorvida média
na  fase  química.  Depois,  com  estes  valores,  calcular  o  número  máximo  de  moléculas
formadas por Gy e unindo com valores de Doses Letais estimar o número total de moléculas
formadas; e estimar graficamente os tempos de pico, as meias-vidas e distâncias médias de
difusão das espécies químicas 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 Física de São Carlos, 
Universidade de São Paulo, São 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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1 INTRODUÇÃO

Os danos biológicos causados por Radiações Ionizantes (IR) em seres vivos vêm sendo

estudados  extensivamente  dentro  do  ramo da  Radiobiologia.  (1)  Neste  ramo científico,  o

conhecimento destes efeitos biológicos microscópicos é importante para determinar os danos

causados a células e tecidos e no desenvolvimento de tratamentos de radioterapia para células

cancerígenas.

Com o advento da Era Espacial, estes estudos foram ampliados para buscar entender os

efeitos da exposição a IR no DNA de seres vivos e humanos no interior de espaçonaves e

estações espaciais orbitando a Terra.

Na Astrobiologia, os efeitos biológicos das IR cósmicas são estudados nestes contextos

espaciais e também em ambientes planetários ou lunares, dentro e fora do Sistema Solar. (2)

Outros estudos deste campo também buscam compreender o papel da radiação cósmica na

Evolução de longo prazo de espécies de organismos da Terra. (3-5) 

Por outro lado, o aumento recente no número de missões tripuladas e não tripuladas

(ativas e planejadas) para a Lua e Marte, na última e possivelmente nas próximas décadas,

reforça a necessidade da ampliação do conhecimento sobre as condições ambientais que serão

enfrentadas pelas futuras missões espaciais e por seus possíveis tripulantes durante os trajetos

e em seus destinos. Condições estas que serão influenciadas, em parte, pelas IR presentes no

meio interplanetário. (6-7) 

Dentro  do  nosso  Sistema  Solar,  a  principal  fonte  de  IR  é  o  próprio  Sol,  que

constantemente as emite através do Vento Solar(VS) e em outros eventos conhecidos como

Eventos de Prótons Solares (SPE, em inglês), Ejeções de Massa Coronal (CME, em inglês) e

Flares. 

Atualmente,  muitos  dos  estudos  sobre  os  efeitos  biológicos  das  IR estão  utilizando

recursos computacionais como o kit de ferramentas de simulação Monte Carlo Geant4-DNA,

e o desenvolvimento de novas técnicas computacionais para análise da microdosimetria e

nanodosimetria das IR permitem uma melhor compreensão dos efeitos biológicos causados.

Este trabalho apresenta como novidade, e objetivo, a incorporação de algumas destas

técnicas computacionais no estudo dos efeitos biológicos das IR aplicadas nos contextos da

Astrobiologia.
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 Os efeitos biológicos aqui estudados são divididos entre dois ramos, um para os danos

diretos ao DNA, medidos através do número de quebras de fitas de DNA (SB, Strand Breaks);

e  outro  ramo  para  os  danos  indiretos,  medidos  pelo  número  de  moléculas  das  espécies

químicas reativas do oxigênio (ROS) formadas na radiólise da água durante a passagem da IR

pelo meio celular. 

Os  organismos  selecionados  como  modelos  de  alvos  de  IR  a  serem  utilizados  nas

simulações feitas para este presente estudo foram as bactérias Deinococcus radiodurans (Dra)

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

A  Deinococcus  radiodurans,  Dra,  é  uma  bactéria  Gram  negativa,  extremófila

radiorresistente, de formato aproximadamente esférico com raio em torno de 1 μm, podendo

ter vida livre isolada ou formar colônias de 2, 4 ou 8 bactérias. Possui uma grande resistência

a desidratação e aos efeitos das IR. Isto é possível graças aos seus mecanismos avançados de

defesa  e  reparo  de  dano,  capazes  de  mitigarem  os  danos  de  membrana,  degradação  de

proteínas e SB no DNA.

 Pode sobreviver a doses de até 5 kGy de radiação gama sem perda de viabilidade. Estes

mecanismos de resistência, tanto para o reparo do DNA quanto para o dano às proteínas estão

sobre investigação e  são um amplo campo de provas para o estudo científico dos efeitos

biológicos das IR. (8-16)

A bactéria  Escherichia coli, Eco,  é a principal bactéria utilizada em estudos e ensaios

biológicos, sendo muito conhecida e facilmente manipulada experimentalmente. Possui um

formato aproximadamente cilíndrico, com diâmetro próximo de 1  μm e comprimento de 2

μm. Não apresenta mecanismos de resistência a IR e desidratação tão eficazes quanto a Dra.

A motivação por trás da escolha destas duas bactérias como organismos modelo nas

simulações  é  para  comparação entre  os  danos biológicos  causados num organismo muito

resistente e em outro pouco ou nada resistente aos efeitos das IR, e como estes afetariam a

sobrevivência e viabilidade de culturas  ou bactérias livres após  elas  serem expostas  a IR

provenientes do Sol. 

Neste estudo, em particular, as IR consideradas são os prótons presentes no Vento Solar

(VS). A escolha do VS como a fonte das IR para este estudo dos danos biológicos se dá pelo

fato do VS ser uma fonte quase constante de IR, presente em toda a extensão do Sistema

Solar. 
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Uma das hipóteses sobre a origem da Vida investigada pela Astrobiologia, conhecida

como  Panspermia,  é  a  de  que  ou  a  Vida  biológica  terrestre  como  conhecemos,  ou  seus

ingredientes  básicos,  possam  ter  surgido  em  outros  lugares  do  Universo  e  tenham  sido

transferidos para a Terra por cometas, meteoritos ou grãos 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 Vênus, nas épocas em que estes planetas possuíam

condições de habitabilidade.

Dentro  deste  contexto  hipotético  de  transferência  de  organismos  por  cometas  ou

meteoritos transitando entre planetas, estes micro-organismos poderiam ser expostos  ao VS

enquanto estivessem em  regiões superficiais dos corpos mencionados voltadas para a direção

do Sol.  No caso destes organismos serem capazes de sobreviver aos efeitos das IR, condições

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 superfícies de espaçonaves 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 duração.

Como referências de missões espaciais previstas que levarão experimentos embarcados

para estudo dos efeitos biológicos das IR solares, medindo sobrevivência de organismos e SB,

que possivelmente servirão de comparação e validação experimental dos resultados simulados

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

Garatéa-L1,   é o nome dado para o módulo lunar da primeira missão espacial  lunar

brasileira. O projeto Garatéa-L é desenvolvido pela empresa aeroespacial Airvantis e conta

com a participação de várias instituições de pesquisa do país como USP, ITA, INPE, AEB,

LNLS. A missão colocará um CubeSat na órbita da Lua, com lançamento previsto para 2022.

 O CubeSat levará, num de seus experimentos, amostras da bactéria D.radiodurans que

ficarão expostas diretamente à radiação Solar, tanto do Vento Solar quanto de Eventos de

Prótons Solares (SPEs, em inglês) e também de Raios Cósmicos Galácticos.  Os cálculos e

estimativas feitas neste trabalho serão utilizados para planejamento deste experimento e os

resultados  obtidos   na missão  Garatéa-L com a  D.radiodurans  serão comparados com os

valores previstos aqui.

1  Garatéa-L: www.garatea.space  .  

http://www.garatea.space/
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A BioSentinel2 é uma missão espacial realizada pela NASA, que lançará um CubeSat

numa órbita  heliocêntrica  para  investigar  os  efeitos  da  radiação solar  em seres  vivos  em

órbitas mais distantes. 

Um dos objetivos da missão é desenvolver biossensores de quebras simples e duplas de

fitas de DNA (SSB e DSB) utilizando leveduras Saccharomyces cerevisiae como sensores de

detecção.  As  medições  de  quebras  de  fita  de  DNA serão  feitas  em  tempo  real  pelos

biossensores, permitindo o acompanhamento do dano causado pela exposição IR solares e

cósmicas. 

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 REVISÃO BIBLIOGRÁFICA E CONCEITOS BÁSICOS

Nesta seção serão apresentados alguns dos artigos e trabalhos feitos até o momento que

representam o estado da arte das técnicas e conceitos abordados neste estudo. Começando

pelos trabalhos feitos pela equipe de desenvolvimento do pacote de ferramentas Geant4-DNA,

utilizado para a realização das simulações feitas para investigar o dano causado pelos prótons

ao DNA. 

Também serão discutidos alguns outros trabalhos usados como referência para o estudo

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

2.1 Revisão Bibliográfica

Um dos trabalhos tomados como referência 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 eucarióticas usando um modelo fractal para o DNA contido no interior das células.

Para  a  construção  das  geometrias  fractais  dos  componentes  celulares,  foi  utilizado  um

programa chamado DnaFabric que permite o detalhamento a nível molecular do DNA. As

fibras foram construídas 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 função dos valores de Transferência Linear de Energia, ou LET, que mede a

energia dissipada no meio pela passagem das partículas ao longo de sua trajetória.

O artigo  desenvolvido por  de La Fuente  Rosales  et  al.  (18) calcula  os  números  de

quebras de DNA, diretas e indiretas, numa célula preenchida com DNA e água, utilizando o

módulo químico do Geant4 junto com o algoritmo DBSCAN para cálculo do número de

quebras  diretas.  O  DNA  que  preenche  a  célula  foi  construído  utilizando  o  programa

DnaFabric para a construção da molécula do DNA que é transferida para o Geant4. 

Os valores  obtidos  para  as  quebras  de fitas  de  DNA, direta  e  indiretamente,  foram

obtidos  pelas  simulações  com  o  Geant4  e  comparados  com  outros  dados  de  trabalhos

anteriores e resultados experimentais. 

O artigo de Marinho et al. (19) trata da distância de penetração de múons gerados pela

colisão de prótons de alta energia(1 GeV) com a alta atmosfera na crosta terrestre, na água e

num meio composto com composição semelhante à de uma colônia compacta de bactérias. Os
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cálculos das distâncias de penetração dos múons, nos meios descritos, foram feitos por meio

de simulações usando o Geant4.

 Dentre os resultados apresentados, foram mostrados os valores de Stopping Power, que

mede a energia dissipada pela partícula ao longo de sua trajetória, versus as distâncias de

penetração nos três diferentes meios analisados. Os resultados observados correspondem aos

picos  de  Bragg  de  deposição  de  energia  esperados,  com a  maior  parte  da  energia  sendo

dissipada numa distância curta após a penetração por no material. 

No artigo de Paulino-Lima  et al.  (20), foi investigada a sobrevivência da bactéria  D.

radiodurans quando  exposta  a  prótons  de  200  keV,  para  tentar  simular  as  condições  de

exposição ao Vento Solar. As amostras contendo colônias da D.radiodurans foram expostas a

um feixe de prótons de 200 keV e as porcentagens de sobrevivência, após a exposição, foram

correlacionadas com a Dose Absorvida, depositada pelo feixe. 

O principal valor obtido, no estudo, para a dose letal (LD) de 10% de sobrevivência foi

de 1 kGy, com uma fluência integrada de 1010 prótons.cm ². Outros valores de LD também⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

foram obtidos e os utilizados aqui além da LD10 são para as sobrevivências de 22%,LD22 em

350 Gy e a de 0,8%, LD0,8 em 21kGy. 

Park e Jung (21), investigaram num ensaio experimental a sobrevivência de colônias de

células da Eco expostas a feixes de prótons com energias de 45 MeV e lá foram encontrados

valores de LD de 13, 36 e 93 Gy para sobrevivências de 57%, 26% e 0,4%, respectivamente.

Este estudo foi a principal referência experimental para os valores de LD da sobrevivência da

Eco utilizados neste presente trabalho. 

Outras  referências  também  foram  consideradas  neste  estudo,  porém  estas  descritas

acima são as mais relevantes e por isso foram tratadas brevemente aqui. 
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2.2 Processos Físicos: Ionização, Excitação.

O simulador Geant4, base do projeto Geant4-DNA, implementa três processos físicos

diferentes principais para realizar os cálculos das trajetórias dos prótons e suas interações com

as moléculas de água líquida: ionização e excitação da molécula da água, com seus cinco

estados diferentes para os dois processos; e transferência de cargas. 

Diferentes modelos são utilizados para as seções de choque inelástico de ionização e

excitação, e estes dependem da energia do prótons primários incidentes. Eles estão descritos

detalhadamente no trabalho de  Villagrasa et al.  (22) Uma versão resumida destes modelos

será mostrada a seguir.

No  caso  de  prótons  primários  com energias  maiores  do  que  500 keV é  aplicada  a

primeira  aproximação  de  Born,  isto  porque  os  prótons  com  estas  energias  possuem

velocidades muito maiores do que os elétrons orbitando os núcleos dos átomos nos alvos,

correspondendo ao domínio onde a primeira aproximação de Born pode ser utilizada. 

Este modelo afirma que a energia e as transferências de momento (E,q) se relacionam

com a Função de Perda de Energia (FPE) Im[-1/ε(E,q)], onde E,q)], onde ], onde ε = ε1+iiε2corresponde à função

de resposta dielétrica da molécula do alvo. No Geant4, as seções de choques implementadas

utilizam o modelo descrito por Dingfelder, que é baseado nos dados de Heller para a FPE da

molécula de água no limite ótico. A seção de choque diferencial dupla é dada pela fórmula a

seguir:

d ² Σ(T ,E ,q)

dEdQ
=

1
πα0 T q

ℑ[
−1

ε(E , q)
]θ [q−q−.(E , τ)]θ[q+ .(E , τ)−q]θ [τ−E ]             (1)

Na equação acima, α0 é o raio de Bohr, τ é a energia cinética do próton, T=(E,q)], onde me/Mp)], onde  é a

energia cinética de um elétron com velocidade equivalente à do próton e θ é a função degrau

de Heaviside. As seções de choque diferencias únicas foram obtidas por integração entre os

limites do momento q±.=√2 M (√ τ±√ τ−E) .

Quando a velocidade dos prótons primários incidentes é comparável à dos elétrons nos

orbitais a primeira aproximação de Born não pode mais ser utilizada. Por este motivo, para

prótons com energias cinéticas menores que 500 keV, o Geant4-DNA se utiliza do modelo de

Rudd para calcular as seções de choque de ionização. Este modelo semi-empírico calcula as

seções de choque diferenciais únicas pela equação: 
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dσ

dE
=∑

j

G j
dσ

j

dW j

                                                                 (E,q)], onde 2)], onde 

Na equação acima, W j=E−I j é a energia cinética dos elétrons secundários, Ij é a j-

ésima energia da camada de ionização da água líquida e Gj corresponde ao fator de partição

utilizado para ajustar as contribuições das diferentes camadas na seção de choque de acordo

com os resultados obtidos na aproximação de Born. 

Quando a energia dos prótons é menor do que 500 keV, as reações de excitação dos

prótons são descritas pelo modelo proposto por Miller & Green. A seção de choque de um

estado de excitação k é calculada pela equação a seguir:

σ exc ,k (τ )=
σ0(Za)

Ω
(τ−E k)

ν

J Ω+ν
+τ

Ω+ν                                                       (3)

Nesta equação Z é o número de elétrons no material alvo,  σ0 é uma constante igual a

10⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 20 m²  e  Ek é  a  energia  de excitação do estado  k. Os parâmetros  Ω e  ν  não possuem

dimensão  e  são  relacionados  ao  limite  de  alta  energia,  inferidos  do  dimensionamento  da

velocidade das seções de choque dos prótons e elétrons na teoria de Born. J e ν descrevem o

comportamento em baixas energias e são obtidos pela parametrização de diversas substâncias.

2.3 Dose Absorvida

A Dose Absorvida, medida em Gy, é uma das quantidades físicas padrão mais utilizadas

nos estudos dos efeitos biológicos de IR em células vivas e tecidos. É definida como a energia

depositada,  em  Joules,  pela  IR  primária  incidente  e  por  suas  secundárias  geradas  pelas

colisões com o meio material do alvo, dividida pela massa do alvo em kg: 

Dose Absorvida(Gy)=
Energia Depositada(J )

Massa doalvo(kg)
                                      (4 )

Costuma ser a principal referência em ensaios de viabilidade e sobrevivência de células

e  micro-organismos.  Nestes  ensaios  células  de  organismos  macroscópicos  ou  micro-

organismos são expostas a IR em diferentes valores de Dose Absorvida e a quantidade de

células que sobrevivem ou são capazes de formarem novas colônias são medidas em relação a

um controle que não foi exposto a IR. 

A fração de sobrevivência N/N0 em relação ao controle, medida pela capacidade de um

grupo de células ou micro-organismos expostos a IR iniciarem novas colônias, é associada

com o valor  da Dose Absorvida necessária para atingir  esta  fração, e este  valor  da Dose
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Absorvida recebe o nome de Dose Letal (LD). Na seção 2.4 será exibida uma figura contendo

um gráfico da fração de sobrevivência da  Dra  e da  Eco  em função dos valores de  Dose

obtidos a partir da literatura.

Neste estudo, a Dose Absorvida e os valores de LD serão as quantidades de referência

para as estimativas dos valores associados aos danos biológicos diretos e indiretos, que serão

calculados em relação 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

prótons do VS. 

Os  cálculos  de  microdosimetria  da  Dose  Absorvida  nos  alvos  serão  feitos  com os

programas clustering e Chem4 do Geant4-DNA, que serão explicados em detalhes no capítulo

seguinte.

2.4 Dano biológico direto e indireto de IR 

O dano biológico celular causado por IR consiste basicamente de dois tipos principais:

um deles é o dano direto causado pela colisão direta da partícula primária incidente com a

molécula do DNA dentro da célula, quebrando uma ou ambas as fitas nas regiões do esqueleto

de fosfato ou dos açúcares. Este dano se localiza ao longo da trajetória da IR dentro da célula. 

Devido ao poder de penetração no material pela partícula primária, e a consequente

geração de secundárias como elétrons e fótons, o dano costuma de distribuir em clusters de

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

As regiões onde se concentram os clusters de dano podem conter dois tipos principais

de SB: Single SB(SSB) ou Double SB (DSB). As SSB são as quebras de fitas que ocorrem em

apenas  uma das  duas  fitas  que  compõem o DNA, enquanto  as  DSB são  as  quebras  que

ocorrem nas duas fitas de DNA numa distância convencionada em 3.3 nm ou 10 pares de

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

Fonte: Elaborada pelo autor. 

As SSB, por sua vez, são subdivididas em dois tipos, simple SSB(sSSB), formadas pelas

SSB  que  ocorrem  isoladamente;  e  complex(cSSB),  constituídas  por  SSB  que  ocorrem

próximas mas não formam DSB. 

As SB de todos os tipos descritas acima são 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 mutações no

DNA, causando efeitos variados, indo desde a diminuição ou perda de função de proteínas e

enzimas até a apoptose (morte) celular. 

