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POZITRONLARIN BAZI BiYOLOJIK BILESIKLERDE ELEKTRONIK ENERJI
KAYBI HESAPLAMALARI

OZET

Bu calismada 10 eV-10 MeV araligindaki enerjilerde gelen pozitronlar icin bazi
biyolojik bilesiklerin durdurma giicti (Stopping Power-SP) hesaplamalar1 gergeklestirildi. Bu
hesaplamalar1 yapabilmek i¢in Inokuti tarafindan verilen inelastik diferansiyel tesir kesiti
(IDCS) ifadesinde Genellestirilmis Osilator Siddeti (GOS) modeli kullanildi ve her bir
atomik kabugun durdurma giiciine katkis1 hesapland1. Inelastik diferansiyel tesir kesiti, uzak
ve yakin ¢arpigmalarin toplami seklinde degerlendirildi. Pozitronlarin, yakin etkilesmeler igin
tesir kesitinde Bhabha formiilii kullanildi. Bu ¢alismada pozitronlarin, diisiik atom numarali
H, C, N, O, P gibi hedeflerde durdurma giiciinii veren bir bilgisayar programi gelistirildi.
Ayrica, DNA molekiilleri (Sitizo-guanin ve timin-adenin), adenin, guanin, sitozin, timin gibi
biyolojik hedeflere, 10 eV-10 MeV enerji araliginda gelen pozitronlar i¢in durdurma giicii
degerleri elde edildi. Elde edilen sonuglarin, literatiirdeki diger teorik sonuglarla ve

PENELOPE programi sonuglari ile uyustugu gézlendi.

Anahtar Kelimeler: Durdurma Giicii, Genellestirilmis Osilator Siddeti (GOS), Diferansiyel
Tesir Kesiti (DCS), Bhabha Tesir Kesiti



ELECTRONIC ENERGY LOSS CALCULATIONS OF SOME BIOLOGICAL
COMPOUNDS FOR POSITRONS

ABSTRACT

In this work, stopping power (SP) calculations of some bilogical compounds for
incident positrons with the energy in the 10 eV-10 MeV energy range were calculated.
Generalized Oscillator Strength (GOS) Model in inelastic differantial cross section given by
Inokuti were used for making this calculations and calculated contribution of each atomic
shell for stopping power. Inelastic differantial cross section were evaluated to be the total of
distant and close interactions. For positron Bhabha formula were used in close interactions
cross section . In the study, a computer program to calculate the stopping power has been
developed for incident positrons in low atomic number targets, such as H, C, N, O, P
materials. In addition, for biological targets such as DNA molecules (cytosine-guanine,
thymine- adenine), adenine, guanine, cytosine, thymine, the stopping power is also calculated
for incident positrons in 10 eV-10 MeV energy range. The obtained results have been

compared with other theoretical results in literature and PENELOPE code results.

Keywords : Stopping Power, Generallized Oscillator Strenght ( GOS ), Inelastic Differantial
Cross Section (DCS), Bhabha Cross Section
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1. GIRIS
Madde igerisinde yiiklii pargaciklarin enerji kayb1 veya maddenin durdurma
giicii, Uluslararas1 Radyasyon Birimleri ve Olgiimleri Komisyonu (ICRU) tarafindan,

radyasyonun ortamda hareketi boyunca birim uzunlukta ortama biraktig1 enerji olarak

tanimlanir.

Durdurma giicli konusundaki deneysel arastirmalar; hizlandiricilar ve dedektor
gibi sistemlerin gelismesiyle; teorik ¢alismalar da bilgisayarlarin devreye girmesiyle hiz
kazanmistir ve ¢alisilan enerji menzili eV’ dan TeV mertebesine kadar genisletilebildigi
icin uygulama alan1 da ¢ok fazladir. Malzeme Bilimi ve Teknolojisi, Niikleer Reaktor
Teknolojisi, Mikro elektronik Aygitlar, Niikleer Radyasyonla Teshis ve Tedavi
Birimleri, Biyolojik ve Jeolojik Cevre Bilimleri, Kozmik Radyasyon, Radyoaktivite,
Hizlandiricilar, Detektorler, pargaciklarin durdurulmalarini esas alan ¢aligmalari
kapsayan temel uygulama alanlaridir. Pozitron Emisyon Tomografi (PET)’ nin Tip ’ ta
diizenli kullanilmasi ve gelismesi, pozitronlarin génderildigi hedef materyal (biyolojik
yapilar) ile fiziksel ve kimyasal etkilerinin iyi anlasilir olmasi 6nem kazanmistir.
Durdurma giiciiniin bu kadar genis bir alanda kullanilmasi1 durdurma giicii i¢in ¢esitli

teori ve yaklasimlarin ortaya ¢ikmasini saglamistir.

Ancak, tim bu alanlarda, durdurma giicii hesaplarindan c¢ikarilacak hedef
sonuclarin farkli farkli olmasi, deneylerin kurgularinin da farkliliklar gdstermesine
neden olur ve bu kadar uzun yillar yapilan ¢aligmalara ragmen deneylerle tam uyum

icinde olabilecek kesin bir teorik sema yoktur.

Hizl yiiklii pargaciklarin atomlarla inelastik ¢arpigmalar1 sonucu meydana gelen
enerji kayb1 ilk olarak Bohr tarafindan yar1 klasik bir yaklagimla hesaplanmistir (Bohr,
1913). Daha sonra Bethe kuantum mekaniksel yaklagimi kullanarak durdurma giiciinii
hesaplamistir (Bethe, 1930). Bohr ve Bethe teorileri ayr1 atomlara yani gazlara
uygulanir. Ayn1 anda hem gelen parcacikla hem de birbirleriyle etkilesen bir ¢ok
atomun etkisi (yogunluk etkisi) ilk olarak Fermi tarafindan hesaba katilmistir (Fermi,
1940). Bethe ve Fermi Teorileri arasindaki ilgi ise Fano tarafindan tartisilmistir (Fano,

1963).

Durdurma giicii i¢in ortaya konulan teorilerde elde edilen sonuclar, gelen

parcacigin tiim enerjileri i¢in deneysel verilerle iyi bir uyum saglayamamaktadir. Bu



nedenle durdurma giicii, gelen parcacigin hizina dolayisiyla enerjisine bagli olarak ti¢
ayr1 bolgede goz oniine alinir. Birincisi durdurma giiciiniin artan hizla azaldig: yiiksek
enerji bolgesi (Born yaklasiminin gecerli oldugu bdlge), ikincisi parcacigin yiiksek
hizdan diisiik hiza gectigi ve durdurma giicliniin maksimum oldugu ara enerji bolgesi,
liclinciisii durdurma giiclinlin pargacigin hiziyla orantili olarak azaldig: diisiik enerji

bolgesidir. Farkli durdurma giicii bolgeleri Sekil 1.1° de gosterilmektedir.
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Sekil 1.1. Farkli durdurma giicii bolgeleri (Tufan, 2007)

Yiiksek enerjili gelen pargaciklarin madde i¢inde birim yol basina kaybettikleri
enerjinin hesab1 i¢in iki 6nemli teori vardir. Bunlardan ilki Bohr (1913) tarafindan,
digeri ise Bethe (1930) tarafindan olusturulan ¢6ziimdiir. Diisiik enerji bolgesinde
durdurma giicii hesabinda kullanilan en 6nemli teoriler ise dielektrik (Lindhard ve
Scharff; 1961) ve Firsov (1959) teorileridir.

Durdurma giicii hesab1 icin genellestirilmis osilator siddeti (Generalized
Oscillator Strenght-GOS) ile Inokuti (1971) tarafindan verilen inelastik diferansiyel
tesir kesitinin kullanilmasi da yaygin bir metottur. GOS atomik dalga fonksiyonlarinin
sayisal integrasyonunu gerektiren matris elemanlarindan hesaplanir. Fakat bu hesaplama
oldukca karmasiktir. Son yillarda matris elemanlarindan GOS’un hesabindan sakinmak
icin optiksel veri modelleri onerilmektedir. Liljequist (1985), madde ile elektronlarin
inelastik sagilmasi i¢in optik veri modeli dnermistir. Bu model, Salvat ve Fernandez-
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) ve LEEPS (Low Energy Electrons and



Positrons Simulations) gibi Monte Carlo kodlarinda da kullanilmaktadir. Optik veri
modelleri, birinci Born yaklagimini temel alan modellerdir. Son yillarda bu modeller
kullanilarak bilesiklerde oOrnegin sudaki elektron inelastik sagilma tesir kesitleri

hesaplanmistir (Dingfelder ve ark., 1998).

Pozitronlarin  hedef i¢inde durdurulma mekanizmas:1 elektronlarinkine
benzemesine ragmen biraktiklar1 iz dolayisiyla ¢ok 6nemli farkli bir 6zellige sahiptir.
Ancak elektronlarla pozitronlarin durdurulmalar1 arasindaki fark kiiciikk enerjilerde
onem kazanmaktadir (Pimblott ve Siebbeles, 2002). Yaklagik 1 keV’in iizerindeki
enerjilerde, enerji kayb1 elektron ve pozitronlar i¢in benzerdir. Daha diisiik enerjilerde
onemli farkliliklar vardir (Pimblott ve ark., 2000). Pozitron durdurma giicii hesaplar1 10
keV’in Ustlindeki enerjilerde (Seltzer and Berger, 1982; ICRU 37 Report), teorik ve
deneysel olarak uyusmalarina ragmen 10 keV’in altinda kolay kullanilabilecek bir islem
hemen hemen yok gibidir. Batra (1987) tarafindan bulunan bir esitlik 1 keV ile 500 keV
menzilinde gecerli sonuglar vermektedir. Pimblott ve Siebbeles (2002), 0.01 keV ile 10
keV enerji araligindaki elektron ve pozitronlarin, suda, yogunluk normalize durdurma

giicli hesaplarin1 yapmuglardir.

Bu calismanin amaci, GOS modeli kullanarak diisiik ve orta enerjilerde gegerli
olan, insanin biyolojik yapisinda bulunan H, C, N, O gibi hedefler ve adenin, guanin,
sitozin ve timin gibi biyolojik bilesiklerde durdurma giici hesabi yapabilecek bir
hesaplama yonteminin gelistirilmesi, kodlanmasi ve uygulanmasidir. Bu g¢alismada
durdurma giicti hesab1, Inokuti ve Kim (1970) tarafindan verilen inelastik ¢arpigsma tesir
kesitindeki yakin etkilesme tesir kesiti ifadesine Bhabha formiilii uygulanarak elde
edildi. Sonugclar diger teorik (Glimiis, 2006; Glimiis, 2008; ICRU 37; PENELOPE 2005;
Pimblott ve Siebbeles, 2002) sonuglarla karsilastirildi.



2. GENEL BIiLGILER

Diisiik ve orta enerjili elektronlar ve pozitronlar i¢in baskin enerji kaybetme
mekanizmasi, ortamda elektronik uyarmalar1 ve iyonlagsmalar:t meydana getiren inelastik

carpismalardir.
2.1. Inelastik Carpismalar

Hizli yiikli pargaciklarin atomlar ile inelastik ¢arpismasindaki enerji kaybinin
deneysel verilerle uyumlu ilk teorik hesaplamasi Bohr tarafindan klasik fizik yasalari
kullanilarak 1913 yilinda yapilmistir (Bohr, 1913). Bohr, enerji kaybi igin gelen
parcacigin dogrultusu ile hedef atomun merkezi arasindaki uzakligi kritik carpigsma
parametresi (b) olarak almistir. Bu ¢alismada enerji kaybr hesaplanirken iki durum goz
Oniine alinir:

IIki carpisma parametresi belirli bir degerden kiigiikken, ikincisi ise ¢arpisma
parametresi bu degerden biiyiik oldugunda durdurma giicii hesabidir. Bu kritik deger,
gelen parcacik ile hedef atoma bagli elektronun birbirine en yakin olduklart uzaklik

olan, en yakin yaklagsma uzakligidir (b;) ve degeri

_ Ze*(M +m)
7 vimM

2.1)

ile hesaplanir. Burada Z; gelen par¢acigin atom numarast, € elektronun yiikii, M gelen
parcacigin kiitlesi, m elektronun kiitlesi ve v gelen pargacigin hizidir.

Eger carpisma parametresi b;’den kiigiikse (b<b;) bu durumda g¢arpismanin
serbest bir elektronun, gelen parcaciktan sagilmasi problemiymis gibi oldugu varsayailir.
Carpisma parametresi bi’den biiyiikse (yani b>b; ise), elektron {iizerine etki eden
kuvvetler daha ayrintili olarak ele alinir. Temel kabul, elektronun yoriinge periyodunun
carpisma zaman ile karsilastirildiginda ¢ok biiyiik oldugu ve bu ylizden ¢arpisma
boyunca elektronun yer degistirmedigidir. Enerji kaybi, elektronun gelen pargacigin
yoluna dik ve paralel hareketleri incelenerek hesaplanir. Carpisma boyunca elektrona
aktarilan enerjilerin ¢arpisma parametresi iizerinden integralinin alinmasiyla, birim
hacminde N tane atom bulunan ve her bir atomu r tane elektron igeren hedef igine gelen

pargacigin birim yol basina kaybettigi toplam enerji;



r

dE 4nlee4Nzl v3kMm -
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bi¢ciminde bulunur. Burada k =1,123"djir.

