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BAZI BiYOLOJIK MATERYALLERDE ENERJI
TRANSFERI VE DURDURMA GUCU

OZET

Bu calismada, 20 eV-1 MeV enerji araliginda gelen elektronlar igin bazi
biyolojik materyallerdeki durdurma gucu (SP), ortalama serbest yol (MFP),
straggling ve surekli yavaslama yaklagsimi (CSDA)-menzili dedgerlerinin
hesaplanmasini saglayan bir yontem gelistirildi. Bunun icin 6nce, Inokuti
tarafindan verilen inelastik diferansiyel tesir kesiti ifadesinde, genellestirilmis
osilator siddeti (GOS) modeli kullanildi ve degis-tokus dizeltmesi uygulandi.
Sonra, K kabugu osilator siddeti, valans kabugu kismi iyonlasma potansiyeli
(PMIP) ve yari deneysel ayarlanabilir carpan a hesaplandi. S6z konusu
hesaplarda kullanilan optik osilator siddeti (OOS) nin dogrulugu a) Bethe-

toplama kural ( f -toplami), b) ortalama uyarma enerjisi (MIE) degerleri yari-

deneysel ve teorik sonuclarla kargilastirilarak kontrol edildi.

Bu calismada ortaya konan hesaplama yontemine uygun olarak,
elektronlarin dusik atom numarali H, C, N, O gibi hedeflerdeki ve bazi biyolojik
maddelerdeki durdurma gucu, ortalama serbest yol ve straggling degerlerini ve
durdurma guclu degerlerinden menzili hesaplayabilen bir bilgisayar programi
geligtirildi. Calismada ayrica, DNA molekdlleri (sitizo-guanin ve timin-adenin),
adenin, guanin, sitozin, timin gibi biyolojik hedeflere, 20 eV-1 MeV enerji
arahginda gelen elektronlar icin, i) durdurma gticu ii) ortalama serbest yol, iii)
CSDA-menzili degerleri elde edildi. Elde edilen bu sonuglar, literattrdeki
deneysel ve teorik sonuglarla ve NEA dan saglanan PENELOPE programi
sonuglari ile karsilastirildi. Tez sonuclarinin, diger teorik ve deneysel sonuclarla
ve PENELOPE programi sonugclari ile iyi uyustugu ve dusuk enerjilerde (< 500
eV) ortalama serbest yol ve CSDA menzili sonuglarinin deneysel verilerle
PENELOPE programi sonuglarindan daha iyi uyustugu goruldu.

Keywords: Elektron durdurma gucu, Elektron ortalama serbest yol, Elektron
CSDA-menzili, Genellegtirilmis osilator siddeti (GOS), Degis-tokus duzeltmesi,
Bragg toplama kurali.

* Bu program OECD NEA Komputer Program Servisi (www.nea.fr) tarafindan saglanmistir.
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ENERGY TRANSFER AND STOPPING POWER
ON SOME BIOLOGICAL MATERIALS

ABSTRACT

In this study, a method to calculate the stopping power (SP), the mean free
path (MFP), the straggling and the continuous slowing down approximation
(CSDA) range in biological material for incident electrons with the energy in the
20 eV-1 MeV energy range are improved. For this aim, firstly, the generalized
oscillator strengths (GOS) model are used in the inelastic differential cross
section (IDCS) given by Inokuti (1971), and exchange expression is included
the IDCS obtained. Then, K shell oscillator strength, valence shell partial mean
ionization potential (PMIP) and the semi-empirical adjustment factor a are
calculated. The consistency of the optical oscillator strengths (OOS) have used
in this calculations, are checked by a) the Bethe sum rule, f - sum, and b) the

values of the mean lonization energy (MIE), | , comparing with experimental
data and theoretical results.

According to the improved calculation method in this study, a computer
program to calculate the stopping power, the mean free path and the straggling
and the CSDA-range has been developed for incident electrons in low atomic
number targets, such as H, C, N, O, and some biological materials. In addition,
for biological targets such as DNA molecules (cytosine-guanine, thymine-
adenine), adenine, guanine, cytosine, thymine: i) the stopping power, ii) the
mean free path and CSDA-range, are also calculated for incident electrons in
20 eV- 1 MeV energy range. The obtained this results are compared with
experimental data and theoretical results in literature and PENELOPE code’
results provided from the NEA. It is shown that the results of the thesis agree
well with experimental data, theoretical results and PENELOPE code’ results
and results of the mean free path and the CSDA-range agree well with
experimental data better than PENELOPE code” results for low energies (< 500
evV).

Keywords: Electron stopping power, mean free path, generalized oscillator strength,
CSDA-range, exchange correction, Bragg's rule.

*This program was provided by OECD NEA Computer Program Service (www.nea.fr).
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1.GiRIS

Madde icerisinde yuklu parcaciklarin enerji kayb1 veya maddenin durdurma
gucu, radyasyon hasari, radyasyon dozimetrisi, yukli parcaciklarla madde
analizi, iyon ekimi, radyoloji, biyoloji, nukleer fizik, saglik fizigi ve temel parcacik
fizigi gibi bir cok alanda 6nemlidir. Son yillarda bu alandaki ¢alismalar giderek
artmakta ve elektron i¢in maddenin durdurma gucunun daha gergekgi ifadesine,
Ozellikle beta spektroskopisi, elektron mikroskopisi ve elektron-pozitron ylizey
spektroskopisi gibi alanlarda da daha fazla ihtiya¢ duyulmaktadir. Elektronlar ve
pozitronlarin ortamla etkilesimleri elastik sagilma, inelastik sagilma ve frenleme
IsSimasi yolu ile olmakta, pozitronlar yok olmaya da ugramaktadir. Bayuk bir
enerji arahgi icin (birkac eV ile ~1 GeV arasi) elastik etkilesmeler, hedefin
elektrostatik alanindan parcacigin sagilmasi olarak tanimlanabilir (Mott ve
Massey, 1965). Elastik etkilesmeler, hedef atomun kuantum durumlarinin
korundugu yani temel durumunun etkilesmeden dnce ve sonra da ayni kaldigi
etkilesmelerdir. Duslk ve orta enerjili elektronlar icin baskin enerji kaybetme
mekanizmasi, ortamda elektronik uyarmalari ve iyonlasmalari meydana getiren
inelastik carpismalardir. Elektronlarin madde ile etkilesimi bir cok alanda buyik
oneme sahiptir. Ozellikle medikal fizik alaninda, inelastik saciima modelleri
yardimi ile hesaplanan durdurma gucu ve enerji straggling parametresinin, doz

hesaplamalarinda kullaniimasi ¢ok biyuk 6neme sahiptir.

Canli organizmalara radyasyonun etkisi hicrelere hasar verecek bir tehlike
olusturur. Bu nedenle radyasyona kargi onlemlerin alinmasi ve tolerans
sinirlamalarinin yapiimasi gereklidir. YUklt pargaciklar ozellikle DNA ve RNA
Uzerinde, dogrudan veya dolayli etki yolu ile genetik degisikliklere de neden
olabilirler (Marmier ve Sheldon, 1969). DNA molekulleri yukli parcaciklar
tarafindan hasara ugradiginda DNA molekilindeki timin-adenin veya sitozin-
guanin molekulleri yapisal degisime ugrayabilir. Ornegin timin-timin yanlis baz
cifti olusabilir veya molekuler yapi 6lebilir. Radyasyonun bu tarla etkisine,
dogrudan etki denir. Yukarida belirtilen nedenlerden dolayi, dusik ener;jili

elektronlarin madde igerisinde yayillmasi ve enerji kaybi konusu birgok



arastirmaci tarafindan ele alinmistir (Ashley, 1980; Salvat ve ark., 1984, 1986,
1992, 2001, 2003; Verne ve Pimblott, 1995; Cengiz, 2002).

Genellikle elektronlarin inelastik diferansiyel tesir kesiti ve carpigsma-
durdurma gucu, serbest atomdan hizli elektronlarin saciimasini dikkate alan
Bethe teorisinden (Bethe, 1930; Inokuti, 1971) veya maddede yuklu
parcaciklarin enerji kaybini dikkate alan dielektrik teoriden (Fano, 1956)
yararlanilarak hesaplanmaktadir. Her iki teori, birinci Born yaklagsimina dayali
teorilerdir ve Born yaklasiminin gegerlilik kosullarini saglamak sarti ile

kullanilabilmektedirler. Born yaklagiminin gecerlilik sartt v>>u, seklinde
yazilabilir. Burada v gelen elektronun hizi ve u, hedefin atomik K kabugundaki

elektronunun orbital hizidir (Inokuti, 1971). Bir yaklagim olarak, atomik inelastik

diferansiyel tesir kesitine, E>B, olan alt kabuklardan gelen katkilarin bir
toplami gibi bakilabilir, burada E elektronun enerjisi, B, de, i’ci kabugun

baglanma enerjisidir. Bu durumda diferansiyel tesir kesitindeki hatanin daha
kicuk olacagi umut edilmektedir (Powell, 1974; Fernandez—Varea, 1996).
Bunun yani sira, 6zellikle gelen parcacik elektron oldugunda degis-tokus etkileri
ve 50 keV den yukari enerjilerde relativistik etkilerin goz 6niine alinmasi gerekir
(Fernandez —Varea, 1996).

Genellikle durdurma guci hesabi icin genellestiriimis osilatér siddeti
(Generalized Oscillator Strengths-GOS) ile Inokuti (1971) tarafindan verilen
inelastik diferansiyel tesir kesitinin kullanilmasi yaygin bir metotdur. GOS atomik
dalga fonksiyonunun nidmerik integrasyonunu gerektiren matris elemanlarindan
hesaplanir. Bu hesaplama ¢ok karmasgiktir. Son yillarda matris elemanlarindan
GOS un hesabindan sakinmak igin optiksel veri modelleri 6nerilmektedir.
Liljequist (1985), madde ile elektronlarin inelastik sacgilmasi icin bir optik veri
modeli dnermistir. Bu model, Salvat ve Ferndndez-Varea (1992) tarafindan
gelistirilmistir. Optik veri modelleri (Penn, 1987; Ashley, 1991; Fernandez-Varea
ve ark.,1993,1996; Baro ve ark., 1995), PENELOPE (PENetration and Energy
LOss of Positrons and Electrons-PENELOPE) ve LEEPS (Low Energy

Electrons and Positrons Simulations-LEEPS) gibi Monte Carlo kodlarinda da



kullaniilmaktadir. Optik veri modelleri, birinci Born yaklagimini temel alan
modellerdir. Son yillarda bu modeller kullanilarak bilesiklerde 6rnegin sudaki
elektron inelastik sagilma tesir kesitleri hesaplanmistir (Dingfelder ve ark.,
1998).

DNA c¢0zeltisinde radyasyonun etkisi ile olugsan OH radikallerinin DNA da
kimyasal yolla meydana getirdikleri hasar Gizerine, ki buna radyasyonun dolayl
etkisi denir, deneysel (Fuciarelli ve ark.,1990 ; Milligan ve ark., 1993) ve teorik
(Chatterjee ve ark., 1986) calismalar bulunmaktadir. Sugiyama (1985; 1989),
ara enerji bolgesindeki elektronlarin enerji kaybi icin bir ifade ttretmis ve bunun
dozimetri hesaplamalarinda kullanilabilecegini ileri surmastir. Son yillarda
Verne ve Pimblott (1995) kuru DNA ya gelen elektronlar igin durdurma gucind,

ortalama serbest yolu ve menzili hesaplamiglardir.

Kati materyaller tizerine 10 keV den daha buylk enerji ile gelen elektronlar
icin Bethe teorisine gore hesaplanan durdurma gucu sonuglari, deneysel veriler
ile iyi bir uyusum vermektedir. Buna karsin digsuk enerjilerde Bethe teorisi
gecerliligini kaybetmektedir. Dusuk ve ara enerji araliginda, 0zellikle biyolojik
hedefler icin ¢ok az analitik ifade mevcuttur. Dielektrik teori yaklagimi ile
durdurma gucl hesabinda ise materyallerin dielektirik 6zelliklerine ihtiyag
duyulmaktadir. Ancak tim materyaller igin, materyallerin dielektrik ozelliklerini
veren deneysel verileri elde etmek zordur. Bazi materyaller icgin dielektrik
Ozelliklerin rapor edildigi veri azdir (Akkerman ve Akkerman, 1999). Dielektrik
teori yaklasimi ile durdurma guicu hesabinda, dielektrik fonksiyonu, analitik
olarak elde edilebilir. Ancak tum materyallerin dielektrik 6zelliklerini verebilecek
analitik dielektrik fonksiyonu ifadesi elde etmek zordur. Ornegin Lindhard
dielektrik fonksiyonu, sinirli materyaller icin, sadece Al gibi materyaller veya
alkali metaller icin uygulanabilmekte, yalitkanlar veya organik bilesikler igin

uygulanamamaktadir (Tan ve ark., 2004).

Bu calismanin amaci, GOS modeli kullanilarak digik ve orta enerjilerde
gegerli olan, insanin biyolojik yapisinda bulunan H, C, N, O gibi dusik atom
numarali hedefler ve adenin, guanin, timin, sitozin gibi biyolojik bilesiklerde



durdurma guict (SP), ortalama serbest yol (MFP), menzil (R) ve enerji straggling
hesabi yapabilecek bir hesaplama yonteminin gelistiriimesi, kodlanmasi ve DNA

bilesigine uygulanmasidir. Katilar i¢in tanimlanan valans kabugu rezonans

. . rz
enerjisi, W, , Salvat ve Fernandez-Varea (1992) tarafindan W, = 28.816, | AV

(eV) olarak onerilmistir. Salvat ve Fernandez-Varea (1992) tarafindan Onerilen
valans kabugu rezonans enerjisi, diguk atom numarali hedefler veya biyolojik
hedeflerde, yari deneysel ayarlanabilir parametre a nin dogru sonucunu
vermemektedir. Bu parametrenin dogru hesaplanmamasi nedeni ile de optik

osilator siddeti (OOS) tutarhligini veren f - toplami ve ortalama uyarma
enerjisi, |, icin dogru sonuglar elde edilememektedir. Bu ¢aligmada valans

kabugu rezonans enerjisinin hesaplamasi, Liljequist (1983) tarafindan o6nerilen
kismi iyonlagsma potansiyeli (PMIP) varsayimi ile yapildi. Optik osilator

siddetinin tutarhligini kontrol etmek amaci ile f - toplami ve ortalama uyarma

enerjisi, | , hesaplanarak teorik sonuclarla karsilastirildi. Daha sonra durdurma
gucu, ortalama serbest yol ve menzil hesaplamasi yapabilmek amaci ile Inokuti
(1971) tarafindan verilen tesir kesitine Born-Ochkur degig-tokus duzeltmesi
uygulanarak elektronlar icin hedef maddenin kitle-carpisma-durdurma gucu
(CSP), toplam tesir kesiti (TCS), ortalama serbest yol ve hesaplanan CSP
degerlerinden surekli yavaslama yaklasimi (CSDA)-menzili hesaplandi ve doz
hesaplamalarinda gerekli olan enerji straggling parametresi i¢in analitik ifade
verildi. Calismada elde edilen sonuglarin mevcut teori ve deneysel sonuglarla
uyumlulugunun kontrol edilmesi amaci ile DNA molekilinin yapisini olugturan
H, C, N, O ve P de, 20 eV-1 MeV enerji araligindaki enerjilerde gelen
elektronlar icin CSP, MFP ve CSDA-menzili degerleri hesaplandi ve diger teorik
(Akkerman ve Chernov, 1978; Liljequist, 1983; Ashley, 1988; Sugiyama, 1989;
Verne ve Pimblott, 1995; Dingfelder ve ark., 1998; Akkerman ve Akkerman,
1999; Salvat ve ark., 2001; Salvat ve ark., 2003; Gumus, 2005; ICRU 37, 1984;
ESTAR, 2003) ve deneysel ve yari-deneysel sonuclar (Peterson ve Green,
1968; Ashley ve Williams, 1980; Iskef ve ark., 1983; Luo, 1993; Luo, 1994,
Havington, 1996) ile karsilastirildi.



2. GENEL BILGILER

Bu bolimde E kinetik enerjisine sahip elektronlarin madde ile etkilegsmesini

g0z oOnune alacagiz. Madde igerisinde yukli parcaciklarin enerji kaybi veya

maddenin durdurma gucd, % in hesaplanabilmesi igin, elektronlar ile
X

maddenin etkilesmesinde hangi olaylarin meydana geldiginin bilinmesi
onemlidir. Bu nedenle ©ncelikle elektronlarin madde ile etkilesmelerini ele

alacagiz.