Outro tipo de dano biológico  que as  IR podem causar  é  o  dano indireto  químico,

consequência da radiólise da água pela IR, que excita e ioniza as moléculas de água, liberando

moléculas de ROS que podem tanto atacar as moléculas de DNA próximas, causando SB,

quanto  difundirem  na  água,  oxidando  ou  carbonilando  proteínas  próximos  levando  à

diminuição ou perda de função das enzimas.  (26) Ambas as possibilidades de dano indireto

químico 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 serão abordados em outras seções.
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Figura 2 - Esquema geral da estruturação hierárquica dos danos biológicos simulados usando o kit de simulação 
Monte Carlo Geant4-DNA. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

2.5 Organismos  modelos  Dra  e  Eco,  geometria  das  simulações  e
sobrevivência

2.5.1 Bactérias Dra e Eco
Os  organismos  modelo  escolhidos  foram  modelados  nas  simulações  do  Geant4-DNA

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

simulada como sendo uma esfera com raio de 1  μm e preenchida com água líquida com

densidade padrão de 1,0 g/cm3. A Eco, por sua vez foi simulada como um cilindro de raio 0,5

μm por 2 μm de comprimento, também preenchida com água líquida com densidade padrão. 

Figura 3 - Imagens em microscopia eletrônica das bactérias D.radiodurans (a) e E.coli (b). 
Fonte: Dra3, Eco4 

A tabela  1  seguinte  mostra  algumas  das  características  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.   

a b

https://en.wikipedia.org/wiki/File:EscherichiaColi_NIAID.jpg
https://www.sciencephoto.com/media/798811/view/deinococcus-sp-coccoid-prokaryote-sem


 34 

Tabela 1 - Características  da Dra e da Eco consideradas neste estudo. (*)5

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

2.5.2 Geometria das simulações: Vista dos alvos na interface gráfica do
Geant4

As vistas dos alvos, em perspectiva e em detalhes, mostradas na interface gráfica do

Geant4 são exibidas na figura 4 a seguir. Nas imagens, também é possível ver o trajeto da

partícula primária, em azul, e das secundárias em vermelho. Os pontos amarelos dentro do

alvo correspondem aos  pontos  onde ocorrem colisões  e,  consequentemente,  deposição  de

energia perdida pela partícula primária e pelas secundárias.

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

Fonte: Elaborada pelo autor.

5 Mbp: Mega base pairs (106 pares de bases). Unidade escolhida em razão do tamanho do genoma das bactérias Dra e Eco

Dra Eco
Formato aproximado Esférico Cilíndrico

Diâmetro = 2 um

3,2 Mbp 4,6 Mbp

Resistência a IR Alta Baixa

Dimensões 
consideradas

1 μm  de diâmetro x 2 μm m  de diâmetro x 2 μm  de diâmetro x 2 μm m 
de altura

Tamanho  do DNA (em 
Mbp*)

a b

c d



  35

2.5.3 Ensaios de Sobrevivência N/N0 da Dra e Eco em função de LD

A seguir serão exibidas as curvas de sobrevivência da Dra e Eco, em função dos valores

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

reportados nos artigos de Park; Jung e Paulino-Lima et al. 

Figura 5 - Gráfico de curvas de Fração de Sobrevivência(N/N0) em função da LD para Dra e Eco. 

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

Os valores mostrados no gráfico na figura acima são exibidos na tabela 2 seguinte:

Tabela 2 - Frações de Sobrevivência N/N0 e valores correspondentes de LD obtidos da literatura experimental
para Dra e Eco. 

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

Dra Eco

Dose (Gy) Dose (Gy)

0,22 350 0,57 13
0,1 1000 0,26 46

0,008 21000 0,004 93
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0
)

Sobrevivência
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0
)

1E+1 1E+2 1E+3 1E+4 1E+5
1E-3
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2.6 Vento Solar

 As estrelas conhecidas emitem IR na forma de partículas e radiação eletromagnética,

devido à fusão nuclear dos átomos de hidrogênio (até o ferro) em seus núcleos e a outros

fenômenos  físicos  estelares.  A  parte  das  IR  estelares  emitidas  na  forma  de  ondas

eletromagnéticas são os  raios-X  e os raios γ. (27) 

Por outro lado, a parte das IR estelares composta por partículas é constituída em sua

maior parte de prótons, mas também podem ser encontrados nêutrons, elétrons, partículas alfa

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

O Sol emite partículas de diversas formas, e no caso dos eventos de emissão de prótons

recebem o nome de Eventos de Prótons Solares (SPE). Dentre os SPE destacam-se os Flares,

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

O VS é um fluxo contínuo de partículas emitido pelo Sol, e é composto em sua maioria

por  prótons,  contendo  também  elétrons,  partículas  alfa  e  outros  íons.  Possui  duas

componentes principais  que se movem em velocidades  diferentes:  uma mais  lenta  que se

move a 400 km/s e uma mais rápida que se move de 700 km/s a 1000 km/s. Os prótons

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 alcançar o meio interestelar formando

uma bolha chamada Heliosfera, que envolve o todo Sistema Solar. A distribuição e direção de

propagação do VS segue o modelo da saia de Bailarina descrito por Álfven, propagando-se

transversalmente ao movimento de rotação do Sol ao mesmo tempo em que se move com a

rotação, formando braços que se afastam do Sol em direção 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 partículas carregadas  no plasma,

ocorrendo um fenômeno de “congelamento” do campo magnético que se desloca junto com o

VS. Ao chegar na Terra, as partículas carregadas do VS são defletidas pelo campo magnético

da Terra em direção aos polos, ionizando o ar atmosférico e criando ondas de plasma de

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

 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 partículas carregadas do VS em tempo real.

Os detalhes das simulações e do satélite serão apresentados no capítulo 3. 
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3 MÉTODOS 

3.1 Geant4-DNA

O kit de ferramentas de simulação Monte Carlo Geant4 é um simulador de Física de

Altas Energias para cálculo de estruturas de trajetórias de partículas e fótons, no vácuo ou em

meios materiais. 

Foi desenvolvido pelo CERN para uso em simulações dos experimentos e detectores do

LHC. É uma ferramenta de programação de código aberto que permite a criação de programas

executáveis escritos em linguagem orientada a objetos C++. Os usuários podem criar seus

próprios códigos ou se basearem em múltiplos exemplos disponíveis no pacote da distribuição

de acordo com as versões.

Possui uma grande variedade de listas de processos físicos que cruzam modelos teóricos

e  paramétricos  com  fórmulas  empíricas  e  resultados  experimentais,  permitindo  um

polimorfismo na conjugação entre modelos e seções de choque que podem ser combinadas

dentro de um determinado processo. 

Os  processos  físicos  empregados  incluem modelos  para  Processos  Eletromagnéticos

(EM)  Padrão,  Processos  EM  de  Baixas  Energias,  Processos  Hadrônicos,  Processos

Fóton/Lépton-Hádron,  Processos  de  Fótons  Ópticos,  Processos  de  Decaimento,

Parametrizações de Chuveiros e Técnicas de Evento com Bias. 

É organizado em 17 categorias que funcionam em rede para a realização dos cálculos. A

figura 7 exibe um fluxograma de como as categorias são nomeadas e se organizam dentro da

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

Fonte: Adaptada da documentação Projeto de Colaboração Geant46.

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

https://www.geant4.web.cern.ch/
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Após o sucesso do uso do Geant4, foi criado o projeto Geant4-DNA7, que emprega o

Geant4 em aplicações e estudos dos efeitos da IR em organismos vivos, tecidos, células e se

tornou uma ferramenta muito importante na Radiobiologia, e também na área aeroespacial e

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

O  Geant4-DNA,  devido  ao  seu  foco  para  aplicações  médicas  e  biológicas,  utiliza

principalmente a lista de Processos EM de Baixas Energias nos cálculos das trajetórias das

partículas primárias e secundárias. 

As trajetórias das IR são simuladas a partir  do disparo pelas fontes,  que podem ser

monoenergéticas pontuais, construídas com a classe G4ParticleGun , ou com geometrias mais

complexas como superfícies e volumes e ter distribuições de energias tanto monoenergéticas

quanto  lineares,  exponencias,  por  Lei  de  Potências  entre  outras,  todas  construídas  com a

classe G4GeneralParticleSource.

As  simulações  são  iniciadas  pela  classe  ActionInitialization que  chama  as  classes

RunAction, responsável por criar os arquivos de saída dos histogramas em formato ROOT);

PrimaryGeneratorGPS,  responsável  pela  fonte  criada  pela  G4GeneralParticleSource;

EventAction, e SteppingAction.

As geometrias são construídas pela classe  DetectorConstruction.  Todo o ambiente de

simulação no Geant4 é construído dentro de um volume principal nomeado “Volume Mundo”

que contém todos os  outros  volumes como alvos,  detectores,  fontes  e  outros  objetos  que

podem ser incluídos na simulação. Estes volumes menores são construídos por um “Volume

Lógico”,  onde  são  realizados  os  cálculos  e  estão  os  detectores  e  um  “Volume  Físico”

representando a geometria real dos objetos.

As  simulações  são  feitas  em  passos,  e  das  trajetórias  são  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  simulação,  em  interfaces  de  comando  e

mensagens de sistema. Além destas classes, cada programa possui classes específicas para os

cálculos 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 Simulações para o dano direto utilizando o programa clustering com o
algoritmo DBSCAN

As simulações para cálculo dos números médios de quebras de fitas de DNA para o

dano  direto  foram  feitas  com  o  código  clustering,  implementado  em  um  dos  exemplos

disponíveis na kit de ferramentas de simulação Geant4. 

Este  código  foi  desenvolvido  por  Ziad  Francis  (40)  e  sua  equipe,  e  usa  uma

implementação do algoritmo  Density-Based Spatial  Clustering  of  Applications  with  Noise

(DBSCAN),  usado  para  o  cálculo  de  clusters  espaciais  dependentes  da  densidade  em

aplicações com ruído, modificado para calcular o número médios de quebras de fitas simples

e duplas, SSB e DSB. 

As  SSBs  são  calculadas  pela  classe  ClusteringAlgo  que  implementa  o  algoritmo

DBSCAN seguinte  maneira:  Primeiro,  as  energias  depositadas  nas  colisões  da  partícula

primária com as moléculas do material têm suas posições (x,y,z) registradas. Estas posições

são checadas pelo programa para verificar se estão em uma região dentro do alvo que contém

DNA. Isto é feito através de uma probabilidade, nomeada Selection Probability, com valor de

0,2. 

Feito isto, o código prossegue usando um modelo probabilístico linear a fim de calcular

a  probabilidade  da  energia  depositada  numa  colisão  gerar  uma  SSB.

O modelo inicia com uma probabilidade zero de geração 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 deposições de energias são

consideras com probabilidade 1 de gerar uma SSB. 

Após a aplicação deste modelo probabilístico linear, o código 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 código classifica as SSBs em simples e complexas (sSSB e cSSB), de

acordo com sua localização, e então checa as distâncias entre as quebras para verificar se estas

formam quebras duplas. O critério de formação de quebras duplas (DSB) é que elas estejam a

uma distância 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, cSSB e DSB) são agrupadas em clusters de dano e o

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

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

depositada dividida pela massa do alvo. Com este valor da Dose Absorvida média é possível
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relacioná-la com a Dose Letal para este tipo de radiação ionizante obtida experimentalmente e

disponível na literatura para os organismos modelo estudados.

Figura 8 - Sequência de etapas para cálculo das SB pelo programa clustering com algoritmo DBSCAN. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

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

Tabela 3 - Parâmetros iniciais do ClusteringAlgo.  

Parâmetro Valor (valor padrão)

MinPts 2 (2)

SelectionProb 0,2 (0,2)

Eps 3,3 nm (3,3 nm)

Emin 5 eV (5 eV)

Emax 37,5 eV (37,5 eV)

Fonte: Elaborada pelo autor.

MinPts corresponde ao mínimo de pontos necessários para se considerar a formação de

um cluster.  SelectionProb é a probabilidade da colisão formadora de SB esteja numa região

sensível da célula contendo DNA. Eps é a distância máxima entre duas SSB em fitas distintas

para que se forme uma DSB.
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Emin é a energia depositada mínima necessária para que a probabilidade de formar uma

SB seja maior do que zero, dentro do modelo probabilístico empregado pelo clustering. Emax

é o valor igual ou maior da energia depositada para o qual a probabilidade de gerar uma SB é

1. 

Além destes  valores  de  parâmetros  também foi  definido  o  valor  de  cut-off para  a

distância de cálculo da trajetória dos prótons em 1 nm. A lista de processos físicos escolhida

para o uso no clustering foi a G4EmDNAPhysics com a opção Option0.

As bactérias foram simuladas no clustering como uma esfera (Dra) e um cilindro (Eco)

de dimensões micrométricas. Suas geometrias foram construídas por meio de programação do

código em C++ da classe DetectorConstructor, responsável pela construção da geometria dos

alvos e dos detectores.

O computador utilizado nas simulações com o Geant4-DNA foi um servidor Placa Mãe

Intel S5520HC dual CPU, dois processadores Intel Xeon E5 2,4 GHz com 8 núcleos cada, 16

GB RAM DDR3, HD Seagate de 250Gb e placa de vídeo ASUS GeForce GTX 1050Ti, com

sistema operacional Ubuntu 18.04.4 LTS. A versão do Geant4 usada nas simulações foi a

10.4.1 baixada da página oficial do projeto.

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

Foram  escolhidos  dois  tipos  de  fontes  de  prótons  para  as  simulações  dos  efeitos

biológicos dos prótons do VS no Geant-DNA: uma fonte disparando prótons com valores

únicos de energia denominada Mono, de monoenergético, e outra fonte disparando prótons

com energia  distribuída por uma Lei  de Potência  dentro de um determinado intervalo de

energia, Pow.

Para construir as fontes no Geant4 foi utilizada a  GeneralParticleSource  (GPS), que

permite  a  construção  de  diversas  geometrias  de  fontes  desde  pontuais  até  superfícies  e

volumes com variadas distribuições de energia como Mono, Linear, Pow e outras.

Os parâmetros utilizados na configuração das fontes pela GPS são escritos num arquivo

de texto em forma de comandos de macro. Os parâmetros de comando de macro para a GPS

usados nas simulações  dos danos diretos  e indiretos.  Serão apresentados em detalhes nas

subseções seguintes para cada uma das fontes e tipos de dano.
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3.3.1 Fonte Mono

a) Dano direto: Macro com parâmetros de configuração da GPS.

b) Dano indireto: Macro com parâmetros de configuração da GPS.

#Partícula
/gps/particle proton

#Formato da fonte: Planar quadrada centrada em y 
/gps/pos/type Plane
/gps/pos/shape Square
/gps/pos/centre 0 2.5 0 micrometer
/gps/pos/halfx 1.0 micrometer
/gps/pos/halfy 1.0 micrometer

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

#Tipo Distribuição de energia e valor 
/gps/ene/type Mono
/gps/ene/mono x keV

#Partícula
/gps/particle proton

#Formato da fonte: Planar quadrada centrada em z 
/gps/pos/type Plane
/gps/pos/shape Square
/gps/pos/centre 0 0 .9 micrometer
/gps/pos/halfx 0.25 micrometer
/gps/pos/halfy 0.25 micrometer

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

#Tipo Distribuição de energia e valor
#Monoenergético com valor único x 
/gps/ene/type Mono
/gps/ene/mono x keV
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3.3.2 Fonte Pow

a) Dano direto: Macro com parâmetros de configuração da GPS.

b) Dano indireto: Macro com parâmetros de configuração da GPS.

#Partícula
/gps/particle proton

#Formato da fonte: Planar quadrada centrada em y 
/gps/pos/type Plane
/gps/pos/shape Square
/gps/pos/centre 0 2.5 0 micrometer
/gps/pos/halfx 1.0 micrometer
/gps/pos/halfy 1.0 micrometer

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

#Tipo de Distribuição de energia e valor 
#Energia com espectro por lei de Potência Pow com coeficiente alpha
/gps/ene/type Pow
/gps/ene/min 47 keV
/gps/ene/max 1900 keV
/gps/ene/alpha -2.58

#Partícula
/gps/particle proton

#Formato da fonte: Planar quadrada centrada em z 
/gps/pos/type Plane
/gps/pos/shape Square
/gps/pos/centre 0 0 .9 micrometer
/gps/pos/halfx 0.25 micrometer
/gps/pos/halfy 0.25 micrometer

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

#Tipo Distribuição de energia e valor
#Energia com espectro por lei de Potência 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 Análise de propriedades físicas dos prótons do VS usando o Geant4-DNA 

Nesta seção serão analisadas algumas das propriedades físicas dos prótons do VS, de

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

Primeiro será descrito o satélite ACE, fonte dos dados para as taxas de fluência dos

prótons do VS que serviram como inputs para as simulações no Geant4-DNA. 

Em seguida serão mostradas as curvas de Bragg para os prótons do VS, calculadas pelo

valor do Stopping Power Total, em função da distância de penetração dos prótons na água

líquida, simuladas utilizando o programa TesteEm07 do Geant4-DNA; e por fim, uma curva e

uma tabela mostrando valores da distância de penetração dos prótons em função da energia,

calculados usando o programa range.

3.4.1 Satélite  ACE Explorer  e  detector  de  prótons  SWEPAM: Taxas  de
Fluência de Prótons do VS

O  satélite  ACE  (Advanced  Composition  Explorer)  foi  lançado  em  1998  para

monitoramento  da  atividade  solar.  Está  localizando  numa  órbita  em  torno  do  ponto

Lagrangiano L1 e contém instrumentos de detecção de partículas carregadas presentes no

Vento  Solar,  Flares  e  Ejeções  de  Massa  Coronal.  Um destes  equipamentos  presentes  no

satélite  é  o  Solar  Wind Proton Electron  Alpha Monitor  (SWEPAM),  que  detecta  prótons,

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

No caso dos prótons, que são as IR de interesse deste estudo, o SWEPAM detecta as

taxas  diferencias  de  fluência  dos  prótons,  em part.cm ².s ¹.sr ¹.MeV ¹,  agrupando-as  em⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

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 são atualizados em

tempo real e estão disponíveis no site do NOAA8. 

Para as simulações feitas aqui foram utilizados os dados do SWEPAM referentes ao mês

de Agosto de 2018. As taxas de diferenciais de fluência foram integradas no ângulo sólido e

na energia para se obter taxas de fluências em part.cm ².s ¹, e uma média foi feita para todo o⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

mês de referência. Os valores obtidos são mostrados na tabela 4. 

8 https://www.swpc.noaa.gov/products/ace-real-time-solar-wind. 

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

Fonte: Elaborada pelo autor.

Estas taxas de fluência médias para os diferentes canais de energia foram utilizadas com

o intuito  de  se  obter  uma  aproximação  por  uma  Lei  de  Potência  Pow(x)=b . x−α e  o

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

A curva do tipo Pow usada para o fit dos dados das taxas de fluência é mostrada no

gráfico na figura 9 a seguir. Com este resultado foi possível estimar a Dose Absorvida média

por segundo e por unidade de área depositada pelos prótons do VS nos alvos.