Atomlar ve molekiiller ile yiiklii parc¢aciklarin inelastik ¢arpismalarinin kuantum
teorisi ilk olarak Bethe (1930, 1932) tarafindan formiillestirilmistir. Bethe ¢arpigmalari
tanimlamak i¢in ¢arpisma parametresi yerine momentum transferini kullanmistir. Dalga
mekanigi ilkeleri, momentumu iyi bir sekilde belli olan bir parcacik i¢in ¢ok kiicilik bir
bolgeye yerlestirilmis bir dalga paketi bigimini yasaklar. Boyle dalga paketlerini
kullanan klasik yaklasim ¢ok yakin ¢arpismalar i¢in dogru sonuglar vermez. Bu yiizden
klasik yaklasimin gegersiz oldugu carpismalar vardir. Bethe 1930'da, Born (1926)
tarafindan gelistirilen en diisiik mertebeden tamamiyla kuantum mekaniksel yaklasimi
kullanarak problemi ¢ozmeye ¢alismistir (Tufan, 2007).

Z;e yikli m; kiitleli ve p momentumlu bir pagacik atom numarast Z, olan bir
hedefe carpsin. Eger sadece gelen parcacik ile hedef atomun elektronlari arasindaki
etkilesme incelenirse, (p', d3p') araliginda sagilan parcaciklar i¢in ve elektronik sistemi

Eo taban durumundan E, durumuna uyarma igin tesir kesiti

Pz

bi¢iminde yazilabilir. Bu ifadeden durdurma giiciinii elde etmek i¢in uyarilmis durumlar

2

.q+q%/2
o 5<pq q°/

+E, — E0> (2.3)

Z eiq.ri/h

i

T eniv\ ¢

d3q (AnZe?\’
my

tizerinden toplam alinmali ve bu ifadenin tiim momentum transferleri (q) lizerinden

integrali alinmalidir. Bu ifade hesaplandiginda,

S _4nlee4Zl 2muv? -

esitligi elde edilir.
Yogun maddelerde inelastik g¢arpismalar i¢in teori, Fano (1963) tarafindan
tartistlmistir.  Yogun maddeler i¢in kuantum teorisinin bigimsel yonii oldukca

karmasgiktir fakat sonuglar temelde klasik dielektrik teoriden elde edilene esittir.



Gelen parcacik iizerine inelastik carpismalarin etkisi, enerji kayb1 W ve polar ve
azimutal sagilma agilar1 0 ve ¢ ile tam olarak belirlenir. Rastgele yonlendirilmis atom
veya molekiillerle amorf ortam i¢in inelastik ¢arpisma diferansiyel tesir kesiti (IDCS)

azimutal sagilma agis1 ¢’den bagimsizdir. Polar sacilma agis1 6 yerine

Q(Q +2m,c?) = (cq)? (2.5)

ifadesi ile tanimlanan Q geri tepme enerjisini kullanmak uygundur. g niceligi
q=p—p ile verilen momentum transferinin biiyiikligiidiir. p ve p sirasiyla gelen

pargacigin ¢carpismadan 6nce ve sonraki ¢izgisel momentumlaridir.

Taban durumunda Z; elektrona sahip izole edilmis bir atom veya molekiil ile
elektron ve pozitronlarin (z? = 1) inelastik etkilesmelerini goz oniine alalim. Birinci

Born yaklasikligindan elde edilen, W enerji kayb1 ve Q geri tepme enerjisi ile

carpigmalar i¢in DCS,
d*oy,  2mzie 2m,c? N [?sin?6,2m,c? afQ,w) "
awdQ — m,v? \WQ(Q + 2m,c?)  [Q(Q + 2m,c?) —W?2]) dw (2.6)

ifadesi ile verilir (Fano, 1963). Burada v = Bc gelen pargacigin hizi, 6, ise gelen

parcacigin ilk momentum vektorii ile momentum transferi vektorii arasindaki agidir ve

cos?0,

2 /o2 2N 72\ 2
we/B <1+Q(Q+2meC) W) @7

T Q(Q + 2m,c?) 2W(E + m,c2)

seklindedir.

Esitlik (2.6)’nin sag tarafi iki terimden olusur. Bunlardan ilki anlik Coulomb
alan1 (boyuna) yoluyla etkilesmelerden, ikincisi ise sanal fotonlarin degis tokusu (enine)
yoluyla etkilesmelerden gelen katkilardir. df(Q,W)/dW c¢arpan1 ise Birinci Born
yaklagiklig1 icinde gelen parcacik iizerine inelastik etkilesmelerin etkisini tam olarak
belirleyen atomik genellestirilmis osilator siddeti (GOS) dir. GOS’un bilinmesi enerji

spektrumunu ve ikincil elektronlarin agisal dagilimini tanimlamak icin yeterli degildir.



2.2.Genellestirilmis Osilator Siddeti

GOS materyale bagli bir niceliktir. Inelastik bir carpismada enerji ve momentum
transferinin bir fonksiyonu olarak yazilir. GOS bilindiginde etkilesme tesir kesiti,

durdurma giicii gibi nicelikler de elde edilebilir. GOS,

gt

olarak ifade edilebilir (Fernandez-Varea, 1998). Burada ¥ ve ¥, uyarilmis ve temel

2
Z

> exp(iqr; /7

=

df QW) _W

W o (2.8)

durum dalga fonksiyonlaridir. GOS’un analitik hesaplamalar1 yalnizca hidrojen atomu
(Inokuti, 1971) ve serbest elektron gazi (Lindhard, 1954; Lindhard ve Winter, 1964)
icin miimkiindiir. Cok elektronlu serbest atomlar i¢in GOS’ un sayisal hesaplamalar1 da
elde edilebilir, fakat onlar yaklasik atomik dalga fonksiyonlarina dayanir. Bu dalga
fonksiyonlari, genellikle Dirac-Hartree-Slater 6z uyum hesaplamalarindan elde edilir ve

i¢ elektron kabuklarmin uyarilmalarini1 tanimlamak i¢in uygundur.

GOS, (Q,W) diizlemi tizerinde Bethe ylizeyi (Inokuti, 1971; Inokuti ve ark.,
1978) olarak adlandirilan bir yiizey olarak temsil edilebilir (Sekil 2.1). Bu durumlarda
bile GOS’un analitik ifadesi simiilasyon siirecleri icin olduk¢a karmasiktir. I¢ kabuk
tyonizasyonu i¢in GOS ilk prensipten (Manson, 1972) sayisal olarak hesaplanabilir,
fakat kapsamli sayisal tablolar ile tanimlanan GOS’un kullanilmasi Monte Carlo

simiilasyonu i¢in kullanish degildir.

df(Q.wy/dw

1
8 2 In (Q/U;)

Sekil 2.1. Taban durumundaki hidrojen atomunun iyonizasyonu i¢in GOS.



Yogun maddelerde valans elektronlart uyarilmalarindan GOS’a gelen katkinin
dogru bir hesaplamasi zordur. Dahasi sayisal bir GOS’a gore tanimlanan IDCS
kullanimi, DCS’nin integrallerinin degerini belirlemek ve inelastik etkilesmelerin
Monte Carlo Simulasyonu’nu yapmak i¢in kullanislt degildir. Bu nedenle uygun, dogru

ve detayli GOS modeli optik veri modeli kullanarak elde edilebilir.

Yogun ortamda inelastik etkilesmeler i¢in “atomik DCS, ortamin bir dielektrik
olarak g6z Onilinde bulunduruldugu yari klasik bir islemden elde edilebilir. Burada
ortam k dalga sayisi ve w frekansina bagli e€(k,w) gibi kompleks bir dielektrik

fonksiyon ile tanimlanir (Salvat ve ark., 2001):

dfQ,w) _WQ+mec2 27, -1
aw mec? w2 m(e(Q, W))'

Burada Q,, Qf, = 4nNZh%e? /m, esitligi ile verilen serbest elektron gazinin plazma

(2.9)

enerjisidir.

Denklem (2.9), bireysel atomlarin bir 6zelligi olan atomik GOS ile makroskobik
bir kavram olan dielektrik fonksiyon arasinda bir bag kurar. Yogun ortam icin DCS

asagidaki ifade ile belirlenebilir:

d*oy,  2mzie*df(Q,W) 2m,c?
awdQ  myv?: dw \WQ(Q + 2m,c?)

N [?sin?6,2m,c?
[Q(Q + 2m,c?) — W2

7 D(Q,W)}) . (2.10)

D(Q,W) terimi, yogunluk etkisi katkis1 (Sternheimer, 1952) olarak adlandirilir ve
yalnizca kiiciik Q’lar i¢in  degerlendirilir. Bu terimin kaynagi ortamin
kutuplanabilirligidir. Yogunluk etkisi katkist D(Q,W), dielektrik fonksiyonu tarafindan
belirlenir. Boylece GOS, yogun ortamda elektron/pozitron inelastik etkilesmeler

DCS’sini hesaplamak icin gerekli tiim bilgiye sahiptir.

Cok kiiclik geri tepme enerjileri sinirinda, hedef elektronlarin momentum
dagilimlar1 ve baglanmalar etkilesimde ¢ok kii¢iik bir etkiye sahiptir. Bu nedenle biiyiik
Q bolgesinde hedef elektronlar1 serbest ve durgunmus gibi davranir. Sonug olarak GOS
W=Q ¢izgisi boyunca Inokuti (1971) tarafindan Bethe bombesi olarak isimlendirilen bir
bombe haline gelir. Taban durumundaki Hidrojenik iyonlar durumunda (Sekil 2.1)



Bethe bombesi oldukc¢a kiiglik geri tepme enerjilerinde acikga goriilmeye baslar. Cok
kiiglik Q’lar i¢in Bethe yiizeyinin yapis1 materyalin karakteristigidir ve Q — 0 limitinde,
GOS optik osilator siddetine (OOS) indirgenir.

df (W) _df (@ =0,W)

aw . dw (21D

0OO0S, W enerjili fotonlar icin fotoelektrik tesir kesiti ile yakindan iligkilidir
(Fano, 1963). OOS’nin deneysel bilgisi hem fotoelektrik tesir kesiti hem de dielektrik
fonksiyonlarin olgiimleri ile saglanir (Fernandez-Varea ve ark., 1993). GOS Denk.

(2.12) ile verilen Bethe toplam kuralin1 saglar (Inokuti, 1971):

fmmdw =7,. (2.12)
0

aw

Rolativistik olmayan teoriden elde edilen bu toplam kuralinin genellikle
saglandig1 varsayilir. Bu da GOS’un birim enerji transferi basina elektronlarin etkin

sayisi olarak yorumlanmasina yol agar.

Ortalama uyarma enerjisi |, asagidaki ifade ile belirlenir (Fano, 1963; Inokuti,
1971):

df (W)
T (2.13)

Zylnl =f InWw
0

Bu ifade Bethe durdurma giicii formiiliinde merkezi bir rol oynar. Bu nicelik, agir
yiklii parcaciklarin durdurma giicii olgiimlerinden veya deneysel optik dielektrik
fonksiyonlarindan biiyiikk atom numarali materyaller igin deneysel olarak

hesaplanmuistir.
2.3. GOS Model

PENELOPE’de elektron ve pozitronlarin inelastik ¢arpismalarinin simiilasyonu

icin GOS modeli temel rol oynar. GOS’un farkli atomik elektron kabuklarindan gelen

katkilara ayrildigi varsayilir. Her bir atomik kabuk k, iyonizasyon enerjisi U, ve
kabuktaki elektronlarin sayis1 f, ile gosterilir. Modelde GOS’a bir kabugun katkisi i¢in

Hidrojen atomu (Sekil 2.1) referans alinmistir ve Q > U, igin GOS’un azaldigi
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gbzlemlenmistir. Oysaki Q < U, i¢in Q ile hemen hemen sabit, W ile hizl1 bir sekilde

azalmaktadir. OOS’nin biiyiik bir kism1 oldukg¢a dar bir W araliginda yogunlasir. Agir
atomlarin i¢ kabuklar1 (Manson, 1972) ve serbest elektron gazi (Lindhard ve Winter,
1964) gibi diger iyi bilinen sistemlerin géz Oniinde bulundurulmasi, GOS’un biitiin

ozelliklerinin genel oldugunu gosterir.
Liljequist (1983), bir “ ¢ -osilator” ile her bir kabugun GOS modelini 6nermistir:

dfkc(igl}W) = fil6(W = W)W, — Q) + (W — Q)0(Q — Wy)]. (2.14)

Denklem (2.14)’teki ilk terim, W, enerjisinde bir tek titresim olarak tanimlanan
titresimli diisiik- Q (uzak) etkilesmelerini temsil eder. Ikinci terim, hedef elektronlarmin

serbest ve durgunmus gibi tepki verdigi biiyiik- Q (yakin) etkilesmelerine karsilik gelir.