2.1. Elektronlarin Madde ile Etkilegmesi

Elektronlarin bir ortami gegerken enerjilerini kaybetmeleri islemi, yuklu agir
parcaciklarin enerji kaybetmeleri isleminden daha karmasiktir. Elektron
sogurucu bir maddeden gecerken, o6zellikle elektronun yavaslamasina dort etki

katkida bulunur. Bunlar:

a) atomlarla elastik sagiima,

b) atomik elektronlarla inelastik sac¢ilma,
c) frenleme igimasi (Bremsstrahlung),
d) Cherenkov isimasidir.

Dusuk enerjili elektronlar icin enerji kaybi, daha ¢ok, durdurucu madde
atomlarinda elektronlarin iyonlagmasi ve uyariimasi seklinde olur. Hizli yaklu
parcaciklarin atomlar ile inelastik ¢arpismasindaki enerji kaybi teorisi ilk olarak

Bohr tarafindan verilmistir (Bohr, 1915). Bu teoride, Bohr, carpigmalari bir atom

. . . &ze? 0 o

Uzerine gelen pargacigin en fazla yaklagsma mesafesi olan b:§_2100t§
o g

ifadesi ile verilen b ¢arpisma parametresine gore siniflandirmigtir (Bohr, 1915).

Bohr teorisi, e yuklu hizli bir elektron ile M kutleli Ze yuklt kararli noktasal
hedef ¢ekirdegi arasindaki etkilesmeyi tanimlar. Bu teori, Bohr atom modelini



temel alir ve ilk 6nce bir hedeften alfa parcaciklarinin sagilmasini tanimlamada
Rutherford tarafindan kullaniimigtir. Etkilesme sirasinda elektron, yoringeye dik
dogrultuda etkiyen bir Coulomb itmesinin etkisi altinda kalir.

+Ze. M
=

£ Ih e R

Sekil 2.1. Bir atomla hizli elektronun etkilesmesi.

Daha sonra ise Bethe, b carpisma parametresinin yerine momentum

transferi q ya go6re carpismalari siniflandirarak enerji kaybini kuantum
mekaniksel yolla ele almistir (Fano, 1963). Gelen parcacigin dalga sayisi I'<i ve
sacilan parcacigin dalga sayisi I'<f olmak Uzere esnek carpismalarda ilk ve son
momentum buyudklikleri esittir:

23]

q=2k sn2 2.1)
€29

Inelastik carpigmalar icin ‘Ilg‘ >‘Il<f‘ dir.

Sekil 2.2. Inelastik carpismada, belirli bir W enerji kaybi durumunda olasi

momentum transferi igin vektor diyagrami.



2.1.1. Atomlarla Elastik Saciima

Elastik etkilesmeler, hedef atomun kuantum durumlarinin etkilesmeden
once ve sonra korundugu yani temel durumunun ayni kaldigi etkilesmelerdir.
100 eV ile 1 GeV kadar genig bir enerji araligi icin elastik etkilesmeler, hedefin
elektrostatik alanindan parcacigin sagilmasi olarak tanimlanabilir (Mott ve
Massey, 1965).

Sekil 2.3. Elastik sagiima olay1.

Hedef atomun blyuk kutlesi nedeni ile (~3500Zm¢), gelen elektron, E
tarafindan kaybedilen enerji, W, elektronun sahip oldugu ilk enerjisinin ¢ok
kucik bir kismidir (Al atomlarindan 30 keV elektron sagiimasi i¢in birka¢ 0.001
eV) ve genellikle ihmal edilir (Salvat ve ark., 2001).

Elastik sacilma olayinda kaybedilen enerjinin ¢ok kuguk olmasi nedeni ile

bu calismada, atomik elektronlarla elastik sagilma goz dnine alinmamistir.

2.1.2. Atomik Elektronlarla inelastik Saciima

Dusuk ve orta enerjili elektron igin baskin enerji kaybetme mekanizmasi,
ortamda elektronik uyarmalari ve iyonlagsmalari meydana getiren inelastik
carpismalardir. Gelen elektron, ortamdaki atomik elektronlarla inelastik
carpisma yaparak yolundan sapar ve bu carpismada atomik elektron ya bir
uyarilmis duruma gecer ya da atomdan uzaklasarak iyonlasmis olur. Gelen



elektron ¢ok zayif olasilikla da olsa enerjisinin tamamini ¢arpmis oldugu atomik

elektrona aktarabilir.

Sekil 2.4. Inelastik saciima olay.

Atom veya molekdllerle yuklu pargaciklarin ¢arpigsmasi hizli ve yavasg olmak
tzere iki sinifa ayrilir. Bu siniflandirma, pargacigin hizinin, atomik elektronun
bulundugu kabuktaki ortalama orbital hizina gore hizli veya yavas olmasina
gore yapilir. Parcacigin atomik elektron ile carpisma olasiligini tesir kesiti ifade
eder. Gelen parcacik hedef atomun elektronlari ile etkilestiginde her zaman ayni
turde etkilesme meydana getirmez. Birden fazla etkilesme meydana gelmisse,
her bir cesit etkilesme igin diferansiyel tesir kesiti farkli olacaktir ve bu
diferansiyel tesir kesitine ilgili etkilesmenin diferansiyel tesir kesiti denir. Toplam
diferansiyel tesir kesiti, farkl etkilegimlerle ilgili diferansiyel tesir kesitlerinin
toplamina esit olur. inelastik carpismada diferansiyel tesir kesiti Inokuti (1971)

tarafindan,

ds , = 2pz°e* (Mv?)*Q %e, (K)|°d(InQ) (2.2)

ifadesi ile verilmektedir. Burada ze gelen parcacigin yukia, m kitlesi, v hizi

olmak tzere, Q carpigmadaki momentum transferi, n atomik kabuk ve e (K)

atomik matris elemanidir.

2.1.3. Frenleme Isimimi (Bremsstrahlung)

Klasik elektromanyetik teoriye gore ivmeli hareket yapan yuklu bir pargacik
elektromanyetik radyasyon yayinlar. Elektron gibi yUkli parcacik, atomun



elektrostatik alani nedeni ile hizlanarak buytk bir ivmeye maruz kalabilir ve
elektromanyetik enerji yayinlayabilir. Bu radyasyona frenleme i1simasi ve bu
olaya da frenleme 1ginimi (Bremsstrahlung) denir.

Sekil 2.5. Frenleme olay.

Bu olay sonrasinda, E enerijili bir elektron, bir atomik elektron veya ¢ekirdek
alaninda ivmelendiginde, bir minimum enerjiden bir maksimum enerjiye kadar
degerler alabilen bir foton yayinlar. Frenleme olayi, E » 1 MeV den daha biyuk
kinetik enerji ile gelen elektronlar igin gergceklesmektedir.

Bu calismada 1 MeV den dusuk enerjili elektronlarin carpismasi dikkate

alindigindan frenleme i1sinimi yolu ile enerji kaybi ihmal edilmistir.

2.1.4. Cherenkov Isinimi

Bir yuklu parcacik, madde icerisinden gegerken, parcacigin hizi v = bc,
1IsS1Igin faz hizi, c/n den buyukse elektromanyetik 1sinim yayinlar. Bu olay ilk
olarak Cherenkov tarafindan gosterildi. Cok yuksek hizli yukli bir pargacik,
saydam dielektrik bir ortamdan gecerken hizi iyonlasma ve 1sima kayiplari harig
degismez. Bununla beraber, parcacigin yuki ve bu yukin hareketinden dolayi
olusan elektrik ve manyetik alan c/n hizi ile yayilir. Burada n kirilma indisidir.

Bunun sonucu olusan elektromagnetik radyasyon, bn <1 ise tim dogrultularda
yikici girigim ile yok olur. Parcacigin bc hizi madde igindeki 1s13in faz hizi c/n vyi

gecgerse pargacik bn>1 icin tum frekanslarda radyasyon yayinlayabilir. Bu olay
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Cherenkov etkisi olarak bilinir. Cherenkov enerji kaybi b £E e kadarki elektron
n

hizlarinda gorilmez.

Sekil 2.6. Cherenkov Olay!.

Bu calismada bn<1 hizlarindaki elektronlar dikkate alindigindan

Cherenkov 1gimasi yolu ile elektronlarin enerji kaybi dikkate alinmamigtir.
2.2. Enerji Kaybi1 ve Sacgilma Teorisi

Atomlar ve molekillerden olusan bir madde icerisinde hareket eden bir

parcacik tarafindan birim uzunluk basina enerji kaybi, - ((jj—E
X

. d_li:é Nié E.S u (2.3)
ifadesi ile verilir (Fano, 1963). Burada s, i nci tipli bir atomu taban

durumundan E_ uyariimig enerji diuzeyine yukselten inelastik carpigmalar igin

tesir kesiti ve N, bu atom veya molekdillerin birim hacimdeki sayisidir. Enerij
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kaybini elde etmek icin inelastik carpigsmalar tesir kesitini bulmak gerekir. Bu

nedenle sagilma teorisini gézden gecirmek yerinde olur.

Atomlar, molekuller veya elemanter parcaciklarin yapisini 6grenmede
deneysel olarak sacilma yonteminden yararlanilir. Bu yéntemde sabit tutulan bir
hedef tzerine, belirli bir enerjiye sahip bir pargacik demeti gonderilir ve sagilan
parcaciklarin yon, enerji ve bir yondeki siddetleri (sayilari) hakkinda bilgi edinilir.
Sacilma problemlerinden ¢ok azi tam olarak ¢oOzulebilir. Genellikle, sagiima
konusu yaklagik yontemler gerektirir. Prensip olarak dalgalarin ve pargaciklarin
sacilmalar ayni matematiksel yontemle incelenir. Pargacigin veya dalganin tim

Ozellikleriy fonksiyonu ile karakterize edilir.

Kuantum mekanigine gore bir fiziksel sistem hakkindaki tum bilgiler sisteme
uygun Schrodinger denkleminin ¢6zim fonksiyonlarindan elde edilebilir.
Sistemin Hamiltoniyeninin 6zdegerleri bagli durumlarin enerji dizeylerini verir.
Hamiltoniyene ait 6zfonksiyonlarin asimtotik formundan ise ¢arpisma tesir kesiti
bulunur ve bdylece tesir kesiti kullanilarak enerji kaybi ifadesi gikarilabilir.

2.2.1. Diferansiyel Tesir Kesiti ve Toplam Tesir Kesiti

Esit enerjili parcaciklardan olusan bir demetin, baslangic noktasina

konulmus bir hedef Uzerine gonderildigini varsayalim (Sekil 2.7.). Gelen
parcaciklarin her birinin momentumu ;r):hll< ve parcaciklarin gidis yonu z-

ekseni olarak alinsin.

detektar

nTl
I
o
!

Y¥Y| ¥y

Sekil 2.7. Sagilma olay:.
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Sacilma olayini gozlemek amaci ile kullanilan bir dedektor, kiresel
koordinatlari r =(r,g,f) olan bir noktaya konulmus olsun. Genellikle her
dedektoriin etkin bir kesit alani vardir. Bu etkin alana dS dersek, bunun

gordugu kati agi dw,

ds _ .
dw= z =sinqdqdf (2.4)

ifadesi ile verilir. Birim zamanda birim kesit alanindan dik olarak gecgen parcacik
sayisina aki adi verilir ve J ile gosterilir. dW kati agi igine birim zamanda birim
kesit alanindan dik olarak gegen sacilan parcacik sayisi dN olsun. Bir saciima

olayinda diferansiyel tesir kesiti,

ds _dN (2.5)

daw J

ifadesi ile tanimlanir. Diferansiyel tesir kesitinin tum acilar tUzerinden integrali

alinirsa toplam tesir kesiti elde edilir:

s = &% gw= 389 g dg (2.6)
O™~ OOz~ |

2.2.2. Sagiima Genligi

Sacilma olayinda diger temel bir kavram saciima genligidir. Sagiima

probleminde iki temel varsayim vardir:

1. Once, sacici hedefin baglangi¢ noktasinda sabit oldugu varsayilir. Eger hedef
cok agir bir parcacik ise, carpisma sonucu hedefin hareketi gercekten de ihmal
edilebilir. Eger hedef ile gelen pargacigin kutleleri birbirine yakinsa, bu durumda
hidrojen atomu probleminde oldugu gibi, problemi iki parcacik problemine
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indirgeyip, sabit bir merkezden indirgenmig kitlenin sacilimini inceleyerek ayni

sonuca ulagmis oluruz.

2. Etkilesme potansiyeli sonlu bir bdlgede etkin olmalidir. Baska bir degisle,
gelen pargacik sonsuzdan yola c¢iktiginda, hicbir potansiyel etkisi altinda
olmayan serbest bir parcacik olmaldir. Bu varsayimin amaci, asimtotik olarak
duzlem dalga kullanabilme olanagi saglar. Bu varsayimin matematiksel ifadesi
V(r) potansiyelinin sonsuzdaki limitinin sifir olmasini gerektirir. Bagka bir
ifadeyle,

!|®rg rv(r)y® 0 (2.7)

olur, yani potansiyel V(r), 1/r den daha hizl olarak sifira gitmelidir. Hy =Ey

H =T +V Schrodinger denkleminin ¢6zumu olan dalga fonksiyonu, merkezden

uzakta, yani potansiyelin etkin olmadig! bolgede,

y re® ¥ ® y gel. +y sag. (28)

seklinde, gelenfy ) ve sagillan {y ..) olmak Gzere iki terimin toplami olarak

yazilabilir. Gelen pargacik sonsuzda serbest oldugu i¢in duzlem dalga ile temsil
edilmelidir. Enerjisi E olan serbest parcacigin dalga sayisi ile enerjisi arasindaki

iligki,

h?k?
2m

_p’_
E= = 2.9
o (2.9)

seklindedir. Duzlem dalganin +z yonunde ilerledigini varsayarsak, pargacigi

temsil eden gelen dalga fonksiyonu,

e

Wy =€ =€" (2.10)
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olur. Sacilma sonucu bu duzlem dalgaya eklenen bilesen r =0 noktasindan
disa dogru yayilan bir kiresel dalga olmalidir. Sacilmanin elastik oldugunu
varsayarsak k'=Kk, yani dalga sayisinin buyukligu ayni olacaktir. Her yonde

ayni genlikte yayilan (izotropik) kuresel dalga ifadesinin,

ikr

(2.11)

oldugu aciktir. Ancak, en genel durumda, potansiyelin etkisiyle, kiresel
dalganin genligi her yonde ayni olmayabilir, yani anizotropik olabilir. Bunu
hesaba katmak amaciyla, kuresel dalganin genligini (q,f ) acilarina bagl bir

carpan ile carpilirsa, sagilan pargacigin dalga fonksiyonu,

ei kr

r

Yo =T@F) (2.12)

seklinde ifade edilir. Burada f(q,f) saciima genligidir. Gelen ve sacilan

parcaciklarin yogunlugu soyle tanimhdir:

ty gel.|2: Gelen pargaciklarin yogunlugu (veya birim hacimdeki sayisi).

ty 99.|2: Sagcilan pargaciklarin yogunlugu (veya birim hacimdeki sayisi).

Sekil 2.8. Gelen ve sagilan pargaciklarin birim zamanda kapladiklari hacimler.
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Denklem (2.5) den sacilma olayinda diferansiyel tesir kesitini bulmak igin
+ z yonunde ilerleyen k dalga sayil serbest pargaciklarin kesit alani S olan bir

yuzeye girdiklerini dustnelim (Sekil 2.8.). Bu durumda, gelen pargacik akisi,
. . 2
J=F =y v (2.13)

olur. Benzer olarak dN ifadesini bulalim. Dedektérin kapsadigi alan dS olsun.

Birim zamanda sagcilan parcacik sayisi, dN,

dN = y 9@_|2r2dVWDt
dWDx
AN =l o [*r?v (2.14)

olur. Denklem (2.5) de J ve dN i yerlerine yazarsak

3—3V:|f(q,f )’ (2.15)

bulunur. Sagilma konusunda teoricinin yaklagimi soyle 6zetlenebilir:

* Verilen bir K=E pargacik enerjisi ve potansiyel i¢cin Schrédinger denklemi

¢ozUulip y dalga fonksiyonu elde edilir.

* Bu dalga fonksiyonunun asimtotik davranisi,

ikr

y »e%+f(@f) (2.16)

r
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seklinde ayrilir ve f(q,f) saciima genligi elde edilir.