Figura 9 - Taxas de fluências médias dos prótons calculadas a partir dos dados do SWEPAM e a curva de Lei de 
Potência usada para o fit dos dados. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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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

 Energia do 
próton(keV)

Taxa de fluência 
média 

(próton.μm⁻².s⁻¹)m ².s ¹)⁻ ⁻

(5,08 ± 0,4) x10⁻⁶
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3.4.2 Stopping Power Total e Distância de Penetração dos prótons do VS
na água

Como parte do processo de análise dos efeitos biológicos da incidência dos prótons do

VS em células bacterianas, foi feita uma caracterização do Stopping Power Total em função

da  distância  de  penetração  dos  prótons  em água  líquida,  utilizando  o  programa exemplo

TesteEm07, disponível no Geant4-DNA. 

O Stopping Power Total, medido em keV/μm é um termo que denomina a quantidade

aproximada de energia perdida pela partícula primária incidente para o meio, por meio de

colisões, ao longo de sua trajetória. É composto pela soma de dois componentes, o Stopping

Power Eletrônico e o Nuclear:

(5)

O componente elétrico surge pela ação de forças coulombianas entre os elétrons  na

nuvem eletrônica dos átomos do material e a partícula primária incidente carregada. Contribui

com a maior parte do valor do Stopping Power Total e é geralmente associada à Transferência

de Energia Linear (LET). 

O componente nuclear surge das interações entre a partícula primária e o núcleo dos

átomos,  porém a  chance  deste  tipo  de  interação  acontecer  é  muito  menor,  por  isso  este

componente tem uma contribuição bem menor no valor total em relação ao termo eletrônico.

Os valores de energia escolhidos para as simulações do Stopping Power Total com o

programa  TesteEm07 contém os mesmos utilizados para o cálculo da taxa de fluência dos

prótons, os pontos iniciais e finais, e também os pontos médios dos intervalos de energia dos

canais do SWEPAM, exceto pelo último canal que foi dividido duas vezes, resultando em 5

valores de energia para este canal. Este mesmo procedimento só foi repetido nas simulações

do dano direto.

 Os resultados são mostrados na figura 10, que contém o gráfico onde são exibidas as

curvas de Bragg dos prótons do VS em água líquida com densidade de 1,0 g/cm3. O eixo x

corresponde à distância de penetração dos prótons na água líquida, e no eixo y os valores do

Stopping Power Total em keV/μm.

Na figura 11 são mostradas as distâncias projetadas de penetração dos prótons do VS na

água líquida, em função da energia dos prótons, calculadas na mesma simulação. Seus valores

são apresentados na tabela 5. 

⟨ dE
dx ⟩

Total

=⟨ dE
dx ⟩

Elet .

+⟨ dE
dx ⟩

Nuc
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Figura 10 - Stopping Power Total dos prótons do VS em água líquida, em função da distância de penetração, 
calculados com o programa TesteEm07. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

Na figura 10 é possível observar que as curvas de Bragg do stopping power total em

função da distância  apresentam um padrão de pequenas oscilações em torno de um valor

constante por boa parte da distância de penetração, caindo abruptamente numa região curta

para então ir a zero. Este padrão é observado principalmente para os prótons de mais baixa

energia.

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

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

Power para depois caírem a zero abruptamente..
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Figura 11 - Distância projetada de penetração dos prótons do VS em água líquida, em função da energia, 
calculada usando o programa TesteEm07.

 Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 5 - Distância projetada dos prótons na água em função da energia calculadas com o TesteEm07.

Fonte: Elaborada pelo autor. 

 

0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000
0

10

20

30

40

50

60

70

80

f(x) = 1,33E-05 x² + 1,00E-02 x + 4,34E-01
R² = 1,00E+00

Distância Projetada (μm⁻².s⁻¹)m)

Polinomial (Distância Projetada (μm⁻².s⁻¹)m))

 Energia dos prótons (keV)

D
is

tâ
n

ci
a

 p
ro

je
ta

d
a 

(μm)
m

)

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

Distância projetada dos 
prótons na água (um)



 52 

3.5 Comparação entre os resultados experimentais de exposição da Dra a
prótons monoenergéticos  de  200 keV e  valores  simulados no Geant4-
DNA

No  trabalho  de  Paulino-Lima  et  al,  usado  como  referência  neste  presente  estudo,

amostras de  Dra foram expostas experimentalmente a um feixe de prótons com energia de

200 keV para simular a exposição ao VS. 

As bactérias foram expostas num estado dessecado, com densidade estimada em 0,9392

g/cm³  e  uma  composição  química  na  proporção  de  0,31  C:  0,49  H:  0,13  O:  0,07  N.  O

resultado reportado foi de que a LD10, encontrada para os prótons de 200 keV, foi de 1 kGy

para uma fluência total integrada de 1010 prótons.cm-2, ou seja, para essa Dose Absorvida de 1

kGy apenas 10% dos organismos sobreviveram.

De posse deste resultado, considerando uma Dra única com raio de 1 μm e convertendom e convertendo

a fluência total integrada de cm2 para μm e convertendom2, é possível estimar a Dose Absorvida por próton.

Isto é feito da seguinte maneira: Divide-se o valor de LD10 pela área de seção circular da Dra

e multiplicando este valor pelo inverso da fluência total integrada, como mostrado na equação

a seguir.

(
LD10

ADra

) .( 1
Fluência Integrada

)=
103 Gy
π .μm2

. 1
102 próton .μm−2

=3,18Gy . próton−1                    (6)

Este raciocínio para obter a Dose Absorvida por próton foi feito considerando-se as

unidades  físicas  envolvidas,  que foram manipuladas  algebricamente  para se  obter  o  valor

desejado da Dose Absorvida por próton de acordo com os resultados mostrados por Paulino-

Lima et al. 

O resultado mostrado na equação (6) acima foi comparado com simulações 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.próton -1 para a Dose

Absorvida por próton.

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

médio de prótons necessários para depositar o valor de LD10 :

LD10

3,18Gy . próton−1
=

103 Gy
3,18Gy . próton−1

=3,14 .10² próton                                       (7)

Utilizando o mesmo raciocínio para a Dose Absorvida obtida das simulações com o

Geant4 para os prótons de 200 keV temos:
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LD10

3,44Gy . próton−1
=

103Gy
3,44Gy . próton−1

=2,91 .10² próton                                 (8)

Estes dois resultados para o total de prótons necessários para depositar LD10, permitem

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

Tabela 6 - Números médios de prótons de 200 keV necessários para LD e SB totais causadas na Dra

LD10 = 1kGy Densidade (g/cm³)
Número estimado de prótons para

depositar LD10
sSSB cSSB DSB

Paulino-Lima et al, 2011 0,9392 3,14x10² 3,34x10⁴ 6,31x10³ 1,07.10⁴

Geant4 (clustering) 0,9392 2,91x10² 3,10x10⁴ 5,85x10³ 9,96.10³

Fonte: Elaborada pelo autor.

3.6 Dano Direto ao DNA – Fontes Mono e Pow de prótons do VS 
O primeiro passo escolhido para a caracterização dos danos biológicos dos prótons do

VS nas bactérias Dra e Eco, utilizando os dados obtidos do SWEPAM, foi a simulação dos

danos diretos ao DNA, medidos pelos números médios de SB por próton, relacionados a Dose

Absorvida.

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

para a programação do código adequado à situação deste estudo. 

Dois tipos de fontes foram escolhidas, uma com prótons 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 Potência (Pow), com coeficiente determinado pelo fit da curva

da taxa de fluência dos prótons obtida a partir dos dados do SWEPAM.

3.6.1 SB médio por próton para fonte Mono 

Nesta subseção serão mostrados os dados obtidos com as simulações no Geant4-DNA

para  a  fonte  Mono.  A figura  12  a  seguir  mostra  os  valores  de SB médios  por  próton,  o

tamanho médios dos clusters de dano formado, o número médio de clusters formados por

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

Para  cada  valor  de  energia,  foram  realizadas  simulações  no  clustering com  25000

eventos cada. No caso monoenergético, cada um destes eventos simulados corresponde ao

lançamento de um próton da fonte em direção ao alvo, por isto, os valores médios de SB

foram obtidos dos 25000 eventos e correspondem a um número médio de SB por próton. O

mesmo valendo para os valores relativos aos clusters e da Dose Absorvida média. 



 54 

Figura 12 - Valores médios de SB, tamanho médio e número de clusters formados, e Dose Absorvida média por 
próton em função da energia dos prótons, em keV. a) sSSB médias por próton. b) cSSB médias por 
próton. c) DSB médias por próton. d) Tamanho médio de cluster formado por proton. e) N médio de 
clusters por próton. f) Dose Absorvida média por próton.

 Fonte: Elaborada pelo autor. 

a b

c d

e f
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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 prótons Mono em Dra e Eco.

Os valores obtidos com as simulações para os números médios de SB, em função das

energias dos prótons primários, podem ser divididos pela Dose Absorvida média por próton

para se estimar os números 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, função da energia dos

prótons, foram integrados numericamente em todo o intervalo de energia dos prótons da fonte

Mono usando o software de análise 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 não são medidos pelo detector, porém é razoável se admitir

que os valores das taxas de fluência e os relativos aos danos desviar muito do observado nos

valores de energia possíveis, por isso, foi assumido aqui que a integração em todo o intervalo

de  energia,  mesmo  para  os  valores  não  detectados  seria  uma  extrapolação  plausível  e

aceitável.

O resultado dessa integração 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.

SB . Gy−1 ou SB . Gy−1 . Mbp−1
=

1
(1900−47)

∫
47

1900

SB .Gy−1 ou SB . Gy⁻¹ – complex Single Strand Break por Gray ¹. Mbp−1
(E). dE

(9)

Posteriormente, os resultados destes valores de médios de SB por Gy e SB por Gy por

Mbp,  para  prótons  lançados pela  fonte Mono,  serão comparados aos  valores  semelhantes

obtidos para a fonte Pow.

A figura 13 seguinte exibe os gráficos 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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Figura 13 - SB médios por Gy, em função da energia dos prótons do VS, para Dra e Eco .a) sSSB médio por Gy. 
b) cSSB médios por Gy. c) DSB médio por Gy.

 Fonte: Elaborada pelo autor.
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Os valores médios de SB por Gy obtidos para todo o intervalo de energia dos prótons da

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

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 ¹ e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

 Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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sSSB.Gy ¹⁻ cSSB.Gy ¹⁻ DSB.Gy ¹⁻
DSB/SSB

Valor desvio Valor desvio Valor desvio

Dra 45,57 5,77 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
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Na sequência, 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:

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  gráfico  da  figura  15  são

mostrados na tabela 8:

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

Fonte: Elaborada pelo autor.
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sSSB.Gy ¹.Mbp ¹⁻ ⁻ cSSB.Gy ¹.Mbp ¹⁻ ⁻ DSB.Gy ¹.Mbp ¹⁻ ⁻
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



  59

3.6.3 Número 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 números médios de clusters de dano

formados por Gy, em função de energia, para os prótons da fonte Mono na Dra e Eco.

Figura 16 - N médio de clusters de dano formados por Gy, em função da energia dos prótons da fonte Mono, 
para Dra e Eco.

Fonte: Elaborada  pelo autor.

 O procedimento feito na seção anterior para se calcular os valores médios de SB por Gy

e por Gy por Mbp, em todo o intervalo de energia dos prótons do VS para a fonte Mono, pode

ser repetido para calcular o número médio Nc de clusters de dano formados por Gy em todo o

intervalo de energia. 

N c (Clusters . Gy ⁻¹ – complex Single Strand Break por Gray ¹)=
1

(1900−47)
∫
47

1900

N médio Cluster porGy (E). dE                   (10)

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

calculados de acordo com a equação (10), são mostrados na tabela 9 e na figura 17 seguintes:
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Figura 17 - Nc 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.

Fonte: Elaborada pelo  autor.

Os números  médios  de clusters  por Gy,  Nc, serão usados mais  tarde para estimar o

número total  de clusters formados para os valores experimentais  de LD de cada uma das

bactérias. Estes resultados serão mostrados no capítulo 4. 

Valor desvio

Dra 0,437 0,005

Eco 0,328 0,004

Número médio de clusters por 
Gy 

(#Clusters. Gy ¹)⁻
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3.6.4 SB  médios  por  próton,  Tamanho  e  Número  de  Clusters  de  dano
formado por próton e Dose Absorvida Média para fonte de prótons
Pow na Dra e Eco

A exemplo do que foi feito na subseção anterior para a fonte Mono, aqui são mostrados

os valores médios de SB por próton, obtidos através das simulações no clustering, para a fonte

Pow, com espectro de energia dado por Lei de Potência,  coeficiente alfa  igual  a  -1,12,  e

energia dos prótons variando entre 47 e 1900 keV. Foram simulados 100000 eventos para

cada uma das bactérias Dra e Eco. 

Os números médios de SB, tamanhos médios de clusters e Dose Absorvida média por

prótons são mostrados na figura 18 a seguir, e seus valores tabelados estão disponíveis no

anexo A.6.

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

 Fonte: Elaborada pelo autor.

a b

c d

e
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3.6.5 SB médios por Gy e por Gy por Mbp para fonte de prótons Pow em
Dra e Eco.

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

de prótons Pow, obtidos com as simulações no clustering para a Dra e a Eco. 

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

seguinte:

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

Fonte: Elaborada pelo autor.

Os valores exibidos no gráfico também são mostrados na tabela 10:

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

Fonte: Elaborada pelo autor.

sSSB.Gy ¹⁻ cSSB.Gy ¹⁻ DSB.Gy ¹⁻
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
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Segundo, os valores de SB por Gy por Mbp calculados para cada uma das fontes e

bactérias são exibidos na figura 20: 

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:

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

Fonte: Elaborada pelo autor.

sSSB.Gy ¹.Mbp ¹⁻ ⁻ cSSB.Gy ¹.Mbp ¹⁻ ⁻ DSB.Gy ¹.Mbp ¹⁻ ⁻
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
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3.7 Estimativas de tempo de exposição ao VS necessários 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 fluência média dos prótons, a área do alvo e a Dose Absorvida

média por próton, como mostrado na equação 11.

 Considerando as áreas dos alvos bacterianos como sendo suas seções perpendiculares à

direção principal do VS, no caso da Dra um círculo com 2 μm e convertendom de diâmetro e no caso da Eco

duas  orientações  principais: um  retângulo  de  1  x  2  μm e convertendom  quando  ela  está  alinhada

transversalmente em relação à direção principal do disparo de incidência, TS (Transversal

Shot), e a outra um círculo com 1 μm e convertendom de diâmetro quando ela está alinhada longitudinalmente

em relação à direção principal, LS (Longitudinal Shot). 

Taxa de fluência( próton .μ m−2. s⁻¹ – complex Single Strand Break por Gray¹)× Áreado alvo(μ m2
)×Dose por próton (Gy . próton1

)

Dose Absorvida média por segundonoalvo(Gy . s−1
)          (11)

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

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

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

na tabela 12 seguinte:

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

LS:Longitudinal Shot TS: Transversal Shot

Fonte: Elaborada pelo autor.

Por último, para se estimar o tempo de exposição necessário para se chegar ao valor de

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

(
LD

Dose Absorvidamédia por dia
)=

Gy
Gy . dia⁻¹ – complex Single Strand Break por Gray¹

=tempode exposição necessário para LD(dias)  (12)

Dose Absorvida média por dia (mGy.dia ¹)⁻

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
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Este tempo de exposição necessário pode ser novamente convertido de dias para anos.

As estimativas do tempo de exposição ao VS necessário para atingir uma determinada LD,

obtidas para Dra e Eco, serão mostradas no capítulo 4.

3.8 Dano indireto químico

O dano indireto estudado aqui consiste na formação de espécies químicas reativas do

oxigênio (ROS). Este tipo de dano pode ter efeitos tanto nas fitas de DNA causando quebras

como também em proteínas presentes nas células, pela oxidação destas, levando à sua perda

de  função,  o  que  pode  acarretar  um  funcionamento  celular  inadequado  ou  até  mesmo

ocasionando a morte celular, denominada apoptose. (42)

Aqui  neste  estudo,  o  dano  indireto  será  analisado  através  dos  números  médios  de

moléculas por próton formadas das espécies químicas de interesse H3O ,⁺ formadas  OH , OH⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para •, eaq , H⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para •,

H2, H2O2•; formadas na radiólise da água pelos prótons. 

Os  números  médios  de  moléculas  formadas  foram  calculados  usando  o  programa

Chem4  disponível  no  Geant4-DNA com  as  fontes  Mono  e  Pow.  As  reações  químicas

consideradas pelo programa Chem4 são as seguintes:

eaq
−1

+eaq
−1

→OH−1
+H 2

0
                                                       (13)

H2O2
0
+eaq

−1
→OH−1

+OH0                                               (14)

H0
+eaq

−1
→OH−1

+H2
0

                                              (15)

H3O+1
+eaq

−1
→H 0                                                        (16)

OH0
+eaq

−1
→OH−1                                                      (17)

H0
+H0

→ H2
0

                                                              (18)

OH0
+OH 0

→H 2O2
0                                                    (19)

H3O+1
+OH−1

→Sem produtos                                          (20)

OH0
+OH 0

→Sem produtos                                               (21)

Além destes valores, o programa também fornece como resultados os valores médios

das somas do fator radioquímico G para o total de eventos simulados. Este fator radioquímico

é definido como número de moléculas das espécies químicas formadas a cada 100 eV de

energia depositada no material pela IR primária e suas secundárias.
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fator radioquímicoG=
número de moléculas formadas

100 eV
                                    (22)

Os tempos de reação considerados nas simulações com o Chem4 foram de 250 μm e convertendos, um

tempo muito longo geralmente não utilizado na maioria dos estudos que usam este mesmo

programa que costumam limitar o tempo a até 10 ns. A razão para a escolha deste tempo

longo é para observar o retorno ao zero das quantidades formadas, que para algumas das

espécies pode chegar próximo ou  passar dos 100 μm e convertendos.

Este  tempo  mais  longo  permite  estimar  graficamente  as  meias-vidas  das  espécies

químicas  de  interesse  analisadas  e,  por  meio  destas,  as  distâncias  médias  de  difusão  das

moléculas após um período de tempo de meia-vida podem ser calculadas. 

A equação seguinte mostra como essa distância, definida como  x̄ , foi calculada a

partir da meia-vida de cada espécie:

x̄=√3×t 1/2× D                                                              (23)

Onde, t1/2 são as meias-vidas das espécies químicas, estimadas a partir simulações com o

Chem49, e  D é o coeficiente de difusão de cada uma das espécies, mostrados na tabela 14

seguinte:

Tabela 13 - Valores do coeficiente de Difusão das espécies químicas. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

Para  a  simulação do estágio  químico foi  escolhida  apenas  a  fonte  de  prótons  Pow,

emulando o VS com espectro de energia por Lei de Potência, devido ao fato do tempo de

simulação por evento do Chem4 ser maior em relação ao clustering, que calcula o dano direto.

O cálculo pelo Geant4 do módulo químico para um único evento pode demorar  algumas

9  As meias-vidas das espécies químicas de interesse medidas aqui são definidas como os intervalos de tempo necessários
para que os números médios de moléculas formadas reduzam para metade do valor do número máximo de moléculas
atingido durante o tempo total de reação observado na simulação.

