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Abstract

Tissue is primarily composed of elements such as hydrogen, carbon, oxygen, and nitrogen. Nitrogen
has the largest neutron capture cross section among these elements. In a nitrogen neutron capture
reaction (NNCR), an energetic proton is emitted, which quickly loses its energy along its track. It
is expected that such released energy will be deposited within the tissue under consideration.
Therefore, even though nitrogen only makes up approximately 3% of tissue by mass, its effect is
significant and cannot be ignored. In this work, the neutron capture reaction by N is simulated
using the GEANT4 toolkit to characterize the reaction in terms of kinematical quantities. In future
work, we will be able to study the effects associated with the final state of the NNCR that might
take place in tissue.
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Resumen

El tejido se compone principalmente de elementos como hidrégeno, carbono, oxigeno y nitrogeno.
Entre ellos, el nitrogeno tiene la seccion transversal de captura de neutrones mas alta. En una
reaccion de captura de neutrones por nitrogeno (NNCR), se emite un proton energético que pierde
rapidamente su energia a lo largo de su trayectoria, y existe una alta probabilidad de que dicha
energia liberada se deposite dentro del tejido en consideracion. Por lo tanto, aunque el porcentaje
de nitrégeno (en masa) es del orden del 3% en un tejido tipico, su efecto es significativo y no puede
ignorarse. En este trabajo se simula la reaccion de captura de neutrones por '“N utilizando el toolkit
GEANT4 con el objetivo de caracterizar la reaccidon en términos de cantidades cinematicas y asi,
en un trabajo futuro, poder estudiar los efectos asociados con el estado final de NNCR que podria
tener lugar en el tejido.
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L INTRODUCCION

Desde el descubrimiento del neutron realizado por James Chadwick en 1932 (Chadwick, 1932), se
han llevado a cabo diversos estudios para caracterizar sus propiedades fisicas en términos de distribuciones
angulares, distribuciones de energia, secciones eficaces y dosis absorbidas, entre otras (Barschall y col.,
2000). Algunos de estos estudios se han enfocado en los efectos de la interaccion de neutrones con tejido,
buscando tratamientos alternativos y menos invasivos para enfermedades como el glioblastoma multiforme
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o GBM". Uno de estos es el tratamiento con neutrones llamado terapia por captura neutronica (NCT, por
sus siglas en inglés) (Kreimann, 2002; Medina y col., 2018) que consiste en la introduccion de un marcador
o absorbente de neutrones ('Li, '°B o *’Gd) en el tumor para luego bombardearlo con un haz de neutrones
térmicos o epitérmicos. La reaccion nuclear resultante libera -en una region delimitada al tamafio celular-
energia y dosis suficiente para causar dafio a las células tumorales con un efecto minimo sobre las células
sanas.

Estudios completos de dosimetria a nivel de NCT presentan un alto nivel de complejidad ya que al
campo correspondiente de radiacion contribuyen dos componentes principales: (a) la componente asociada
con el estado final de la reaccion de captura neutronica por parte del marcador y (b) la componente debida
a fotones y particulas cargadas pesadas producidas como parte de la captura neutronica asociada con el
tejido circundante sano (ver Figura 1), que rodea al tumor, en particular, con los elementos 'H, '°C, Ny
%0, los cuales dan cuenta de alrededor del 99,2 % del contenido atomico en el cuerpo humano (Swanepoel,
2010; Young y Foster Jr, 1972). De estos cuatro elementos, el nitrogeno presenta, a energias térmicas, la
seccion eficaz de captura neutrénica mas alta con un valor de 1.83 barns (Gledenov y col., 1993). Ademas,
a pesar de que el porcentaje de atomos de nitrogeno es de 2,7% del total de tejido, considerablemente bajo
comparado con el hidrogeno o el oxigeno con un 10,5% y 60,2%, respectivamente, el estado final de la
reaccion de captura neutronica por nitrogeno es el responsable de la mayor contribucion a la dosis
depositada en el tejido por parte de la componente (b) del campo de radiacion de NCT.