* Sacllma genliginden diferansiyel tesir kesitine gegmek Uzere

d_s oo =| 1@ ifadesi kullanil.

Burada temel problem, sagilma olayina ait Schrddinger denkleminden

sacilma genligi f(g,f) nin bulunmasidir. Bu konu ile ilgili olarak genellikle hizli

parcaciklar icin Born yaklagimi kullanilir.
2.2.3. Merkezcil Alandan Sagilma ve Born Yaklagimi

Diferansiyel tesir kesitini elde etmek icin ilk 6nce V(r) alanindan

parcaciklar demetinin sa¢ilmasini temsil eden Schrodinger denklemi,
(N2 +K2)y (1) =U(r)y (1) (2.17)

¢6zulmelidir. Burada,

K2 = 2rrE eu( )_2n\/(r) (2.18)
dir. Denklem (2.17), f(r) =U(r)y (r) alinarak,
(N2 +K2)y (F) = f(r) (2.19)

biciminde yazilabilir. Burada f(r) bilinen bir fonksiyondur ve asimtotik olarak,
digar giden kuresel dalga gibi davranan belirli bir integrale sahiptir. f(r) yerine

d(r - r') alinirsa Denk. (2.19),

(RZ +K2)G(r, ') =d(f - 1) (2.20)
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olur, G(r,r') fonksiyonuna Green fonksiyonu denir. Denklem (2.20) f(r') ile

carpilarak integrali alinirsa,

CHI)NZ +K2)G(T Tyt "= ¢d (T - 1) F (M)t

elde edilir. Denklem (2.19) nin genel ¢ézumd,

y =%+ ¢f(IGa, It

ik|r- 1
dir. C;(rr,rr'):-élipﬁ_rl| ise Denk. (2.20) de yerine

f(r)=U(r)y (r) hatirlanarak,

i 1 ‘eik\rr-rr'\ N
W(f)=ekz-m Th (rw(r')de

bulunur. Green fonksiyonu r ® ¥ iken

olur. Denklem (2.23) bu durumda,

ikr Cikf

€ I, I, .
OTU(I’ )y (I’ )dt

e
r

y (r)=e" -

biciminde yazilir. r dogrultusunda birim vektor,

f =n =(sinq cosf ,sinqsinf ,cosq)

(2.21)

(2.22)

yazilarak ve

(2.23)

(2.24)

(2.25)

(2.26)
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olmak Uzere n ile gosterilirse,

1

s U@y (Pt (2.27)

f@)=-

bulunur. Sagilma merkezinden dalganin ¢oklu kirinima ugradigini farzedersek

f(Q) icin bir formul elde edebiliriz. Denklem (2.27) deki integralde bir yaklasim
olarak y (r') yerine €** alabiliriz. Bu yaklagim yalniz hizli parcaciklar icin

gecerlidir. n,, z ekseni boyunca z:ﬁO} olacak sekilde birim vektor olarak

alinacak olursa,

[ ror,
f@Q)=- %@e'k[(%'”“ lu ()t * (2.28)
olarak yazilabilir. m® m, (5:I'<I'< U(rr) = 2mr\]/2(r) ve dt'=dV hacim elemani
olmak Uzere Denk. (2.28),
F@)=- — &gV (r)av (2.29)
2ph?

olur. Sonug olarak, sagilma genliginin karesinin alinmasi ile dW kati agi

elemaninda tesir kesiti,

m2
4p 2h4

ds = ave " av|"aw (2.30)

ifadesine egit olur. Denklem (2.30) ilk olarak M. Born (1926) tarafindan elde
edildi. Carpisma teorisinde, burada hesaplanan yaklasim Born yaklagimi olarak

adlandirilir.
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2.2.4. Hizh Parcacilar ile Atomlar Arasindaki inelastik Carpigmalar

Inelastik carpigsmalarda kullanilacak metodu aciklamak icin parcaciklar ve
atomlar arasindaki carpismalari g6zonine alalim. Hizh pargaciklar ile atomlar
arasindaki inelastik carpigmalar, elastik carpismalarda oldugu gibi Born
yaklasimi yolu ile hesaplanabilir. Born yaklagimi igin uygulanacak kosul, atomik
elektronun hizi ile karsilastinldiginda gelen pargacigin hizi daha bulyuk
olmalidir. Inelastik carpismada atomun i¢ durumunda, ayni zamanda farkli
degisimler meydana gelebilir. Atom normal durumdan kesikli veya surekli olan
uyarilmis duruma gidebilir ve daha sonra iyonize olabilir. Genel formulu

tiretmede bu iki durum birlikte g6z onitine alinabilir (Landau ve Lifshitz, 1977).

Gelen parcacigin carpismadan 6énceki ve sonraki momentumu p ve p' ve
buna karsilik atomun enerjilerini E, ve E, alalim. Sirekli spektrum durumlar

arasindaki gegis olasiligt,

0 dp

0% 2ph)® &30

_ 2Py Lo b2 8- pP
dw,, _(T)|< n, p'V[0, p > d§W+En - E

burada V, gelen parcacik ile atom arasindaki etkilesme enerjisidir. Etkilesme

enerjisi,

(2.32)

ifadesine esittir. Burada Ze atomik ¢ekirdegin yiku, ze gelen pargacik yukd, r
ve I"j gelen parcacigin ve atomik elektronun, atomun cekirdegindeki baglangic

noktasina gore yarigap vektorleri ve m elektronun kutlesidir. Elektronun dalga

fonksiyonlarny  vey ¥,



. rr
Jr :\Fe(l/h) bl
P \p
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(2.33)

(2.34)

ile verilmektedir; bu durumda carpigsma i¢in dw =ds tesir kesitidir. Atomun

baslangictaki ve son durumundaki dalga fonksiyonlariniy , vey . ile gosteririz.

Atomun son durumu kesikli spektruma uygunsa o zaman y , (y, gibi) bire

normalize edilir. Diger bir ifade ile atom sirekli duruma girerse, dalga foksiyonu

bu durumu tanimlayan v parametrelerinin delta fonksiyonu ile normalize edilir

(bu parametreler O6rnegin atomun enerjisi ve iyonlagsmada atomdan ayrilan

elektronun momentum bilesenleri olabilir). BOylece elde edilen tesir kesiti,

carpigsma olasigini verir, atom burada v ile v+dv araliginda surekli spektrum

durumuna girer.

Denklem (2.31) in p'? Gizerinden integrali,

m

ds, = —ph4|< n, ;r)[\/|0 ;r) >|2dW

4p 2

(2.35)

burada p' enerjinin korunumu kanunundan tanimlanir:

(p*- p?)I2m=E, - E,

(2.36)

Denklem (2.33) ve Denk. (2.34) parcacigin dalga fonksiyonlarini, Denk. (2.35)

teki matris elemaninda yerlestirerek,

2 1
do, = m_P

~4m?ht p

Ve w wodrav|” dw (2.37)
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ifadesini elde ederiz. Burada dt =dV,dV,....dV, atomdaki Z elektronunun
hacim elemanidir. n=0 ve p=p' i¢cin Denk. (2.37) elastik sagilma tesir kesiti

olur.
y ., ve y, fonksiyonlar ortogonal oldugundan nukleer etkilesme terimi,

2

nin t Uzerinden integrali sifira gider ve bu nedenle inelastik carpigsmalar
r

icin diferansiyel tesir kesiti,

2
m2 p- o (ro. ez
=alae’'"y n 1y odtdVv| dW 2.38
4p2h4 pj Qﬁ yn|r_rj|y0 ( )

ds, =

ifadesine esittir (Landau ve Lifshitz, 1977).
2.2.5. inelastik Carpigmalar-Temel Formiil

Kutlesi M, olan, ze yukllu (burada - € elektron yikuadur), v hizi ile hareket
eden bir parcacigin temel durumda sabit duran M, kuatleli bir atom ile
carpigarak kutupsal agilar q,] yonu boyunca kati agi elemani dW igerisinde
saptirildigini ve bu carpismada atomun 0 temel durumundan n durumuna
gectigini yani E, enerji dizeyine uyarildigini distinelim. Pargacik yeteri kadar
hizlandiginda fakat hala non-relativistik iken, parcacik ile atom arasindaki

etkilesme potansiyeli V ile hesaplanan diferansiyel tesir kesiti ds , Birinci Born

yaklagsiminda,

1 2,.-4 kI
ds, = M2h 4
(2p)® G

r *
(‘)eprKrr)y N (P 8\, 0(rl,...,rz)drl...drzdr‘zdW (2.39)

. . " . e 0 . .
ifadesine esittir (Inokuti, 1971). Burada M :g%i carpisma sisteminin
1 2 @

indirgenmis kiitlesidir, r atomun merkezine gére gelen parcacigin konumu, hk
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parcacigin carpismadan 6nceki momentumu, hll<' parcacigin carpismadan
sonraki momentumu, hll< = h(ll< - I'<') momentum transferi ve y ler toplam sayisi
Z olan atomik elektronun Fj koordinatlarina bagl 6z fonksiyonlaridir. Bu olayda

etkilesme Coulomb etkilesmesi oldugunda V potansiyeli asagidaki ifade ile

verilir:
7 2 2
V:'é lzel +ZZNe (2.40)
j=1|l’ - rj| r
Burada Z, e atomik gekirdegin yukudur.
Jrorpt I -2 I
dr - rj| exp(iKr)dr = 4pK ™ exp(iKr;). (2.41)
Boylece Denk. (2.39) asagidaki ifadeye donusur:
r2
do, =4z*(Me? /h?)?(K'/ k)K" * gn(K)| dw (2.42)
I - - . . - -
Burada en(K)| atomik matris elemanidir ve asagidaki ifadeye esittir:
£ Tr
€,(K) =( nla exp(iKr; )0
1
« & .
= Y 5 & exp(iKT, )y odr,..dr, (2.43)

j=1
e,(K) niceligi atomun dinamigini yansitir ve inelastik form faktorti olarak da

bilinir. Denklem (2.40) in ikinci terimi ile gosterilen nukleer etkilesme (n| ve |0)

durumlarinin ortogonalligi nedeni ile katki vermemektedir. Denklem (2.42) de
dWw yerine 2psinqdg =pd(K?)/kk' ifadesini yazarak ve Q= (hK)*/2m

degiskenini kullanarak M ® m icin genellestiriimis osilator siddeti,
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f.(K) = (E,/ Qe (K)[ (2.44)

olur. ¢ =2pe*/mc’b?, W, enerji kaybi, E gelen parcacidin kinetik enerjisi ve, Q

geri tepme enerjisi,
Q=9q%/2m=2E- W - 2,/E(E- W) cosq (2.45)
olmak uzere Denk. (2.2),

d’s __ 1 di@Qw)
dQdw ~  WQ  dw

(2.46)

olarak ifade edilir. Boylece hizh bir pargacigin bir miktar enerji ve momentum
transfer ettigi bir carpigsmada inelastik diferansiyel tesir kesiti (IDCS) icin ifade iki
carpani icermektedir. Ik carpan gelen parcacik ile ilgilidir. Ikinci carpan hedef ile
ilgilidir ve bir atom veya molekilin genellestiriimis osilator siddetidir.
Genellestirilmis osilator siddeti, bu olaydaki temel nesneyi olusturur ve hedef ile
ilgili tm bilgiyi icerir. Toplam IDCS,

Wmax Q. dZS
S"= AdWW" 3dO (2.47)
0 O™ dgaw

ifadesine esittir (Ferndndez—Varea ve ark., 1993). Burada Q geri tepme

enerjisi, Q <Q <Q, araliginda degerler almaktadir. Geri tepme enerijisi,

Q(EWwW)= {VbL22+ (mc?)? - mc? (2.48)

ifadesi ile verilmektedir (Fano, 1963; Inokuti, 1978).
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Inelastik ortalama serbest yol | ' (birim uzunluktaki inelastik carpisma
olasihgr), durdurma gicu S (birim uzunluktaki enerji kaybi, (SP)) ve enerji

straggling parametresi W&, (E) sirasi ile,

| 1=Ns© (2.49)
S, =Ns® (2.50)
WE (E) = No? (2.51)

ifadeleri ile veriimektedir (Fernandez—Varea, 1998). Burada, N birim hacimdeki
atomlarin (veya molekiillerin) sayisi, s @ inelastik sacilma tesir kesiti, s

durdurma tesir kesiti ve s @ enerji straggling tesir kesitidir.

Bu calismada inelastik carpisma yolu ile enerji kaybi gb6zoninde alinarak
Denk. (2.46) ile verilen diferansiyel tesir kesiti kullanilmig sadece uzak
etkilesmelere degis-tokus etkilesme terimi katilarak elde edilen analitik bir ifade

sunulmustur.
2.2.6. Genellestirilmis Gegcis intimalleri ve Osilatér Siddeti

Denklem (2.43) de verilen atomik matris elemani, e, ve E, :$ olmak

Uzere 0 duzeyinden n dizeyine gecise eslik eden optiksel gecis ihtimali,

2m
K 2h?

fon (K) = (E, = Eg)—55€0n(K)[° (2.52)

2

ifadesine esit olur. Bohr yaricapi, a, = =0.5292" 10" cm ve Rydberg enerjisi

2

4
R= r2ne =13.6eV olmak iizere Ra =——— = 2— oldugundan Denk. (2.44),

h2
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f.(K) = (E, / R)(Kay) ?[e, (K)|” (2.53)

ifadesine donusiar. f

. ¢ f, atom tarafindan En:$ enerjili bir fotonun

sogurmasi igin tesir kesiti ile orantilidir ve tim mimkin gegcisler i¢cin f_ nin

toplami 1 dir (Inokuti, 1971).

Bu kavramin basitligine ragmen genellestiriimis osilator siddeti, Denk.
(2.53), Denk. (2.43) de verildigi gibi teorik olarak bir atom veya molekiliin matris
elemanlarindan hesaplanir. Gergekte bir atom veya molekuler sistemin dogru
0z fonksiyonunu bulmak ¢ok zor ve karmasgik bir igslemdir. Atom veya molekuler
sistem ile elektronun carpismasi isleminde, pratik olmasi ve daha dogru veri

temin etmesi nedeni ile osilator siddeti, f, in bulunmasinda deneysel veriler

n

tercih edilebilir. Denklem (2.53) deki, f (K),

dof QW) o W & ’
—an Q<Y|Ja:lexp(|qrj/h)|Y0> (2.54)

biciminde de ifade edilebilir (Fernandez-Varea,1998). Burada Y ,veY temel ve

uyarilmis durum dalga fonksiyonlaridir. Maalesef GOS, analitik olarak sadece
hidrojen atomu (Inokuti, 1971) ve serbest elektron gazi (Lindhard,1954;
Lindhard ve Winter,1964) icin bilinmektedir. Diger elementler igin, Denk. (2.54)
In matris elemanlarindan hesaplanabilmektedir. (GOS), Denk. (2.46) de verildigi
gibi tesir kesitinin hesaplamasi igin gereklidir ve hedef atomun karakteristik

ozelliklerini tanimlamaktadir.

GOS ifadesi (Liljequist,1985),

df QW) , ¥ ,
v ia:lfiF(\Ni,Q,W) (2.55)

veya,
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df QW) , o W)
dw dw

0

(W; QW) (2.56)

biciminde tanimlanmaktadir (Ferndndez-Varea ve ark.,1993). Burada W,

rezonans enerjisi, Q, geri tepme enerjisi ve W enerji kaybi olmak uzere,
FW;Q,W) i kabugun uyarma spektrumudur. FW,;Q,W), Liljequist (1985)

tarafindan tekli osilatér modeli ile,

FOW; QW) =d(W-W)gW - Q) +d(W- Q)q(Q- W) (2.57)

olarak verilmigtir. Burada, d(W - W) Dirac-delta fonksiyonu ve q(Q- W) adim

fonksiyonudur.

Bohr’ a gore (Bohr, 1948) inelastik uyarmalar, bagh elektronlar (i¢ kabuk) ile
rezonans benzeri etkilesimler ve valans elektronlari gibi serbest elektronlarla
blytik momentum transferi nedeni ile olan etkilesmeler olmak tzere iki kisima
ayrilabilir. Valans elektronlari ile olan biyuk momentum transferli etkilegsmelerde
atomik elektron serbestmis gibi dusunudlebilir. Rezonans benzeri etkilesimler,
kiguk momentum transferli ve baglanma enerjisi mertebesindeki enerji transferli

uyarmalara karsilik gelmektedir.