D (10  nm ².s ¹)⁹ nm⁻².s⁻¹) ⁻ ⁻

0,76

     OH  ⁻ 5,3

      OH  ⁰ 2,2

4,9

       H  ⁰ 7

4,8

2,3

Espécie 
quimica

     H3O  ⁺ 

   e
aq
⁻

     H
2 
⁰  

    H
2
O

2
⁰  



  67

horas,  enquanto que o tempo para cálculo de um único evento no módulo físico demora

alguns poucos segundos ou menos do que 1 s.

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

fonte Mono e 50 eventos, em turnos de 10 eventos por simulação, 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 próton 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 próton e o número máximo de moléculas formadas

por próton, obtido a partir do valor máximo do número médio de moléculas formadas por

próton no tempo de pico para cada uma das espécies químicas, é possível calcular o número

máximo de moléculas formadas por Gy de todas as espécies.

Os  gráficos  nas  figuras  da  seção  seguinte  trazem  o  número  médio  de  moléculas

formadas das espécies químicas, em função do tempo, para as duas bactérias Dra e Eco. Os

valores mostrados nos gráficos também são exibidos em forma de tabelas, disponíveis nos

Anexos.
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3.8.1 Números  médios  de  moléculas  formadas  por  prótons  para  fonte
Mono na Dra e Eco

Figura 21 - Números médios de moléculas formadas das espécies químicas, em função do tempo de reação, para 
fonte Mono na Dra e Eco .a) H3O . b) OH . c) OH° . d)⁺ formadas ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para   eaq . e)⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  H°. f) H2°. g) H2O2 °.

 Fonte: Elaborada pelo autor.

a b

c d

e f

g
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3.8.2 G médio por próton para fonte Mono na Dra e Eco.

Figura 22 - G médio por próton das espécies químicas, em função do tempo de reação, para fonte Mono na Dra e
Eco. a) H3O . b) OH . c) OH° . d) e⁺ formadas ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para aq . e) ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  H°. f) H2°. g) H2O2 °.

 Fonte: Elaborada pelo autor.

a b

c d

e f

g
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3.8.3 Números médios de moléculas formadas por próton, em função do
tempo, para fonte Pow na Dra e Eco

Figura 23 - Números médios de moléculas formadas das espécies químicas, em função do tempo de reação, para 
fonte Pow na Dra e Eco. a)  H3O . b) OH . c)⁺ formadas ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  OH°. d) eaq . e)⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  H°. f) H2°. g) H2O2 °. 

Fonte : Elaborada pelo autor.

a b

c d

e f

g
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3.8.4 G médio por próton, em função do tempo, para fonte Pow na Dra e
Eco

Figura 24 - G médio por próton das espécies químicas, em função do tempo de reação, para fonte Pow na Dra e 
Eco. a) H3O . b) OH . c) OH° . d)⁺ formadas ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  eaq . e) H°. f)⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  H2°. g) H2O2 °.

 Fonte: Elaborada pelo autor.

a b

c d

e f
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4 RESULTADOS

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

Nesta seção serão mostrados os resultados obtidos para os números 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 comparação 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 prótons Mono e Pow

na Dra e Eco são 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 função

da energia  dos prótons,  calculado em toda o intervalo de energia dos prótons 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

Fonte: Elaborada pelo autor.

Bactéria

sSSB.Gy ¹⁻ cSSB.Gy ¹⁻ DSB.Gy ¹⁻

Mono Pow Mono Pow Mono Pow

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

Dra 45,57 33,61 28,06 5,28 0,44 4,06 3,45 7,74 1,2 5,89 5,03

Eco 34,18 4,31 25,21 21,01 3,96 0,33 3,05 4,42 5,81 0,9 4,42 3,77

 5,77
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Figura 25 - Números médios de SB por Gy para fontes Mono e Pow na Dra e Eco. a) SB médios por Gy Dra. b) 
SB médios por Gy na Eco. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

a

b
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4.1.2 SB médios por Gy por Mbp

Os resultados  das simulações  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, são exibidos na figura 27:

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 e Pow na Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Bactéria

sSSB.Gy ¹.Mbp ¹⁻ ⁻ cSSB.Gy ¹.Mbp ¹⁻ ⁻ DSB.Gy ¹.Mbp ¹⁻ ⁻

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 1,65 0,14 1,27 1,08 2,42 0,37 1,84 1,57

Eco 7,43 0,94 5,48 4,57 0,86 0,07 0,66 0,56 1,26 0,2 0,96 0,82

a

b



 76 

4.2 Estimativas  de  tempo  necessário  de  exposição  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 são exibidos na tabela 17. 

As Doses Absorvidas médias por dia para cada uma das bactérias podem ser utilizadas

para se encontrar o tempo de exposição ao VS necessário 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 são exibidos nas tabelas seguintes:

Tabela 16 - Fração de Sobrevivência (N/N0), valor de LD e tempo estimado de exposição ao VS necessários para
atingir LD, em anos, para fontes Mono e Pow na Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 17 - Fração de Sobrevivência (N/N0), valor de LD e tempo estimado de exposição ao VS necessários para
atingir LD, em dias, para fontes Mono e Pow na Eco.

LS: Longitudinal Shot TS: Transversal Shot

Fonte: Elaborada pelo autor.

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

Os valores de LD experimentais usados como referências podem ser combinados com

os números 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 exposição necessários para se atingir os valores de

LD. As subseções 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. 

Dra

Sobrevivência(N/N0) 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

Eco
Mono (dias) Pow(dias)

LS TS LS TS
N/N0 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
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4.3.1 SB Total para valores de LD na Dra
a) Fonte Mono

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. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

sSSB.Mbp ¹⁻ cSSB.Mbp ¹⁻ DSB.Mbp ¹⁻
SB Total desvio SB Total desvio SB Total desvio

4,98E+03 6,31E+02 5,77E+02 4,83E+01 8,46E+02 1,31E+02

1,42E+04 1,80E+03 1,65E+03 1,38E+02 2,42E+03 3,74E+02

2,99E+05 3,79E+04 3,46E+04 2,90E+03 5,08E+04 7,85E+03

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

LD
22

= 350 Gy

LD10 = 1 kGy

LD
0,8

 = 21 kGy
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b) Fonte Pow

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.

Fonte: Elaborada pelo autor.

sSSB.Mbp ¹⁻ cSSB.Mbp ¹⁻ DSB.Mbp ¹⁻
SB Total desvio SB Total desvio SB Total desvio

3,68E+03 3,07E+03 4,45E+02 3,77E+02 6,44E+02 5,50E+02

1,05E+04 8,77E+03 1,27E+03 1,08E+03 1,84E+03 1,57E+03

2,21E+05 1,84E+05 2,67E+04 2,26E+04 3,86E+04 3,30E+04

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

LD
22

= 350 Gy

LD
10

 = 1 kGy

LD
0,8

 = 21 kGy
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4.3.2 SB Total para valores de LD na Eco

a) Fonte Mono

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.

Fonte: Elaborada pelo autor.

sSSB.Mbp ¹⁻ cSSB.Mbp ¹⁻ DSB.Mbp ¹⁻
SB Total desvio SB Total desvio SB Total desvio

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

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

LD
57

= 13 Gy

LD
26

 = 46 Gy

LD
0,4

 = 93 Gy
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b) Fonte Pow

Figura 30 - SB totais por Mbp para fonte Pow na Eco com os valores de LD experimentais.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 21 - SB Totais por Mbp na Eco com fonte Pow para os valores de LD experimentais.

Fonte: Elaborada pelo autor.

sSSB.Mbp ¹⁻ cSSB.Mbp ¹⁻ DSB.Mbp ¹⁻
SB Total desvio SB Total desvio SB Total desvio

7,12E+01 5,94E+01 8,61E+00 7,29E+00 1,25E+01 1,06E+01

2,52E+02 2,10E+02 3,05E+01 2,58E+01 4,42E+01 3,77E+01

5,10E+02 4,25E+02 6,16E+01 5,21E+01 8,94E+01 7,62E+01

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

LD
57

= 13 Gy

LD
26

 = 46 Gy

LD
0,4

 = 93 Gy
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4.3.3 Números totais de clusters de dano formados para valor de LD na
Dra e Eco

a) Dra

Figura 31 - Números totais de clusters de dano formados para LD para fontes Mono e Pow na Dra.

 Fonte: Elaborada pelo autor.

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

Fonte: Elaborada pelo autor.

Dose (Gy)
Mono Pow

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

Número total de clusters de dano formados para LD - 
Dra
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b) Eco

Figura 32 - Números totais de clusters de dano formados para LD para fontes Mono e Pow na Eco. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

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

Fonte: Elaborada pelo autor.

Dose (Gy)
Mono Pow

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

Número total de clusters de dano formados para LD – 
Eco
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4.4 Resultados  das  simulações  no  Geant4-DNA  para  o  dano  indireto
químico

4.4.1 Número máximo de moléculas formadas por Gy e valor máximo de
G por próton para fontes Mono e Pow na Dra e na Eco

As simulações dos danos químicos indiretos dos prótons do VS utilizando o programa

Chem4 com as fontes Mono e Pow deram como resultado os números médios de moléculas

formadas e o valor médio do fator radioquímico G, em função do tempo de reação, para as

espécies químicas 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  próton da  fase  química.  Os  valores

obtidos para a Dra foram (1,28±0,41) Gy.próton ¹ (Mono) e (2,60⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para ±0,22) Gy.próton ¹ (Pow);⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

para a Eco (3,69±1,54) Gy.próton ¹ (Mono) e (⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  7,23± 1,18) Gy.próton ¹ (Pow).⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

Com estes resultados da Dose Absorvida média por próton e os valores máximos dos

números  de  moléculas  formadas  por  próton  das  espécies,  foi  possível  estimar  o  número

máximo de moléculas formadas por Gy depositado para cada espécie química e também o

valor máximo de G por próton atingido por cada uma. 

A tabela 26 seguinte mostra os resultados do número máximo de moléculas formadas

por Gy e valor máximo de G por próton para cada uma das espécies químicas.

Tabela 24 : N máximo de moléculas formadas por Gy e valor máximo do fator radioquímico G por próton para  
fontes Mono e Pow na Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Os  números  máximos  de  moléculas  formadas  por  Gy  permitem  estimar  o  número

máximo total  de moléculas formadas nas bactérias para uma determinada LD. Os valores

calculados são exibidos nas tabelas seguintes:

N máx de moléculas por Gy G máx por próton

Dra Eco Dra Eco

Mono Pow Mono Pow Mono Pow Mono Pow

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  ⁰ 2273,53 2863,01 857,51 536,77 5,46 5,46 5,46 5,46

1602,02 2002,04 603,56 373,98 3,87 3,84 3,86 3,83

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

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

486,69 663,47 191,53 128,59 1,13 1,21 1,15 1,24

Espécie 
Química

     H3O  ⁺ 

   e
aq
⁻

     H
2 
⁰  

    H
2
O

2
⁰  
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Tabela 25 - Número total de moléculas formadas das espécies químicas para valores de LD na Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

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

 Fonte: Elaborada pelo autor.

Dra

Número total de moléculas formadas para LD

Mono Pow Mono Pow Mono Pow

5,70E+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  ⁰ 7,96E+05 1,00E+06 2,27E+06 2,86E+06 4,77E+07 6,01E+07

5,61E+05 7,01E+05 1,60E+06 2,00E+06 3,36E+07 4,20E+07

       H  ⁰ 5,90E+04 1,84E+05 1,69E+05 5,25E+05 3,54E+06 1,10E+07

1,44E+05 1,90E+05 4,11E+05 5,42E+05 8,64E+06 1,14E+07

1,70E+05 2,32E+05 4,87E+05 6,63E+05 1,02E+07 1,39E+07

Espécie 
Química

LD
22

LD
10

LD
0,8

     H3O  ⁺ 

   e
aq
⁻

     H
2 
⁰  

    H
2
O

2
⁰  

Eco

Número total de moléculas formadas para LD

Mono Pow Mono Pow Mono Pow

7,97E+03 4,94E+03 2,82E+04 1,75E+04 5,70E+04 3,53E+04
     OH  ⁻ 7,95E+02 4,42E+02 2,81E+03 1,56E+03 5,69E+03 3,16E+03

      OH  ⁰ 1,11E+04 6,98E+03 3,94E+04 2,47E+04 7,97E+04 4,99E+04

7,85E+03 4,86E+03 2,78E+04 1,72E+04 5,61E+04 3,48E+04
       H  ⁰ 1,01E+03 1,30E+03 3,56E+03 4,61E+03 7,19E+03 9,33E+03

2,07E+03 1,36E+03 7,31E+03 4,82E+03 1,48E+04 9,75E+03

2,49E+03 1,67E+03 8,81E+03 5,92E+03 1,78E+04 1,20E+04

Espécie 
Química

LD
57

LD
26

LD
0,4

     H
3
O  ⁺ 

   e
aq
⁻

     H2 ⁰  

    H
2
O

2
⁰  
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4.4.2 Tempo estimado de pico de formação, meias-vidas e distância média
de difusão

Os gráficos  dos  números  médios  de  moléculas  formadas  por  próton,  em função do

tempo de reação, para as fontes Mono e Pow permitiram estimar o tempo para este número

médio atingir seu pico e a meia-vida das espécies químicas de interesse, e com isso calcular a

distância  média  de  difusão10 das  moléculas  no  meio.  Todos  estes  valores  descritos  foram

calculados através das simulações feitas no  Chem4 para as bactérias Dra e a Eco,  e estão

exibidos nas tabelas 29 e 30 a seguir: 

 

Tabela 27 - Tempos estimados de pico e meias-vidas das espécies químicas para fontes Mono e Pow na Dra e 
Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 28 - Distâncias médias de difusão para as espécies químicas calculadas para as fontes Mono e Pow na 
Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor

10 As distâncias médias de difusão calculadas aqui são as distâncias médias percorridas pelas moléculas das
espécies químicas, na difusão, durante o intervalo de tempo de uma meia-vida.

tempo estimado de pico Meias-vidas estimadas (pós-pico)
Dra Eco Dra Eco

Mono Pow Mono Pow Mono Pow Mono Pow

< 1 ps < 1 ps < 1 ps < 1 ps ~10 ns 15 ns ~10 ns 15 ns
     OH  ⁻ ~100 ns 100 ns ~100 ns 100 ns
      OH  ⁰ < 1 ps < 1 ps < 1 ps < 1 ps ~1 ns 1 ns ~1 ns 0,1 ns

< 1 ps < 1 ps < 1 ps < 1 ps ~10 ns 10 ns ~10 ns 1 ns
       H  ⁰ < 1 ps < 1 ps < 1 ps < 1 ps ~100 ns 300 ns ~100 ns 300 ns

~1 us ~1 us ~20 us

~10 ns 10 ns ~10 ns 10  ns ~45 us ~30 us

Espécie 
Química

     H
3
O  ⁺ 

~10 μm⁻².s⁻¹)s 10 μm⁻².s⁻¹)s ~10 μm⁻².s⁻¹)s 9 μm⁻².s⁻¹)s

   e
aq
⁻

     H2 ⁰  1 μm⁻².s⁻¹)s 1 μm⁻².s⁻¹)s ~10 μm⁻².s⁻¹)s 10 μm⁻².s⁻¹)s 4 μm⁻².s⁻¹)s
    H

2
O

2
⁰  40 μm⁻².s⁻¹)s 7 μm⁻².s⁻¹)s

Distância média de difusão(nm)
Dra Eco

Mono Pow Mono Pow

4,77 5,85 4,77 5,85

     OH  ⁻ 398,75 398,75 398,75 378,29

      OH  ⁰ 2,57 2,57 2,57 0,81

12,12 12,12 12,12 3,83

       H  ⁰ 45,83 79,37 45,83 79,37

379,47 379,47 536,66 240,00

557,23 525,36 454,97 219,77

Espécie 
Química

     H
3
O  ⁺ 

   e
aq
⁻

     H2 ⁰  

    H
2
O

2
⁰  



 86 



  87

5 DISCUSSÃO
A comparação  feita  entre  os  resultados  obtidos  para  os  números  médios  de  SB,

utilizando as duas fontes de prótons Mono e Pow para simular o VS, permitiu identificar

características úteis e deficiências de cada um dos tipos de fontes. A primeira observação é de

que  os  valores  estimados  de  dano  divergem  entre  si  para  as  duas  fontes,  porém  essa

divergência não necessariamente invalida uma ou outra escolha das fontes.

A fonte Mono requiriu mais tempo computacional em comparação com a fonte Pow,

devido ao fato das energias serem simuladas em valores únicos na fonte Mono, enquanto na

Pow há um espectro de distribuição das energias. Apesar do maior tempo computacional e da

necessidade de um número maior de simulações, os desvios-padrões das médias obtidas com

a fonte Mono são menores em relação aos valores médios do que no caso da fonte Pow. Essa

característica dos desvios-padrões 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  simulações  com a  fonte  Pow,  por  outro  lado,  consumiram muito  menos  tempo

computacional e os valores médios estimados são bem próximos aos encontrados com a fonte

Mono. Contudo as estimativas feitas com a fonte Pow para o dano direto possuem desvios-

padrões próximos ou até maiores do que os próprios valores médios de SB calculados. 

Estas divergências entre as estimativas obtidas com as fontes Mono e Pow criam um

problema da  escolha  de  qual  fonte  utilizada  nas  simulações  forneceria  as  previsões  mais

confiáveis  para  os  danos  biológicos  causados  pelos  prótons  do  VS.  Os  desvios-padrões

menores das estimativas obtidas com a fonte Mono sugerem que estes valores sejam os mais

confiáveis,  porém  a  solução  definitiva  deste  problema  de  escolha  seria  a  confirmação

experimental das previsões,  o que  foge do escopo deste trabalho, mas abre margem para

futuros experimentos de validação. 

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

exposição,  direta  e  ininterrupta  ao  VS,  necessários  para  se  atingir  os  valores  de  LD nas

bactérias Dra e Eco.

Na Dra, os tempos de exposição estimados necessários para se atingir valores de dose

correspondentes a LD22  (350 Gy), LD10  (1kGy) e LD0,8 (21kGy), foram de 3, 8 e 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 necessários de exposição estimados para fonte Mono na orientação

LS foram de 113 dias , 400 dias, e 808 dias para LD57 (13 Gy), LD26 (46 Gy) e LD0,4 (93Gy),

respectivamente. Enquanto na orientação 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 orientação

LS foram de aproximadamente 244 dias, 863 dias , e 1726 dias  para doses equivalentes a

LD57  (13 Gy), LD26  (46 Gy) e LD0,4  (93Gy), respectivamente. Já na orientação TS os tempos

estimados foram de 96 dias, 339 dias, e 686 dias. 

Observando os tempos  de exposição ao VS estimados necessários para se atingir as

doses necessárias para os valores de LD esperados, é possível ver que na Dra,  que é muito

resistente a danos de IR, atingir uma dose para uma fração de 10% de sobrevivência levaria 8

anos na estimativa com a fonte Mono e 17 anos na fonte Pow. Para uma fração 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 população morre em

aproximadamente  112  dias  na  orientação  LS,  que  sofre  menor  dano,  e  em  45  dias  na

orientação 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 e 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 orientação

espacial em relação à direção do VS interfere nos tempos necessários de exposição para se

atingir LD.