I ”_'”: {Q)
;‘I‘I'

= i}

Sekil 2.2. U, = 2 keV olan bir i¢ kabugun GOS’u i¢in osilatdr model.

Sekil 2.2” de siirekli egri E = 10 keV enerjiye sahip elektron veya pozitronlar
icin W,,, (Q) geri tepme enerjisinin bir fonksiyonu olarak maksimum izinli enerji kaybini
verir. Uzak etkilesmeler i¢in miimkiin geri tepme enerjileri Q_ ile W), araliginda uzanir.
W, ’dan daha biiyiik geri tepme enerjileri yakin etkilesmelere karsilik gelir. En biiyiik

izinli enerji kayb1 W,,,,, , elektronlar i¢in E/2, pozitronlar i¢in E’ye esittir.
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GOS, Denk. (2.15) ile verilen toplam kuralini saglar.

[ @19
0

aw

Osilator siddeti f;, osilator tarafindan temsil edilen elektronlarin sayisi olarak
tanimlanabilir. Osilatér model sifir genislikli bir Bethe bombesi, diger bir deyisle hedef
elektronlarinin momentum dagilimlarinin ihmal edildigi bir genisleme verir. Bu
elektron ve pozitron gibi hafif parcaciklar icin ciddi bir eksiklik degildir, fakat kiitlesi
elektronun kiitlesinden daha biliylik olan yavas ve agir parcaciklar icin tesir kesiti

hesaplamalarinda biiyiik hatalara sebep olabilir.

Kapal1 kabuklar i¢ kabuklar olarak gosterilir. Bir i¢ kabugun kismi GOS’ u
W, = 1.65U; rezonans enerjisi ile bir osilator tarafindan
df;(Q. W)
— = AW —wDeW; - Q) + (W - )6(Q — W) (216)
ifadesi ile temsil edilir (Liljequist, 1983). W, ’nin bu degeri hidrojenik modelden

cikaritlir. Bu modelden elde edilen kabuk iyonizasyon tesir kesitleri yalnizca kaba bir

yaklasimdir.

Toplam tesir kesitine en bliyiik katki diisik W’li uyarilmalardan gelir. Bu
nedenle, toplam tesir kesiti ¢ogunlukla zayif bagli elektronlarin OOS’si ile belirlenir.
Iletkenler ve yariiletkenler durumunda en dis kabuklardaki elektronlar iletim bandinda
(ib) yer alir. Bu elektronlar ortam iginde serbest¢e hareket ederler. Bu nedenle onlarin

baglanma enerjileri U;, = 0 dir. Iletim bandini uyarilmalar tek bir osilator tarafindan

dfiy (Q, W)

W = fir[6(W —Wy)0(Wy, — Q) + (W — Q)O(Q — Wy,)] (2.17)

ifadesi ile tamimlanir. W, ve f;, degiskenleri sirasiyla plazmon enerjisi ve plazmon
uyarilmalarina dahil olan, atom veya molekiil basina elektronlarin etkin sayis1 olarak
tanimlanir. Bu nicelikler elektron enerji kaybi spektrumlarindan veya optik veri
Ol¢iimlerinden elde edilebilir. Bu bilgiler elde edilemediginde f;;, yerine 15 eV’dan daha

diisiik iyonizasyon enerjili elektronlarin etkin sayisi, W;;, yerine de iletim elektronlariyla
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ayn1 yogunluga sahip Denk. (2.18) ile verilen serbest elektron gazinin plazmon enerjisi

alinabilir:

4‘7'[Nfl-bh2€2 fib
= /—: =0, . 2.1

Bu aliiminyum gibi serbest elektron benzeri mealler icin oldukg¢a gercekei bir
modeldir, ¢iinkii, rezonans enerjisi serbest elektron gazinin enerjisine esittir (Kittel,
1976).

K ve L kabuklarindan baska kabuklar dig kabuklar olarak g6z Oniinde
bulundurulur. iletkenler durumunda iletim bandindaki kabuklar dis kabuklardan ayri

tutulurlar. Her bir dis kabuk W; = gU; rezonans enerjisi ile bir osilator tarafindan

afie.w)

—aw L flsw —w)o(w; - @)+ 50w — Q)60 — W] (2.19)

ifadesiyle tanimlanir. Burada g tiim dig kabuklar i¢in ayni olan ayarlanabilir bir

degiskendir. Boylece GOS,

U@ 5 4@

aw - aw

= D floW - WO — Q) + 5(W — 8@ - W)l (220)
k

olarak yazilir. Burada k toplami tiim i¢ ve dis kabuklar iizerinden alinir. Bu GOS model

Bethe toplam kuralin1 saglar:
d w
j f"(Q YQW) ka - 7,. (2.21)
0

GOS @ — 0 limitinde OOS’ ye indirgenir.

d =0,wW
% kad(w W) (2.22)
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Bu Sternheimer (1952)’1n yogunluk etkisi katkis1 hesaplamalarinda kullandigi OOS ile
ayni bicimdedir.

2.4. Diferansiyel Tesir Kesiti (DCS)

GOS modelden elde edilen, inelastik ¢arpismalar i¢in DCS, uzak boyuna, uzak

enine ve yakin etkilesmelerden gelen katkilara ayrilir:

d?o; d*e,, dc,. d’o,
= — + — + : (2.23)
dwdQ dwdQ dwdQ dwdQ
Uzak boyuna etkilesmeler i¢cin DCS, Denk.(2.10)" da ki ilk terim olarak verilir:
d*c,, 2me* 1 2m,c?
= fi S(W-wp)eWw, — Q). (2.24)

dwdQ  m,v? e “WQ(Q + 2m,c?)

Uzak enine etkilesmeler i¢in DCS karmasik bir ifadedir. Bunu basitlestirmek i¢in bu
etkilesmelerde gelen pargacigin agisal sapmalarii ihmal edebiliriz. Boylece uzak enine

etkilesmeler i¢in DCS,

dzau,e_Zne“z 1{l< 1 ) , 6}
deQ_mevzkka "\1-p2 BT =0

X§W =W )oW, —Q-)56(Q —Q-) (2.25)

olarak yazilir. Burada, Q_ , W enerji transferi i¢in minimum geri tepme enerjisidir ve 8p
gecmiste yaygin olarak calisilmis (Sternheimer, 1952; Fano, 1963) durdurma giiciine
fermi yogunluk etkisi katkisidir. §r asagidaki ifade ile hesaplanabilir (Fano, 1963):

1 (®df(Q=0,Ww) L? 12 ,

L Denk.(2.27)’ nin (Inokuti ve Smith, 1982) pozitif kokleri olarak tanimlanan $2’nin

gercek degerli bir fonksiyonudur.

_1 (7 1 df@e=ow) ,
T(L):ZQ,,]O T AW =1-p (2.27)

F (L) fonksiyonu L ile monoton olarak azalir ve bundan dolayi yalnizca
1— %< F(0) oldugunda L(B?) kokii mevcuttur, diger yerlerde 6 = 0°dir. L(8?)
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fonksiyonu B? = 1 — F(0)’da sifir ile baslar ve $? ‘nin artmasiyla monoton bir sekilde

bliylir.

Yiiksek enerji limitinde (8 — 1), Denk. (2.27)’ den elde edilen L degeri biiyiik
(L » W,) olur ve bu durumda L? = Qf,/(l — (%) yaklasiklign yapilabilir. Bethe
toplama kurali (3, fi, = Z) kullanilarak yiiksek enerji limitinde 85 ifadesi elde edilir:

@
61:' = n <m) —1. (228)

Yakin etkilesmeler i¢cin DCS,

2me* L BE-—wW - Ew
deQ " mv? Zf ‘w2 < EQW + 2m,c?) >5(W ~QOW ~ W) (229

olarak verilir.

2.4.1. Elektronlarin Yakin Carpismalar i¢in Diferansiyel Tesir Kesiti

Gelen pargacik bir elektron oldugunda, DCS gelen elektron ve hedef elektronun
ayirt edilemezligini agiklamak icin diizeltilmelidir. Uzak etkilesmeler i¢in bu katkinin
etkisi kiiciiktlir ve ihmal edilir. Born yaklagikligindan elde edilen durgun serbest
elektronlarla elektronlarin ikili ¢arpismalari i¢in enerji kaybi DCS’si Meller (1932)

formili ile verilir:

2
dzo'M =2T[e4ill+( w ) _EW ta < w WZ)l(S(W 0) (2.30)

dwdQ m,v2W?2 E-W —-Ww E — W E?
burada ,
E 2y =1y
“= (E + mecz) - ( Y ) (231
ile verilir.

Elektronlarin yakin etkilesmelerinde DCS’ nin degis tokus etkilerini olusturmak

icin Denk. (2.29)’ daki parantez i¢indeki ifade yerine Meller formiiliindeki benzer ifade



15

kullanilmalidir. Bu durumda yakin etkilesmeler i¢in DCS,

dzay(_) 2met 1
TG > ez FOEWISW - 00w - W) (2.32)
k
olur. Burada,
F<—)(EW)—1+( w )2 w + w +W2 (2.33
W)= E—w) E-w “Ne-wTE2 33)
ile verilir.

Son durumda ayirt edilemez iki serbest elektron olur ve bunlardan en hizli olani
birincil elektron olarak kabul edilir. Bu nedenle yakin carpigmalar i¢in maksimum izinli

enerji transferi W,,,, = E /2 olmalidur.

Bir i¢ kabuk iyonlagsmasindan sonra birincil elektron E — W Kinetik enerjisine
sahip olur. ikincil elektron ise W — U; kinetik enerjisiyle ¢ikar ve kalan iyon uyarilmus

durumda kalir. Bu enerji auger elektronlar1 ve x 1s1nlar1 yayilmasiyla serbest kalir.

2.4.2. Pozitronlarin Yakin carpismalari icin DCS

Pozitronlar, elektronlar ile yok olmaya ugrayan kararsiz pargaciklardir. Ayni
zamanda yeterli elektromanyetik enerjiye (> 2m,c?) sahip bir foton, elektron-pozitron
¢ifti olusturabilir. Bir pozitron alisilmis bir yiiklii pargacik gibi maddeyle etkilesime
girmez. Cilinkii yok olma siirecini yeniden olugma siireci takip eder. Yok olma/yeniden
olusma siirecini igeren Birinci Born yaklasimindan elde edilen, serbest durgun

elektronlarla pozitronlarin ikili ¢arpismalari igin DCS Bhabha (1936) formiilii ile verilir:

2 3

Cos 20 L lin b (4) -0 () 4n(B) Jow-0) s
dwdQ ~ m,v2 W2 VE T2 \E S\E "\E Q) (@34

burada,

— 1\ 2 2 _
b1=(y 1) 2+ 1) 1, (2.35q)

14 y?
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y—1\?3(p+12+1
b= ()

y IS (2.35b)
v =1\ 2y(y — 1)?

bs = ( ” ) N (2.35¢)
=1y -1)?

by —( ” ) G T’ (2.35d)

ile verilir.

Pozitronlarin yakin inelastik etkilesme DCS’ sinde yok olma/yeniden olusma
etkisini yaklagik olarak hesaplamak igin, Denk. (2.29)’ da parantez igindeki ifadeyi
Bhabha faktoriiyle degistirebiliriz:

- w 4% 4% wh*
Buradan pozitronlarin yakin etkilesmeleri i¢in DCS,
dzay(+) _ 2met
dwdQ m,v?

1
ka WF(”(E, WSW — QoW —W,) (2.37)
k

olarak elde edilir.