Serbest olarak gbz 6nune alinan zayif bagh elektronlarla etkilesmeler, ikili
karaktere sahiptir. Bu carpigmalar icin, Q=W ifadesi gecerlidir. Ozel bir
durumda, hedef elektron ile etkilesim icin rezonanstan serbest etkilesime gegcis,

momentum transfer enerjisi Q nun, tipik rezonans enerjisi W, yi astiginda

olmaktadir (Bohr, 1948; Inokuti, 1971; Liljequist 1983). Denklem (2.57) ile

verilen uyarma spektrumu, rezonans benzeri karaktere sahip olan (W =W, ve
QAN durumu) i¢ kabuk elektronlarinin uyarma spektrumu ve (Q >W, ve Q =W)

serbest durum uyarma spektrumu olmak tzere iki kisima ayrilir.
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ar QW) Eﬁ/w) (GOS), Q® 0 icin w Optik osilator siddetine (OOS)

df (W)
dw

indirgenir ve nin optik veri modellerinden elde edilmesi ile GOS

kolaylikla olusturulabilir.

2.2.7. Genellestirilmig Osilator Siddeti (GOS), Optiksel Veriden GOS un
Olusturulmasi ve Optiksel Osilator Siddeti (OOS)

OOQOS, Inokuti (1971) tarafindan,

M: ZV! Z|m§3'_1%
dw pe, e(W) g

(2.58)

ifadesi ile verilmigtir. Burada, Z her bir atomdaki (veya molekuldeki)
elektronlarin sayisi olmak lzere, e, =/4ph®e’r /m plazma enerjisidir. Secilen

madde icin n kirlma indisi ve K sdnim sabiti deneysel optik veriden elde
edilip, kompleks dielektrik sabiti, e =(n+iK)*> ye yerlestiriimesi ile O0S
olusturulmus olur.

OOS un hazirlanmasinda diger bir yaklasim olarak, Yerel Plazma
Yaklagimi (LPA) verilmektedir (Johnson ve Inokuti,1983):

% = & (dM - e, (r (r)Japr (2.59)

Burada r,, Wigner-Seitz kuresinin yari capli ve g ise ortalama uyarma

enerjisinin elde edilmesinde kullanilan ayarlanabilir bir parametredir.

Optik veri modellerine bir alternatif olarak 100 eV dan fazla enerji kayiplari
icin, |e|2 »1 alinabilir ve OOS, s , foto-elektrik tesir kesiti ile orantilidir

(Fernandez—Varea, 1998). Bu veri 6zellikle i¢ kabuk iyonlagsmasi ile ilgili olan X
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Isinindan elde edilen veri ile saglanmak zorundadir. OOS, ya hazir tablolardan

s ,, foto-elektrik tesir kesiti (Henke ve ark., 1993) ya da teorik foto-elektirik tesir

kesiti ifadesinin (Cullen ve ark., 1989) kullaniimasi ile asagidaki formilden elde
edilmektedir (Fano ve Cooper, 1968; Cengiz, 2002):

df mc 1 ¥
dSVN) = 20 7he? S o veya fi=—"— n(E)E (2.60)

' 109.8

Ele alanan OOS un tutarhligi, degisik toplama kurallar yolu ile kontrol
edilebilmektedir (Fernandez—Varea, 1998). OOS, f -toplama kuralini (Bethe

sum rule) saglamalidir (Palik,1985 ):

M
%Odg%dw 1 veya af=z (2.61)

ve katilar i¢cin miukemmel perdeleme (ps) toplama kurall,

e§¥ 1 df (W)
N VW =1 2.62
Z %2 dw ( )

0

diger kullanilan ifade ortalama uyarma enerjisidir ve

| = expi— an d]:jSVN) de (2.63)

ifadesi ile verilir (Fernandez—Varea, 1998).
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2.2.7.1. Genellestirilmig Osilator Siddeti icin Toplama Kurali

m=0 — n gecisine eglik eden salinim giddetlerinin tim atomik durumlar

tzerinden toplami alindiginda,

o 2m o ~ « |2

& fon(K)= 5 78 (E, - By o ot (2.64)
olur.y o, y , fonksiyonlari,

- 2m

Ny o+ (B - VI =0 (2.65a)

Nzyn+i—r2n(En-V)y;:O (2.65b)

denklemlerini saglayan fonksiyonlardir. Denklem (2.65a) nin'y ;| ve (2.65b) nin

y , la carpilmasi ve tim uzay uzerinden integral alinmasi ile,

AN | * h2 AN * A ~ * I
(En - EO)CﬁK)y oy ndt :%w nNZy oY ONZy n)eKth (266)

ifadesine esit olur ve Denk. (2.66) in hesaplanmasi ile,

o]

2m .~ .12 o . 2
ez (Eyn B Py o oot =8 |y o oot (2.67)

ifadesi elde edilir. Boylece sonug olarak,
& fon(K) =1 (2.68)
n

bulunur.
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2.2.7.2. Ortalama Uyarma Enerjisi, |

Ortalama uyarma enerjisi, |, durdurma guict formulinin temel
parametresidir. Ortalama uyarma enerji degeri |, ortamin elektronik yapisina
Ozellikle de valans elektronlarin diizenine duyarhdir. Bu nedenle |, molekiler

baglanma ve ortamin tim fiziksel durumundan etkilenmektedir. 1 degerinin tam
teorik ifadesinin tanimi zordur ve guvenilir deneysel bilgi elde edilememektedir
(Seltzer ve Berger, 1982). Ortalama uyarma enerjisi, gazlar igin,

nt = o inede /o de (2.69)

ifadesi ile verilmektedir (Seltzer ve Berger, 1982). Burada % temel seviyeden

daha ust enerji (E) seviyesine uyarilan elektronlarin birim enerji basina disen

optiksel dipol osilator siddetinin ( f) yogunlugudur. Yogun madde ortami igin

ortalama uyarma enerjisi,

2

Inl =
2
pw,

¥0Ndwlm[- 1/e(w)]In(hw) (2.70)

ifadesi ile verilmektedir (Seltzer ve Berger, 1982). Burada hw,, plazma enerjisi

ve e(w), w=E/h frekansinda kompleks dielektrik cevap fonksiyonudur. |

degeri, yerel plazma vyaklagsimi (LPA) kullanilarak da teorik olarak
hesaplanmaktadir (ICRU-37,1984). Bu modele gore ortalama uyarma enerjisi,

Inl = %&przno(r)ln(mwo)dr (2.71)



31

ifadesi ile verilir. Burada, w, :[4pe2n0(r)/m]l/2, cekirdekten r uzaklikta bir

n,(r) elektron yogunluguna karsilik gelen plazma frekansi ve g, V2 degerine

sahip Lindhard ve Scharff (1953) tarafindan verilen bir parametredir. ilk olarak
bu ifade Lindhard ve Scharff (1953) tarafindan atomun foto-sogurma 6zelliklerini
tanimlamada kullanildi. Yerel plazma yaklagimi varsayimina gore, atomdaki her
bir hacim elemani, bagimsiz olarak sogurma siddetine katkida bulunmaktadir
(Johnson ve Inokuti, 1983).

| degeri, yari-deneysel osilatér siddeti dagilimlarinin kullaniimasi ile de
turetilebilir ICRU-37, 1984). Bazi gazlar igin degisik teoriksel ve yari-deneysel
yontemlerle elde edilen ortalama uyarma enerjisi degerleri, Tablo 2.1 de
verilmektedir.

Tablo 2.1. Teorik ve yari-deneysel yontemler ile elde edilen ortalama

uyarma enerjisi degerleri (ICRU-37, 1984).

| (eV) Yontem Referanslar

18.6 Yari-deneysel OSD'dan | vjictor ve Dalgarno (1969)
19.21 Teoriksel OSD’dan Ford ve Browne (1973)
19.2 Yari-deneysel OSD'dan | Gerhart (1975)

19.26 £ 0.19 | Yar-deneysel OSD'dan | zeiss ve ark. (1977a,b)
82.1 Yari-deneysel OSD’dan | Dalgarno ve ark. (1967)
77 Teoriksel OSD’dan McGuire (1971)

76.91 Teoriksel OSD’dan Dehmer ve ark. (1975)
81.84* 0.82 | Yari-deneysel OSD’dan | Zeiss ve ark. (1977a,b)
99.2 Teoriksel OSD’dan McGuire (1971)

93.5 Teoriksel OSD’dan Dehmer ve ark. (1975)
95.02 + 0.95 | Yari-deneysel OSD’dan | Zeiss ve ark. (1977a,b)
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2.3. Elektronlarin Enerji Kaybi ve Durdurma Ortamini Karakterize Eden
Nicelikler

Durdurma ortami, durdurma gucu, ortalama serbest yol, menzil ve eneriji

straggling parametreleri ile tanimlanir. Elektronlarin birim yol basina

kaybettikleri enerji miktari durdurma gucd, S(E):-?j—E, olarak tarif edilir.
X

Elektronun carpismalar sonucu kaybetmis oldugu enerji miktari carpigsma
durdurma gicu ve 1s1Ima sonucu kaybettikleri enerji de 1sima (radiatif) durdurma

gucu olarak tanimlanir. Toplam durdurma guctu iki ifadenin toplamina esgittir:

SE_edEe 2o (2.72)
e

Burada (-) isareti enerji kaybini gostermektedir. Isima kayiplari icin i1sima
durdurma gucu sadece ¢ok buyuk (E> 1 MeV) enerjiler igin gegerlidir ve 1 MeV

in altindaki enerjilerde, radyasyon kayiplari ihmal edilebilir.

n atom/m*
@]
N, O
o @) ’
| dilimden gegen
N tane gelen O > parcaciklar
parcacik — o - »
EE—
. ® |O
ud
. dx
Tesir
kesiti/atom

Sekil 2.9. Tesir kesiti ve demet siddeti arasindaki iligki.
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Bir maddenin yizey alani A ve kalinligi dx olan bir dilimini alalim (Sekil
2.9.). Eger maddede birim hacimde n tane atom varsa, dilimin hacmi Adx
oldugundan, dilimde toplam Andx tane atom vardir. Belirli bir etkilesme icgin her
atom bir s tesir kesitine sahiptir. Bu nedenle, dilimdeki tim atomlarin toplam
tesir kesiti nAsdx dir. Eger bir etkilesme olayinda gelen pargacik demetinde, N
tane gelen parcacik varsa, madde dilimdeki atomlar ile etkilesen parcacik sayisi

dN nin N ye orani,

— =- ———=-nsdx (2.73)

seklinde yazilabilir. Denkem (2.73) dilim son derece kuguk kalinlkta oldugu,
yuzeydeki bir atomun arkasindakini perdelemedigi durumda gecerlidir. Belirli bir
x kalinliktaki bir dilimdeki atomlar ile etkilesen gelen pargaciklarin oranini

bulmak i¢in, dN /N nin integrali alinir ve diizenlenirse,

N(x) = N,e "% (2.74)

elde edilir. x kalinligindaki dilimden gegen pargacik sayisi N(x), kalinlik ile Ustel

olarak azalir. Tesir kesitinin birimi m* cinsinden veya barn olarak ifade edilir.

Barn=10%*cm?dir.

Bir elektronun iki etkilesme arasinda gidebildigi mesafeye serbest yol denir.
Bir madde icerisinde bir parcacigin | ortalama serbest yolu, parcacigin bir

hedef atom ile garpigmaksizin aldigi yoldur. Ortalama serbest yol,

s (2.75)



ifadesine esittir. Burada n=rN,/A, (r , ortamin yogunlugu, N, Avagadro
sayisi, A hedef atomun kiitle numarasi) cm® teki atomlarin sayisidir ve S.,

elektronun tim olaylar i¢in toplam tesir kesitidir.
S, =S4 +s,, +tS, (2.76)

Ifadesine esittir. Burada s , elastik etkilesme tesir kesiti, s, inelastik etkilegsme
tesir kesiti ve s, bremsstrahlung (frenleme 1gimasi) tesir kesitidir. Bir madde

Uzerine gelen yUklu bir parcacik hedef atomun Coulomb alani ile etkilesir. Bu
etkilesme tesir kesiti kavrami ile anlatilir. Bir hedef pargacigin tesir kesiti, ilgili

olayin dogasi ve gelen pargacigin enerijisi ile degisir.

Elektronlarin ortama giris dogrultusunda gidebildikleri mesafeye de menzil
denir. Menzil parcacigin turiine, materyalin yapisina ve pargacigin enerjisine
baghdir. Menzil, Denk. (2.72) in, pargacigin tum enerjileri tzerinden integrali

alinarak hesaplanir:

0 1

dE (2.77)
dE / dx

Denklem (2.77) den bulunan menzil, R, sirekli yavaslama yaklagimi,
CSDA-menzili olarak da adlandiriimaktadir. Menzil icin durdurma gucunin
integralinin analitik olarak alinmasi oldukga gugtir. Bu nedenle integralin
alinmasi icin sayisal ¢ozimleme metodlar kullanilarak elektronlar icin menzil

elde edilir.

Elektronlar hedeften gecerken enerji kaybr dagilimlarinin hesaplanmasi igin
CSDA-menzili elde edilmesi yeterli degildir. Bunun igin enerji straggling
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parametresi, W?(E) nin de hesaplanmasi gerekmektedir (Liljequist, 1983).

Enerji straggling parametresi Denk. (2.51) ile hesaplanmaktadir.

Bu calismada CSDA-menzili yamuk kuralindan hesaplanmigtir. Yamuk

toplama kurali Ek A da verilmektedir.

2.4. Bilesikte Enerji Kaybi1-Bragg Toplama Kurali

Bragg ve Kleeman (1905) in calismalarindan bu gtine kadar, bilegiklerin
durdurma gucundn, atomik bilesenlerin durdurma gucunun agirhkl toplami ile

elde edildigi bilinmektedir:

col

S /T =AW, (S /1), (2.78)
i

Burada w;, | inci atomik bilegenin agirhkh kesri ve S, /r, j inci atomik

col

bilesenin kuitle ¢carpisma durdurma gicudir.

Bu toplama varsayimi bilegigin ortalama uyarma enerjisini belirlemek igin

de kullaniimaktadir:

.‘.éo N
<l >:exp}_éawj(zj/Aj)lnljy<Z/A>§ (2.79)
Téi ()

Burada, <Z/A>:{;°1Wij/Aj ifadesine esittir. Z;, A; ve |, sirasi ile j inci
j

bilesenin atom numarasi, atomik agirhgi ve ortalama uyarma enerjisidir.

Bilesigin tesir kesiti toplama kurali yolu ile,
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S . (E) = é ns (Z;) (2.80)

elde edilir (Watson ve ark., 2004). Burada n., molekildeki Z, atom numarali

atomlarin sayisidir.
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3. MATERYAL ve METOD

Elektronlarin maddede enerji kaybi hakkinda elde edinilen bilgi nikleer
fizik, radyoloji, nukleer tip, saglik fizigi, radyasyon dozimetrisi gibi bir ¢gok alan
icin onemlidir. Ozellikle de radyoterapide enerji depolamasinin sayisal bilgisi
doz hesaplamalar igin gereklidir. Saglik fiziginde doz hesaplamalarinin elde
edilmesinde, doku esdegeri materyaller Uzerinde elektronlarin inelastik
etkilesme karakteristikleri olan durdurma gucu, ortalama serbest yol, menzil ve
ayrica doz dagihimlarinin elde edilmesi icin de enerji straggling
hesaplamalarinin yapilmasi gerekir. Dusuk enerjili elektronlar igin bu
karakteristikler dogrudan deneysel o6lcimlerden veya 10 keV den yukari
enerjilerde daha dogru olan Bethe nin durdurma gicu teorisinden elde
edilememektedir. Tum enerji araliginda gecerli olan ¢cok az ¢calisma mevcuttur.
Son yillarda Salvat ve ark. (2001) tarafindan elektronlarin etkilesim
karakteristikleri ile ilgili katilar igin hesaplama yapan PENELOPE programi
geligtirilmigtir. Duglk ve orta enerjileride gecerliligini koruyan ve Ozellikle de
biyolojik hedeflerde ¢ok az ¢alisma vardir.

Bu calismanin amaci, GOS modeli kullanilarak digsik ve orta enerjilerde
gecerli olan ve insanin biyolojik yapisinda bulunan H, C, N, O gibi hedeflerin
yani sira adenin, guanin, timin, sitozin gibi biyolojik materyallerde durdurma
gucu, ortalama serbest yol, menzil ve enerji straggling hesabi yapabilecek bir
yonteminin gelistiriimesi, programinin yazilmasi ve bu programin biyolojik
materyaller ve DNA bilesigine uygulanmasidir. Bu amagla bu calismada
gelistirilen programin sonuglari PENELOPE sonuglari ile de karsilastirildi.