A conclusão disto é de que mesmo organismos pouco resistentes como a Eco poderiam

sobreviver viagens curtas e se tornarem, com baixa probabilidade, possíveis contaminantes

em superfícies  de  componentes  e  espaçonaves  de  missões  espaciais,  porém  com  poucas

chances de contribuírem para origem e transferência da Vida pela Panspermia, pois além do

VS existem várias outras fontes de IR presentes no meio interplanetário, o que aumentaria

Dose Absorvida e diminuiria os tempos necessários de exposição para se atingir os valores de

LD inviabilizando o surgimento de novas culturas a partir das células sobreviventes nos novos

ambientes.

Contudo, organismos extremófilos radiorresistentes poderiam sobreviver longas viagens

de até centenas de anos no caso de exposição direta ao VS com chance de sobrevivência de

1%,  tornando-os  grandes  candidatos  a  possíveis  contaminantes  e  a  mediadores  de

transferência  de  vida  entre  planetas.  Estes  organismos  podem  também  servir  como
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biossensores  de  Dose  Absorvida  em  missões  espaciais,  e  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 número médio de clusters

de dano formados para um dado valor de LD. Na  Dra os valores totais de SB.Mbp ¹ para⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

LD22, LD10 e LD0,8  calculados variaram nas ordens entre 10³ e 10  para as sSSB.Mbp ¹, em⁵ para as sSSB.Mbp⁻¹, em ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

ambas as fontes, enquanto as cSSB,Mbp ¹ variaram entre 10² e 10 , e por fim, as DSB.Mbp ¹⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para ⁴ ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

entre 10² e 10 .⁴  

E na  Eco,  os valores totais de SB.Mbp ¹ para doses correspondentes a LD⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 57, LD26 e

LD0,4 foram  da ordem entre 10 e 10² para as sSSB.Mbp ¹ ⁻¹ – complex Single Strand Break por Gray nas fontes  Mono e Pow. Para as

cSSB.Mbp⁻¹ – complex Single Strand Break por Gray¹ os totais foram de ordem 10 para as fontes Mono e Pow. Por fim, as DSB.Mbp ¹⁻¹ – complex Single Strand Break por Gray

foram de ordem entre 10 e 10² para as fontes Mono e Pow.

Dos três tipos de SB estudados, as DSB são as que representam os maiores riscos de

danos causados que podem levar mutações e morte celular, e o correto reparo destas DSB é

crucial para a sobrevivência tanto da Dra quanto da Eco. Por este motivo vamos discutir os

números totais de SB causados por LD com foco nas DSB.Mbp ¹.⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  

Os  valores  totais  de  DSB.Mbp ¹  ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para encontrados  para  a  Dra  evidenciam  a  sua

radiorresistência. Para a LD10 de 1kGy, por exemplo, o total de DSB foi da ordem de grandeza

de 10³ DSB.Mbp ¹, para as fontes Mono e Pow, o que é um número grande de⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  DSB para um

organismo com genoma estimado em 3,2 Mbp. Na LD0,8, de 21 kGy, com menos de 1% de

sobrevivência das células da Dra esse número de DSB.Mbp ¹ é da ordem de 10 .⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para ⁴

Na Eco, a LD26 de 46 Gy gerou DSB na ordem de 10¹ DSB.Mbp ¹ para as fontes Mono⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

e Pow e a LD0,8 de 96 Gy da ordem de 10² DSB.Mbp ¹, ou seja, apenas algumas centenas de⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

DSB no genoma todo são capazes de inviabilizar mais de 99% das células da Eco. 

Além das SB.Mbp ¹ também foi calculado o número total de clusters de dano formados⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

para valores de LD. Na Dra os números totais de clusters de dano formados para LD22, LD10 e

LD0,8,  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 estão em ordens de grandeza semelhantes,

exceto pela LD10 .

Na Eco, os números totais de cluster de dano formados para LD57, LD26 e LD0,4 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 são suficientes para inviabilizar a maior parte das

células. 

Os números totais de moléculas formadas das espécies químicas para os valores LD,

calculados  a  partir  dos  números  máximos  de  moléculas  formadas  por  Gy,  fornecem

estimativas  úteis  sobre  os  níveis  acumulados  das  moléculas  ROS  no  meio  intracelular

suficientes para se atingir uma certa fração de sobrevivência N/N0 das células bacterianas. 

Contudo, é importante observar que as células possuem mecanismos de defesa contra as

ROS para contrapor os aumentos nas concentrações das espécies no meio intracelular, mas a

eficiência destes mecanismos não é suficiente para impedir os efeitos negativos de dano ao

DNA,  proteínas e enzimas, assim como os outros componentes celulares que podem sofrer a

ação das ROS.

As estimativas para os números totais de moléculas formadas para as fontes Mono e

Pow divergem entre si, mas possuem a mesma ordem de grandeza, o que fornece um intervalo

de possibilidades de previsão que só podem ser confirmadas experimentalmente. Algumas das

espécies são formadas em maior número de moléculas do que outras e a ordem decrescente é:

OH•, H3O , e⁺ formadas aq , H⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 2O2•, H2⁰, H•, OH . Cada uma possui tempos de picos estimados, meias-⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

vidas e distâncias médias de difusão específicos que serão discutidos a seguir.

Os resultados para os tempos estimados de pico de número de moléculas formadas, as

meias-vidas e as distâncias médias de difusão, calculados para as espécies químicas usando o

Chem4,  permitem  classificá-las  segundo  critérios  definidos  de  acordo  com  os  valores

estimados de tempo de pico, meias-vidas e distâncias médias de difusão e suas ordens de

reação.

Quanto aos tempos de pico:

• espécies de pico rápido (tempo de pico < 1 ps): H3O , OH⁺ formadas •, eaq⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para , H• (1ª ordem)

• espécie de pico médio (tempo de pico 1ps < tpico< 100 ns): H2O2• ; (2ª ordem)

• espécies de pico lento: tpico > 100 ns: OH  e H⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 2•. (2ª ordem)

Quanto às meias-vidas: 

• espécies de curta-duração (t1/2 ≤ 10 ns): H3O , OH⁺ formadas •, eaq . ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

• espécie de média duração (10 ns < t1/2 < 1 μm e convertendos): H•.

• espécies de longa duração (t1/2 > 1 μm e convertendos): OH , H⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 2, H2O2•

E finalmente quanto às distâncias médias de difusão: 

• Difusão de curta distância (x < 15 nm): H3O , OH⁺ formadas • e eaq .⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

• Difusão de média distância (15 nm < x < 100 nm): H•;

• Difusão de longa distância (x > 100 nm): OH , H⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 2 e H2O2• 
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6 CONCLUSÕES

O  uso  das  técnicas  de  simulação  computacional  proporcionadas  pelo  Geant4-DNA

permitiu amplas possibilidades de investigação dos danos biológicos causados pelos prótons

do VS. Para as simulações, o VS foi simulado de dois modos como sendo gerado por duas

fontes de prótons distintos:  uma fonte de prótons monoenergética (Mono) e uma fonte de

prótons com espectro de energia de Lei de Potência (Pow).

 Inicialmente pelo dano direto, analisado através dos números médios de SB por próton;

número e tamanho médio de clusters de dano formados por próton; e a Dose Absorvida média

por próton, 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 número Nc médio de clusters formados por Gy para as duas bactérias modelo de estudo,

Dra e Eco. 

Estes valores de Dose Absorvida por próton foram  usados em conjunto com as taxas de

fluência dos  prótons  do VS, obtidas  dos dados do equipamento SWEPAM embarcado no

satélite ACE, para se calcular  estimativas dos tempos de exposição ao VS necessários para se

atingir valores de dose correspondentes aos LD para cada uma das bactérias, extraídos de

dados experimentais da literatura.

 Na  Dra,  os tempos encontrados para os valores LD22(350 Gy), LD10(1kGy) e LD0,8

(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 orientação LS foram de 113, 400 e

808 dias  para doses correspondentes a  LD57  (13 Gy), LD26  (46 Gy) e LD0,4  (93Gy), enquanto

na orientação TS, os tempos foram de 44, 157 e 357 dias . Com a fonte Pow, as estimativas de

tempo na orientação LS foram de aproximadamente 244, 864 e 1746 dias  para LD57  (13 Gy),

LD26  (46 Gy) e LD0,4  (93Gy). Já na orientação TS os tempos estimados foram de 95, 339 e

686 dias .

Além das estimativas de tempo, também foram calculados os totais de SB.Mbp ¹ e os⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para 

números totais de clusters de dano formados, para os valores de LD de referência de cada uma

das bactérias. 

Um processo  semelhante  foi  realizado para  o  estudo  do dano indireto  químico.  As

simulações químicas dos alvos bacterianos foram feitas com as mesmas fontes de prótons do

dano direto, Mono e Pow. Os números médios de moléculas formadas por próton e o fator
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radioquímico G por próton foram calculados em função do tempo de reação para as espécies

químicas de interesse. 

Depois estes números médios do dano indireto químico foram relacionados com a Dose

Absorvida média depositada durante a fase química para se chegar ao número máximo 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 químicas analisadas.

A parte das simulações químicas também permitiu a estimativa dos tempos das meias-

vidas  das  moléculas  químicas  de  interesse  no  meio  celular,  o  tempo  necessário  para  as

moléculas chegarem ao seu valor de pico e a distância de difusão. 

A expectativa para a continuidade deste trabalho é que estes resultados das estimativas

para os danos biológicos diretos e indiretos sirvam como guia para possíveis experimentos

futuros que validem ou refutem os resultados obtidos e mostrados aqui. Simulações permitem

que situações inacessíveis ou de difícil acesso sejam estudadas, o que é o caso abordado aqui,

porém requerem a validação experimental para se sustentarem. 

Para  a  Astrobiologia,  como  um  ramo  científico  emergente,  as  simulações  são

fundamentais, pois muitos dos objetos de estudo estão localizados fora da Terra, no Sistema

Solar  ou  em outros  sistemas  exoplanetários  que  só  podem ser  visto  por  telescópios,  em

distâncias  inatingíveis  no  tempo  de  uma  vida  humana  com  as  tecnologias  de  propulsão

espaciais disponíveis atualmente.

Com a recente retomada da exploração espacial por governos nacionais, através de suas

agências espacias como a NASA, ESA e outras, e por empresas privadas o conhecimento

sobre as condições a que astronautas, participantes de missões tripuladas para a Lua ou Marte

estarão sujeitos. As bactérias poderão ser usadas como biossensores dos danos de radiação

causados pelas radiações solares e cósmicas.
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A ANEXOS 

A.1.Taxas  de  Fluências  Diferenciais  dos  prótons  do  VS  medidas  pelo
SWEPAM em Agosto de 2018

Tabela  29 - Taxas de Fluências Diferencias dos prótons do VS medidas pelo SWEPAM em Agosto de 2018

(continua)

47-68 keV 115-195 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

1,59E+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

Taxa de Fluências Diferenciais dos prótons VS medidas pelo  
SWEPAM(part.cm ².s ¹.sr ¹.MeV ¹)⁻ ⁻ ⁻ ⁻
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(continuação)

Fonte: Elaborada pelo autor.

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

Taxa de Fluências Diferenciais dos prótons VS medidas pelo  
SWEPAM(part.cm ².s ¹.sr ¹.MeV ¹)⁻ ⁻ ⁻ ⁻
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A.2. Histogramas das distribuições de SB e tamanho de clusters para fonte

Mono na Dra 
As figuras seguintes contém os histogramas das distribuições de SB e tamanho médio

de cluster, obtidas das simulações com o programa clustering por meio do software ROOT.

No eixo x de cada gráfico está o número de SB causadas pelas colisões dos prótons, para cada

próton lançado , e no eixo y a contagem do número total de SB causado em cada evento, ou

seja, por próton. O mesmo padrão é seguido para o histograma dos tamanhos de clusters. 

A.2.1 47 keV

Figura 33 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 47 keV 
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster.  

Fonte: Elaborada pelo autor.

a b

c d
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A.2.2 57,5 keV

Figura 34 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 57,5 keV 
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.2.3 68 keV

Figura 35 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 68 keV 
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster.

 Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.2.4 115 keV

Figura 36 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 115 keV 
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.2.5 155 keV

Figura 37 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 155 keV 
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.2.6 195 keV

Figura 38 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 195 keV 
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster.

 Fonte: Elaborada pelo autor.

A.2.7 310 keV

Figura 39 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 310 keV 
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.2.8 445 keV

Figura  40 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 445 keV 
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.2.9 580 keV

Figura  41 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 580 keV 
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.2.10 795 keV

Figura 42 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 795 keV 
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.2.11 994 keV

Figura 43 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 994 keV 
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster.

 Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.2.12 1060 keV

Figura 44 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 1060 keV
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.2.13 1193 keV

Figura 45 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 1193 keV
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster.

 Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.2.14 1270 keV

Figura 46 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 1270 keV
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster.

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.2.15 1480 keV

Figura 47 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 1480 keV
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.2.16 1690 keV

Figura 48 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 1690 keV
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.2.17 1900 keV

Figura 49 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 1900 keV
na Dra. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster.

 Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.3. Histogramas  das  distribuições  de  SB e  tamanho  de  cluster  para
fonte Mono na Eco

A.3.1 47 keV

Figura 50 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 47 keV 
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.3.2 57,5 keV

Figura 51 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 57,5 keV 
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.3.3 68 keV

Figura 52 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 68 keV 
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.3.4 115 keV

Figura 53 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 115 keV 
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.3.5 155 keV

Figura 54 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 155 keV 
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.3.6 195 keV

Figura 55 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 195 keV 
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.3.7 310 keV

Figura 56 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 310 keV 
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.3.8 445 keV

Figura 57 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 445 keV 
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

a b

c d

a b

c d



 112 

A.3.9 580 keV

Figura 58 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 580 keV 
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.3.10 795 keV

Figura 59 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 795 keV 
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.3.11 994 keV

Figura 60 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 994 keV 
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.3.12 1060 keV 

Figura 61 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 1060 keV
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.3.13 1193 keV

Figura 62 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 1193 keV
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.3.14 1270 keV

Figura 63 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 1270 keV
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.3.15 1480 keV

Figura 64 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 1480 keV
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

A.3.16 1690 keV

Figura 65 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 1690 keV
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.3.17 1900 keV 

Figura 66 - Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono com prótons de 1900 keV
na Eco. a) sSSB. b) cSSB. c) DSB. d) Tamanho de cluster. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.4.Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Pow
na Dra

Figura 67 - Histogramas das distribuições de sSSB para fonte Pow na Dra. 

Fonte: Elaborada pelo  autor.

b
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Figura 68  - Histogramas das distribuições de cSSB para fonte Pow na Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 69 -  Histogramas das distribuições de DSB para fonte Pow na Dra. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 70 - Histogramas das distribuições de tamanho de clusters para fonte Pow na Dra. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 71 - Histogramas das distribuições de tamanho de cluster para fonte Pow na Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.5.Histogramas das distribuições de SB e tamanho de clusters para fonte
Pow na Eco

Figura 72 - Histogramas das distribuições de sSSB para fonte Pow na Eco. 

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

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

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Figura 75 - Histogramas das distribuições 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 próton, Tamanho médio de cluster e Dose 
Absorvida média por próton 

n=25000 eventos simulados por valor de energia

Dra

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

Fonte: Elaborada pelo autor.

sSSB cSSB DSB

47 60,66 6,99 11,43 3,12 18,15 3,68 1,55 0,97 1,80 1,59E-04

58 70,56 7,58 13,81 3,45 22,79 4,05 1,59 1,02 2,20 1,61E-04

68 80,37 8,14 16,19 3,73 27,41 4,39 1,62 1,04 2,60 1,62E-04

115 125,80 10,34 26,75 4,83 48,15 5,76 1,68 1,11 4,40 1,64E-04

155 169,10 12,05 36,14 5,62 65,12 6,74 1,69 1,13 5,93 2,70E-04

195 217,70 13,78 45,44 6,27 81,56 7,53 1,67 1,09 7,55 2,50E-04

310 380,40 18,21 72,31 7,98 124,20 9,55 1,60 1,03 11,86 2,43E-04

445 603,90 22,60 102,40 9,42 168,10 11,27 1,53 0,95 17,02 4,71E-04

580 847,60 26,66 131,20 10,86 207,50 12,79 1,47 0,88 22,18 6,12E-04

795 1264,00 32,60 173,70 12,60 263,30 14,61 1,41 0,80 30,41 1,12E-03

994 1550,00 66,94 185,60 18,39 264,90 28,22 1,34 0,71 33,86 2,13E+00

1060 1470,00 71,97 157,60 15,95 211,30 21,68 1,29 0,62 29,78 1,74E+00

1193 1315,00 67,30 122,90 13,12 156,90 15,11 1,25 0,54 24,92 1,35E+00

1270 1244,00 61,45 110,10 11,73 138,60 13,76 1,23 0,52 23,02 1,15E+00

1480 1095,00 54,85 87,39 10,02 107,60 11,44 1,21 0,48 19,47 8,70E-01

1690 986,40 51,96 73,49 9,16 89,43 10,31 1,19 0,46 17,13 7,94E-01

1900 899,30 49,18 63,57 8,46 76,48 9,46 1,18 0,45 15,35 7,30E-01

Energia 
(keV)

σ(sSSB) σ(cSSB) σ(DSB)
Tamanho 
de Cluster 

(nm)

σ
(Cluster)

DoseAbs 
(Gy)

σ(DoseAbs)
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Eco

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

próton, para cada valor de energia dos prótons da fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada  pelo autor.

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

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

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

Fonte: Elaborada pelo autor.

sSSB cSSB DSB

47 60,63 6,96 11,42 3,13 18,18 3,69 1,55 0,96 2,40 2,12E-04

57,5 70,60 7,61 13,82 3,44 22,79 4,06 1,59 1,01 2,93 2,12E-04

68 80,32 8,11 16,23 3,77 27,40 4,41 1,62 1,04 3,47 2,12E-04

115 125,80 10,27 26,80 4,85 48,10 5,75 1,68 1,11 5,86 3,23E-04

155 169,30 11,99 36,05 5,58 65,31 6,67 1,69 1,11 7,90 2,74E-04

195 217,90 13,78 45,39 6,30 81,44 7,55 1,67 1,09 9,94 4,37E-04

310 380,80 18,11 72,17 8,01 124,10 9,45 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 22,69 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 72,57 157,30 16,05 211,20 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 55,50 87,56 10,07 107,60 11,45 1,21 0,48 25,98 1,25E+00

1690 985,40 52,16 73,38 9,12 89,19 10,25 1,19 0,46 22,82 1,06E+00

1900 898,30 49,41 63,58 8,39 76,45 9,42 1,18 0,45 20,46 9,79E-01

Energia 
(keV) σ(sSSB) σ(cSSB) σ(DSB)

Tamanho de 
cluster (nm) σ(Cluster)

DoseAbs 
(Gy) σ(DoseAbs)

Bactéria sSSB σ(sSSB) cSSB σ(cSSB) DSB σ(DSB) σ(Cluster) DoseAbs σ(Dose)

Dra 255,14 155,82 30,85 19,42 44,68 28,46 1,33 0,72 7,59 4,32

Eco 255,32 155,68 30,87 19,37 44,77 28,46 1,33 0,72 10,13 5,75

Tamanho de 
cluster (nm)
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A.7.Figuras e Tabelas para o dano químico indireto das fontes Mono e Pow
do VS na Dra e Eco

A.7.1 Números de moléculas formadas por prótons, em função do tempo,
para fonte Mono na Dra.