Iyonlasma siireci, gelen pargacigin elektron oldugu durum ile aymidir. Bir ig
kabugun iyonlagsmasinda delta 1sinlar1 W — U; enerjisine esit baslangi¢ kinetik enerjisi
ile yayimlanirlar. Iyonlasma bir dis kabukta oldugunda, ikincil elektronun W Kinetik
enerjisine sahip oldugu varsayilir. E kinetik enerjili pozitronlarin carpismalarinda

maksimum enerji kaybt W,,,, = E kadardur.
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2.5. Inelastik etkilesmeler icin toplam tesir kesiti

Inelastik etkilesmeler icin toplam tesir kesiti,

O_(n) _ J‘Wmax WTl dain dW =g <Wn) (2 38)
in 0 aw in

ile verilir (Salvat ve ark., 2001). Burada (W™) tekli bir ¢arpisma igin enerji kaybinin n.

momentini tanimlar. a.(o) a(l) 0(2)

in 10 0, sirast ile inelastik ¢arpisma tesir kesiti, durdurma

tesir kesiti ve enerji dagilimu tesir kesitidir.
Inelastik carpigmalar icin ortalama serbest yol A, ,
;= Noy, (2.39)

ifadesine esittir. Burada N birim hacim basma sagilma merkezlerinin (atom veya

molekiil) sayisidir. Durdurma giicii S;, ve enerji dagilimi Q% parametreleri,

w

Sin = Nt = w) (2.40)
Ain
WZ

Q2 =Niy, = wo (2.41)
Ain

ile verilir (Salvat ve ark., 2001). Durdurma giicii, birim yol uzunlugu basina ortalama
enerji kaybidir. Dagilim parametresinin fiziksel anlami kesin degildir. ds kalinliginda
bir engel iizerine carpan tek enerjili bir elektron veya pozitron 1smini diigiinelim ve
elektronlarin veya pozitronlarin engelden sagilmadigimi farz edelim, bu durumda Q2 ds

carpimi engeli gectikten sonra 1ginin enerji dagiliminin degisimini verir.

Toplam tesir kesiti o

in_ » uzak enine, uzak boyuna ve yakin etkilesmelerin

toplami seklindedir.

ai(r:l) = 01%) + ™ 4 o™ (2.42)

u,e y
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Uzak boyuna ve uzak enine etkilesmelerden gelen katkilar,

2 W, Q_ + 2m,c?

( ) me* ka <QfVIQ/k - ZZ (c:2> OW,0r — W) (2.43)
ve

S _ 2met Ly _

Oue = mevz ka { (1 _ BZ) .32 SF} Q(Wmax Wk) (244)

biciminde verilir (Salvat ve ark., 2001). Elektron ve pozitronlarin her ikisinde de uzak

etkilesmeler i¢in maksimum enerji kayb1 W,,,, = E dir.

Yakin ¢arpigmalar i¢in tesir kesiti,

w,

HONS 2me* =2 p(4)
z fi W2 F&O (B, W)dw (2.45)
Wi

y va

ile verilir (Salvat ve ark., 2001). Elektronlar durumunda bu formiildeki integral,

N w o\ A-aWw  aw?
_fw 2[1+(E_W) —w g aw (2.46)

ifadesinden analitik olarak hesaplanabilir. Pozitronlar igin Denk.(2.45) deki integral
2 3

o= furfonenl®) ol en(@]w en

ifadesinden analitik olarak hesaplanabilir (Salvat ve ark., 2001).



19

2.6. Yiiksek Enerjili elektron ve pozitronlarin durdurma giicii

Yiiksek enerjilerde gelen pargacik goz oniinde bulunduruldugunda U, < 2m,c?

oldugu varsayilir. Bu durumda Q_ <« 2m,c? olur ve minimum geri tepme enerjisi,

Wit
2m,c?p?

Q_= (2.48)

ifadesi ile yazilabilir.

Durdurma giiciine uzak (enine ve boyuna) ve yakin etkilesmelerden gelen katki,

2
oV = ”ezz fi f WL F®(E, W)dw (2.50)
mev Wk

ifadeleri ile wverilir (Salvat ve ark., 2001). Yiiksek enerji durumunda E > U,

oldugundan yakin etkilesme tesir kesiti, elektronlar igin,

2T )1l 2T

; %(1 -Vi-7)} (2.51)

pozitronlar igin,

2me? E b, bz b
oD = —~\_ Z2_B, 4
% = szfk {ln(wk) bito -3+ 4} (252)

bi¢iminde ifade edilir (Salvat ve ark., 2001).

Uzak ve yakin durdurma tesir kesiti ifadelerinin eklenmesiyle durdurma giicii

icin Bethe formiiliine benzer bir ifade elde edilir:

2met E’y+1
Su=N(o + o) =N 7 {ln( YT> + D) - 5F} , (2.53)

e
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burada f)(y),elektronlar igin,

2y —1
2 In2 (2.54)

fOw =1-p-

ve f ) (y) pozitronlar igin

14+ 10 . 4
y+1 +12 (y+1)3

2
fP @) =2n2 - %[23 + (2.55)

bigiminde tanimlanir (Salvat ve ark., 2001).

2.7. Optiksel Veriden GOS’un Olusturulmasi ve Optiksel Osilator Siddeti (OOS)

Optik Osilator Siddeti, Inokuti (1971) tarafindan,

arw)y ZWZIm( -1 )

dw  me? (W)

(2.56)

ifadesi ile verilmistir. Burada, Z, her bir atomdaki (veya molekiildeki) elektronlarin

sayis1 olmak iizere, €, = y/4mh?e?p/m ile verilen plazma enerjisidir. Segilen madde
icin n kirilma indisi ve K soniim sabiti deneysel optik veriden elde edilip, kompleks

dielektrik sabiti, e = (n + iK)? ye yerlestirilmesi ile OOS olusturulur.

OOS’nin hazirlanmasinda diger bir yaklasim Yerel Plazma Yaklasimi (LPA)’dir
(Johnson ve Inokuti, 1983).

Tws

dW) _ j p(r)S[W —vye, (p(r))]4nr? dr (2.57)
0

aw

Burada 7, Wigner-Seitz kiiresinin yari¢ap1 ve y ortalama uyarma enerjisinin hesabinda

kullanilan ayarlanabilir bir parametredir.

00S, g, foto-clektrik tesir kesiti ile orantihdir (Fernandez-Varea, 1998). Bu
veri Ozellikle i¢ kabuk iyonlasmasi ile ilgili olan X-ismmindan elde edilen veri ile
saglanmak zorundadir. OOS, fotoelektrik tesir kesitinin kullanilmasi ile asagidaki

formiilden hesaplanabilir (Fano ve Cooper, 1968; Cengiz, 2002):
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af(w)  mc
dW _ 2m2he? 'ph

(2.58)

OOS’ nin tutarliligr degisik toplama kurallariyla kontrol edilmelidir (Fernandez-
Varea, 1998). OOS f-toplama kuralin1 (Bethe toplama kurali)’ n1 saglamalidir (Palik,
1985);

1 (edf(W)

- w=1 2.59

Zfo aw d (259
Katilar icin miikkemmel perdeleme (ps) toplama kurali,

& (1 df(W)

P

— | == dw =1 2.60

zZJ), wz aw (2.60)

ve ortalama uyarma enerjisi,

I =exp <%f0w Inw W) dW) (2.61)

aw

ifadeleri ile verilir (Fernandez-Varea, 1998).

2.8. Ortalama Uyarma Enerjisi, I

Ortalama uyarma enerjisi, I, durdurma giicli formiiliiniin temel parametresidir.
Ortalama uyarma enerji degeri I, ortamin elektronik yapisina ozellikle de valans
elektronlarinin diizenine duyarlidir. Bu nedenle |, molekiiler baglanma ve ortamin tiim
fiziksel durumundan etkilenmektedir. I degerinin tam teorik ifadesinin tanimi zordur ve
giivenilir deneysel bilgi elde edilememektedir (Seltzer ve Berger, 1982). Ortalama

uyarma enerjisi, gazlar i¢in,

fooo %lnEdE
In] =—%&% (2.62)

w df
Jo gEdE

ifadesi ile verilmektedir (Seltzer ve Berger, 1982). Burada df/dE, temel seviyeden daha
iist enerji (E) seviyesine uyarilan elektronlarin birim enerji bagina diisen optiksel dipol
osilator siddetinin (f) yogunlugudur. Yogun madde ortami igin ortalama uyarma

enerjisi,
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Inl = ﬂiwﬁof wdwIm[—1/e(w)]Inithw) (2.63)

ifadesi ile verilmektedir (Seltzer ve Berger, 1982). Burada hw,, plazma enerjisi ve
¢(w), w = E/h frekansinda kompleks dielektrik cevap fonksiyonudur. I degeri, yerel
plazma yaklagimi (LPA) kullanilarak da teorik olarak hesaplanmaktadir (ICRU-37,

1984). Bu modele gore ortalama uyarma enerjisi,
10
Inl = Z,f 4nreng (r) In(yhwy) dr (2.64)
0

ifadesi ile verilir. Burada, w, = [4me?ny(r)/m]'/? , ¢ekirdekten r uzaklikta bir ny(r)
elektron yogunluguna karsilik gelen plazma frekansi ve ¥, v/2 degerinde Lindhard ve
Scharff (1953) tarafindan verilen bir parametredir. Ik olarak bu ifade Lindhard ve
Scharff (1953) tarafindan atomun foto-sogurma Ozelliklerini tanimlamada kullanildi.
Yerel plazma yaklasimi varsayimina gore, atomdaki her bir hacim elemani, bagimsiz

olarak sogurma siddetine katkida bulunmaktadir (Johnson ve Inokuti, 1983).

I degeri, yari-deneysel osilator siddeti dagilimlarinin kullanilmasi ile de
tiretilebilir (ICRU-37, 1984). Bazi gazlar igin degisik teorik ve yari-deneysel

yontemlerle elde edilen ortalama uyarma enerjisi degerleri, Tablo 1’ de verilmektedir.



Tablo 1. Teorik ve yari-deneysel yontemler ile elde edilen ortalama uyarma enerjisi degerleri

(ICRU-37, 1984)
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I(eV) Yontem Referanslar
18.6 Yari-deneysel OSD'dan | v/ictor ve Dalgarno (1969)
H 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)
N 77 Teoriksel OSD’dan McGuire (1971)
76.91 Teoriksel OSD’dan Dehmer ve ark. (1975)
81.84+ p.82 | Yar-deneysel OSD’'dan | Zeiss ve ark. (1977a,b)
99.2 Teoriksel OSD’dan McGuire (1971)
o 93.5 Teoriksel OSD’dan Dehmer ve ark. (1975)
95.02 + 0.95 | Yari-deneysel OSD’dan Zeiss ve ark. (1977a,b)

2.9. Bilesikte Enerji Kaybi ve Bragg Toplama Kurah

Bragg ve Kleeman (1905) in ¢alismalarindan bu giline kadar, bilesiklerin
durdurma giicliniin, atomik bilesenlerin durdurma giiciiniin agirlikli toplami ile elde

edildigi bilinmektedir:

-2 G)

burada wj, j inci atomik bileseninin agirhikli kesri ve S/p, j inci atomik bilesenin kiitle

(2.65)

carpisma durdurma giiciidiir.

Bu toplama varsayimi bilesigin ortalama uyarma enerjisini belirlemek igin de

kullanilmaktadir;

(Iy = exp ij(zj/Aj)anj /2/4)% (2.66)
j
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burada, (Z/A) = ¥; w; Z; /4; ifadesine esittir. Z;, A; ve I; sirastile j inci bilesenin atom

numarast, atomik agirlig1 ve ortalama uyarma enerjisidir.

Bilesigin tesir kesiti toplama kural1 yoluyla,

opit (E) = z n; o(Z;) (2.67)

L

elde edilir (Watson ve ark., 2004). Burada n;, molekiildeki Z; atom numarali atomlarin

sayisidir.
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3. MATERYAL VE YONTEM

3.1.PENELOPE Programinin Cahstirilmasi ve Veri Elde Edilmesi

Niikleer Enerji Ajans1 (NEA)’dan saglanan PENELOPE paket programinin 2005
versiyonu, PENELOPE 05 dizinine agildiginda, doc, mains, fsource, pendbase ve other
dizinleri olusur. Bu dizinlerden ayr1 olarak kendi ¢aligmamizi yiiriitmek ve sonuglar
saklamak tizere yine PENELOPE 05 dizini altinda CALIS isimli dizin olusturuldu. Doz
ve diger hesaplamalarla ilgili giris veri dosyast olusturmak icin Oncelikle “materyal”

program parcasinin ¢aligtirilmasit gerekmektedir.

Materyal.exe’nin olusturulmast i¢in CALIS dizini i¢ine pendbase dizini
kopyaland: ve bu dizin igine fsource dizinindeki “materyal.f” isimli FORTRAN kaynak
programi kopyalandi ve ¢alistirildi. Boylece “materyal.exe” elde edildi ve galistirilarak
giris veri dosyasi olusturuldu. Bu exe dosyasini g¢alistirdigimizda, program se¢imli
olarak klavyeden ya da “pdcompos.p05” isimli dosyasindan okumakta ve materyal tesir

kesiti, durdurma giicii gibi verileri veren dosya olusturmaktadir.

o+ Kisayol material. exe

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

Enter material identification numher ...