Asagidaki kesimde ise PENELOPE programinin calistirlmasi hakkinda
bilgi verilecektir.

3.1. Programin Temini ve Hazirlanmasi

Salvat ve ark., (2001) tarafindan 100 eV-1 GeV enerji araligindaki
enerjilerde gelen elektron i¢in durdurma gici, ortalama serbest yol, CSDA-
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menzili ve doz dagilimlarini hesaplamak igin dnerilen PENELOPE programi, Al,
Au, Ag gibi metallerde elektronlarin etkilesim karakteristiklerini Monte Carlo
yontemi ile hesaplamaktadir. Bu program Fortran 77 bilgisayar programi ile
yapilmis bir kod sistemidir.

Oncelikle bu calismadan elde edilen sonuglarin, PENELOPE programiyla
bulunan durdurma gicu sonuglar ile karsilastirlmasi amaciyla PENELOPE
2001 kod sisteminin inelastik etkilesmeler icin durdurma gici hesabi yapan
penelope.f alt programi calistirildi. Penelope.f alt programinin calistiriimasi ile
olusturulan Penelope.exe nin karbon igin 6rnek veri girig dosyasi Sekil 3.1. de

verilmektedir.

e Kigayol penelope.exe

Enter material name, for your information <no more than 68 characters) ...
Material:

Select one option <1 or 2>:
1: Enter composition data from the kevhoard
2: Read them from the file pdcompos.tah

2
Enter material identification number ...

b

6 AMORFHOUS CARBON
Element: C <(Z= 6}, atoms molecule = 1.HARBAAE-+BA

Density = 2.800ABRE+AA g cm*x3

Mumher of electrons per molecule = 6.0ABBAE+B@
Mean excitation energy = 8.1H00BBE+81 el

Eztimated energy and oscillator strength of the plasmon:
Wech = 2.35%173E+81 el,. Fch = 4.080060Q0E+6A
(for insulators, these guantities should be set egqual to zerol

Do you wish to change the Wch and Fch values? {1=yes.2=no
Ctype 2 if vou are not sure...>

Uech = 2.35173E+81 eV, Fch = 4.00000E+BAA
Sternheimer adjustment factor = 3J.3V15B8E+HH8

PEMELOPE’ 5 material data file is heing created.
Enter path+name for this file <up to 88 characters) ...

Sekil 3.1. PENELOPE 2001 penelope.f alt programi veri giris dosyasi.
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PENELOPE 2003 kod sisteminde ortalama serbest yol ve menzil
sonuglarinin elde edilmesi icin tables.f alt programi calistirlmadan once,
penelope.f alt programi ile birlikte calisan material.f alt programi calistirilarak
material.exe den material.mat dosyasi elde edildi. Materyal veri dosyasinin
olusturuldugu material.mat dosyasi, PENELOPE 2003 kod sisteminde
penelope.f alt programiyla birlikte calisan tables.f alt programinda
kullanilmaktadir. Tables.f alt programindan tables.exe olusturuldu ve
cahigtinlarak durdurma gucu, ortalama serbest yol ve menzil sonuglarinin

alindigi tables.dat ¢ikti dosyasi elde edildi.

e Kisayol material.exe

Select one option <1 or 23:
1: Enter composition data from the kevhoard
2: Read them from the file pdcompos.tah

Enter material identification number ...

6 AMORPHOUS CARBOW
Element: C <Z£= 6», atomzsmolecule = 1.0000HE+BA

Denzity = 2_B000AE+B0 g cm¥exl

Mumber of electrons per molecule = 6.00ABRE+8A
Mean excitation energy = 8.10BBAE+A1 el

Eztimated oscillator strength and energy of the plasmon:
Fch = 4.800ABE+8A@, YWch = 2.35173E+B81 U
Cfor inzulatorz. these guantitiezs zhould be set equal to =zeror

Do you wish to change the Fch and Weh values? {1=ye=_2=nol
Ctype 2 if you are not sure...>?

Fch = 4_A0BARE+BA,. UWch = 2_35173E+81 el
Sternheimer adjustment factor = 3J.37125E+8H
E-F in. grouping factor = 1.85808E+80
Compton grouping factor = 1.560800E+88

PENELOPE’ s materdial data file is being created.
Enter path+name for this file Cup to 8@ characters) ...
material .mat]

Sekil 3.2. PENELOPE 2003 material.f alt programi veri giris dosyasi.
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Kisayol tables.exe

The output file ‘tahbhles.dat’ has been generated.

Do vyou wish to calculate guantities for specific
particles and energies? Cysny

Range <1 or mfp (2>7 CCtrl-C =tops the program’
2

KPAR, E. ICOL ...

Electron. E
mean free path

1 .000AE +@2 inelastic scattering
2_.88483E—08
5.7627E—DBB
3.4664E+@7
1.7332E+87
cross section 3.4568E-16

KPAR. E. ICOL ...

inverse mfp

Electron. E
mean free path

2 _H0UAE +@2 inelastic scattering
4 _.3944E—B88
8.7889E—08
2.2756E+87
1.1378E+@7
2.26923E-16

inverse mfp

cross section

KPAR. E. ICOL ...

Electron. E
mean free path

3 .08808E +82 inelastic scattering
5 _.8490E—-8A8
1.16983E-87
1._.7827E+A7
8 .5484E+86
1_.7858E-16

inverse mfp

cross section

Enter KPAR,. E. ICOL ...

Sekil 3.3. inelastik ortalama serbest yol icin PENELOPE 2003 tables.f alt

programi veri giris dosyasi.

Sekil 3.2. material.exe den, Sekil 3.3. ve Sekil 3.4. tables.exe den elde
edilen karbon hedefi igin drnek veri giris dosyasini gostermektedir. Tables.exe
den table.dat dosyasi yolu ile karbon hedefi igin 6rnek ¢ikti dosyas! Ek B de
verilmektedir. Biyolojik materyallerde PENELOPE 2003 kod sisteminden elde
edilen ortalama serbest yol ve menzil sonuglarn ile bu calisma sonuglarinin

karsilastirmasi bulgular ve tartisma bélimuinde verilecektir.
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e+ Kisayol tables.exe

The output file ‘tables.dat’ has heen generated.

Do you wish to calculate guantities for specific
particles and energies? Cuysnd
iy

Range €1 or mfp (237 (Ctrl-C stops the program>
il

Enter KPAR. E ...
1.2008

Electron. E 2 .BABAE+A2 el
range 1.4824E-87 cm
2_8BB47E-A7 g-somexd

Enter KPAR. E .
1,300

Electron. E J.BBBAE+A2 el
range 3.2844E-A7 cm
6.5687E-A7 gsomex2

Enter KPAR. E ...
1 .400

Sekil 3.4. Menzil hesabi icin PENELOPE 2003 tables.f alt programi veri girig

dosyasi.

Enter material name. for your information ¢no more than 6B characters) ...
nitrogen
Material: nitrogen

Select one option <1 or 23:
1: Enter composition data from the kevhoard
2: Read them from the file pdcompos.tab
Enter material identification numbepr ...
7 HNITROGEN
Element: N <(Z= 7>, atoms/molecule = 1.PARAAE+00
Denzity = 1.16528E-03 grcmx]

Number of electrons per molecule = 7.BHEBBE+@8
Mean excitation energy = 8.20RAAE+A1 el

Estimated energy and oscillator strength of the plasmon:
Weh = 4.55235E-01 eU, Fch = 3.08000E+0A
¢for insulators, these guantities should he set equal to zerol

Do you wish to change the Wch and Fch values? {1=yes,2=no)
Ctype 2 if you are not sure...?

Sternheimer adjustment factor = 2.18817E+B@

PEHELOPE’ = material data file is heing created.
Enter path+name for this file Cup to 88 characters) ...
material.mat]]

Sekil 3.5. Azot icin PENELOPE 2001 penelope.f alt programi

veri girig dosyasil.
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3.2. inelastik Etkilegim Karakteristiklerinin Hesaplamasinda Kullanilan

Niceliklerin Elde Edilmesi

Elektronlarin inelastik etkilesme karakteristiklerinden 6zellikle GOS model
ile durdurma gucunin hesabi i¢ kabuk ve valans kabugu osilator siddetleri, i¢ ve
valans kabugu PMIP leri (K, L,... ve valans kabugu uyarma enerjileri) ve hedef
atomun elektronu ile gelen elektron arasindaki degis-tokus etkilesmesine
baghdir. Bu niceliklerin dogru tanimlanmasi daha gercek¢i durdurma gicu ve
diger inelastik etkilesme karakteristiklerinin elde edilmesini saglar. Asagidaki
kesimde inelastik etkilesme karakteristiklerinin hesaplanmasi ve teorik
sonugclarla kargilastiriimasi verilmektedir.

3.2.1. Optiksel Osilatdr Siddeti-O0S, Kismi iyonlagma Potansiyeli ve
Ortalama iyonlagma Enerjisinin Hesaplanmasi

Ic kabuk iyonlagmasi icin (genellikle K kabugu ve 100 eV dan fazla enerji
kayiplari i¢in ) OOS un bulunmasi X iginindan elde edilen bilgi ile saglanmak
zorundadir. Bu durumda OOS Denk. (2.60) dan K kabugu igin,

1 ¥
fo=——0C E)dE 3.1
=195 O »(® (3.)

By

ifadesinden hesaplanir. Burada s ,(E), barn biriminde, verilen E (MeV)

enerjide fotoelektrik tesir kesitidir.

Bu caligmada her bir hedef atomu i¢in K kabugu osilator siddeti f,, 50 eV-

1 keV baglanma enerjisinde Henke ve ark. (1993) tarafindan verilen hazir
deneysel fotoelektrik tesir kesitlerinin kullaniimasi ile ve diger enerjilerdeki (1
keV ile 1 MeV) Berger ve ark. (1987) tarafindan yapilan XCOM programindan
elde edilen fotoelektrik tesir kesitlerinin kullaniimasi ile Denk. (3.1) in sayisal

integrasyonu yoluyla hesaplandi.
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Go6z onune alinan OOS un dogrulugu degisik toplama kurallari yolu ile
kontrol edilebilir. Ornegin, OOS f - toplama kurali, Denk. (2.61) i saglamahdir,

yani tum kabuk osilator siddetleri toplami 1 e esit olmalidir. OOS un
dogrulugunun kontrolu igin diger ifade (Denk. (2.63)),

?’3_{ f. InW, §+ f.INW, =ZIn| (3.2)

dir. Burada i =1 .... M i¢ kabuklarin sayisi, f., f_, f, ....i¢ kabuk osilator
siddetleri, W, W, W,, ....ve W, sirasi ile K, L, M .... yani i¢ kabuk rezonans
enerjileri ve valans kabugu rezonans enerijileridir. B, i¢ kabuk baglanma enerjisi
olmak tzere i¢ kabuk rezonans enerjisi W,

W =aB, (3.3)

ifadesine esittir (Sternheimer, 1952; Liljequist,1983). Burada a, Sternheimer

(1982) tarafindan tanitilan ve 1.5-2.5 arasinda deg@erler alabilen yari-deneysel

ayarlanabilir parametredir. Yari-deneysel ayarlanabilir carpan a, asagidaki

ifade ile hesaplanmaktadir:

&ZInl-Z InW_-3aZ. InB. 6
Y, v T i =
(3.4)

N
N
Q I -l O

Burada Z, = f. ve Z, = f, dir. Valans kabugu rezonans enerjisi W,,,

z
W, =28.816, rAV (eV) (3.5)




ifadesine esittir (Salvat ve Fernandez-Varea,1992). Burada Z,, r ve A

sirasiyla hedef atomun valans elektron sayisi, kitle yogunlugu ve atom
agirhigidir.  PENELOPE  programinda W, Denk. (3.5) ifadesi ile

hesaplanmaktadir.

Salvat ve Fernandez-Varea (1992) tarafindan Onerilen W,, Kat
durumundaki materyallere uygulanabilmektedir. Ancak W, atom numarasi

digsuk H, N, O.. gibi biyolojik hedefler icin Denk. (3.2) toplama kuralini
saglamamaktadir. Bu nedenle Denk. (3.5) kullanildigi takdirde, yari-deneysel
parametre a ve ortalama iyonlasma enerjisi, | nin gergcek degeri
bulunamamaktadir. inelastik uyarmalar igin rezonans enerjiler W ve W,, Denk.
(3.2) yi saglamak zorundadir (Liljequist, 1983). Bu sebeple W, ve W,, kismi
iyonlagsma potansiyeline, PMIP e esit dustnulebilir (Liljequist, 1983) ve W. ve
W,

\'

bazi arastirmacilar (Salvat ve Fernandez-Varea, 1992; Cengiz, 2002)

tarafindan kabul edildigi gibi uyarma enerjisi olarak dikkate alinabilir. Bu

yaklagim ile valans elektron PMIP i, W,, Liljequist (1983) tarafindan belirtildigi

gibi LPA kullanilarak hesaplanabilir:
¥
Z,InW, = ¢y (r)In(dhw,(r))4pr>dr (3.6)
r

Burada r, cekirdekten kabuga olan uzaklk, r(r), elektron yogunlugu ve
w,(r) = (4pe’r (r)/m)*?, lokal plazma frekansidir. Elektron yogunlugu r (r),

Lenz (1932)-Jensen (1932) atom modeline gore Elkamos ve Pape (1982)
tarafindan asagidaki analitik ifadesi ile verilmigtir:

Z?e'™ (1+0.265h)*

r(r)=3.675 a’h?

(3.7)
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Burada h,

= ,.05
0.3

|---O:

h =3.303 &z
§ a (3.8)

Q

dir.

Bu calismada W, ve W, nin inelastik uyarmalar icin PMIP e esdeger ve
rezonans enerjisinin uyarma enerjisi olarak kabul edilmesi ile W, ve W, Denk.

(3.3) ve Denk. (3.6) dan hesaplanmigtir. Tablo 3.1 de bu calismada durdurma
gucu ve diger inelastik etkilesme karakteristiklerin hesabinda kullanilan Denk.

(3.4) ve Denk. (3.6) dan elde edilen a ve W, degerlerinin diger teorik sonuclar

ile karsilastirmasi verilmektedir.

Tablo 3.1. Ayarlanabilir carpan a ve valans kabugu uyarma enerjileri.

a a W, (ev) W, (ev) W, (ev)
Material (Bugalisma) | (Salvatve ark.,2001) | (By calisma) (Salvat ve ark., (Sternheimer,1952)
PENELOPE Programi 2001)

PENELOPE Programi

H 1.4 1.37 - 0.2626

C 2.48 3.37 34.163 23.51 35.79
N 2.29 2.18 41.077 0.4552 43.98
> 1.65 2.37 51.58 0.5258 52.79

P 2.05 2.06 31.11 13.30
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Ic kabuk ve valans elektronlari rezonans eneriilerinin ve OOS un Denk.
(3.2) yi saglamasi gereklidir. Hesaplanan bu degerlerin kontrol edilmesi amaci
ile bazi hedefler igin Denk. (2.61) ve Denk. (3.2) den f ve | degerleri ve Bragg
toplama kuralindan (Denk. (2.79)) bazi bilesikler igin ortalama uyarma enerijileri

hesaplandi. Bu degerler Tablo 3.1. ve Tablo 3.2. de gdsterilmektedir.

Tablo 3.2. OOS un tutarliligini kontrol etmek ve CSP nin hesaplanmasinda

kullanilan f,, W,, f ve | degerleri.

Material f, f g W (eV) I (eV) | (eV) | (eV)
(Bu (Seltzer (ICRU,
calisma) ve Berger, 1984)
1982)
H
1 1 - 19.19 19.2 19+0.4 19.2
¢ 1.8 0.966 1.71 705.23 75.77 78+ 7 78
N 1.72 0.986 154 941.14 80.12 82+2 82
°© |i1s 0968 156 89854  04.46 95+ 2 95
279.32°¢
P 1.67 0.98 1.52 4406.5% 170.68 173+ 15 -
388.17°

®Fosforun K kabugu rezonans enerjisi, ® fosforun L, kabugu rezonans enerjisi ve © fosforun Ly

kabugu rezonans enerjisi
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Tablo 3.3. OOS un tutarhligini kontrol etmek icin bilesiklerde | degerleri.