Figura 76 - Números médios de moléculas formadas das espécies químicas, em função do tempo de reação, para 
fonte Mono na Dra e Eco. a) H3O . b) OH . c) OH° . d)⁺ formadas ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  eaq . e)⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  H°. f) H2°. g) H2O2 °.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.7.2 Tabelas de dados de números de moléculas formadas por prótons da
fonte Mono para dano indireto químico na Dra

Tabela 33 - Números de moléculas de H3O  formadas⁺ formadas  por próton para fonte Mono na Dra.

Fonte : Elaborada pelo autor.

Tabela 34: Números de moléculas de OH  formadas⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  por próton para fonte Mono na Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Dra – Fonte Mono

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

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

1,00E-03 1796 2599,8 3510,6 2191,2 1708,8 2114 2133,8 1910,2 1751,2 1130
1,00E-02 1781,2 2585,2 3491 2178,8 1701,6 2102,6 2121,8 1901,6 1741,6 1124,4
1,00E-01 1735,8 2522,4 3415,4 2124,2 1665,2 2056,4 2074,2 1859,8 1707,2 1104,8
1,00E+00 1520 2183,2 2960,6 1840,2 1458,4 1848 1883,8 1710 1566 1031,4
1,00E+01 1010 1421,8 1876,6 1151,6 943,8 1321,8 1390,4 1310,6 1230,8 867,6
1,00E+02 560,4 752,4 949,6 557,2 497,2 781,2 859 838,8 821 641,6
1,00E+03 306,2 409,2 481,8 280,6 255,8 462 531 520,4 515,2 442,2
2,00E+03 252,4 333,6 384,2 228,2 206,4 390,8 447,2 435,8 435,6 380
5,00E+03 173,6 237,4 256,6 160,2 142,8 286,2 326,8 315 312,2 282,8
1,00E+04 105,4 134,8 145 95,8 79,4 171 197,6 188,8 188,8 176,6
3,00E+04 13,4 19,6 19 11,4 9,4 21,8 28,4 25,6 24,4 27,2
5,00E+04 2,4 2,6 2 1,8 1 5 5,4 5,4 3,8 5
1,00E+05 0 0 0,2 0 0 0 0 0 0 0

2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Espécie 
Química
     H

3
O  ⁺ 

     H
3
O  ⁺ 

     H
3
O  ⁺ 

     H
3
O  ⁺ 

     H
3
O  ⁺ 

     H
3
O  ⁺ 

     H
3
O  ⁺ 

     H
3
O  ⁺ 

     H
3
O  ⁺ 

     H
3
O  ⁺ 

     H
3
O  ⁺ 

     H
3
O  ⁺ 

     H
3
O  ⁺ 

     H3O  ⁺ 

Dra – Fonte Mono

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

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

     OH  ⁻ 1,00E-03 24,4 28,6 50,2 35,2 25,6 38,4 40,6 34,6 34,2 26
     OH  ⁻ 1,00E-02 25,4 30 48,8 32,6 23,2 35,2 40 35 32 25,2
     OH  ⁻ 1,00E-01 28,2 45,8 61 34,2 32 40,4 45,8 36,6 34,6 24,6
     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+01 137,4 173,4 229 138,8 113,6 176,6 189 172,8 148 101,2
     OH  ⁻ 1,00E+02 166,4 224,2 289,2 175,2 148,8 230,6 245,6 236,8 223 163,8
     OH  ⁻ 1,00E+03 155,2 203,4 244,6 143,6 133,8 213,8 237,2 221,2 211,8 160,2
     OH  ⁻ 2,00E+03 145 188,2 218,2 131,8 124,4 200,4 220 207,6 193 152,6
     OH  ⁻ 5,00E+03 121,8 164,4 184,6 111,2 102,4 173,2 191 178,6 170 133,6
     OH  ⁻ 1,00E+04 95,2 139,6 150,8 88 77,8 143,4 157,6 149,8 134,8 113,4
     OH  ⁻ 3,00E+04 36 55,4 57,4 37,6 34 59,8 63,8 59 57,8 48
     OH  ⁻ 5,00E+04 15 22,8 24 14 16,8 25,2 24,2 21,6 22,4 20,4
     OH  ⁻ 1,00E+05 1,6 2,4 2,2 1,4 1,6 1,8 2 1,8 2 2,6
     OH  ⁻ 2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Espécie 
Química
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Tabela 35 - Números de moléculas de OH° formadas por próton para fonte Mono na Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.

 

Tabela 36 - Números de moléculas de eaq  formadas⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  por próton para fonte Mono na Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Dra – Fonte Mono

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

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

      OH° 1,00E-03 2581,6 3718,8 5053,4 3127 2440,2 2908 2890,2 2573,2 2317,6 1491,2
      OH° 1,00E-02 2400 3459,6 4701,8 2947 2320,4 2801,6 2799,4 2495,2 2247,6 1451,2
      OH° 1,00E-01 1932 2751,6 3715,6 2389,2 1936 2465 2505,4 2254 2028 1341,4
      OH° 1,00E+00 1201,8 1641,8 2151,6 1428,4 1217,4 1755 1849,6 1724,8 1576,4 1098,2
      OH° 1,00E+01 658 887,4 1109,8 714,6 647,2 1059,8 1151,2 1125,2 1063,8 790
      OH° 1,00E+02 425,2 552,2 685,4 404 383 656 733,2 727 709,6 562,6
      OH° 1,00E+03 325,8 410 507 287,4 270,4 481,6 520,2 524,4 500,8 424,2
      OH° 2,00E+03 299,2 378,2 464,6 270,2 252,8 445,4 481 476,2 462,4 389,8
      OH° 5,00E+03 259,8 332,8 412,2 235,8 212,2 387,2 417,4 412,6 395,8 340
      OH° 1,00E+04 218,6 289,4 355,6 205 182,6 342,8 361,6 360,4 337 296,2
      OH° 3,00E+04 127,8 176,6 203,8 125,4 109,6 215,6 222,2 221 201,2 182,2
      OH° 5,00E+04 73,4 101 120,6 71,8 61,8 125,4 124,6 132,4 114 101,8
      OH° 1,00E+05 22,2 23,4 32,8 20,2 14,8 32,4 33,4 33,2 29,8 25,6
      OH° 2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Espécie 
Química

Dra – Fonte Mono

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

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

1,00E-03 1770,6 2570,4 3459,6 2155 1681,2 2075,4 2094,4 1877 1717,2 1105
1,00E-02 1754,8 2554,4 3441,4 2145,4 1676,8 2067,2 2083 1868 1710,4 1100,2
1,00E-01 1706,6 2475,8 3353,6 2089,4 1632 2016,4 2029,4 1824,8 1673,4 1081,6
1,00E+00 1458,8 2090,6 2844,6 1766,6 1396,2 1770,6 1800,8 1647,8 1501,4 993
1,00E+01 871,6 1247,6 1646,8 1012,8 829,6 1146,4 1203,2 1138,2 1085 767,6
1,00E+02 394,2 528,4 662,8 386,2 350,8 552,2 617 603,2 603,2 482,2
1,00E+03 164 223,6 257,4 152,4 135,6 266,2 311,4 319,8 325,4 301
2,00E+03 126,8 170,6 194,2 117 102,6 215,2 253,8 260,6 276,6 256,4
5,00E+03 89 117,4 125 78 69,2 156,8 184,4 194,8 201,4 201,6
1,00E+04 62,4 79,4 77,8 56,6 48,6 115,4 129,8 138 144,8 150,6
3,00E+04 18,8 21,8 17 16 13,6 33,8 40,2 41,4 47,2 46,2
5,00E+04 6 5,6 5,8 4,2 3,6 10,8 13,8 13,2 16,2 12,6
1,00E+05 0,4 0,8 0,2 0 0 0,6 1,2 0,8 1 1,2
2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Espécie 
Química
   e

aq
 ⁻

   e
aq

 ⁻
   e

aq
 ⁻

   e
aq

 ⁻
   e

aq
 ⁻

   e
aq

 ⁻
   e

aq
 ⁻

   e
aq

 ⁻
   eaq  ⁻
   eaq  ⁻
   eaq  ⁻
   eaq  ⁻
   eaq  ⁻
   e
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 ⁻
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Tabela 37 - Números de moléculas de H° formadas por próton para fonte Mono na Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.

 Tabela 38 - Números de moléculas de H2° formadas por próton para fonte Mono na Dra. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

Dra – Fonte Mono

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

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

       H° 1,00E-03 526,4 734 1006,2 601 469 479,6 457 413,2 372,2 220,8
       H° 1,00E-02 505,4 697,6 956 568,4 448,8 468,2 447,2 405 364,8 217,8
       H° 1,00E-01 419,2 573,8 760,8 461,6 383,2 425 413,8 374,6 334,6 198,6
       H° 1,00E+00 328 458 572,2 360,4 292,8 356 366,2 326 302,6 187
       H° 1,00E+01 329,4 479,8 593,8 352,8 284 371 368,8 343 298,4 185
       H° 1,00E+02 275,2 387,2 510,2 294,6 244,4 342,4 348,2 331 294,4 192,8
       H° 1,00E+03 206 296,4 377,2 210,6 184,8 275,8 288,8 272,4 245,4 177,6
       H° 2,00E+03 186,4 266 329,8 190,2 162,8 251 264,8 250,2 225,8 164,6
       H° 5,00E+03 142,2 208,6 256,6 154 129,2 215,2 218,6 208,6 181 140
       H° 1,00E+04 98 150,4 169,6 112,2 88 161,4 160,8 151,8 130,8 106,2
       H° 3,00E+04 22,8 34,8 35,8 29,4 22 40,8 37,6 34,8 37 30
       H° 5,00E+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 0,4 0 0 0 0,2 0 0,2 0,4
       H° 2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Espécie 
Química

Dra – Fonte Mono

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

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

1,00E-03 180,4 255,6 352,4 216 162,6 188,6 183 151,4 124,4 89,4
1,00E-02 183,8 261,2 360,8 221,4 164,8 189,6 184,2 152,8 125 89,8
1,00E-01 198,8 282,6 395,2 241,8 177,4 199,8 192,6 157,2 131,6 92,4
1,00E+00 249 364,4 501,6 311,2 228,4 241,2 226,8 186,6 156,4 101
1,00E+01 365,2 535,4 752,2 469,2 338 342,2 317,8 259,2 224,8 131,2
1,00E+02 480,6 713 986,8 595,8 436,2 451,8 416,6 354,6 302,8 176
1,00E+03 505,4 750,4 1057,2 608,2 458,6 502,2 461,6 393 336,6 192,6
2,00E+03 485,6 728,2 1038,6 585,2 450 497,4 459 387,6 329,2 191,8
5,00E+03 424,6 660,2 951,6 527,6 411,2 471,8 426,8 358,4 306,4 179,8
1,00E+04 330 545,2 792,4 449,6 354,6 415,2 370 310,2 258,2 151,2
3,00E+04 123,4 218,6 310,6 189 139,2 176,4 157,8 132,8 110,6 60,4
5,00E+04 44,6 80,6 114,8 72,6 52,8 64,6 57,8 50 40,6 21,6
1,00E+05 5 7,8 11 6,8 6,6 4,4 3,4 6 3,2 3
2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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Tabela 39 - Números de moléculas de H2O2° formadas por próton para fonte Mono na Dra.

 Fonte:  Elaborada pelo autor.

Dra – Fonte Mono

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

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

1,00E-03 38,6 48,8 59 31 18,6 12,2 13 9,2 10,2 6,2

1,00E-02 114,4 157,8 209 105,6 68,4 56,8 49 41 38,8 22,6

1,00E-01 296,2 432 595 323,4 218,2 188,2 161 129 121,4 61,4

1,00E+00 542 818,2 1134,6 661,8 465 427,2 385,2 310,8 270,2 141,8

1,00E+01 637,2 955,8 1318 798,8 573,4 570,8 528,8 437,4 386,2 213,6

1,00E+02 603,8 895,6 1231,6 745,8 547,6 573 533,8 462,2 402 234,2

1,00E+03 563,8 846,2 1158,4 685,2 512 546,8 518,2 449 392,4 231,8

2,00E+03 552,2 826,2 1137,6 659,8 493 538 509,2 441,2 384,4 228,6

5,00E+03 519 785,8 1096,2 624,8 473,2 525,6 492,4 423,2 366,8 220,4

1,00E+04 476,6 739 1038,4 586,6 442,4 508,2 472,4 400,2 344,6 208,6

3,00E+04 359 587,2 854,4 482,4 368,8 435,6 396,4 329,8 276,6 169,2

5,00E+04 274,6 464,2 668 386,6 296,4 356,4 323 273,6 223,2 134,2

1,00E+05 143,2 231,6 345,8 210,4 152,2 193,4 176 154 115 67,8

2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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A.7.3 Figuras de G médio por próton,  em função do tempo,  para fonte
Mono na Dra

Figura 77 - G médio por próton das espécies químicas, em função do tempo de reação, para fonte Mono na Dra. 
a) H3O . b) OH . c)⁺ formadas ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  OH° . d) eaq . e)⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  H°. f) H2°. g) H2O2 °. 

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

Tabela 40 - G médio por próton do H3O  para fonte Mono na ⁺ formadas Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 41 - G médio por próton do OH  para fonte Mono na⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Dra - Fonte Mono

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

tempo(ns)  G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio G médio G médio 

1,00E-03 3,82 3,82 3,75 3,76 4,01 3,96 4,01 4,04 4,07 4,11

1,00E-02 3,79 3,80 3,74 3,74 3,98 3,93 3,98 4,02 4,05 4,09

1,00E-01 3,69 3,71 3,67 3,65 3,88 3,85 3,89 3,93 3,97 4,02

1,00E+00 3,23 3,21 3,26 3,23 3,55 3,46 3,54 3,61 3,64 3,75

1,00E+01 2,15 2,09 2,18 2,13 2,48 2,47 2,61 2,77 2,86 3,16

1,00E+02 1,19 1,11 1,25 1,26 1,76 1,46 1,62 1,77 1,91 2,34

1,00E+03 0,65 0,60 0,59 0,82 0,87 0,86 1,00 1,10 1,20 1,62

2,00E+03 0,54 0,49 0,43 0,73 0,65 0,73 0,84 0,92 1,02 1,39

5,00E+03 0,37 0,35 0,30 0,61 0,34 0,54 0,62 0,67 0,73 1,03

1,00E+04 0,22 0,20 0,18 0,45 0,28 0,32 0,37 0,40 0,44 0,64

3,00E+04 0,03 0,03 0,04 0,05 0,01 0,04 0,05 0,05 0,06 0,10

5,00E+04 0,01 0,00 0,02 0,00 0,00 0,01 0,01 0,01 0,01 0,02

1,00E+05 0,00 0,00 0,02 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

Espécie 
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     H
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Dra - Fonte Mono

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

tempo(ns)  G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio G médio 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  ⁻ 1,00E+01 0,29 0,26 0,28 0,21 0,30 0,33 0,35 0,37 0,34 0,37

     OH  ⁻ 1,00E+02 0,35 0,33 0,29 0,34 0,41 0,43 0,46 0,50 0,52 0,60

     OH  ⁻ 1,00E+03 0,33 0,30 0,23 0,28 0,34 0,40 0,45 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  ⁻ 5,00E+03 0,26 0,24 0,16 0,29 0,17 0,32 0,36 0,38 0,40 0,49

     OH  ⁻ 1,00E+04 0,20 0,21 0,13 0,26 0,11 0,27 0,30 0,32 0,31 0,42

     OH  ⁻ 3,00E+04 0,08 0,08 0,05 0,17 0,07 0,11 0,12 0,12 0,13 0,18

     OH  ⁻ 5,00E+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  ⁻ 2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Espécie 
Química
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Tabela 42 - G médio por próton do OH° para fonte Mono na Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 43 - G médio por próton do eaq⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  para fonte Mono na Dra.

Fonte:  Elaborada pelo autor.

Dra - Fonte Mono

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

tempo(ns)  G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio G médio G médio 

1,00E-03 3,77 3,78 3,71 3,69 3,95 3,88 3,93 3,97 3,99 4,02
1,00E-02 3,73 3,76 3,69 3,67 3,94 3,87 3,91 3,95 3,97 4,00
1,00E-01 3,63 3,64 3,62 3,60 3,81 3,77 3,81 3,85 3,89 3,94
1,00E+00 3,10 3,07 3,12 3,11 3,42 3,31 3,38 3,48 3,49 3,61
1,00E+01 1,85 1,83 1,90 1,92 2,17 2,14 2,26 2,40 2,52 2,80
1,00E+02 0,84 0,78 0,99 0,93 1,36 1,03 1,16 1,27 1,40 1,76
1,00E+03 0,35 0,33 0,46 0,56 0,65 0,50 0,59 0,68 0,76 1,10
2,00E+03 0,27 0,25 0,34 0,49 0,56 0,40 0,48 0,55 0,65 0,94
5,00E+03 0,19 0,17 0,23 0,38 0,34 0,29 0,35 0,41 0,47 0,74
1,00E+04 0,13 0,12 0,17 0,35 0,23 0,22 0,25 0,29 0,34 0,55
3,00E+04 0,04 0,03 0,05 0,10 0,14 0,06 0,08 0,09 0,11 0,17
5,00E+04 0,01 0,01 0,01 0,04 0,08 0,02 0,03 0,03 0,04 0,05
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

Espécie 
Química
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 ⁻
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 ⁻
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 ⁻
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aq

 ⁻

Dra - Fonte Mono

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

tempo(ns)  G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio G médio G médio 

      OH° 1,00E-03 5,49 5,47 5,56 5,45 5,50 5,44 5,42 5,43 5,38 5,43
      OH° 1,00E-02 5,11 5,09 5,10 5,16 5,32 5,24 5,25 5,27 5,22 5,28
      OH° 1,00E-01 4,11 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

Espécie 
Química
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Tabela 44 - G médio por próton do H° para fonte Mono na Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 45 - G médio por próton do H2° para fonte Mono na Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Dra - Fonte Mono

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

tempo(ns) G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio G médio G médio 

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° 2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Espécie 
Química

Dra - Fonte Mono

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

tempo(ns)  G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio G médio G médio 

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 0,42 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
5,00E+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
5,00E+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
2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
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Tabela 46 - G médio por próton do H2O2° para fonte Mono na Dra.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Dra - Fonte Mono

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

tempo(ns)  G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio G médio G médio 

1,00E-03 0,08 0,07 0,05 0,04 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02 0,02
1,00E-02 0,24 0,23 0,26 0,17 0,08 0,11 0,09 0,09 0,09 0,08
1,00E-01 0,63 0,64 0,67 0,53 0,44 0,35 0,30 0,27 0,28 0,22
1,00E+00 1,15 1,20 1,28 1,18 0,97 0,80 0,72 0,66 0,63 0,51
1,00E+01 1,36 1,41 1,44 1,39 1,20 1,07 0,99 0,92 0,90 0,77
1,00E+02 1,28 1,32 1,36 1,31 1,14 1,07 1,00 0,98 0,94 0,85
1,00E+03 1,20 1,24 1,30 1,21 1,11 1,03 0,97 0,95 0,91 0,84
2,00E+03 1,17 1,22 1,26 1,17 0,96 1,01 0,96 0,93 0,89 0,83
5,00E+03 1,10 1,16 1,17 1,11 0,85 0,99 0,93 0,89 0,85 0,80
1,00E+04 1,01 1,09 1,06 1,05 0,67 0,96 0,89 0,84 0,80 0,76
3,00E+04 0,76 0,86 0,78 0,89 0,53 0,82 0,75 0,70 0,64 0,61
5,00E+04 0,58 0,68 0,62 0,75 0,36 0,67 0,61 0,58 0,52 0,49
1,00E+05 0,30 0,34 0,34 0,39 0,21 0,37 0,33 0,33 0,27 0,24
2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
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A.7.5    Números de moléculas formadas por próton para fonte Mono na Eco

Figura 78 - Números de moléculas formadas das espécies químicas, em função do tempo de reação, para fonte 
Mono na Eco. a) H3O . b) OH . c) OH° . d)⁺ formadas ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  eaq . e)⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  H°. f) H2°. g) H2O2 °. 