6 AMORPHOUS CARBOW
Element: C <Z£= 6>, atoms-molecule = 1.HA0ABAE+AH

Density = 2_000ORE+BA g-cm¥3

Mumber of electrons per molecule = 6.000BAE+AH@
Mean excitation energy = 8.108BRE+HA1 el

Eztimated oscillator strength and energy of the plasmon:
Fch = 4.8808AE+BA. UUch = 2.35173E+A1 eU
(for inzulators, theze guantitiezs szhould be szet egual to =zeror

Do you wish to change the Fch and Wech values? {l=yes.2=nol
Ctyupe 2 if you are not sure...>

Fch = 4_00ABEE+BA,. lch = 2_.35173E+A1 el
Sternheimer adjustment factor = 3J.37125E+8H
E-F in. grouping factor 1 .85000E +86
Compton grouping factor 1 .580888E +88

PEMELOPE'z material data file is bheing created.
Enter path+name for this file Cup to 8@ characters) ...
material.matl]

Sekil 3.1. PENELOPE 2005 material.f alt programi veri giris dosyast
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PENELOPE 2005 kod sisteminde ortalama serbest yol ve menzil sonuglarinin
elde edilmesi igin tables.f alt programi calistirlmadan Once, material.exe den
material.mat dosyasi olusturuldu. Bu veri dosyasi tables.f alt programinda
kullanilmaktadir. Tables.f alt programindan table.exe olusturuldu ve calistirilarak

ortalama serbest yol, menzil sonuglarinin alindig1 tables.dat dosyasi elde edildi.

e Kasayol tables.exe

The output file *tables._.dat’ has been generated.

Do you wish to calculate guantities for specific
particles and energies? Cysn>

Range <12> or mfp <227 CCtrl-C =tops the program

KPAR. E. ICOL ...

Electron. E
mean free path

1.80808AE +A2 inelastic scattering
2_884BE-08
5.76097E-A8
3.4664E+@7
1.7332E+@A7
3.4568E-16

inverse mfp

cross section

KPAR,. E. ICOL ...

Electr»on. E
mean free path

2 . HAERE+@2 inelastic scattering
4._3944FE—-A8
8.7882E-A8
2.2756E+A7
1.1378E+@7
2.2693E-16

inversze mfp

cross section

KPAR,. E. ICOL ...

Electron. E
mean free path

3 .00ARE +A2 inelastic scattering
L .849BE-0B
1.1698E—-A7
1_.7897E+@7
8 .5484E+86
1.785BE-16

inverze mfp

cross section

Enter KPAR,. E. ICOL ...

Sekil 3.2. PENELOPE 2005 tables.f alt programi veri giris dosyasi

Sekil 3.1 material.exe den, Sekil 3.2 tables.exe den elde edilen C hedefi i¢in

ornek veri giris dosyalarin1 gostermektedir.
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3.2. Inelastik Etkilesim Karakteristiklerinin Hesaplanmasinda Kullanilan
Niceliklerin Elde Edilmesi

Pozitronlarin GOS model ile durdurma giiciiniin hesabi, inelastik etkilesme
karakteristiklerinden, o6zellikle i¢ kabuk ve valans kabugu osilatér siddetleri, i¢ ve
valans kabugu PMIP lerine (K, L,... ve valans kabugu uyarma enerjileri) baglidir. Bu
niceliklerin dogru tanimlanmasi daha gergek¢i durdurma giicii ve diger inelastik
etkilesme karakteristiklerinin elde edilmesini saglar. Bu boliimde hesaplamalarda
kullanilan inelastik etkilesme karakteristiklerinin elde edilmesi ve teorik sonuglarla

karsilastirilmasi verilmektedir.

3.2.1. Optiksel Osilator Siddeti-OOS, Kismi iyonlasma Potansiyeli ve Ortalama
Iyonlasma Enerjisinin Hesaplanmasi

Ic kabuk iyonlasmas: igin (genellikle K kabugu ve 100 eV’dan fazla enerji
kayiplar1 i¢in) OOS un bulunmast X 1smindan elde edilen bilgi ile saglanmak

zorundadir. Bu durumda K kabugu igin OOS,

[oe]

fi = T19,8 . opn (E)dE (3.1)
ifadesinden hesaplanmir. Burada o,,(E), barn biriminde verilen E (MeV) enerjide
fotoelektrik tesir kesitidir.

Bu calismada kullanilan, 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 kullanilmasi ile ve diger enerjilerde (1 keV ile 1
MeV) Berger ve ark. (1987) tarafindan yapilan XCOM programindan elde edilen
fotoelektrik tesir kesitlerinin kullanilmasi ile Denk. (3.1) in sayisal integrasyonu yoluyla
hesaplandr (Akar ve Gilimiis, 2005).

G0z oniine alinan OOS’ nin dogrulugu, f - toplama kurali gibi degisik toplama
kurallar1 yolu ile kontrol edilebilir. OOS, Denk. (2.61) i saglamalidir, yani tiim kabuk
osilator siddetleri toplami 1’e esit olmalidir. OOS un dogrulugunun kontrolii i¢in diger
ifade,

M
<Zfl- lnm-) + fIn W, = Zinl (3.2)
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dir. Burada i = 1 .... M i¢ kabuklarin sayisi, fy , fi, fu .... i¢ kabuk osilator siddetleri,
Wi, WL, Wy ... ve Wy sirast ile K, L, M .... yani i¢ kabuk rezonans enerjileri ve valans
kabugu rezonans enerjileridir. B; i¢ kabuk baglanma enerjisi olmak tlizere i¢ kabuk

rezonans enerjisi Wi,
W-aBi (3.3)

ifadesine esittir (Sternheimer, 1952; Liljequist, 1983). Burada a, Sternheimer (1982)
tarafindan verilen ve 1.5-2.5 arasinda degerler alabilen ayarlanabilir yari-deneysel

parametredir.  Yari-deneysel ayarlanabilir carpan a, asagidaki ifade ile

hesaplanmaktadir:
Zzlnl —ZvanVU —Zl’ZilnBl'
= , 3.4
@ = exp ( — 34
burada Z; = f; ve Z,= f,, dir. Valans kabugu rezonans enerjisi W,
_ pZy
W, = 28.816 1 (eV) (3.5)

ifadesine esittir (Salvat ve Fernandez-Varea, 1992). Burada Z,, , p ve A sirasiyla hedef
atomun valans elektron sayisi, kiitle yogunlugu ve atom agirligidir. PENELOPE
programinda W,, Denk. (3.5) ifadesi ile hesaplanmaktadir. W, Liljequist (1983)
tarafindan belirtildigi gibi LPA kullanilarak hesaplanabilir,

Z,lnW, =f p(M)nifyhw, (r))4nridr, (3.6)

burada r, gekirdekten kabuga uzaklik, p(r), elektron yogunlugu ve w, (), lokal plazma
frekansidir.

Bu calismada W; ve W, , inelastik uyarmalar i¢in PMIP’ e esdeger ve rezonans
enerjisinin uyarma enerjisi olarak kabul edilmesiyle Denk. (3.3) ve Denk. (3.6) dan,

ayarlanabilir ¢carpan a ise Denk. (3.4) den elde edilmistir (Akar ve Giimiis, 2005).
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3.2.2. Pozitronlarin Yakin Carpismalari icin Bhabha Formiilii

Pozitronlar, elektronlar ile yok olmaya ugrayan kararsiz parcaciklardir. Ayni
zamanda yeterli elektromanyetik enerjiye (> 2m,c?) sahip bir foton, elektron-pozitron
¢ifti olusturabilir. Bir pozitron alisilmis bir yiiklii pargacik gibi maddeyle etkilesime
girmez. Clinkii yok olma siirecini yeniden olugma siireci takip eder. Yok olma/yeniden
olusma siirecini igeren Birinci Born yaklasimindan elde edilen, serbest durgun
elektronlarla pozitronlarin ikili ¢arpigsmalar1 i¢in DCS Denk.(2.34)’ deki Bhabha (1936)

formiilii ile verilir (Fernandez-Varea ve ark., 2005):

2

d’og  2me* 1 - W+b (W) . (W)
dwdQ ~ m,v2 W2 VE T 2\E S\E

3

wnu(F) |sor -0

Burada izinli enerji kayiplart (W,E) araligindadir, E >W oldugunda bu ifade sifir

olmaktadir.
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4. BIYOLOJIK MATERYALLERDE INELASTIK ETKILESIM
KARAKTERISTIKLERININ HESAPLANMASI

4.1. Diisiik Atom Numarah Hedefler ve Bilesikler icin Durdurma Giicii Hesabi
Rezonans karaktere sahip olan Q <W'’ li uyarmalar, uzak ¢arpigsmalar ve Q =W’

li uyarmalar yakin etkilesmeler (serbest elektronlarla) olarak tanimlanabilir (Salvat ve

Fernandez-Varea, 1992). Inelastik diferansiyel tesir kesiti bu uzak ve yakin

etkilesmelerin toplami1 seklinde yazilir.

d’oy,  d’oy) N d?oy . N d*o,
dwdQ dwdQ = dwdQ dwdQ

(4.1)

Uzak etkilesmeler durumunda elektron ve pozitronlarin tesir kesitleri aynidir.
Yakin etkilesmeler durumunda ise elektronlar i¢in degis-tokus etkilerinin, pozitronlar
icinse yok olma/yeniden olusma siireglerinin dahil edildigi Moller ve Bhabha tesir
kesitleri kullanilmaktadir (Fernandez-Varea ve ark., 2005).

Bu durumda Denk. (4.1)’ de yakin etkilesme tesir kesiti yerine Bhabha tesir

kesiti kullanildiginda ifade,

3

d?op  2me* 1 w W2 w
o (8) o (9

Wit
dWwdQ - m,v2 w2 E E + by (f) l S(W—-0Q) 4.2

seklinde yazilir.
Uzak etkilesmeler icin diferansiyel tesir kesiti ise enine ve boyuna gelen

katkilarin toplami olarak,

d’o, _ 2me* 1 2m,c? 1 1 ,
dwdo ~ mevzzk:f" (WQ(Q T om.ch) W{l" (1 — ,82) —h = 6F}> sw

—W)oW, - Q) (4.3)

seklinde yazilir. Denk. (4.2) ve Denk.(4.3) toplanarak miimkiin tim izinli W ve Q

degerleri iizerinden integral alindiginda toplam inelastik etkilesme tesir kesti elde edilir:
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2me? W,Q_ + 2m,c? 1
= e (G o) o () o
%in m,v? - fk<n<Q_Wk+2mec2>+ln 1— p? A% =0
3

s e () o0 () oo

- W) (4.4)

Denklem (2.40) ve Denk. (4.4)’ {in kullanilmasiyla ve pozitronlar durumunda
W,ax = E alinmasiyla durdurma giicii igin,

S(E)

2mwe* W,Q_ + 2m,c? 1 ,
_Nmevzzk:fk <ln<Q_Wk+2mec2 +ln<1—ﬁ2)_ﬁ = O
! 1-b w b Wy’ b (W ’ b wy' o,
rp[t-hg e (F) s (F) 0 (F) |) 0
- W) (4.5)

ifadesi elde edildi. Her bir hedef atomu i¢in durdurma giicii degerleri bu ifade ile

bulunduktan sonra bilesiklerin CSP leri Bragg toplama kurali kullanilarak hesaplandi.
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5.BULGULAR VE TARTISMA

Bu kesimde, biyolojik hedeflerde 10 eV-10 MeV araliginda enerji ile gelen
pozitronlar igin Onerilen hesaplama yonteminden elde edilen durdurma giicii
sonuclarinin, diger teorik (Giimiis, 2006; Giimiis 2008; ICRU 37; PENELOPE 2005;
Pimblott ve ark., 2002) sonuglarla karsilastirilmasi verilmektedir. Giimiis 2008’de
elektronlar i¢in gelistirilen modelin pozitronlara uyarlanisi Hasan Glimiis tarafindan
yapilmig ve kendisi tarafindan bir program gelistirilmistir. Tezde, Glimiis 2008 olarak

belirtilen bu programin sonuglarini gostermektedir.
5.1.Diisiik Atom Numarah Hedefler i¢in Durdurma Giicii Sonuclar

Tablo 4. ve Tablo 5’te H, C, N, O ve P i¢in durdurma giicii sonuglar1 verilmistir.
Sekil 5.1-5.5°te bu g¢alismadan elde edilen sonuglar diger teorik sonuglarla

karsilastirilmistir.