Material I (eV) I (eV) I (eV)
(Bu calisma) (Salvat ve ark., 2001) (Teorik calisma)
PENELOPE Programi

H2O (sivi-su) 68.68 68.99 752
CsHsNs (adenin) 7064 73.53 71.42
CsHsNsO (guanin) 7977 75.49 75.02
CoH27N7013P> (stizo- 78.80 81.26 78.8°

guanin-DNA)

2Seltzer ve Berger, 1982; "Verne ve Pimblott, 1995

3.2.2. Degig-tokus Etkilegme Carpani

Gelen parcacik elektron oldugunda prensipte gelen elektron atomik
elektrondan ayirtedilemeyebilir. Bu durumun dikkate alinmasi elektron degis-
tokus etkilerine goturir. Herhangi bir enerjide 6zellikle disuik enerjilerde degis-
tokus etkilerinin duzeltmesi Onerilmektedir. Degis-tokus etkilerinin yliksek
hizlarda 6nemsiz oldugu varsayilmaktadir (Inokuti,1971; Fernadndez-Varea,
1996).

Elektronlarin inelastik sagiimasinda degis-tokus carpani modifiye edilmis
Born-Ochkur yaklagimi yolu ile hesaplanabilir ve bu yaklasim uzak uyarmalar
IDCS ye uygulanabilir (Ferndndez —Varea, 1996). Modifiye edilmis Born-Ochkur

yaklagimi Fernandez-Varea (1996) tarafindan,
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(3.9)

ifadesi ile verilmektedir. C_, W =W, ve QaN ye karsilik gelen rezonans benzeri

durumigin C_ degis tokus duzeltmesi, asagidaki ifadeye donugur:
.2
C, =1- 9+8’§_39 (3.10)
E o

Bu katsayi uzak etkilesmeler icin inelastik diferansiyel tesir kesitine degis-

tokus dizeltmesi uygulanmasinda kullanilir.
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4. BiYOLOJIK MATERYALLERDE INELASTIK ETKILESIM
KARAKTERISTIKLERIN HESAPLANMASI

4.1. Duguk Atom Numaral Hedefler ve Bilesikler icin Durdurma Gucidnin
Hesabi

Rezonans karaktere sahip olan Q <W li uyarmalar, uzak carpismalar ve
Q=W" |i uyarmalar yakin etkilesmeler (serbest elektronlarla) olarak

tanimlanabilir (Salvat ve Fernandez-Varea, 1992). Denklem (2.46) ya Denk.
(2.55) ve Denk. (2.57) nin yerlestiriimesi ile yakin ve uzak IDCS toplami bi¢cimde
yazilabilir:

d’s _ 1 d@QW)
dQdw ~  WQ  dw

Qo=

C g & @W- W) - Q) +dW - Qa(Q- W)

1
=

d’s _d’, d’s
dQdW  dQdw  dQdw

(4.1)

Elektronlar icin uzak etkilesmeler IDCS vye degis-tokus dizeltmesi
katillabilmektedir (Fernandez—Varea, 1996). Denklem (4.1) ifadesinde uzak

etkilesmeler IDCS ne degis tokus dizeltmesinin katiimasi ile,

éd’ u d3s d’s
6 =——LC,+
§dQdwg ~ dQdw dQdw

(4.2)

ifadesi elde edilir.
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Denklem (4.1) de uzak etkilesmelere karsilik gelen IDCS ye degis tokus

dizeltmesinin katilmasi ve Q geri-tepme enerjisi Uzerinden integralinin

alinmasi ile uzak etkilesmeler i¢in IDCS,

do, _ ¥ il W a-Q(EW)S, M- QUEW)Y

dw ava Q. (EW)) g E 2 g E2 Eb(s(vv W @3
ve yakin etkilegsmeler icin IDCS,

ds, M

dW a WZQ(\N W) (4.4)
elde edilmektedir. Boylece IDCS asagidaki ifadeye esit olur:

ds _ds, Gds, (4.5)

dw  dw  dw

Denklem (2.46), Denk. (2.47), Denk. (2.48) ve Denk (2.50) kullanilarak SP i¢in

SB=Nc f| —+|n— )
a r\\Q( W)) 9 E zg ZEZ g 2 (E-W) (*:6)

ifadesi elde edildi. Her bir hedef atomu icin SP degerleri bu ifade ile
bulunduktan sonra bilegiklerin CSP leri Denk. (2.78) Bragg toplama kurali
kullanilarak hesaplandi.
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4.2. Diisiik Atom Numarali Hedefler ve Bilesikler icin inelastik Tesir Kesiti,

inelastik Ortalama Serbest Yol Hesabi

Bu calismada dusuk atom numarali hedefler igin Denk. (4.5) den inelastik
tesir kesiti s (E) ve ortalama serbest yol (MFP) | (E) asagidaki ifadelerden elde

edilmektedir:
s (E) = O—mds aw mdSU+dSy)dw 4.7)
caw dw  dw '

YRE W - QEW)S B - FEWYF
o,(E)= X?V\{}W (E’W))g - ;§ = ye(E W) (4.8)

(E-2W) o
S A(E- W)

s,(E)=cQq f,

s(E)=s,(E)+s,(E)

(ol e]

i W . 8- QEW, FY - GEWD, (E- Mg@( W 49

8= xa—.lr‘(Q(EW) E b§ =YY

Bilesikler icin toplam tesir kesiti, toplama kurali yolu ile Denk. (2.80) den

hesaplandi.

Dusuk atom numaral hedefler icin MFP toplam tesir kesiti Denk. (4.9) un

kullaniimasi ile,

| (B)= 5 (4.10)
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ve bilesikler icin MFP,

_ 1
I bilesil (BE)= m (4.11)

ifadesinden hesaplandi.

4.3. Dugik Atom Numarali Hedefler ve Bilesgikler i¢cin Menzil ve Straggling
in Hesaplanmasi

Dusuk atom numarali hedefler ve bilesikler icin menzil hesabi Denk. (4.6)
ve Denk. (2.78) den elde edilen CSP sonugclarinin, Denk. (2.77) de kullaniimasi
ile elde edildi.

Dusuk atom numaral hedefler igin straggling, Denk. (2.47) ve Denk. (2.51)
den,

b W aW - QEW) 6, &Y - QFEW) S, aE- 2w
W (E) = Nx& fijIn( )- ¢ .+§ = E+§2W

ViTEW € E b Fo(e-w) (4.12)

ifadesi elde edildi.
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5. BULGULAR ve TARTISMA

Asagidaki kesimde, biyolojik hedeflerde 20 eV- 1 MeV araliginda eneriji ile
gelen elektronlar icin durdurma gucu, ortalama serbest yol ve CSDA-menzilin
hesaplanmasi icin Onerilen hesaplama yodnteminden elde edilen sonuclarin
deneysel ve diger teorik sonuclarla karsilastirmasi verilmektedir. Dusik atom
numarali hedefler ve bilesikler icin elde edilen CSP, MFP ve CSDA-menzili
degerlerinin teorik ve deneysel sonuclarla karsilastirmasi Sekil 5.1-17 de
gosterilmektedir. Bu ¢alismada C;H:N; (adenin), C,H,N,O (guanin), C,H,N,O
(sitozin), C;HGN,O, (timin), C,H,,N,0,,P, (sitizo-guanin) ve CH ,N,O,,P, (timin-
adenin) bilegsikleri icin CSP, MFP ve CSDA-menzili sonuclari Tablo 5.1-7 de

verilmektedir.

5.1. Duguk Atom Numarali Hedefler ve Bilesikler icin Durdurma Gucu
Sonuglari

Sekil 5.1. Karbonda elektronlar icin kitle-carpisma-durdurma gtcu

degerlerinin teorik ve deneysel sonuclar ile karsilastirmasini gostermektedir.

Bu calismadan elde edilen sonugclar, Joy (2001) un veri tabaninda sunulan
Havington (1996) ve Luo (1993) nun deneysel sonugclari, Sugiyama (1989) nin
teorik sonuglari ile PENELOPE programindan (Salvat ve ark., 2001) elde edilen
sonuglar ve 10 keV den yukari kinetik enerjili elektron enerjilerinde ICRU-37
(1984) verileri ile karsilagtirildi.

Denklem (4.6) kullanilarak hesaplanan kuitle-carpisma-durdurma gucu
degerleri, 40-3000 eV kinetik enerijili gelen elektronlar icin Havington (1996) ve
Luo (1993) tarafindan verilen deneysel veri ile % 10 ve % 5, 200-20 000 eV
arahginda enerjiler igin Sugiyama (1989) nin sonuglari ile % 4, PENELOPE alt
programindan elde edilen sonuclar (Salvat ve ark., 2001) ile % 3 ve ICRU-37
(1984) tarafindan tavsiye edilen sonuglar ile (10 keV yukari enerjiler igin) % 3

uyumlu bulundu.



Bu calisma
® Luo1993
B Havington 1996
— — — - Sugiyama 1989
""" Penelope 2001
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Elektron Enerijisi (eV)

Sekil 5.1. C atomunda elektronun kinetik enerjisine goére S(E)/r , CSP,

degerleri.

PENELOPE programi (Salvat ve ark., 2001), 100-3000 eV eneriji
araliklarinda Havington (1996) ve Luo (1993) tarafindan verilen deneysel veri ve
200-20000 eV araliginda enerjiler icin Sugiyama (1989) tarafindan verilen teorik
sonuclar ile karsilastirildiginda, sirasi ile % 10, % 12, % 7 uyumluluk
gostermektedir. Buna kargin bu ¢alisma sonuclarinin karbonda, 100-3000 enerji
araliginda Havington (1996) tarafindan verilen deneysel sonuclarla PENELOPE
(Salvat ve ark., 2001) ile ayni uyusumu gosterirken Luo (1993) tarafindan
verilen deneysel sonuclar ve biyolojik materyaller icin 6nerilen Sugiyama (1989)
sonuglari ve PENELOPE 2001 programi (Salvat ve ark., 2001) sonugclarindan
daha iyi bir uyusum gdosterdigi dikkati cekmektedir.
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200-3000 eV enerji araliginda biyolojik materyaller i¢in durdurma gucunin
hesaplanmasinda 6nerilen Sugiyama (1989) tarafindan verilen teorik sonuclarin
deneysel degerler ile karsilastirilmasi durumunda Sugiyama (1989) sonuclari
Havington (1996) ve Luo (1993) tarafindan verilen sonuclar ile % 17 ve % 11

uyumluluk gostermektedir.

Sekil 5.2. ve 5.3. Hidrojen, Azot ve Oksijende elektronlar igin kitle-
carpisma-durdurma gucu degerlerini géstermektedir. Hidrojen atomunda 200-
20000 eV enerji ile gelen elektronlar icin CSP degerleri, Peterson ve Green
(1968) yari deneysel formdli ile % 7, Sugiyama (1989), Gumus (2005)
tarafindan verilen sonuglarla ve PENELOPE 2001 programi sonugclari (Salvat
ve ark., 2001) ile sirasi ile % 4, % 3, % 3 ve 10 keV yukari enerjilerde, ICRU 37

(1984) den alinan veri ile % 2 uyumlu bulunmustur.

IIII T T IIIIIII T T IIIIIII T T IIIIIII
Hidrojen ve Azot
1000 H =
] o Bu calisma ]
® Peterson ve Green 19681
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_ 4, - — — - Gumus 2005
o 0 IO N Penelope 2001
~
— Ve —
NE 100 3 , A ESTAR ]
o / ® ICRU 37
> / N
() / 2
< .
=,
w104
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1_ T T IIIIIII T T IIIIIII T T IIIIIII T T IIIIIII T T IIIIIT
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Elektron Enerjisi (eV)

Sekil 5.2. H ve N atomunda elektronun kinetik enerjisine gére S(E)/r , CSP,

degerleri.
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Azot ve Oksijen icin hesaplanan kutle-carpisma-durdurma guci degerleri,
Peterson ve Green (1968) yari-deneysel formull, Sugiyama (1989), Gumus
(2005), PENELOPE (Salvat ve ark., 2001) programindan elde edilen teorik
sonuglar ile ve 10 keV den blyuk enerjiler igin azot igin NIST veritabani
(ESTAR, NIST veritabani, 2003) ile oksijen i¢in ICRU-37 (1984) den alinan

degerler ile karsilastirildi.

IIII T T IIIIIII T T IIIIIII T T IIIIIII
Bu calisma
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Elektron Enerijisi (eV)

Sekil 5.3. O atomunda elektronun kinetik enerjisine gore S(E)/r , CSP,

degerleri.

Azot gazi uzerine, 500 eV tan buyik enerji ile gelen elektron igin bu
calismada elde edilen sonuclar, Peterson ve Green (1968), Sugiyama (1989),
Gumus (2005), PENELOPE (Salvat ve ark., 2001) den elde edilen sonuclarla
sirastile %5, % 3 % 3, % 3 ve 10 keV yukari enerji bolgesinde ESTAR (NIST
veri tabani, 2003) dan elde edilen sonuglar ile % 3 uyumlu bulundu. Benzer
sekilde, oksijen tzerine 500 eV un uzerinde gelen elektron enerijileri icin bu
calisma sonugclari, Peterson ve Green (1968) ile % 9, Sugiyama (1989) ile % 5,
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Gumus (2005) den teorik sonuclarla % 3, PENELOPE (Salvat ve ark., 2001)
den elde edilen sonugclar ile % 2 ve ara enerjilerde (10 keV Uuzeri) ICRU-37

(1984) den alinan sonuglar ile % 2 uyumlu bulundu.

PENELOPE programi (Salvat ve ark., 2001), 100-3000 eV enerji ile gelen
elektronlar icin Peterson ve Green (1968) tarafindan verilen yari-deneysel
formilden elde edilen sonuclar ve 200-20000 eV enerji araliginda Sugiyama
(1989) dan alinan sonuglar ile kargilastirildiginda, sirasi ile azotta % 33 ve %
16, oksijende % 26 ve % 15 sapma oldugu goruldu. Ayni enerji araliklarinda bu
calisma sonuclari Peterson ve Green (1968) ve Sugiyama (1989) sonuglari ile
karsilastirildiginda azotta sirasi ile % 19, % 12 ve oksijende ise % 16, % 11
sapma oldugu bulundu. Yapilan hesaplamalardan gorilmektedir ki karbonda
oldugu gibi bu calisma sonugclari, durdurma giiciine en fazla katkinin geldigi
dusuk ve ara enerji bolgesinde (100- 20000 eV) PENELOPE (Salvat ve ark.,

2001) den elde edilen sonuglardan biraz daha iyi sonuclar sergilemektedir.

Bu calisma
,,,,,,,,, Penelope 2001
® Estar
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Sekil 5.4. P atomunda elektronun kinetik enerjisine gére S(E)/r , CSP,

degerleri.
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Sekil 5.4. de P de dusuk ve ara enerji bolgesinde elektron icin bu ¢alisma
sonuglari, PENELOPE (Salvat ve ark., 2001) ve ESTAR (NIST veri tabani,
2003) programindan elde edilen sonuglar ile kargilastirmasi verilmektedir. Bu
calismadan hesaplanan CSP degerleri, 100 eV-1 MeV enerji araliginda
PENELOPE (Salvat ve ark., 2001) den elde edilen sonuclar ile % 4 ve 10 keV-1
MeV araliginda ESTAR (NIST veri tabani, 2003) programi ile hesaplanan

sonuglar ile % 2 uyumlu bulundu.

L L B e ) B LR ALY
Bu calisma 1
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Elektron Enerijisi (eV)

Sekil 5.5. Su molekilinde elektronun kinetik enerjisine gore S(E)/r , CSP,

degerleri.

Sekil 5.5. gelen elektron icin su molekilinde bu ¢alismadan elde edilen
sonugclari ve teorik deg@erlerle karsilastirmasini gostermektedir. 100 eV asagi

dugsuk enerjiler disinda, kuru DNA da enerji kaybi dagilimi igin dnerilen Verne
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ve Pimblott (1995) tarafindan verilen teorik degerlerle % 3, suda degis-tokus
etkilesmesinin dikkate alinmasiyla hesaplanmis olan Dingfelder ve ark., (1998)
nin sonuglari ile % 9, Gumus (2005) tarafindan hesaplanan teorik degerler ile
% 4, PENELOPE (Salvat ve ark., 2001) programinin sonuglari ile % 4 ve 10
keV den yukari enerji bdlgesi ICRU-37 (1984) CSP degerleri ile % 3 uyumlu

bulundu.
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Sekil 5.6. Guanin molekulinde elektronun kinetik enerjisine gére S(E)/r , CSP,

degerleri.