Por lo anterior y dado el papel fundamental que desempeia el nitrogeno para determinar la dosis
total absorbida en una reaccion de captura neutronica, en el presente trabajo se lleva a cabo la simulacion
computacional de la captura neutronica por nitrégeno en el rango de energias térmicas. Lo anterior con el
fin de establecer un primer escenario de caracterizacion cinematica en términos de distribucion de energia
cinética, distribuciéon de momento y distribucion angular que permita continuar en un trabajo a futuro con
la caracterizacion a nivel de dosis depositada propia del estado final de dicha reaccion.
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Figura 1: Representacion de la captura neutronica por nitrogeno y otros elementos presentes en células biologicas.
Fuente: Autores.

II. MATERIALES Y METODOS

Geant4 es un conjunto de herramientas computacionales enfocado en el estudio de interacciones de
las particulas con la materia. El desarrollo de esta herramienta se debe a la necesidad de las ciencias
experimentales de disefiar detectores mas eficientes que permitan dar una interpretacion mas cercana a

TEIGBM es un tipo de tumor que presenta mayor resistencia a tratamientos convencionales actuales.
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resultados experimentales. Su lenguaje de programacion en C++ orientado a objetos y su caracter de fuente
abierta, brinda la posibilidad de realizar modificaciones en el software. Ademas, la disponibilidad de una
gran variedad de listas o librerias asociadas con diferentes procesos fisicos, asi como una amplia validacion,
la hace una herramienta confiable para el desarrollo de simulaciones relacionadas con la interaccion
radiacion-materia. La version de Geant4 usada en este trabajo corresponde a la version 10.6.

Geometria de la simulacion

La simulacion implementa una geometria formada por un volumen principal (Word volume)
compuesto de material “vacio” y un volumen blanco semi-infinito hecho de N enriquecido al 100% y
situado con su cara lateral izquierda en el centro del origen de coordenadas del volumen principal (ver
Figura 2). El espesor del volumen blanco (500 m) se establecio con el fin de aumentar la probabilidad de
captura neutronica en cada evento. Dicho valor se justifica a partir de determinar evento por evento la
posicion del vértice primario de la reaccion de captura. La Figura 3 muestra como se distribuye dicha
posicion para neutrones incidentes con energia de 0,025 ¢V dentro del blanco de "N.
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Figura 2: Dimensiones de la geometria implementada Figura 3: Distribucion del vértice primario de captura
en la simulacion. El volumen blanco esté representado neutronica por nitrogeno para una fuente neutrones
por un cubo de 500 m de espesor enriquecido al 100 % incidentes con energia de 0,025 eV. Los neutrones en
de ™N. su mayoria son capturados antes de recorrer 500 m.
Fuente: autores Fuente: autores

Fuente de neutrones y listas de fisica

La fuente estd compuesta por un haz monoenergético unidireccional de neutrones térmicos con
direccion a lo largo del eje z La fisica de la simulacion se establece en las librerias
G4HadronPhysicsQGSP_BIC HP especializada en interacciones de neutrones a baja energia y
G4EmStandardPhysics especializada en las interacciones electromagnéticas (Collaboration y col., 2016a,
2016Db).

Ciencia y Tecnologia, 37(2): 9-15, 2021 - ISSN: 0378-0524 11



HOLLMAN A. HUERTAS - EDWIN MUNEVAR -J. ALFONSO LEYVA

Reacciones producidas en la interaccion n +'*N

En Geant4 la interaccion entre neutrones térmicos y N conlleva a dos posibles reacciones (ver
Tabla 1). La primera reaccion corresponde a un proceso de interaccion elastica asociada con la emision de
particulas gamma y *N con una tasa de produccion cercana al 4% y un valor Q de 10,833 MeV; la segunda
reaccion corresponde a la captura neutronica cuyo estado final produce iones de '“C y protones con un
porcentaje de ocurrencia cercano al 96% y un valor Q de 0,626 MeV. Estos valores coinciden con los
reportados en la literatura (Podgorsak y col., 2006).

Tabla 1: Porcentaje de ocurrencia de las reacciones producidas en n + /N,

Energia del neutron 0,025 eV
“N(n,Y)"N 3,95 %
“N(n,p)**C 95,97 %

III. RESULTADOS Y DISCUSION

En esta seccion se presentan los resultados de la simulacion que caracteriza la reaccion N(n,p)**C; en
la simulacion se generaron cinco millones de eventos. Para llevar a cabo el andlisis de la interaccion se
utiliza la clase G4UsersteppingAction(), desde aqui se hace un rastreo de las particulas en cada paso de su
trayectoria y la identificacion de las particulas que puedan generarse; seguido a esto se hace un registro de
las particulas secundarias. Haciendo uso de estos elementos se genera una lista de datos como nombre de
particula, energia inicial, momento, vértice primario, angulos polar y azimutal en un archivo generado con
informacion de evento por evento.