Fonte: Elaborada pelo autor.
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A.7.6 Tabelas de dados de números de moléculas formadas por próton para
fonte Mono na Eco

Tabela 47 - Números de moléculas de H3O  formadas⁺ formadas  por próton para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 48 - Números de moléculas de OH  formadas⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  por próton para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Eco – Fonte Mono

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

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

1,00E-03 1796,0 2599,8 4411,8 1531,0 2947,8 1102,4 1978,0 2346,4 1998,6 1916,6
1,00E-02 1781,2 2585,2 4384,2 1523,0 2931,8 1097,0 1967,4 2333,8 1990,0 1908,6
1,00E-01 1735,8 2522,4 4274,6 1487,0 2869,2 1072,4 1927,6 2292,2 1955,6 1874,8
1,00E+00 1520,0 2183,2 3698,4 1292,2 2493,8 963,0 1750,8 2104,8 1806,2 1747,6
1,00E+01 1012,6 1421,8 2340,0 801,4 1592,8 681,2 1315,6 1615,6 1389,0 1417,2
1,00E+02 556,0 758,4 1194,0 398,6 805,8 406,4 827,6 1043,4 910,2 1021,0
1,00E+03 310,4 398,4 609,2 172,4 440,6 245,0 519,0 672,8 566,8 677,8
2,00E+03 221,6 287,6 430,4 120,6 334,4 190,4 421,2 548,0 426,0 516,2
5,00E+03 99,4 124,0 172,0 49,6 143,0 84,2 192,8 238,8 189,8 237,4
1,00E+04 30,8 36,2 54,8 12,8 38,0 22,8 49,0 72,6 60,4 73,6
3,00E+04 0,0 1,0 0,6 0,4 0,2 0,6 0,6 0,2 0,6 0,4
5,00E+04 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,2 0,0
1,00E+05 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0
2,50E+05 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0

Espécie 
Química
     H3O  ⁺ 
     H3O  ⁺ 
     H3O  ⁺ 
     H3O  ⁺ 
     H3O  ⁺ 
     H3O  ⁺ 
     H3O  ⁺ 
     H3O  ⁺ 
     H3O  ⁺ 
     H3O  ⁺ 
     H3O  ⁺ 
     H3O  ⁺ 
     H3O  ⁺ 
     H3O  ⁺ 

Eco – Fonte Mono

47 keV 68 keV 115 keV 195 keV 310 keV 580 keV 795 keV1060 keV1193 keV 1900 keV

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

     OH  ⁻ 1,00E-03 24,4 28,6 61,8 20,6 45,2 19,4 38,4 49,8 38,2 34,8
     OH  ⁻ 1,00E-02 25,4 30 56,8 17,8 40,6 18,8 36,2 45,2 38,2 32,6
     OH  ⁻ 1,00E-01 28,2 45,8 68,4 22,8 54,8 21,2 44 50,6 40,6 37,4
     OH  ⁻ 1,00E+00 60,2 91,8 141,4 52,2 101,4 42,4 75,8 93,8 76 72,2
     OH  ⁻ 1,00E+01 138 173,4 272,2 99,6 201,8 82,2 169,4 210,8 173,8 170,8
     OH  ⁻ 1,00E+02 164,8 221,6 349,6 118,4 248,8 121,6 228,6 288,8 250,6 264,4
     OH  ⁻ 1,00E+03 151,2 202 328,4 91 219,6 111 217,2 278,4 249,4 266
     OH  ⁻ 2,00E+03 136,6 184,8 289 79,8 209,6 101,4 202,4 260,8 226,6 244
     OH  ⁻ 5,00E+03 105,2 134,4 197,2 57,2 161,2 84,2 172,4 205 170,8 186,8
     OH  ⁻ 1,00E+04 63,2 77,8 115 31,6 97 55 100,8 127,2 99 103,2
     OH  ⁻ 3,00E+04 6,4 9,4 11,2 3,2 8 4,6 11,2 14 10,6 11,6
     OH  ⁻ 5,00E+04 0,4 1,2 1,8 0,4 0,4 0,8 1,4 1 1,4 0,6
     OH  ⁻ 1,00E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
     OH  ⁻ 2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Espécie 
Química
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Tabela 49 - Números de moléculas de OH° formadas por próton para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 50 - Números de moléculas de H° formadas por próton para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Eco – Fonte Mono

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

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

      OH  ⁰ 1,00E-03 2581,6 3718,8 6363,8 2166 4180,4 1521,8 2721 3150,4 2706,8 2531,4
      OH  ⁰ 1,00E-02 2400 3459,6 5911 2033 3964,2 1458,6 2622 3046 2628,4 2464,6
      OH  ⁰ 1,00E-01 1932 2751,6 4652,4 1612,4 3260 1269,6 2340,6 2745 2365,2 2260
      OH  ⁰ 1,00E+00 1201,8 1641,8 2691,2 947,8 2008,6 875,2 1707,4 2097,4 1820,4 1782
      OH  ⁰ 1,00E+01 657,2 887,4 1394,4 473,4 1041,6 517 1073,8 1362,8 1222,8 1255,8
      OH  ⁰ 1,00E+02 424,4 555,4 864,2 291,8 619 320,4 689,4 889,4 803,8 881,4
      OH  ⁰ 1,00E+03 313,2 425,4 644,2 207 460,6 236 510 659,8 593 663,6
      OH  ⁰ 2,00E+03 289,6 389,2 596,4 175 430 223,4 471,6 609,6 540,2 602,8
      OH  ⁰ 5,00E+03 234,6 315,4 465,6 131,4 367,2 198 413,2 536 446 485,6
      OH  ⁰ 1,00E+04 166 224,2 323 87,8 270 147,4 309,2 405,4 319,8 348,6
      OH  ⁰ 3,00E+04 42,4 63,6 91,4 19,4 70,4 39,6 74,6 101 84,8 86
      OH  ⁰ 5,00E+04 14,4 20 23,6 7 17,2 10,8 20,6 28,6 21,2 20,8
      OH  ⁰ 1,00E+05 1,6 1,6 1,4 0,4 1,8 1 1,2 1,4 1,4 1,8
      OH  ⁰ 2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Espécie 
Química

Eco – Fonte Mono

47 keV 68 keV 115 keV 195 keV 310 keV 580 keV 795 keV 1060 keV 1193 keV1900 keV

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

1,00E-03 1770,6 2570,4 4349,4 1510,4 2902,4 1082,8 1941,2 2297,8 1961,8 1884,6
1,00E-02 1754,8 2554,4 4326,8 1505,2 2891 1078 1932,8 2289,8 1953,2 1878,8
1,00E-01 1706,6 2475,8 4205,6 1464,2 2814,4 1050,8 1885,2 2243,4 1916,4 1840,4
1,00E+00 1458,8 2090,6 3556,4 1240 2391,6 920,8 1676,6 2012,6 1731,6 1679
1,00E+01 873,6 1247,6 2066,8 701,8 1389,4 599,2 1147,8 1407,2 1216,6 1249,4
1,00E+02 391 536,2 844,2 283,2 561,6 286 600,4 758,4 661,2 758
1,00E+03 180 223,6 335,4 104,6 236,4 141 310 409,2 351,2 457,2
2,00E+03 133,6 163,4 241,6 72,8 181,4 116,8 264,2 346,6 277,2 372,4
5,00E+03 69,8 84,4 122,4 36,6 104 74 166,6 226,4 162,8 228,2
1,00E+04 32,6 41,2 53,2 17,4 46,6 35,4 72,2 101,8 80 117,2
3,00E+04 1,8 3,6 3,6 0,8 2,6 3 5,2 9 7,2 10
5,00E+04 0,2 0,2 0 0 0,2 0,2 0 1 0,8 1,8
1,00E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Espécie 
Química
   eaq  ⁻
   eaq  ⁻
   eaq  ⁻
   e

aq
 ⁻

   eaq  ⁻
   eaq  ⁻
   eaq  ⁻
   eaq  ⁻
   e

aq
 ⁻

   eaq  ⁻
   e

aq
 ⁻

   eaq  ⁻
   eaq  ⁻
   e

aq
 ⁻
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Tabela 51 - Números de moléculas de H° formadas por próton para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 52 - Números de moléculas de H2° formadas por próton para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Eco – Fonte Mono

47 keV 68 keV 115 keV195 keV 310 keV 580 keV 795 keV 1060 keV 1193 keV 1900 keV

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

       H° 1,00E-03 526,4 734 1252,2 409,2 791 264 445,4 491,4 438,8 392
       H° 1,00E-02 505,4 697,6 1183,2 388,6 757,8 256,8 432 482,2 430,2 385,8
       H° 1,00E-01 419,2 573,8 941,4 319,8 619 227,6 397,4 437,6 392,2 358,2
       H° 1,00E+00 328 458 719,4 242,2 492,4 187,8 344,8 392,6 346,2 320
       H° 1,00E+01 327,6 479,8 725,6 253,2 511,2 197,4 357,6 405,4 364 338,2
       H° 1,00E+02 275,6 390,2 630 211,4 425,2 179,4 340,8 395,4 346 342,4
       H° 1,00E+03 215,8 294,4 452,4 132,6 319 147,6 287 340,2 288,4 302,4
       H° 2,00E+03 179,8 235,2 364,6 102,4 282,8 133,2 265 313,6 248,2 267,8
       H° 5,00E+03 102 136 204,4 54,2 169,2 81,8 165,4 202,4 151,8 163,2
       H° 1,00E+04 45,6 56,6 88,4 20,2 66,8 31,6 63,2 83 65,6 65,2
       H° 3,00E+04 2 1,2 4,2 1 2,4 0,6 2,8 2,8 2,2 2,2
       H° 5,00E+04 0,2 0 0 0 0 0 0,2 0,2 0,4 0
       H° 1,00E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
       H° 2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Espécie 
Química

Eco – Fonte Mono

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

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

1,00E-03 180,4 255,6 459,4 148 279,8 95,8 178 194,8 160,8 137,8
1,00E-02 183,8 261,2 468,8 150,6 285,4 96,6 180,2 195,8 161,8 138,8
1,00E-01 198,8 282,6 513 163,2 311,2 100,6 187,2 204,4 167,8 143,6
1,00E+00 249 364,4 650,2 211 394 123,2 221,2 237,2 193,8 163,4
1,00E+01 365 535,4 956 319,4 592 180 302 330 276,2 221,4
1,00E+02 480,2 709,6 1234,6 417 774,6 242,6 402,2 442,4 378,2 303,6
1,00E+03 522,4 765,8 1327,8 409,8 836 266,2 459,4 503,4 431 341,6
2,00E+03 490,2 727,6 1239,8 368,4 818,8 266,2 457,6 506,4 416,2 328,6
5,00E+03 356,2 537,8 920,4 255,2 656,2 220,4 391 434,8 312,8 251,2
1,00E+04 201,2 307,8 510,2 137 386 128,2 226,4 249,2 175,2 150,8
3,00E+04 19,8 31 50,6 13,8 34,4 12,8 19,4 21,4 19 9,8
5,00E+04 3,2 3,4 4,2 2,2 2,8 1,2 1,4 2,4 1,6 1,8
1,00E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0

Espécie 
Química
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Tabela 53 - Números de moléculas de H2O2° formadas por próton para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Eco – Fonte Mono

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

tempo(ns) N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol. N mol.

1,00E-03 38,6 48,8 78,6 24,8 36,4 8,4 10 13,6 7 9
1,00E-02 114,4 157,8 268,6 81 127,8 34,8 50,8 58,2 38,6 37,4
1,00E-01 296,2 432 760,6 249 398 105,2 157,4 171,6 138,8 111,4
1,00E+00 542 818,2 1443 478,2 832,6 240 377,4 390,4 321,8 270,2
1,00E+01 637,4 955,8 1655,8 560,2 1026,2 320,2 517 554,2 454,4 386,4
1,00E+02 602,2 895,6 1541,2 520 965,8 316 527,4 574,8 479,2 414
1,00E+03 574,2 838,2 1453 480,2 901,2 299,8 508,8 557 471,8 411,4
2,00E+03 567,8 827,6 1431,2 462 883,8 295 506,2 555 469,8 408
5,00E+03 544,4 790 1353 407,8 864,8 289,6 497 548,2 448,4 388,6
1,00E+04 477,6 706 1186,2 333,6 811,6 273,6 476,4 527,8 399,8 348,4
3,00E+04 253,8 386 652,6 161,8 459,6 160,4 269,4 310,2 226,6 189
5,00E+04 139,6 214,4 343,6 87,2 239 89,4 140,4 160,2 120,6 99,4
1,00E+05 40 53,4 79,2 23 51,4 25 36,2 34,4 33 26,2
2,50E+05 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
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A.7.7 Figuras de G médio por próton,  em função do tempo,  para fonte
Mono na Eco

Figura 79 - G médio por próton das espécies químicas, em função do tempo de reação, para fonte Mono na Eco. 
a) H3O . b) OH . c) OH° . d)⁺ formadas ⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  eaq . e) H°. f)⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  H2°. g) H2O2 °. 

Fonte: Elaborada pelo autor.

a b

c d

e f

g
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A.7.8 Tabelas de dados de G médio por próton, em função do tempo, para
fonte Mono na Eco

Tabela 54 - G médio por próton do H3O⁺ formadas para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 55 - G médio por próton do OH⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Eco - Fonte Mono

47 keV 68 keV 115 keV 195 keV 310 keV 580 keV 795 keV 1060 keV1193 keV 1900 keV

tempo(ns) G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio G médio G médio 

1,00E-03 3,82 3,82 3,85 3,96 3,82 3,91 3,95 4,03 4,00 4,08
1,00E-02 3,79 3,80 3,82 3,95 3,78 3,89 3,92 4,01 3,98 4,06
1,00E-01 3,69 3,71 3,73 3,92 3,72 3,81 3,85 3,93 3,91 3,99
1,00E+00 3,23 3,21 3,22 3,49 3,29 3,45 3,49 3,61 3,61 3,72
1,00E+01 2,15 2,09 2,04 2,60 2,19 2,52 2,62 2,77 2,78 3,02
1,00E+02 1,18 1,12 1,04 1,91 1,27 1,60 1,65 1,79 1,82 2,17
1,00E+03 0,66 0,59 0,53 1,42 0,90 1,14 1,04 1,16 1,13 1,45
2,00E+03 0,47 0,42 0,38 1,28 0,70 0,92 0,84 0,94 0,85 1,10
5,00E+03 0,21 0,18 0,15 0,59 0,36 0,44 0,38 0,41 0,38 0,51
1,00E+04 0,07 0,05 0,05 0,24 0,12 0,15 0,10 0,12 0,12 0,16
3,00E+04 0,00 0,00 0,00 0,02 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
5,00E+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

Espécie 
Química
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Eco - Fonte Mono

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

tempo(ns) G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio G médio 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 0,11 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

Espécie 
Química
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Tabela 56 - G médio por próton do OH° para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada  pelo autor.