10

T T T T T T

o, e” — Hidrojen

1000 | .
: Giimis 2006
) = Penelope 2005
+ ¢ Bu Calisma
Gumus 2008

S(E)/p (MeV cm/g)
3
T

1 Lo sl 1 nl siul sl

10 100 1000 10000 100000 1000000 1E7
Pozitron Enerjisi (eV)

Sekil 5.1. H atomunda pozitronun kinetik enerjisine gore S(E)/p degerleri

Sekil 5.1” de Hidrojende pozitronlar i¢in CSP (MeV sz/g) degerlerinin diger
teorik sonuglarla karsilagtirilmas:t  gosterilmektedir. Denklem (4.5) kullanilarak
hesaplanan kiitle ¢carpisma durdurma giicti degerleri, PENELOPE ile 50-100 eV kinetik
enerjili gelen pozitronlar i¢in % 7, 100 eV-10 MeV enerji araliginda ise % 0,2’ lik bir
uyum saglamaktadir. Giimiis (2006, 2008) ile 400eV-10 MeV araliginda %loraninda

uyumlu sonuglar elde edilmistir.
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10
1000 f—r—rrrrrm

i
5 e — Karbon

Gumus 2006

S wo L/ N T Penelope 2005 .
P r ICRU 37 ]
§ ® Bu Galisma

% Gumus 2008

=3

-

w10}

w

sl sl sl ol -
10000 100000 1000000 1E7

sl " 1 " 1
1000
Pozitron Enerijisi (eV)

1 M|
10 100

Sekil 5.2. C atomunda pozitronun kinetik enerjisine gore S(E)/p degerleri

Sekil 5.2 de karbonda pozitronlar i¢in CSP (MeV sz/g) degerlerinin diger
teorik sonuglarla karsilagtirilmasi gosterilmistir. PENELOPE programi (Salvat ve ark.,
2001) ile 50-700 eV araliginda % 15, 700 eV-100 keV araliginda % 5, 100 keV-2 MeV
araliginda % 2, 2-10 MeV arlaiginda ise % 8’ lik bir uyum gostermektedir. Glimiis
(2006, 2008) ile 200-800 eV araliginda % 7, 800 eV-10 MeV araliginda ise % 5 lik bir
uyum gostermektedir. ICRU 37 (1984) ten alinan veriler ile10 keV-100 keV araliginda
% 7, 100 keV-2 MeVaraliginda % 25, 2-10 MeV araliginda ise % 20’ lik bir uyum elde

edildi.

1000 p—r—rrrrrer——rr

~ +
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Sekil 5.3. N atomunda pozitronun Kinetik enerjisine gore S(E)/p degerleri
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Sekil 5.3’te Azotta pozitronlar icin CSP (MeV cm?/g) degerlerinin diger teorik
sonuglarla karsilastirilmasi gosterilmektedir. PENELOPE programi (Salvat ve ark.,
2001) ile 50-400 eV araliginda % 8, 400 eV-80 keV araliginda % 6, 80 keV-10 MeV
araliginda ise % 4’lik bir uyum saglamaktadir. Giimiis (2006, 2008) ile 50-100 eV
araliginda uyumlu sonuglar elde edilemedi, 100 eV-10 keV araliginda % 10, 10 keV-1
MeV araliginda % 6 ve 1-10 MeV araliginda % 3’liik bir uyum oldugu goriildii.
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Sekil 5.4. O atomunda pozitronun kinetik enerjisine gore S(E)/p degerleri

Sekil 5.4’te Oksijende pozitronlar icin CSP (MeV cm?/g) degerlerinin diger
teorik sonuglarla karsilastirilmasi gosterilmektedir. PENELOPE programi (Salvat ve
ark., 2001) ile 60-1000 eV araliginda % 7, 1000 eV-1 MeV araliginda % 2, 1-10 MeV
araliginda % 17’lik bir uyum saglamaktadir. Giimiis (2006, 2008) ile 100 -600 eV
araliginda % 8, 600 eV-10 MeV araliginda % 2’lik bir uyum oldugu goriildii.
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Sekil 5.5. P atomunda pozitronun kinetik enerjisine gére S(E)/p degerleri

Sekil 5.5°te Fosforda pozitronlar igin CSP (MeV cm?/g) degerlerinin diger teorik
sonuglarla karsilastirilmas: gosterilmektedir. PENELOPE programui (Salvat ve ark.,
2001) ile 50-200 eV araliginda % 20, 200 eV-1 MeV araliginda % 2, 1-10 MeV
araliginda % 7’lik bir uyum saglamaktadir. Gimiis (2006, 2008) ile 100 eV-1 keV
araliginda % 5, 1 keV-10 MeV araliginda % 3’liik bir uyum oldugu gériildii.

Tablo 4. ve Tablo 5’te H, C, N, O ve P i¢in durdurma giicli sonuglar1 verilmistir.
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Tablo 4. H, C ve N iizerine gelen pozitron igin CSP (MeV c¢m?/g) sonuglar1

Enerji (eV) CSP (MeV cm/g)
Hidrojen Karbon Azot
50 2569,602 562,752 506,515
60 2377,919 548,578 508,595
70 2209,718 527,906 498,627
80 2063,508 505,658 483,818
90 1936,110 483,765 467,320
100 1824,566 463,001 450,587
200 1182,325 322,349 323,996
300 893,671 250,358 254,523
400 726,419 206,657 211,406
500 615,997 177,058 181,871
600 537,107 155,542 160,245
700 477,660 139,125 143,656
800 431,030 136,529 130,477
900 393,464 126,361 119,733
1000 362,354 117,747 110,786
2000 208,651 72,192 71,163
3000 150,006 53,387 52,715
4000 118,411 42,874 42,384
5000 98,453 36,083 35,693
6000 84,640 31,299 30,981
7000 74,459 27,731 27,461
8000 66,607 24,960 24,726
9000 60,390 22,743 22,535
10000 55,305 20,924 20,736
20000 31,119 12,066 11,978
30000 22,385 8,774 8,714
40000 17,813 7,029 6,981
50000 14,908 5,932 5,899
60000 12,972 5,186 5,157
70000 11,601 4,641 4,616
80000 10,508 4,228 4,201
90000 9,699 3,900 3,876
100000 9,022 3,634 3,614
200000 5,909 2,415 2,405
300000 4,911 2,013 2,006
400000 4,439 1,822 1,816
500000 4,151 1,716 1,712
600000 3,977 1,654 1,653
700000 3,907 1,616 1,611
800000 3,832 1,590 1,585
900000 3,783 1,577 1,571
1000000 3,749 1,567 1,560
2E6 3,729 1,583 1,576
3E6 3,822 1,633 1,630
4E6 3,914 1,681 1,678
5E6 3,995 1,721 1,719
6E6 4,066 1,756 1,754
TE6 4,128 1,787 1,785
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Tablo 5. O ve P iizerine gelen pozitron i¢in CSP (MeV cm?/g) sonuglari

Enerji (eV) CSP (MeV cm?/g)
Oksijen Fosfor
50 0 298,326
60 420,451 287,425
70 426,188 274,502
80 422,793 261,517
90 414,923 249,181
100 404,918 237,729
200 306,060 163,166
300 244,470 167,933
400 204,884 156,028
500 177,282 139,588
600 156,849 126,382
700 141,056 115,623
800 128,439 106,708
900 118,106 99,192
1000 109,469 92,773
2000 71,324 57,955
3000 52,915 43,198
4000 42,577 34,857
5000 35,881 30,178
6000 31,157 26,345
7000 27,628 23,457
8000 24,885 21,201
9000 22,686 19,379
10000 20,876 17,875
20000 12,073 10,477
30000 8,787 7,673
40000 7,043 6,173
50000 5,953 5,232
60000 5,205 4,583
70000 4,660 4,110
80000 4,244 3,749
90000 3,915 3,462
100000 3,649 3,232
200000 2,429 2,161
300000 2,026 1,808
400000 1,835 1,641
500000 1,730 1,550
600000 1,668 1,497
700000 1,630 1,462
800000 1,606 1,444
900000 1,589 1,430
1000000 1,580 1,423
2E6 1,598 1,448
3E6 1,652 1,500
4E6 1,700 1,547
5E6 1,742 1,588
6E6 1,778 1,623
TE6 1,810 1,653
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5.2. Diisiik Atom Numarah Bilesikler icin Durdurma Giicii Sonuclar:

Tablo 6 ve Tablo 7° de CsH5N5 (Adenin), C4HsN3zO (Sitozin), CsHsNsO
(Guanin), C5H6N202 (Timin), C20H27N7013P2 (Sitozin-Guanin), C19H26N3013P2 (Timin-
Adenin) ve H,O (Su) i¢in durdurma giicii sonuglar1 verilmektedir. Sekil 5.6-12° de bu

calismadan elde edilen sonuglar diger teorik sonuglarla karsilastirmali olarak

gosterilmektedir.
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Sekil 5.6. CsHsNs (Adenin) molekiiliinde pozitronun kinetik enerjisine gore S(E)/p degerleri.
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Sekil 5.7. C4HsN30 (Sitozin) molekiiliinde pozitronun kinetik enerjisine gore S(E)/p degerleri.
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Sekil 5.8. CsHsNsO (Guanin) molekiiliinde pozitronun kinetik enerjisine gore S(E)/p degerleri.
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Sekil 5.9. CsHgN,O, (Timin) molekiiliinde pozitronun kinetik enerjisine gére S(E)/p degerleri.
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Sekil 5.10. C5H»7N;O13P, (Sitozin-Guanin) molekiiliinde pozitronun kinetik enerjisine gore
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S(E)/p degerleri.
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Sekil 5.12. H,O (Su) molekiiliinde pozitronun kinetik enerjisine gore S(E)/p degerleri.

Sekil 5.6-11°de Adenin, Sitozin, Guanin, Timin, Sitozin-Guanin ve Timin-Adenin
gibi biyolojik bilesiklerde pozitronlarin durdurma giicti degerleri PENELOPE programi
degerleriyle karsilastirildi. Sonug olarak, tiim bilesikler i¢in, 50-700 eV araligindaki
enerjilerde % 10, 700 eV-400 keV enerji araliginda % 4, 400 keV-2 MeV enerji
araliginda yaklasik % 2, 2-10 MeV enerji araliginda ise % 8’ lik bir uyum sagladig

goriildi.

Sekil 5.12° de Su i¢in durdurma giicii degerleri, PENELOPE 2005, Pimblott
2002, ICRU 37, Giimiis (2006, 2008) sonuclari ile karsilagtirilmistir. Penelope programi
ile 60-600 eV enerji araliginda % 3, 600 eV-2 MeV enerji araliginda % 2, 2-10 MeV
enerji araliginda ise % 10 luk bir uyum oldugu goriildii. ICRU 37 sonuglart ile 10 keV-2
MeV enerji araliginda % 1, 2-10 MeV enerji aralifinda ise % 10 uyumlu oldugu
bulundu. Pimblott 2002 sonuglar1 ile 100-700 eV enerji araliginda % 10, 700 eV-10 keV
enerji araliginda ise % 4’lik bir uyum sagladig goriildi. Giimiis (2006, 2008) sonuglari
ile 100 eV-4 keV enerji araliginda % 10 ve 4 keV-10 MeV enerji araliginda ise yaklasik
olarak % 6’ lik bir uyum oldugu goriildi. Giimiis (2006, 2008), Pimblott 2002 sonuglari
ile 60-100 eV enerji araliginda uyum gozlenemedi. Tablo 6. ve Tablo 7° de CsHsNs
(Adenin), C4HsN3O (Sitozin), CsHsNsO (Guanin), CsHgN2O, (Timin), CyoH27N7013P2
(Sitozin-Guanin), Ci19H26NgO13P, (Timin-Adenin) ve H,O (Su) i¢in durdurma giicii

sonuclar1 verilmektedir.



42

Tablo 6. Adenin, Sitozin , Guanin ve Timin tizerine gelen pozitron igin CSP (MeV cm?/g)

sonuclari.
Enerji (eV) CSP (MeV cm‘/g)
Adenin Sitozin Guanin Timin
50 608,435 551,568 544,015 503,542
60 596,065 598,072 577,464 594,733
70 575,440 578,556 559,630 576,069
80 552,426 556,210 538,693 554,319
90 529,394 533,587 517,267 532,129
100 507,335 511,776 496,484 510,643
200 355,268 359,686 350,053 359,711
300 276,50 280,306 273,108 280,553
400 228,498 231,807 225,994 232,115
500 195,919 198,849 193,942 199,172
600 172,207 174,841 170,578 175,162
700 154,096 156,495 152,713 156,807
800 144,373 146,456 142,684 147,209
900 132,885 134,801 131,318 135,561
1000 123,259 125,037 121,798 125,791
2000 76,746 77,879 76,171 78,262
3000 56,641 57,456 56,246 57,733
4000 45,437 46,079 45,133 46,298
5000 38,206 38,741 37,960 38,924
6000 33,123 33,583 32,914 33,740
7000 29,334 29,738 29,153 29,876
8000 26,392 26,754 26,232 26,878
9000 24,039 24,367 23,895 24,480
10000 22,109 22,409 21,97 22,512
20000 12,730 12,900 12,661 12,95
30000 9,250 9,372 9,201 9,413
40000 7,406 7,503 7,368 7,537
50000 6,250 6,331 6,218 6,359
60000 5,461 5,532 5,434 5,556
70000 4,887 4,951 4,863 4,972
80000 4,448 4,506 4,427 4,526
90000 4,104 4,157 4,084 4,175
100000 3,825 3,874 3,806 3,891
200000 2,540 2,572 2,528 2,583
300000 2,118 2,144 2,108 2,153
400000 1,916 1,941 1,908 1,949
500000 1,805 1,827 1,797 1,835
600000 1,740 1,761 1,732 1,768
700000 1,699 1,721 1,692 1,728
800000 1,671 1,692 1,664 1,700
900000 1,656 1,677 1,649 1,684
1000000 1,645 1,665 1,638 1,673
2E6 1,659 1,680 1,653 1,688
3E6 1,713 1,735 1,707 1,742
4E6 1,762 1,784 1,756 1,791
5E6 1,805 1,827 1,798 1,834
6E6 1,841 1,864 1,835 1,871
7E6 1,873 1,896 1,867 1,904
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Tablo 7. Sitozin-Guanin, Timin-Adenin ve Siv1 Su iizerine gelen pozitron igin CSP (MeV cm?/g)
sonuclari.