Sekil 5.6. ve 5.7. dusuk ve orta enerji bélgesinde, biyolojik maddeler,
guanin ve adenin icin, bu calismadan elde edilen kutle-carpisma-durdurma
gucu degerlerini  ve deneysel ve teorik sonuglarla kargilastirmasini

gostermektedir. 50 eV den dusuk elektron enerjileri diginda, gelen elektron
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enerjileri igcin guanin bilegiginde bu c¢alisma sonuglari, Joy (2001) un veri
tabaninda verilen Luo (1994) tarafindan sunulan deneysel sonuglarla % 5,
200 eV yukari enerjiler igcin Akkerman ve Akkerman (1999) tarafindan verilen
degdis-tokus duzeltmeli sonuglarla % 12, 100 eV dan buiyuk enerjilerde gelen
elektron enerijileri icin Gumus (2005) tarafindan hesaplanan teorik sonuglar ile
% 5, PENELOPE (Salvat ve ark., 2001) programindan elde edilen sonuclarla
% 3 ve 10 keV uzeri enerjiler icin ESTAR (NIST veri tabani, 2003) programi
CSP degerleri ile % 3 uyumlu bulundu.

Bilesiklerde sadece guanin bilesiginde Luo (1994) tarafindan verilen
deneysel veri bulunmasi nedeni ile 100 eV-10 keV enerji arahiginda PENELOPE
(Salvat ve ark., 2001) programi ve diger teorik calismalar deneysel veri ile
karsilastirildiginda, PENELOPE (Salvat ve ark., 2001) programinin, 100 eV-10
keV enerji ile gelen elektronlar igin Luo (1994) tarafindan verilen deneysel
verilerle % 8 uyumlu oldugu bulundu. Ayni enerji araliinda bu calisma
sonuglari ve diger teorik ¢calisma sonuglarindan, Akkerman ve Akkerman (1999)
degis-tokus duzeltmeli sonuclar ve Gumus (2005) den elde edilen sonugclar Luo
(1994) tarafindan verilen deneysel sonuclarla karsilastirildiginda sirasi ile % 5,
% 18 ve % 6 olarak bulundu.



61

III I IIII T T IIIIIII
Bu calisma
Penelope 2001
Estar
100
©
N
£
o
>
[}
S 10-
@ ]
0
l IIIIIII T T IIIIIII T T IIIIIII T T IIIIIII T T LI
100 1000 10000 100000 1000000

Elektron Enerjisi (eV)

Sekil 5.7. Adenin molekilinde elektronun kinetik enerjisine gére S(E)/r , CSP,

degerleri.

Adenin bilesigine, 100 eV-1 MeV dusuk ve ara enerji araliginda gelen
elektron igin bu calismadan hesaplanan CSP degerleri, PENELOPE (Salvat ve
ark., 2001) sonuglari ile % 4 ve 10 keV uzeri enerjiler icin ESTAR (NIST veri

tabani, 2003) CSP degerleri ile % 4 uyumlu bulundu.
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Bu calisma
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Sekil 5.8. DNA molekiliinde elektronun kinetik enerjisine gére S(E)/r

CSP, degerleri.

Sekil 5.8. de DNA Dbilesiginde, elektronun dusik ve ara enerji bélgesinde
bu calismadan hesaplanan kitle-carpisma-durdurma guict sonuclarinin Verne
ve Pimblott (1995), Gumus (2005) ve PENELOPE (Salvat ve ark., 2001) den
elde edilen sonuclar ile karsilastirmasi verilmektedir. Bu calismadan elde
edilen kitle-carpisma-durdurma guct degerleri, 100 eV den kiguk elektron
enerjileri disinda, Verne ve Pimblott (1995), Gumus (2005) tarafindan verilen
teorik sonugclar ile % 3, % 2 ve PENELOPE (Salvat ve ark., 2001) programindan

alinan sonuglar ile % 4 uyumlu bulundu.
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5.2. Duguk Atom Numarali Hedefler ve Bilesikler i¢cin Ortalama Serbest Yol

Sonuglari

Sekil 5.9. da Berilyum atomunda elektronun 100 eV-10 000 eV enerji
arahginda, bu ¢alismadan hesaplanan MFP sonugclarinin, PENELOPE programi
(Salvat ve ark., 2003), Liljequist (1983) ve Akkerman ve Chernov (1978) den

alinan sonuclar ile karsilastirmasi verilmektedir.
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Sekil 5.9. Be atomunda elektronun kinetik enerjisine gore ortalama serbest yol,

| (E) degerleri.

Bu calisma sonuclari, PENELOPE (Salvat ve ark., 2003), Liljequist (1983)
in teorik sonuglar ve Liljeqiuist (1983) tarafindan verilen Akkerman ve Chernov
(1978) un teorik sonuglarla sirastile % 1, % 2, % 17 uyumlu bulundu.
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Sekil 5.10. C atomunda elektronun kinetik enerjisine gore ortalama serbest yol,

| (E) degerleri.

Sekil 5.10. da C atomunda, bu calismadan hesaplanan MFP sonuglarinin,
100 eV-10 000 eV enerji araliginda Gruzza (2005) tarafindan verilen deneysel
veriler ve 100 eV-1 MeV enerji araliginda PENELOPE programi (Salvat ve ark.,
2003) ile karsilastirilmasini gosterilmektedir. Calisma sonuglari, 100 eV-10 000
arasi gelen elektron enerijileri icin deneysel veri ile % 8 uyumlu iken 100 eV-1
MeV enerji arahginda PENELOPE (Salvat ve ark., 2003) programi sonuglari ile

% 52 sapma bulundu.

PENELOPE programi sonuglari (Salvat ve ark., 2003), Gruzza (2005) nin

1000000

Elektron Enerjisi (eV)

deneysel verisi ile karsilastirildiginda % 32 sapma oldugu hesaplandi.
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Sekil 5.11. Su molekilinde elektronun kinetik enerjisine gore ortalama serbest

yol, | (E) degerleri.

Sekil 5.11. Su bilesigine gelen elektron igin MFP sonuglarini
gostermektedir. Bu calismadan hesaplanan MFP degerleri, grafikte verilen
teorik sonuclarla, 200 -10 000 eV enerji bolgesinde Ashley (1988) in
sonuglariyla % 11, Dingfelder ve ark., (1998) nin sonuclari ile % 5, Akkerman
ve Akkerman (1999) nin sonuclari ile % 2 ve 200 eV-1 MeV enerji araliginda
Verne ve Pimblott (1995) nin teorik sonuglari ile % 8, PENELOPE (Salvat ve

ark., 2003) programi sonuglari ile % 3 uyumlu bulundu.

Sekil 5.12. de guanin bilesigine gelen elektron igin bu calisma sonuglari,
Akkerman ve Akkerman (1999) nin teorik calismasindan MFP sonuglar ve

Ashley ve Williams (1980) in deneysel optiksel enerji kaybi fonksiyonuna teorik
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ifadeyi fitleyerek elde etmis olduklar yari deneysel formulden hesaplanan MFP
degerleri ile karsilagtiriimaktadir. Bu ¢alisma sonuglari, 100 -10 000 eV enerji
bdlgesi icin Akkerman ve Akkerman (1999) nin teorik sonuclar ile % 6 ve
Ashley ve Williams (1980) ile % 11 uyumlu bulundu.
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Sekil 5.12. Guanin molekilinde elektronun kinetik enerjisine gore ortalama
serbest yol, | (E) degerleri.

Ozellikle diisiik enerjilerde (yaklasik 30-1000 eV) Akkerman ve Akkerman
(2999) In sonugclari ile Ashley ve Williams (1980) in yari deneysel formilden
hesaplanan MFP degerleri arasinda uyumsuzluk dikkati ¢cekmektedir ve bu
enerji bolgesinde sapmanin yaklasik % 30 oldugu bulundu. 30 eV-10 keV
arahginda enerji ile gelen elektronlar i¢cin bu calisma sonugclari ile Ashley ve
Williams (1980) in yari deneysel formilden hesaplanan MFP degerleri arasinda

% 13 uyum bulunurken Akkerman ve Akkerman (1999) in sonugclari ile Ashley
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ve Williams (1980) in yari deneysel formilden hesaplanan MFP degerleri
arasinda ise % 26 sapma oldugu hesaplandi. PENELOPE (Salvat ve ark.,
2003) programi sonuglari ile Ashley ve Wiliams (1980) in yarideneysel

sonugclari arasinda % 34 sapma oldugu bulundu.
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Sekil 5.13. DNA molekuliinde elektronun kinetik enerjisine gore ortalama

serbest yol, | (E) degerleri.

Sekil 5.13. de DNA bilesigine gelen elektron icin MFP sonugclarini
gOstermektedir. Bu calismadan hesaplanan MFP degerleri, grafikte verilen
Ashley ve Williams (1980) in yari deneysel formulinden hesaplanan MFP
degerleri ile 100-10 000 eV enerji bolgesinde % 8 ve Verne ve Pimblott (1995)
tarafindan verilen teorik MFP sonugclari ile % 9 uyumlu bulundu. 40 eV-10 keV
enerji ile gelen elektron icin bu ¢alisma sonuglari ile Ashley ve Williams (1980)
In yari deneysel formulinden hesaplanan MFP degerleri arasinda % 10 uyum
var iken Verne ve Pimblott (1995) tarafindan verilen sonuglar ile ayni eneriji



68

arahgi icin Ashley ve Williams (1980) in yari deneysel formulinden hesaplanan
MFP degerleri arasinda % 34 sapma oldugu hesaplandi. PENELOPE (Salvat ve
ark., 2003) programi sonuglari 100 eV-10 keV enerji araliginda Ashley ve
Williams (1980) in yari deneysel formulinden hesaplanan MFP degerleri ile
karsilastiriidiginda % 40 sapma bulundu.

5.3. Duguk Atom Numarali Hedefler ve Bilegikler igcin Menzil Sonugclari

Sekil 5.14. de C atomunda gelen elektron igin menzil sonuclarini
gOstermektedir.

1= 1 IIIIIIII 1 IIIIIIII 1 IIIIIIII 1 IIIIIIII 1 IIIIIIII
1 Bu calisma
0,14
3 > Iskef ve ark., 1983
: B Penel 2
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Sekil 5.14. C atomunda elektronun kinetik enerjisine gére CSDA-menzili,
R(E) degerleri.

C atomunda 200 eV- 10 keV enerji arahginda gelen elektron igin bu
calisma sonuclari ile Iskef ve ark., (1983) nin tum deneysel calismalara
fitteyerek oOnerdigi formulden elde edilen sonuclarla karsilastirldiginda % 17
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sapma hesaplandi. PENELOPE (Salvat ve ark., 2003) programi sonugclari ile
200 eV- 10 keV enerji arahginda Iskef ve ark., (1983) nin sonuglari
karsilasgtirildiginda % 23 sapma bulundu.

1= 1 IIIIIIII 1 IIIIIIII 1 IIIIIIII 1 IIIIIIII 1 IIIIIIII
: Bu calisma
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Sekil 5.15. Su molekulinde elektronun kinetik enerjisine gére CSDA-menzili,
R(E) degerleri.

Sekil 5.15. H,O bilesigine gelen elektron igin CSDA-menzili sonugclarini

gostermektedir. Bu galismadan hesaplanan CSDA-menzili degerleri, grafikte
verilen teorik sonuglarla, 50 -10 000 eV enerji bdlgesinde Akkerman ve
Akkerman (1999) nin sonuglari ile % 13 iken 500 eV — 10keV enerji araliginda
% 7, 50 eV-1 MeV enerji araliginda Verne ve Pimblott (1995) nin teorik
sonuglari ile % 17 iken 500 eV-1 MeV de % 7 ve 10 keV-1 MeV enerji
arahginda ICRU 37 (1984) sonuglari ile % 2 uyumlu bulundu.
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Iskef ve ark., (1983) nin tim deneysel calismalara fitleyerek 6nerdigi yari-
deneysel formulden elde edilen degerler, 50 eV-10 keV enerji araliginda bu
calisma sonuclari, Akkerman ve Akkerman (1999), Verne ve Pimblott (1995) un
sonuglari ile kargilastirildiginda sirasi ile % 18, % 12, % 37 sapma hesaplandi.
Iskef ve ark., (1983) nin sonugclari 200 eV-10 keV enerji araliginda PENELOPE
(Salvat ve ark., 2003) programi sonuglari ile kargilastirildiginda % 23 sapma
oldugu bulundu.

10_ 1 1 ||||||| 1 1 ||||||| 1 1 ||||||| 1 1 ||||||| 1 1 |||||||
1—; Bu calisma
] ®  Akkerman ve Akkerman 1999
0,1 3 > Iskef ve ark., 1983
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2 T
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Sekil 5.16. Guanin molekuilinde elektronun kinetik enerjisine gére CSDA-

menzili, R(E) degerleri.

Sekil 5.16. guanin bilesigine gelen elektron i¢in bu calismada hesaplanan
CSDA-menzili degerleri teorik sonuglar ile karsilastirlmaktadir. Calismadan
hesaplanan degerler 500 -10 000 eV enerji bélgesinde Akkerman ve Akkerman
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(1999) nin sonuclari ile % 15, 200 eV-1 MeV enerji araliginda PENELOPE
(Salvat ve ark., 2003) nin sonuglari ile % 16 ve 10 keV-1 MeV enerji araliginda
ESTAR (NIST veri tabani, 2003) sonuglari ile % 3 uyumlu bulundu.

Sekil 5.16. da bu calisma sonuglari, Akkerman ve Akkerman (1999) In
sonuglari ve PENELOPE (Salvat ve ark., 2003) programindan elde edilen
sonuglar ile Iskef ve ark., (1983) nin tum deneysel caligmalara fitleyerek
onerdigi formilden elde edilen sonuclar karsilastirildiginda, 30 eV- 2000 eV
enerji araliginda bu ¢alisma sonugclarinin Iskef ve ark., (1983) den elde edilen
sonuclar ile diger teorik sonuclara gére daha uyum icinde oldugu dikkati
cekmektedir. 30 eV-10 keV araliginda enerji ile gelen elektron igin bu calisma
sonuglari ile Iskef ve ark., (1983) in yari deneysel formulinden hesaplanan
CSDA-menzili degerleri arasinda % 15 sapma var iken Akkerman ve Akkerman
(1999) tarafindan verilen sonugclar ile ayni enerji arahgi icin Iskef ve ark., (1983)
Un yari deneysel formulinden hesaplanan CSDA-menzili degerleri arasinda
% 107 sapma oldugu hesaplandi. Enerji araliklari 30 eV-1 keV ve 1 keV-1 MeV
olarak dikkate alindiginda Iskef ve ark. (1983) in yari-deneysel formuliinden
elde edilen sonuglar ile bu ¢galisma sonuglari ve Akkerman ve Akkerman (1999)
tarafindan verilen teorik sonuclar kargilagtirildiginda, 30 eV-1 keV enerji araligi
icin sapma sirasi ile % 46, % 174 iken 1 keV-1 MeV enerji araligi igin % 5, % 7
bulundu. Iskef ve ark., (1983) tarafindan verilen yarideneysel formilinden elde
edilen degerler ile PENELOPE (Salvat ve ark., 2003) programi sonuglari

arasinda, 200 eV- 10 keV enerji araliginda % 24 sapma oldugu hesaplandi.
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Sekil 5.17. DNA molekuilinde elektronun kinetik enerjisine gore CSDA-
menzili, R(E) degerleri.

Sekil 5.17. DNA bilesigine gelen elektron igcin CSDA-menzili sonugclarini
gostermektedir. Bu ¢aligsmadan elde edilen sonugclar, Verne ve Pimblott (1995)
den teorik sonuclar ile 50 eV-1 MeV enerji araliginda % 11, 500 eV-1 MeV
enerji araliginda % 5 uyumlu bulundu.

Ayrica 50 eV-10 keV araliginda enerji ile gelen elektronlar icin bu ¢aligsma
sonuglari ile Iskef ve ark., (1983) nin yari deneysel formulinden hesaplanan
CSDA-menzili degerleri arasinda % 11 uyum var iken ayni enerji araligi igin
Verne ve Pimblott (1995) tarafindan verilen teorik sonuclar ile Iskef ve ark.,
(1983) nin yari deneysel formilinden hesaplanan CSDA-menzili degerleri
arasinda % 32 sapma oldugu hesaplandi. 200 eV- 10 keV enerji araliginda
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Iskef ve ark., (1983) nin degerleri ile PENELOPE (Salvat ve ark., 2003)
programi sonuglari  kargilastirildiginda, ancak % 23 ik bir sapma oldugu
gorilmektedir. Buna go6re bu calismada elde edilen sonucglar bu enerji
bblgesinde, Iskef ve ark., (1983) nin deg@erlerine daha yakindir.
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Tablo 5.1 . Adenin bilesigine gelen elektron icin CSP (MeVcm?/g),

MFP (A ) ve CSDA-menzili (g/cm?) sonuglar!.