Tabela 57 - G médio por próton do eaq⁻¹e razão DSB/sSSB em todo o intervalo de energia da fonte Mono para  para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Eco - Fonte Mono

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

tempo(ns)  G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio 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
1,00E-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 2,42 2,43 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
2,00E+03 0,28 0,24 0,21 0,93 0,49 0,64 0,53 0,59 0,55 0,80
5,00E+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
5,00E+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
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Eco - Fonte Mono

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

tempo(ns)  G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio G médio G médio 

      OH  ⁰ 1,00E-03 5,49 5,47 5,55 5,56 5,49 5,40 5,43 5,40 5,41 5,39
      OH  ⁰ 1,00E-02 5,11 5,09 5,15 5,41 5,24 5,18 5,23 5,23 5,25 5,25
      OH  ⁰ 1,00E-01 4,11 4,05 4,06 4,66 4,40 4,55 4,67 4,71 4,73 4,81
      OH  ⁰ 1,00E+00 2,56 2,41 2,35 3,25 2,74 3,17 3,41 3,60 3,64 3,79
      OH  ⁰ 1,00E+01 1,40 1,31 1,22 2,02 1,47 2,01 2,14 2,33 2,44 2,67
      OH  ⁰ 1,00E+02 0,90 0,82 0,75 1,48 0,96 1,30 1,38 1,52 1,61 1,87
      OH  ⁰ 1,00E+03 0,67 0,63 0,56 1,32 0,79 1,08 1,02 1,13 1,19 1,41
      OH  ⁰ 2,00E+03 0,62 0,57 0,52 1,29 0,77 1,04 0,94 1,05 1,08 1,28
      OH  ⁰ 5,00E+03 0,50 0,46 0,41 1,11 0,66 0,96 0,82 0,92 0,89 1,04
      OH  ⁰ 1,00E+04 0,35 0,33 0,28 0,72 0,48 0,75 0,62 0,69 0,64 0,75
      OH  ⁰ 3,00E+04 0,09 0,09 0,08 0,30 0,12 0,21 0,15 0,17 0,17 0,18
      OH  ⁰ 5,00E+04 0,03 0,03 0,02 0,10 0,04 0,05 0,04 0,05 0,04 0,04
      OH  ⁰ 1,00E+05 0,00 0,00 0,00 0,02 0,01 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
      OH  ⁰ 2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Espécie 
Química
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Tabela 58 - G médio por próton do H° para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 59 - G médio por próton do H2° para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Eco - Fonte Mono

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

tempo(ns)  G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio G médio G médio 

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

Espécie 
Química

Eco - Fonte Mono

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

tempo(ns)  G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio G médio G médio 

1,00E-03 0,38 0,38 0,40 0,35 0,38 0,34 0,36 0,33 0,32 0,29
1,00E-02 0,39 0,38 0,41 0,35 0,39 0,34 0,36 0,33 0,32 0,30
1,00E-01 0,42 0,42 0,45 0,39 0,42 0,36 0,37 0,35 0,34 0,31
1,00E+00 0,53 0,54 0,57 0,46 0,52 0,44 0,44 0,41 0,39 0,35
1,00E+01 0,78 0,79 0,83 0,69 0,78 0,59 0,60 0,56 0,55 0,47
1,00E+02 1,02 1,04 1,08 0,85 1,02 0,82 0,80 0,76 0,76 0,64
1,00E+03 1,11 1,13 1,16 0,85 1,09 0,89 0,92 0,86 0,86 0,73
2,00E+03 1,04 1,07 1,08 0,79 1,07 0,91 0,91 0,87 0,83 0,70
5,00E+03 0,76 0,79 0,80 0,56 0,85 0,75 0,78 0,74 0,63 0,54
1,00E+04 0,43 0,45 0,44 0,19 0,46 0,41 0,45 0,43 0,35 0,32
3,00E+04 0,04 0,05 0,04 0,03 0,05 0,04 0,04 0,04 0,04 0,02
5,00E+04 0,01 0,01 0,00 0,00 0,01 0,01 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
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Tabela 60 - G médio por próton do H2O2° para fonte Mono na Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Eco - Fonte Mono

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

tempo(ns)  G médio G médio G médio  G médio  G médio  G médio G médio G médio G médio G médio 

1,00E-03 0,08 0,07 0,07 0,01 0,04 0,02 0,02 0,02 0,01 0,02
1,00E-02 0,24 0,23 0,23 0,08 0,15 0,12 0,10 0,10 0,08 0,08
1,00E-01 0,63 0,64 0,66 0,40 0,48 0,33 0,31 0,30 0,28 0,24
1,00E+00 1,15 1,20 1,26 0,88 1,07 0,82 0,75 0,67 0,64 0,57
1,00E+01 1,36 1,41 1,44 1,20 1,36 1,02 1,03 0,95 0,91 0,82
1,00E+02 1,28 1,32 1,34 1,16 1,30 1,04 1,05 0,99 0,96 0,88
1,00E+03 1,22 1,23 1,27 1,12 1,22 1,00 1,02 0,95 0,94 0,87
2,00E+03 1,21 1,22 1,25 1,11 1,20 1,00 1,01 0,95 0,94 0,87
5,00E+03 1,16 1,16 1,18 1,04 1,19 0,98 0,99 0,94 0,90 0,83
1,00E+04 1,02 1,04 1,03 0,96 1,09 0,91 0,95 0,90 0,80 0,74
3,00E+04 0,54 0,57 0,57 0,61 0,66 0,56 0,54 0,53 0,45 0,40
5,00E+04 0,30 0,32 0,30 0,45 0,36 0,30 0,28 0,28 0,24 0,21
1,00E+05 0,09 0,08 0,07 0,26 0,16 0,13 0,07 0,06 0,07 0,06
2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
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A.7.9    Tabelas dos dados da fonte Pow para dano indireto químico 

– n de eventos simulados =5 rodadas com  5 eventos cada; expoente alfa da fonte Pow = -
1,12

Tabela 61 - Número médio de moléculas formadas por próton e fator radioquímico G por próton para a espécie 
H3O+ , em função do tempo de reação, para fonte de prótons Pow na Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 62 - Número médio de moléculas formadas por próton e fator radioquímico G por próton para a espécie 
OH-1 , em função do tempo de reação, para fonte de prótons Pow na Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Dra Eco

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

1,00E-03 3156,72 447,10 3,90 0,03 3864,36 741,60 3,89 0,05

1,00E-02 3139,32 443,95 3,88 0,03 3842,68 737,32 3,87 0,05

1,00E-01 3068,52 428,31 3,80 0,04 3755,60 715,75 3,79 0,06

1,00E+00 2718,24 354,00 3,39 0,08 3302,36 584,75 3,36 0,11

1,00E+01 1823,20 187,21 2,33 0,16 2176,16 301,82 2,30 0,18

1,00E+02 998,56 59,87 1,33 0,17 1174,76 121,13 1,31 0,18

1,00E+03 545,72 21,51 0,74 0,13 621,16 53,32 0,71 0,14

2,00E+03 446,72 19,48 0,61 0,11 446,76 36,61 0,51 0,10

5,00E+03 302,68 15,40 0,42 0,09 188,28 13,34 0,22 0,05

1,00E+04 174,16 11,83 0,24 0,05 56,00 4,04 0,07 0,02

3,00E+04 23,68 3,12 0,03 0,01 0,68 0,18 0,00 0,00

5,00E+04 3,60 1,11 0,01 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
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Dra Eco

tempo(ns) n médio desvio  G médio desvio n médio desvio G médio 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 0,02 279,48 40,37 0,30 0,03
     OH  ⁻ 1,00E+02 293,44 16,24 0,38 0,05 345,84 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 0,04 277,56 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  ⁻ 2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Espécie 
Química
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Tabela 63 - Número médio de moléculas formadas por próton e fator radioquímico G por próton para a espécie 
eaq

-1 , em função do tempo de reação, para fonte de prótons Pow na Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 64 - Número médio de moléculas formadas por próton e fator radioquímico G por próton para a espécie 
OH0, em função do tempo de reação, para fonte de prótons Pow na Dra e Eco.

Fonte:  Elaborada pelo autor.

Dra Eco

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

      OH  ⁰ 1,00E-03 4445,20 650,31 5,46 0,03 5459,92 1107,26 5,46 0,03
      OH  ⁰ 1,00E-02 4202,84 591,75 5,18 0,02 5139,04 1003,28 5,16 0,04
      OH  ⁰ 1,00E-01 3513,84 420,41 4,39 0,14 4210,44 731,40 4,29 0,19
      OH  ⁰ 1,00E+00 2261,56 180,07 2,92 0,25 2644,92 352,95 2,81 0,34
      OH  ⁰ 1,00E+01 1275,64 52,96 1,70 0,24 1467,48 171,71 1,64 0,31
      OH  ⁰ 1,00E+02 792,12 22,96 1,07 0,17 915,76 105,81 1,05 0,22
      OH  ⁰ 1,00E+03 580,96 20,57 0,79 0,13 675,00 72,60 0,78 0,15
      OH  ⁰ 2,00E+03 531,12 19,48 0,72 0,11 612,04 59,37 0,70 0,14
      OH  ⁰ 5,00E+03 456,00 21,13 0,61 0,09 495,48 42,56 0,56 0,12
      OH  ⁰ 1,00E+04 391,12 20,11 0,52 0,08 352,04 34,92 0,39 0,08
      OH  ⁰ 3,00E+04 231,60 17,75 0,31 0,04 91,36 8,98 0,10 0,02
      OH  ⁰ 5,00E+04 132,28 11,10 0,18 0,03 25,20 3,88 0,03 0,01
      OH  ⁰ 1,00E+05 34,40 2,32 0,05 0,01 1,76 0,94 0,00 0,00
      OH  ⁰ 2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Espécie 
Química

Dra Eco

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

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 2608,48 343,44 3,25 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 42,80 0,43 0,11
2,00E+03 241,52 15,84 0,34 0,08 264,32 32,47 0,32 0,09
5,00E+03 165,44 12,90 0,24 0,06 141,28 18,18 0,17 0,05
1,00E+04 112,44 10,73 0,16 0,05 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
2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
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Tabela 65 - Número médio de moléculas formadas por próton e fator radioquímico G por próton para a espécie 
H0, em função do tempo de reação, para fonte de prótons Pow na Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Tabela 66 - Número médio de moléculas formadas por próton e fator radioquímico G por próton para a espécie 
H2

0, em função do tempo de reação, para fonte de prótons Pow na Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Dra Eco

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

       H  ⁰ 1,00E-03 815,60 136,65 0,98 0,04 1020,16 245,74 1,00 0,06
       H  ⁰ 1,00E-02 782,52 128,95 0,94 0,03 973,20 227,39 0,96 0,05
       H  ⁰ 1,00E-01 658,72 94,41 0,81 0,02 807,28 173,16 0,81 0,02
       H  ⁰ 1,00E+00 521,72 71,93 0,65 0,02 634,12 119,68 0,64 0,01
       H  ⁰ 1,00E+01 536,24 71,89 0,67 0,02 654,24 117,41 0,67 0,02
       H  ⁰ 1,00E+02 471,40 52,73 0,60 0,03 563,48 90,23 0,59 0,03
       H  ⁰ 1,00E+03 355,76 33,02 0,46 0,04 423,12 56,78 0,45 0,04
       H  ⁰ 2,00E+03 314,60 26,84 0,41 0,04 351,04 45,28 0,37 0,04
       H  ⁰ 5,00E+03 248,16 23,92 0,32 0,03 202,04 24,92 0,21 0,03
       H  ⁰ 1,00E+04 174,24 17,54 0,22 0,02 82,32 9,13 0,09 0,01
       H  ⁰ 3,00E+04 41,12 2,31 0,05 0,01 2,72 0,44 0,00 0,00
       H  ⁰ 5,00E+04 10,28 1,29 0,01 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
       H  ⁰ 1,00E+05 0,40 0,37 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
       H  ⁰ 2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Espécie 
Química

Dra Eco

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

1,00E-03 300,76 44,66 0,36 0,01 370,52 83,22 0,37 0,02

1,00E-02 305,44 45,48 0,37 0,01 376,52 85,18 0,37 0,02

1,00E-01 329,60 51,63 0,40 0,01 406,52 95,52 0,40 0,02

1,00E+00 410,32 70,14 0,49 0,03 516,00 128,12 0,50 0,03

1,00E+01 600,96 109,83 0,71 0,04 764,28 203,21 0,73 0,06

1,00E+02 786,44 141,78 0,93 0,06 999,76 252,21 0,96 0,07

1,00E+03 841,32 151,96 1,00 0,06 1066,92 264,71 1,03 0,07

2,00E+03 825,84 150,59 0,98 0,06 1007,48 255,94 0,96 0,07

5,00E+03 752,00 141,43 0,90 0,06 763,00 200,49 0,72 0,05

1,00E+04 626,28 123,71 0,74 0,05 437,40 113,70 0,42 0,04

3,00E+04 249,88 52,95 0,29 0,03 44,88 13,38 0,04 0,00

5,00E+04 92,24 18,51 0,11 0,01 3,96 1,53 0,00 0,00

1,00E+05 7,56 1,76 0,01 0,00 0,04 0,09 0,00 0,00

2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
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Tabela 67 - Número médio de moléculas formadas por próton e fator radioquímico G por próton para a espécie 
H2O2

0, em função do tempo de reação, para fonte de prótons Pow na Dra e Eco.

Fonte: Elaborada pelo autor.

Dra Eco

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

1,00E-03 40,40 7,75 0,05 0,01 52,80 18,88 0,05 0,01

1,00E-02 143,08 33,95 0,16 0,02 186,88 63,26 0,18 0,04

1,00E-01 409,96 100,68 0,47 0,06 549,40 177,68 0,51 0,09

1,00E+00 845,72 189,02 0,98 0,11 1093,20 328,14 1,03 0,15

1,00E+01 1030,12 204,04 1,21 0,09 1308,00 354,29 1,24 0,13

1,00E+02 986,80 178,65 1,18 0,07 1245,20 318,25 1,20 0,10

1,00E+03 925,72 165,73 1,11 0,06 1170,48 288,47 1,13 0,08

2,00E+03 906,00 161,27 1,08 0,05 1151,24 285,53 1,12 0,08

5,00E+03 868,28 157,15 1,04 0,05 1094,08 270,22 1,06 0,07

1,00E+04 819,68 152,85 0,98 0,05 970,36 249,57 0,93 0,07

3,00E+04 659,64 134,72 0,79 0,05 526,40 146,71 0,50 0,04

5,00E+04 520,36 116,03 0,62 0,05 275,36 78,80 0,26 0,03

1,00E+05 270,48 65,43 0,32 0,04 66,04 17,79 0,07 0,01

2,50E+05 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00

Espécie 
Química

    H
2
O

2
0 

    H
2
O

2
0 

    H
2
O

2
0 

    H
2
O

2
0 

    H
2
O

2
0 

    H
2
O

2
0 

    H
2
O

2
0 

    H
2
O

2
0 

    H
2
O

2
0 

    H
2
O

2
0 

    H
2
O

2
0 

    H
2
O

2
0 

    H
2
O

2
0 

    H
2
O

2
0 


	1 INTRODUÇÃO
	2 REVISÃO BIBLIOGRÁFICA E CONCEITOS BÁSICOS
	2.1 Revisão Bibliográfica
	2.2 Processos Físicos: Ionização, Excitação.
	2.3 Dose Absorvida
	2.4 Dano biológico direto e indireto de IR
	2.5 Organismos modelos Dra e Eco, geometria das simulações e sobrevivência
	2.5.1 Bactérias Dra e Eco
	2.5.2 Geometria das simulações: Vista dos alvos na interface gráfica do Geant4
	2.5.3 Ensaios de Sobrevivência N/N0 da Dra e Eco em função de LD

	2.6 Vento Solar

	3 MÉTODOS
	3.1 Geant4-DNA
	3.2 Simulações para o dano direto utilizando o programa clustering com o algoritmo DBSCAN
	3.3 Tipos de fontes de prótons do VS simuladas no Geant4-DNA
	3.3.1 Fonte Mono
	3.3.2 Fonte Pow

	3.4 Análise de propriedades físicas dos prótons do VS usando o Geant4-DNA
	3.4.1 Satélite ACE Explorer e detector de prótons SWEPAM: Taxas de Fluência de Prótons do VS
	3.4.2 Stopping Power Total e Distância de Penetração dos prótons do VS na água

	3.5 Comparação entre os resultados experimentais de exposição da Dra a prótons monoenergéticos de 200 keV e valores simulados no Geant4-DNA
	3.6 Dano Direto ao DNA – Fontes Mono e Pow de prótons do VS
	3.6.1 SB médio por próton para fonte Mono
	3.6.2 SB médios por Gy e por Gy por Mbp em toda o intervalo de energia para fonte de prótons Mono em Dra e Eco.
	3.6.3 Número de clusters por Gy em todo o intervalo de energia para fonte Mono na Dra e Eco
	3.6.4 SB médios por próton, Tamanho e Número de Clusters de dano formado por próton e Dose Absorvida Média para fonte de prótons Pow na Dra e Eco
	3.6.5 SB médios por Gy e por Gy por Mbp para fonte de prótons Pow em Dra e Eco.

	3.7 Estimativas de tempo de exposição ao VS necessários para se atingir valores de LD experimentais
	3.8 Dano indireto químico
	3.8.1 Números médios de moléculas formadas por prótons para fonte Mono na Dra e Eco
	3.8.2 G médio por próton para fonte Mono na Dra e Eco.
	3.8.3 Números médios de moléculas formadas por próton, em função do tempo, para fonte Pow na Dra e Eco
	3.8.4 G médio por próton, em função do tempo, para fonte Pow na Dra e Eco


	4 RESULTADOS
	4.1 Comparativo dos resultados entre os dois tipos de fontes do VS simuladas
	4.1.1 SB médios por Gy
	4.1.2 SB médios por Gy por Mbp

	4.2 Estimativas de tempo necessário de exposição ao VS para se atingir valores de Dose Letal da Literatura
	4.3 Números totais de SB causados e de clusters de dano formados por uma Dose Letal
	4.3.1 SB Total para valores de LD na Dra
	4.3.2 SB Total para valores de LD na Eco
	4.3.3 Números totais de clusters de dano formados para valor de LD na Dra e Eco

	4.4 Resultados das simulações no Geant4-DNA para o dano indireto químico
	4.4.1 Número máximo de moléculas formadas por Gy e valor máximo de G por próton para fontes Mono e Pow na Dra e na Eco
	4.4.2 Tempo estimado de pico de formação, meias-vidas e distância média de difusão


	5 DISCUSSÃO
	6 CONCLUSÕES
	REFERÊNCIAS
	A ANEXOS
	A.1. Taxas de Fluências Diferenciais dos prótons do VS medidas pelo SWEPAM em Agosto de 2018
	A.2. Histogramas das distribuições de SB e tamanho de clusters para fonte Mono na Dra
	A.2.1 47 keV
	A.2.2 57,5 keV
	A.2.3 68 keV
	A.2.4 115 keV
	A.2.5 155 keV
	A.2.6 195 keV
	A.2.7 310 keV
	A.2.8 445 keV
	A.2.9 580 keV
	A.2.10 795 keV
	A.2.11 994 keV
	A.2.12 1060 keV
	A.2.13 1193 keV
	A.2.14 1270 keV
	A.2.15 1480 keV
	A.2.16 1690 keV
	A.2.17 1900 keV

	A.3. Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Mono na Eco
	A.3.1 47 keV
	A.3.2 57,5 keV
	A.3.3 68 keV
	A.3.4 115 keV
	A.3.5 155 keV
	A.3.6 195 keV
	A.3.7 310 keV
	A.3.8 445 keV
	A.3.9 580 keV
	A.3.10 795 keV
	A.3.11 994 keV
	A.3.12 1060 keV
	A.3.13 1193 keV
	A.3.14 1270 keV
	A.3.15 1480 keV
	A.3.16 1690 keV
	A.3.17 1900 keV

	A.4. Histogramas das distribuições de SB e tamanho de cluster para fonte Pow na Dra
	A.5. Histogramas das distribuições de SB e tamanho de clusters para fonte Pow na Eco
	A.6. Tabelas com os resultados para o dano direto do VS - Fontes Mono e Pow
	A.6.1 Fonte Mono: SB médios por próton, Tamanho médio de cluster e Dose Absorvida média por próton
	A.6.2 Fonte Pow: SB médios por próton, Tamanho médio de cluster e Dose Absorvida média por próton

	A.7. Figuras e Tabelas para o dano químico indireto das fontes Mono e Pow do VS na Dra e Eco
	A.7.1 Números de moléculas formadas por prótons, em função do tempo, para fonte Mono na Dra.
	A.7.2 Tabelas de dados de números de moléculas formadas por prótons da fonte Mono para dano indireto químico na Dra
	A.7.3 Figuras de G médio por próton, em função do tempo, para fonte Mono na Dra
	A.7.4 Tabelas de G médio por próton das espécies químicas, em função do tempo, para fonte Mono na Dra.
	A.7.5 Números de moléculas formadas por próton para fonte Mono na Eco
	A.7.6 Tabelas de dados de números de moléculas formadas por próton para fonte Mono na Eco
	A.7.7 Figuras de G médio por próton, em função do tempo, para fonte Mono na Eco
	A.7.8 Tabelas de dados de G médio por próton, em função do tempo, para fonte Mono na Eco
	A.7.9 Tabelas dos dados da fonte Pow para dano indireto químico