Enerji (eV) CSP (MeV cm/g)
Sitozin-Guanin Timin-Adenin Sivi Su
50 425,850 429,938 287,538
60 549,582 553,248 639,450
70 534,104 537,315 625,722
80 515,124 517,986 606,346
90 495,349 497,933 585,102
100 475,979 478,337 563,736
200 337,238 338,525 404,084
300 267,638 268,544 317,091
400 223,391 224,097 263,224
500 192,409 192,988 226,357
600 169,673 170,167 199,384
700 152,209 152,639 178,708
800 142,046 142,630 162,286
900 130,852 131,406 148,907
1000 121,459 121,985 137,756
2000 75,961 76,194 86,684
3000 56,102 56,265 63,774
4000 45,021 45,148 51,059
5000 37,942 38,047 42,879
6000 32,911 33,000 37,139
7000 29,159 29,236 32,866
8000 26,244 26,313 29,551
9000 23,911 23,973 26,902
10000 21,995 22,052 24,727
20000 12,683 12,714 14,203
30000 9,221 9,243 10,308
40000 7,386 7,404 8,248
50000 6,235 6,249 6,955
60000 5,449 5,462 6,074
70000 4,878 4,889 5,436
80000 4,441 4,451 4,944
90000 4,097 4,107 4,562
100000 3,818 3,827 4,250
200000 2,537 2,543 2,818
300000 2,116 2,120 2,349
400000 1,915 1,920 2,126
500000 1,804 1,808 2,001
600000 1,739 1,742 1,926
700000 1,699 1,703 1,885
800000 1,672 1,676 1,855
900000 1,656 1,660 1,834
1000000 1,646 1,649 1,823
2E6 1,662 1,665 1,836
3E6 1,716 1,720 1,895
4E6 1,766 1,769 1,948
5E6 1,808 1,812 1,994
6E6 1,845 1,849 2,034
TE6 1,877 1,881 2,069
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6. SONUC VE ONERILER

Bu calismada, genis bir enerji aralifinda gelen pozitronlarin bazi biyolojik
hedeflerdeki durdurma giiclinii elde etmek i¢in bir hesaplama yontemi Onerildi. Bu
yontemde kullanilan inelastik diferansiyel tesir kesitinde, GOS model kullanilarak her
bir atomik kabugun durdurma giiciine katkis1 dahil edildi. Inelastik diferansiyel tesir
kesiti uzak ve yakin etkilesme tesir kesitlerinin toplami seklinde degerlendirildi.

Pozitronlar durumunda, yakin etkilesme tesir kesitinde Bhabha tesir kesiti kullanildi.

Salvat ve Fernandez-Varea (1992) tarafindan onerilen W,, kati durumundaki
materyallere uygulanabilmektedir. Ancak W, atom numarasi diisik H, N, O.. gibi
biyolojik hedefler i¢in Denk. (3.2) toplama kuralin1 saglamamaktadir. Bu nedenle Denk.
(3.5) kullanildig: takdirde, yari-deneysel parametre a ve ortalama iyonlasma enerjisi, |
nin gergek degeri bulunamamaktadir. Bu sebeple W; ve W,, kismi iyonlasma
potansiyeline, PMIP’e, esit diistiniilebilir (Liljequist, 1983) ve W; ve W, bazi
aragtirmacilar (Salvat ve Fernandez-Varea, 1992; Cengiz, 2002) tarafindan kabul
edildigi gibi uyarma enerjisi olarak dikkate alinabilir. Bu yaklasim ile valans elektron
PMIP’i, W,, Liljequist (1983) tarafindan belirtildigi gibi LPA kullanilarak
hesaplanabilir.

Bu calismada, inelastik tesir kesiti karakteristikleri olan K kabugu osilator siddeti
(fx), yar1 deneysel ayarlanabilir ¢arpan a ve valans kabugu PMIP’i W, degerleri Akar ve
ark. (2005) tarafindan hesaplanan degerler olarak alindi. Bu sekilde H, C, N, O, P gibi
tek hedeflerde durdurma giicii igin analitik bir ifade olusturulduktan sonra Maple 6
programi ile bu hesaplamalar1 yapabilecek bilgisayar kodlamasi1 yapildi. Bragg ve
Kleeman’ 1 calismalarindan bu giline kadar, bilesiklerin durdurma giicliniin, atomik
bilesenlerin durdurma giiclintin agirlikli toplami ile elde edildigi bilinmektedir. Bu
calismada da molekiiler hedefler i¢cin durdurma giicli hesaplamalari, bahsedilen yontem
Bragg toplama kurali ile birlikte kullanilarak gerceklestirildi. Elde edilen sonuglarin
giivenirligini test etmek icin diger teorik sonuclarla ve PENELOPE sonuglariyla

karsilastirildi.
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Hazirlanan hesaplama yoOntemiyle elde edilen sonuglar PENELOPE
sonuglariyla karsilastirildiginda, H ve C gibi hedeflerde 200 keV-10 MeV enerji
araliginda ortalama % 3 gibi bir uyumluluk gostermektedir. N, O ve P gibi hedefler
icinse 200 keV-10 MeV enerji araliginda ortalama % 8 uyumluluk gostermektedir. Bu
hedeflerde elde edilen maksimum durdurma giicii degeri diger teorik ¢alismalarda ~90
eV iken, bu ¢alismada ~70 ¢V da elde edilmistir.

Bu ¢alismada uygulamis oldugumuz yontemle, su, adenin, guanin, sitozin,
timin, stizo-guanin ve timin-adenin gibi biyolojik hedeflerde elde edilen durdurma giicii
sonuglari, PENELOPE sonuglariyla 50-700 eV araligindaki enerjilerde % 10, 700 eV-
400 keV enerji araliginda % 4, 400 keV-2 MeV enerji araliginda yaklasik % 2, 2-10
MeV enerji araliginda ise % 8 lik oranlarda uyumlu oldugu goriildi.

Bu calismada gelistirilen ve Mapple 6 da kodlanan bilgisayar programi
kullanilarak daha baska molekiiller ve karisimlar i¢in ortalama serbest yol, menzil ve
durdurma gilicii hesaplamalar1 yapilabilir. Ayrica burada gelistirilen yontem esas

alinarak biyolojik materyaller i¢cin doz hesaplamalar1 yapilabilir.
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8. EKLER
8.1. EK-A. PENELOPE 2005 Ornek Material.dat Dosyasi

PENELOPE (v. 2005) Material data file

Material: PHOSPHORUS

Mass density = 2.20000000E+00 g/cm**3

Number of elements in the molecule = 1

atomic number = 15, atoms/molecule = 1.00000000E+00
Mean excitation energy = 1.73000000E+02 eV

Number of oscillators = 5 (E/P inelastic model)

1 3.00000000E+00 0.00000000E+00 1.33016668E+01 0 30
2 2.00000000E+00 1.60000000E+01 3.40440459E+01 15 5
3 6.00000000E+00 1.35333333E+02 2.78249848E+02 15 3
4 2.00000000E+00 1.89000000E+02 3.88364236E+02 15 2
5 2.00000000E+00 2.14900000E+03 4.41470280E+03 15 1
Number of shells = 4 (Compton IA model)

1 3.00000000E+00 0.00000000E+00 9.99540166E-01 0 30
2 2.00000000E+00 1.60000000E+01 8.97000000E-01 15 5
3 8.00000000E+00 1.48750000E+02 1.63250000E-01 15 30
4 2.00000000E+00 2.14900000E+03 5.92000000E-02 15 1