Distribucién de energia cinética para el "*C y el proton

La Figura 4 muestra la distribucion de energia cinética asociada con el estado final de la reaccion
"N(n,p)"“C usando neutrones de energia igual a 0,025 eV. Los valores medios de energia cinética para "*C
y protén son de 0,04205 MeV y 0,58443 MeV, respectivamente. Se observa diferencias significativas entre
la energia del "C y el proton, mostrando que este tltimo es el mayor responsable en la deposicién de
energia en el tejido.

Estudios adicionales usando diferentes grupos de energia (0,220, 0,415, 0,610, 0,805 y 1,0 eV)
muestran que la energia cinética media asociada con los productos del estado final de la captura neutronica
es independiente de la energia del haz de neutrones incidentes (ver Tabla 2).
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Figura 4: Distribucion de energia cinética para el “C (izquierda) y el proton (derecha) para neutrones incidentes con
energia de 0,025 V. El ancho de cada distribucion revela el cardcter monoenergético con que el *C y el proton son
emitidos.

Fuente: autores.

Tabla 2: Energia cinética media para la reaccion “N(n,p)'*C usando diferentes grupos de energia. La energia
cinética en cada caso no muestra variacion significativa al aumentar la energia del haz.

Energia neutrén (eV) 0,025 0,22 0,415 0,61 0,805 1,0
Energia proton (MeV) @ 0,5842860 0,5842860 0,5842870 0,5842870 @ 0,5842870 @ 0,5842870
Energia C (MeV) 0,0420516 | 0,0420516 0,0420516  0,0420517 = 0,0420517 = 0,0420517

Distribucion de momento del "C'y el protén
La Figura 5 muestra la distribucién de momento para *C y protén. El valor medio es el mismo en
ambos casos por lo cual la diferencia entre momentos es consistente con cero.
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Figura 5: Distribucién de momento para'C (izquierda) y proton (centro) para un haz de neutrones incidentes de
0,025 €V. A la derecha se encuentra la diferencia de momentos entre proton y #C, la cual se distribuye alrededor de

CCro.

Distribucion angular del "C y el protén

La correlacién angular entre el "C y el proton se muestra en la Figura 6 a partir de la diferencia
entre los angulos polares y los angulos azimutales respectivos para una energia de 0,025 eV del haz
primario. Ambas distribuciones tienen un valor medio centrado en 180° lo cual revela la emision “back to
back” de los productos del estado final en el sistema de laboratorio. Conocer esta distribucion angular es

de ayuda para establecer el modelo del volumen blanco a implementar.
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Figura 6: Diferencia en valor absoluto del &ngulo polar (izquierda) y el angulo azimutal (derecha) para el proton y
el C en el sistema de laboratorio usando neutrones incidentes con energia de 0,025 €V en la reaccion “N(n,p)'*C.
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IV. CONCLUSIONES

Se 1levé a cabo la simulacién de la reaccién de captura neutrénica por "*N usando la herramienta
computacional Geant4. Esta herramienta permite simular el estado final de la captura neutronica, que
incluye '*C y protones. Las dimensiones implementadas en el presente trabajo contribuyen en la correcta
caracterizacion de la reaccion, esto se debe a la alta cantidad de capturas que se obtienen. Para implementar
la captura neutrénica por nitrogeno en un modelo real es necesario simular la emision de una cantidad
considerablemente alta de neutrones para obtener resultados similares a los expuestos en este trabajo.

Las distribuciones de momento y las distribuciones angulares para el '*C y el protén evidencian
claramente que los productos de la captura son emitidos en el sistema de laboratorio con la misma magnitud
de momento, pero en direccion opuesta. Esto corrobora lo esperado a partir de un célculo de la cinematica
de la reaccion.

Con base en los resultados obtenidos en la simulacion, se puede resaltar que Geant4 constituye una
herramienta computacional valida para evaluar la simulacion de la reaccion nuclear que tiene lugar en la
captura neutronica por nitrégeno a energias térmicas.
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