Enerji CSP MFP CSDA-menzili
(eV) (MeVcm?/g) (A) (g/cm?)
20 34.79 92.5438 -
30 60.37 24.2011 0.2x10°
40 166.81 13.0424 0.31x10°
50 309.04 7.98 0.35x10°
60 347.00 6.9278 0.38x10°
80 371.25 6.5844 0.44x10°
100 367.40 6.841 0.49x10°
200 293.00 9.4472 0.79x10°
300 237.25 12.2847 0.12x10°
400 199.99 15.06677 0.16x10°
500 173.58 17.7792 0.22x10°
600 153.86 20.4297 0.28x10°
800 128.31 25.5582 0.42x10°
1x10° 111.77 30.5033 0.59x107
2x10° 70.02 53.6284 0.18x10™
3x10° 52.33 75.1917 0.34x10™
5x10° 35.74 115.6765 0.82x10*
1x10* 20.96 208.3000 0.00027
2x10* 12.22 373.6626 0.00092
3x10* 8.94 522.0537 0.0019
5x10" 6.09 785.9878 0.0047
1x10° 3.78 1307.048 0.016
2x10° 2.54 2010.79 0.049
3x10° 2.12 2451.677 0.092
5x10° 1.78 2975.236 0.196
9x10° 1.60 3414.6413 0.44
10° 1.578 3480.5171 0.499
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Tablo 5.2 . Guanin bilesigine gelen elektron icin CSP (MeVcm?/g)

MFP (A ) ve CSDA-menzili (g/cm?) sonuglar!.

Enerji CSP MFP CSDA-menzili
(eV) (MeVecm?/g) (A) (g/cm?)
20 31.11 63.9592 -
30 53.97 22.4489 0.23x10°
40 149.15 12.4346 0.35x10°
50 276.32 7.6436 0.39x10°
60 328.00 6.472 0.43x10°
80 356.30 6.0436 0.48x10°
100 355.36 6.2467 0.54x10°
200 287.25 8.5327 0.85x10°
300 233.57 11.0633 0.12x10°
400 197.30 13.55 0.17x10°
500 171.48 15.9758 0.23x10°
600 152.14 18.3477 0.29x10°
800 126.84 22.9379 0.43x10°
1x10° 110.63 27.43 0.6x10°
2x10° 69.42 48.1791 0.18x10™
3x10° 51.92 67.5228 0.35x10™
5x10° 35.49 103.825 0.82x10™
1x10* 20.83 187.3229 0.00027
2x10* 12.14 335.7989 0.00093
3x10* 8.88 469.11 0.0019
5x10* 6.06 705.147 0.00469
1x10° 3.76 1173.4 0.156
2x10° 2.52 1798.301 0.0492
3x10° 2.10 2192.639 0.093
5x10° 1.77 2653.548 0.198
9x10° 1.59 3038.2180 0.438
10° 1.571 3480.5133 0.501
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Tablo 5.3 . Sitozin bilesigine gelen elektron icin CSP (MeVcm?/g)

ve CSDA-menzili (g/cm?) sonuglari.

Enerji CSP CSDA-menzili
(eV) (MeVcm?/g) (g/cm?)
20 42.32 -
30 73.42 0.17x10°®
40 178.66 0.26x10°®
50 290.02 0.3x10°
60 344.60 0.33x10°®
80 370.84 0.39x10°®
100 368.29 0.44x10°®
200 295.74 0.74x10°®
300 240.02 0.11x10°
400 202.56 0.16x10°
500 175.94 0.21x10°
600 156.03 0.27x10°
800 130.12 0.41x10°
1x10? 113.37 0.58x10°
2x10° 70.98 0.17x10™
3x10° 53.03 0.34x10™
5x10° 36.21 0.8x10™
1x10* 21.22 0.000268
2x10* 12.36 0.000912
3x10* 9.04 0.00187
5x10* 6.17 0.00461
1x10° 3.82 0.01533
2x10° 2.56 0.04844
3x10° 2.14 0.09155
5x10° 1.80 0.1946
9x10° 1.61 0.4316
10° 1.597 0.4938
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Tablo 5.4 . Timin bilesigine gelen elektron icin CSP (MeVcm?/g)

ve CSDA-menzili (g/cm?) sonuglari.

Enerji CSP CSDA-menzili
(eV) (MeVcm?/g) (g/cm?)
20 44.74 -
30 77.62 0.16x10°®
40 193.14 0.25x10°®
50 273.90 0.29x10°®
60 340.67 0.32x10°®
80 367.95 0.37x10°®
100 366.23 0.43x10°®
200 295.36 0.73x10°®
300 240.04 0.11x10°
400 202.73 0.16x10°
500 176.17 0.21x10°
600 156.28 0.27x10°
800 130.59 0.41x10°
1x10? 113.80 0.57x10°
2x10° 71.27 0.17x10™
3x10° 53.25 0.34x10™
5x10° 36.35 0.8x10™
1x10* 21.31 0.000267
2x10* 12.41 0.0009
3x10* 9.08 0.00186
5x10* 6.19 0.00459
1x10° 3.84 0.01527
2x10° 2.57 0.04824
3x10° 2.14 0.09118
5x10° 1.81 0.1939
9x10° 1.62 0.4298
10° 1.6 0.4917




Tablo 5.5 . Stizo-guanin bilegigine gelen elektron igin CSP
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(MeVcem?/g), MFP (A ) ve CSDA-menzili (g/cm?) sonuglar!.

Enerji CSP MFP CSDA-menzili
(eV) (MeVcm?/g) (A) (g/cm?)
20 38.41 80.5864 -
30 66.65 21.07414 0.19x10°
40 167.96 11.8576 0.28x10°
50 233.60 8.9966 0.33x10°
60 308.07 7.64799 0.36x10°
80 337.19 7.1768 0.43x10°
100 337.88 7.4137 0.48x10°
200 275.66 10.1454 0.81x10°
300 226.14 13.1535 0.12x10°
400 192.48 16.0958 0.17x10°
500 168.17 18.9652 0.23x10°
600 149.79 21.77 0.29x10°
800 125.39 27.202 0.44x10°
1x10° 109.57 32.44 0.61x10°
2x10° 68.93 56.9535 0.000018
3x10° 51.59 79.81 0.000035
5x10° 35.31 122.722 0.000083
1x10* 20.76 220.89 0.000275
2x10* 12.12 396.0911 0.000933
3x10* 8.88 553.2935 0.001911
5x10" 6.06 832.9555 0.004700
1x10° 3.76 1384.674 0.0156
2x10° 2.52 2130.934 0.04923
3x10° 2.10 2597.732 0.09299
5x10° 1.78 3152.03 0.1976
9x10° 1.59 3616.3158 0.4378
10° 1.575 3683.4339 0.50086
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Tablo 5.6 . Timin-adenin bilesigine gelen elektron icin CSP

(MeVcm?/g) ve CSDA-menzili (g/cm?) sonuglari.

Enerji CSP CSDA-menzili
(eV) (MeVcm?/g) (g/cm?)
20 39.95 -
30 69.32 0.18x10°®
40 175.31 0.27x10°®
50 237.62 0.32x10°®
60 311.69 0.35x10°®
80 340.10 0.41x10°®
100 340.31 0.47x10°®
200 276.99 0.79x10°®
300 227.07 0.12x10°
400 193.21 0.17x10°
500 168.77 0.22x10°
600 150.29 0.29x10°
800 125.87 0.43x10°
1x10? 109.96 0.60x10°
2x10° 69.15 0.000018
3x10° 51.74 0.000035
5x10° 35.41 0.000082
1x10* 20.81 0.000274
2x10* 12.15 0.00093
3x10* 8.90 0.00191
5x10* 6.07 0.004688
1x10° 3.77 0.01556
2x10° 2.53 0.0491
3x10° 2.11 0.09278
5x10° 1.78 0.1971
9x10° 1.59 0.4368
10° 1.57 0.4997
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Tablo 5.7 . Su bilesigine gelen elektron icin CSP (MeVecm?/g),

MFP (A ) ve CSDA-menzili (g/cm?) sonuglar!.

Enerji CSP MFP CSDA-menzili
(eV) (MeVcm?/g) (A) (g/cm?)
20 104.40 41.639 -
30 181.14 10.889 0.68x10”
40 201.68 9.5242 0.12x10°
50 203.26 9.5773 0.17x10°
60 346.84 8.2554 0.20x10°
80 386.78 7.8475 0.26x10°
100 392.15 8.1427 0.31x10°
200 327.27 11.1998 0.58x10°
300 268.89 14.5434 0.92x10°
400 228.35 17.8255 0.13x10°
500 199.12 21.0282 0.18x10°
600 177.07 24.1584 0.23x107
800 145.93 30.2377 0.36x107
1x10° 127.21 36.104 0.51x107
2x10° 79.02 63.5496 0.000015
3x10° 58.83 89.147 0.00003
5x10° 40.03 137.2208 0.000072
1x10* 23.39 247.2736 0.00024
2x10* 13.59 443.7154 0.00083
3x10* 9.94 619.8568 0.001701
5x10* 6.77 934.2913 0.004198
1x10° 4.19 1553.41899 0.013985
2x10° 2.81 2393.7531 0.04424
3x10° 2.34 2915.0155 0.08366
5x10° 1.98 3535.4965 0.17792
9x10° 1.77 4057.2014 0.39455
10° 1.75 4128.9367 0.45146
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6. SONUC ve ONERILER

Bu calismanin ilk béliminde, inelastik etkilesme karakteristiklerinin elde
edilmesinde kullanilan, K kabugu osilator siddeti, yari-deneysel ayarlanabilir
carpan a ve valans kabugu PMIP i, W, elde edildi, PENELOPE 2003 programi

sonugclari (Salvat ve ark., 2003) ve diger teorik sonuglar ile karsilastirildi. Bu

calismadan elde edilen a ve W, nin, PENELOPE programi sonuglarina gore,

Sternheimer (1952) tarafindan verilen teorik degerlere daha yakin oldugu

gozlendi. Bunun sebebi, W, nin Salvat ve Fernandez-Varea (1992) tarafindan

Denk. (3.5) ile verilen ifadeden bulunmasi yerine bu calismada LPA yaklasimi

ile hesaplanmasidir. Valans kabugu PMIP i, W,

,, a parametresinin, OOS un
elde edilmesinde ve ortalama iyonlagma enerjisi, | nin bulunmasinda
onemlidir. Bu niceliklerin elde edilmesinden sonra K kabugu osilator siddeti Ek
A da anlatilan sayisal integral ¢6ziimleme yontemi ile hesaplandi. Elde edilen
bu niceliklerin dogrulugunu ve OOS un tutarlihdini kontrol etmek amaci ile, bu

niceliklerin  f -toplama kuralini saglayip saglamadigi ve ortalama uyarma

enerjisi, |, degerini verip vermedigi teorik ve deneysel sonuglarla

karsilastirilarak kontrol edildi.

Calismanin ikinci kisminda, durdurma gucl, inelastik tesir kesiti ve
ortalama serbest yol sonuclarini elde edebilecek bir hesaplama yontemi
Onerildi. Bu yontemde sadece uzak etkilesmelere degis-tokus dizeltme terimi
uygulandi. Durdurma gicu, inelastik tesir kesiti ve ortalama serbest yol icin
analitik ifade elde edildikten sonra, Mapple 6 da yukarida belirtilen niceliklerin
de hesaplamasini yaparak 20 eV- 1 MeV enerji araliginda durdurma gucd,
inelastik tesir kesiti, ortalama serbest yol ve CSDA-menzili sonuclari verecek
bilgisayar kodlamasi yapildi. Elde edilen sonuglarin guvenirligini test etmek igin
hesaplamalar deneysel, teorik sonuglar ve PENELOPE programi ile
karsilastirildi.
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Elde edilen sonuglar, C ve H da 200 eV-1 MeV enerji bdlgesi icin bu
calismada hesaplanan CSP degerleri teorik ve deneysel sonuglarla sirasi ile
% 5, % 4 uyumluluk bulundu. N ve O da 500 eV-1 MeV enerji araliginda gelen
elektronlar igin teorik ve deneysel sonuclarla sirasi ile % 3, % 4 uyumlu
bulundu. Bragg toplama kuralinin uygulanmasi ile su, adenin, guanin, sitozin,
timin, stizo-guanin ve timin-adenin bilesiklerde CSP hesaplandi. Bu calismada
hesaplanan su, guanin, adenin, stizo-guanin bilegiklerinde CSP degerleri, 100
eV-1 MeV enerji bolgesindeki elektronlar icin teorik ve deneysel sonuclarla
sirasl ile yaklagik % 5, % 5, % 4 ve % 3 uyumlu bulundu.

Berilyum, su, guanin, stizo-guanin-DNA i¢in MFP degerleri teorik
sonuclarla karsilastinldi. Bu calismada elde edilen MFP degerleri, teorik
sonugclarla Berilyum, su, guanin, stizo-guanin hedeflerinde 200 eV- 1 MeV enerji
araligi icin yaklasik % 7, % 6, % 9 ve % 9 uyumlu bulundu. Enerjiye karsi tim
durdurma gucu sonuglari diger teorik ve deneysel calismalarda belirtildigi gibi
~100 eV civarinda maksimum olmaktadir. Enerjiye gore ortalama serbest yol

sonuglari ~80 eV civarinda minimum gostermektedir.

Calismada hesaplanmis olan CSP degerlerinden sayisal yontemle CSDA-
menzili degerleri hesaplandi. Bulunan sonuglar, diger teorik sonuglar ve
deneysel degerler ile karsilastirildi. Bu calismada elde edilen CSDA-menzili
sonugclari, 500 eV- 1 MeV enerji araliginda yaklasik olarak diger teorik sonuglar
ile su, guanin, stizo-guanin bilegikleri icin sirasi ile % 5, % 4 ve % 5 uyumlu
bulundu. Bunun yani sira enerji straggling parametresi de analitik olarak
hesaplandi ve doz hesaplamalari igin onerildi.

Inokuti (1971) tarafindan belirtildigi gibi gelen pargacik elektron oldugunda
herhangi bir enerjide degis- tokus dizeltmesi ve 10 keV uzeri enerjilerde ise
relativistik diizeltme yapilmalidir. ICRU-37 (1984) ve ESTAR programi sonuglari
ile bu calismanin sonuglari kargilastirildiginda ~ 300 keV de durdurma gucu
sonuglarinda ve dolayisiyla CSDA-menzili sonuglarinda ~ % 7 lik bir sapmaya

kadar ulasmaktadir. Bu sapmanin en aza indirgenmesi amaci ile bu calismada
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Onerilen analitik durdurma guct ifadesine, frenleme i1simasi ve relativistik

dizeltme yapilabilir.

Bu calismada uygulamis oldugumuz yodntem biyolojik hedeflerde : su,
adenin, guanin, sitozin, timin, stizo-guanin ve timin-adenin, durdurma gucdu,
ortalama serbest yol, menzil sonucglarinda deneysel ve teorik sonuglarla 50 eV-1
MeV araligindaki elektronlar icin ortalama olarak durdurma gucinde %10,
ortalama serbest yolda % 12, menzilde % 15 in altinda olan hata oranlari ile iyi
bir uyusum vermektedir. GOS model kullanilarak durdurma guci, ortalama
serbest yol ve menzil hesaplamasi K ve valans kabugu osilator siddetleri, K ve
valans kabugu PMIP leri ve gelen ve hedef elektronlarin degis-tokus
etkilesmelerine baglidir. PENELOPE sonugclari biyolojik hedefler igin 100 eV -1
MeV enerji araliginda ortalama serbest yolda, 200 eV 1 keV enerji araliginda
ise diger menzil sonuclarinda deneysel ve teorik sonuclardan farkli degerler
vermektedir. Bu ¢alisma sonuglari gostermektedir ki yukaridaki niceliklerin
dogru tanimlanmasi ile biyolojik hedeflerde elektron durdurma giicu, ortalama
serbest yol formulleri ve menzil hesabi teorik ve deneysel verilere yakin

sonugclar vermektedir.

Bu calismada geligtirlen ve Mapple 6 da kodlanan bilgisayar programi
kullanilarak daha baska molekdller ve karisimlar icin benzeri hesaplamalar
kolayca yapilabilir. Ayrica burada gelistirilen yontem esas alinarak biyolojik
materyaller i¢in doz hesaplamalari yapilabilir.
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