Stopping powers for electrons and positrons, NDATA =111
Energy  Scol.e- Srad,e- Scol,e+ Srad,e+
(eV) (MeVimtu) (MeV/mtu) (MeV/mtu) (MeV/mtu)
5.000E+01 2.97600E+02 1.44973E-03 3.79623E+02 5.40498E-05
6.000E+01 2.82877E+02 1.54399E-03 3.61437E+02 6.52806E-05
7.000E+01 2.67711E+02 1.62844E-03 3.41250E+02 7.62115E-05
8.000E+01 2.55917E+02 1.70569E-03 3.21896E+02 8.68585E-05
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9.000E+01 2.44000E+02 1.77664E-03 3.04124E+02 9.72029E-05
1.000E+02 2.32729E+02 1.84294E-03 2.88041E+02 1.07290E-04
1.250E+02 2.08259E+02 1.99165E-03 2.54404E+02 1.31428E-04
1.500E+02 1.88551E+02 2.12224E-03 2.28126E+02 1.54252E-04
1.750E+02 1.72504E+02 2.23978E-03 2.07131E+02 1.76018E-04
2.000E+02 1.59213E+02 2.34702E-03 1.89980E+02 1.96891E-04
2.500E+02 1.38464E+02 2.53781E-03 1.63608E+02 2.36460E-04
3.000E+02 1.36958E+02 2.70591E-03 1.60111E+02 2.73832E-04
3.500E+02 1.32119E+02 2.85673E-03 1.55489E+02 3.09448E-04
4.000E+02 1.27019E+02 2.99485E-03 1.50307E+02 3.43719E-04
4.500E+02 1.22035E+02 3.12186E-03 1.45465E+02 3.76760E-04
5.000E+02 1.16249E+02 3.24078E-03 1.39526E+02 4.08872E-04
6.000E+02 1.06351E+02 3.45742E-03 1.28003E+02 4.70518E-04
7.000E+02 9.84299E+01 3.65218E-03 1.17887E+02 5.29321E-04
8.000E+02 9.15231E+01 3.83017E-03 1.09207E+02 5.85770E-04
9.000E+02 8.57306E+01 3.99481E-03 1.01754E+02 6.40209E-04
1.000E+03 8.06292E+01 4.14849E-03 9.53094E+01 6.92889E-04
1.250E+03 7.03359E+01 4.49203E-03 8.25009E+01 8.17506E-04
1.500E+03 6.25802E+01 4.78611E-03 7.29686E+01 9.32601E-04
1.750E+03 5.65248E+01 5.03864E-03 6.55862E+01 1.03879E-03
2.000E+03 5.16556E+01 5.25886E-03 5.96876E+01 1.13732E-03
2.500E+03 4.42819E+01 5.62748E-03 5.08212E+01 1.31552E-03
3.000E+03 3.89346E+01 5.92555E-03 4.44446E+01 1.47319E-03
3.500E+03 3.48594E+01 6.17249E-03 3.96172E+01 1.61442E-03
4.000E+03 3.16392E+01 6.38102E-03 3.58233E+01 1.74221E-03
4.500E+03 2.91796E+01 6.55925E-03 3.29226E+01 1.85868E-03
5.000E+03 2.72141E+01 6.71347E-03 3.06435E+01 1.96560E-03
6.000E+03 2.39257E+01 6.96625E-03 2.68670E+01 2.15578E-03
7.000E+03 2.13949E+01 7.16307E-03 2.39732E+01 2.32043E-03
8.000E+03 1.93942E+01 7.32121E-03 2.16915E+01 2.46562E-03
9.000E+03 1.77772E+01 7.44949E-03 1.98448E+01 2.59486E-03
1.000E+04 1.64574E+01 7.55624E-03 1.83176E+01 2.71151E-03
1.250E+04 1.39531E+01 7.75308E-03 1.54424E+01 2.95937E-03
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1.500E+04 1.21812E+01 7.88593E-03 1.34212E+01 3.16212E-03
1.750E+04 1.08569E+01 7.98036E-03 1.19170E+01 3.33349E-03
2.000E+04 9.82685E+00 8.05041E-03 1.07506E+01 3.48195E-03
2.500E+04 8.32291E+00 8.14403E-03 9.05379E+00 3.72915E-03
3.000E+04 7.27380E+00 8.20577E-03 7.87469E+00 3.93226E-03
3.500E+04 6.49724E+00 8.25143E-03 7.00459E+00 4.10583E-03
4.000E+04 5.89778E+00 8.29080E-03 6.33460E+00 4.25953E-03
4.500E+04 5.42021E+00 8.32668E-03 5.80198E+00 4.39818E-03
5.000E+04 5.03033E+00 8.35984E-03 5.36793E+00 4.52467E-03
6.000E+04 4.43109E+00 8.42115E-03 4.70225E+00 4.74965E-03
7.000E+04 3.99136E+00 8.49197E-03 4.21496E+00 4.95446E-03
8.000E+04 3.65454E+00 8.57044E-03 3.84245E+00 5.14494E-03
9.000E+04 3.38815E+00 8.65273E-03 3.54830E+00 5.32332E-03
1.000E+05 3.17215E+00 8.73850E-03 3.31010E+00 5.49247E-03
1.250E+05 2.77683E+00 8.96698E-03 2.87493E+00 5.88759E-03
1.500E+05 2.50897E+00 9.21564E-03 2.58064E+00 6.25939E-03
1.750E+05 2.31606E+00 9.48219E-03 2.36897E+00 6.61896E-03
2.000E+05 2.17102E+00 9.76715E-03 2.20997E+00 6.97439E-03
2.500E+05 1.96885E+00 1.03906E-02 1.98849E+00 7.69027E-03
3.000E+05 1.83628E+00 1.10748E-02 1.84328E+00 8.42371E-03
3.500E+05 1.74405E+00 1.18125E-02 1.74218E+00 9.18208E-03
4.000E+05 1.67720E+00 1.25970E-02 1.66881E+00 9.96767E-03
4.500E+05 1.62730E+00 1.34228E-02 1.61393E+00 1.07808E-02
5.000E+05 1.58922E+00 1.42853E-02 1.57193E+00 1.16206E-02
6.000E+05 1.53650E+00 1.61139E-02 1.51347E+00 1.33824E-02
7.000E+05 1.50347E+00 1.80592E-02 1.47647E+00 1.52431E-02
8.000E+05 1.48237E+00 2.01163E-02 1.45247E+00 1.72039E-02
9.000E+05 1.46889E+00 2.22619E-02 1.43679E+00 1.92474E-02
1.000E+06 1.46049E+00 2.44973E-02 1.42667E+00 2.13763E-02
1.250E+06 1.45264E+00 3.03878E-02 1.41579E+00 2.69964E-02
1.500E+06 1.45463E+00 3.66481E-02 1.41582E+00 3.29895E-02
1.750E+06 1.46111E+00 4.32197E-02 1.42093E+00 3.93020E-02
2.000E+06 1.46966E+00 5.00538E-02 1.42846E+00 4.58874E-02
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2.500E+06 1.48876E+00 6.43702E-02 1.44613E+00 5.97396E-02
3.000E+06 1.50770E+00 7.94188E-02 1.46413E+00 7.43641E-02
3.500E+06 1.52532E+00 9.50541E-02 1.48106E+00 8.96123E-02
4.000E+06 1.54133E+00 1.11161E-01 1.49656E+00 1.05366E-01
4.500E+06 1.55577E+00 1.27641E-01 1.51059E+00 1.21523E-01
5.000E+06 1.56878E+00 1.44450E-01 1.52327E+00 1.38037E-01
6.000E+06 1.59116E+00 1.78912E-01 1.54514E+00 1.71976E-01
7.000E+06 1.60968E+00 2.14304E-01 1.56330E+00 2.06921E-01
8.000E+06 1.62531E+00 2.50483E-01 1.57866E+00 2.42715E-01
9.000E+06 1.63875E+00 2.87348E-01 1.59188E+00 2.79247E-01
1.000E+07 1.65051E+00 3.24792E-01 1.60346E+00 3.16404E-01
1.250E+07 1.67463E+00 4.20413E-01 1.62726E+00 4.11463E-01
1.500E+07 1.69366E+00 5.18214E-01 1.64608E+00 5.08882E-01
1.750E+07 1.70936E+00 6.17674E-01 1.66161E+00 6.08094E-01
2.000E+07 1.72271E+00 7.18545E-01 1.67484E+00 7.08819E-01
2.500E+07 1.74457E+00 9.23950E-01 1.69654E+00 9.14151E-01
3.000E+07 1.76207E+00 1.13304E+00 1.71392E+00 1.12337E+00
3.500E+07 1.77662E+00 1.34484E+00 1.72840E+00 1.33543E+00
4.000E+07 1.78905E+00 1.55886E+00 1.74076E+00 1.54979E+00
4.500E+07 1.79987E+00 1.77474E+00 1.75153E+00 1.76607E+00
5.000E+07 1.80943E+00 1.99228E+00 1.76106E+00 1.98403E+00
6.000E+07 1.82570E+00 2.43116E+00 1.77727E+00 2.42378E+00
7.000E+07 1.83916E+00 2.87334E+00 1.79069E+00 2.86681E+00
8.000E+07 1.85061E+00 3.31847E+00 1.80210E+00 3.31273E+00
9.000E+07 1.86054E+00 3.76636E+00 1.81200E+00 3.76134E+00
1.000E+08 1.86929E+00 4.21666E+00 1.82074E+00 4.21228E+00
1.250E+08 1.88745E+00 5.34963E+00 1.83887E+00 5.34654E+00
1.500E+08 1.90197E+00 6.48971E+00 1.85336E+00 6.48754E+00
1.750E+08 1.91406E+00 7.63446E+00 1.86543E+00 7.63294E+00
2.000E+08 1.92441E+00 8.78304E+00 1.87577E+00 8.78197E+00
2.500E+08 1.94153E+00 1.10882E+01 1.89287E+00 1.10877E+01
3.000E+08 1.95539E+00 1.33993E+01 1.90672E+00 1.33990E+01
3.500E+08 1.96705E+00 1.57125E+01 1.91837E+00 1.57124E+01
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4.000E+08 1.97710E+00 1.80311E+01 1.92842E+00 1.80310E+01
4.500E+08 1.98595E+00 2.03565E+01 1.93726E+00 2.03565E+01
5.000E+08 1.99385E+00 2.26849E+01 1.94516E+00 2.26849E+01
6.000E+08 2.00750E+00 2.73395E+01 1.95880E+00 2.73395E+01
7.000E+08 2.01902E+00 3.19989E+01 1.97031E+00 3.19989E+01
8.000E+08 2.02898E+00 3.66683E+01 1.98028E+00 3.66683E+01

8.2. EK-B. Bilgisayar Programinin Ornek Dosyasi

POZITRONLARIN BAZI BiYOLOJIK BILESIKLERDE DURDURMA GUCU
HESAPLAMALARI

#aaaaaastt  DATA FOR FIRST ELEMENT IN THE TARGET  #HtHHHHHHHHHH
> z2:=15;
z2:=15

# Stopping power units factors #
1. keV/mg/cm2 :
> carp:=602.2/m2; carpcom:=602.2/mcom; # 6. keV/mg/cm2 :

carp :=19.42956701
carpcom := 19.42956701
Girig verileri
Data Tab tablosunda verilen giris verileri sirasi ile asagidaki degerleri gostermektedir.

>

> z2a2i2 m2 gf2 gs2 b2 zs2 ro2 aro2 gff2 fk fl1 fl2 fv Bk BI1 BI2 Wvl

>
DataTab:=array(1..15,1..19,[[1,1,19.2,1.0078,597.7,2.529,1.26,1.0,0.07149,4.271,1.09,1
,0,0,0,13.6,0,0,0],[2,4,41.8,4.0026,150.5,2.753,1.26,1.26,0.12590,1.894,1.173,0,0,0,0,24
.6,0,0,01,[3,7,40.0,7.0160,86.63,1.756,1.26,1.45,0.52970,4.597,1.261,0,0,0,1,54.7,0,0,0]
[4,9,62.7,9.0120,66.85,2.064,1.26,2.04,1.80200,12.046,1.23,0,0,0,2,111.5,0,0,17.65],[5
,11,79.0,11.0090,55.37,2.081,1.26,2.26,2.35000,13.093,1.2,0,0,0,3,188,0,0,0],[6,12,81.0
,12.0000,50.16,1.778,1.26,2.12,2.26600,11.364,1.165,1.8018,0,0,4.0069,284.2,0,0,34.1
63],[7,14,88.0,14.0030,43.02,1.40,1.26,2.00,0.80960,3.481,1.13,1.724725948,0,0,5.080
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285,409.9,37.3,0,41.0774],[8,16,98.0,15.9950,37.66,1.614,1.26,2.20,1.14300,4.302,1.10
6,1.81826911,0,0,6.091444,543.1,0,0,51.5846],[9,19,106.,18.9980,31.71,1.551,1.26,2.1

7,1.11100,3.522,1.09,0,0,0,7,696.7,0,0,0],[10,20,137.,19.9920,29.85,1.804,1.26,2.56,1.2
0100,3.585,1.957,0,0,0,8,870.2,48.5,21.7,0],[11,23,134.,22.9900,26.21,1.604,1.18,2.55,

0.97000,2.541,1.06,0,0,0,1,1070.8,63.5,30.6,0],[12,24,150.,23.9850,24.78,1.646,1.18,2.

67,1.73700,4.302,1.07,0,0,0,2,1303,88.6,49.6,0],[13,27,167.,26.9820,22.33,1.692,1.18,2
.83,2.69800,6.023,1.05,0,0,0,3,117.8,72.9,20.03,2.7],[14,28,175.,27.9770,21.45,1.647,1.
18,2.82,2.32100,4.977,1.07,0,0,0,4,1838.9,149.7,99.8,0],[15,31,166.,30.9940,19.45,1.45
7,1.18,2.55,1.82200,3.542,1.07,1.672371,2,6,5.0464,2145.5,189.0,136.0,31.11]]);

Osilator modeline gore Durdurma Giiciinii Hesaplayan Prosediir

> POSITRON_GOS:=proc(z2,enerk)

>local NA, m, fk, fl1, fI2, fv, arho, iyo, Bk, BI1, BI2, Wv1, zk, zI1, zI2, zv, Wk, WI1,
WI2, Wv, Wmax, a, gama, beta, bl, b2, b3, b4, ksi, n, Qk, QI1, QI2, Qv, tetak, tetall,
tetal2, tetav, tetayk, tetayll, tetayl2, tetayv, sigmaTop, SPpos, CSPpos, ener;

>

> ener:=enerk/1000.;

>

> NA:=6.022136736e+23; # 1/gmol Avagadro sayisi

>

> gama:=1+(ener/(0.5109989e+3)); # keV cinsinden enerji

> pbeta:=(((gama”2)-1)"0.5)/gama;
>p1:=((gama-1)/gama)"2*(2*(gama+1)"2-1)/(gama”2-1);b2:=((gama
1)/gama)"2*(3*(gama+1)"2+1)/(gama+1)"2; b3:=((gama-1)/gama)*2*2*gama*(gama-
1)/(gama+1)"2; b4:=((gama-1)/gama)*2*(gama-1)"2/(gama+1)"2;

>

>#z2a2i2 m2 gf2 gs2 b2 zs2 ro2 aro2 gff2 tk fl1 fl2 fv Bk BI1 BI2 Wv1l

> iyo:=DataTab [z2,3];

> m:=DataTab [z2,4];

> arho:=DataTab [z2,10];
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>fk:=DataTab [z2,12]; fll:=DataTab [z2,13]; fl2:=DataTab [z2,14]; fv:=DataTab
[z2,15]; Bk:=DataTab [z2,16]; Bll:=DataTab [z2,17]; BIl2:=DataTab [z2,18];
Whv1l:=DataTab [z2,19];

> zk:=fk; zI1:=flI1; zI2:=f12; zv:=fv;

> if z2=1. then a:=exp((z2*In(iyo)-(zk*In(Bk)))/(z2)); end if;

> if z2>=3. and z2<=10 then a:=exp((z2*In(iyo)-zv*In(Wv1)-(zk*In(Bk)))/(z2-zv)); end
if;

> if z2>=11. and z2<=18 then a:=exp((z2*In(iyo)-zv*In(Wvl)-(zk*In(Bk))-
(z11*In(BI1))-(zI2*In(BI2)))/(z2-zV)); end if;

>

> Wk:=(a*Bk)/1000:

> WI1:=(a*BI1)/1000:

> WI2:=(a*BI2)/1000:

> Wv:=Wv1/1000:

>

>

> if Wk<=ener then tetak:=1; else tetak:=0; end if;

> jf z2>=11. and Wll<=ener then tetall:=1; else tetal1:=0; end if;

> if z2>=11. and WI2<=ener then tetal2:=1; else tetal2:=0; end if;

> if z2>=3. and Wv<=ener then tetav:=1; else tetav:=0; end if;

>

> if Wk<=ener then tetayk:=1; else tetayk:=0; end if;

> if z2>=11. and WIll<=ener then tetayl1l:=1; else tetayl1:=0; end if;
> if z2>=11. and WI2<=ener then tetayl2:=1; else tetayl2:=0; end if;
> if z2>=3. and Wv<=ener then tetayv:=1; else tetayv:=0; end if;

> ksi:=(0.25495922522e-21*2/1000)/(beta”2); # birimi cm”"2*(keV)
> n:=(arho*NA/m);

> Wmax:=ener;

> Qk:=(((Wk"2/(beta”2))+(0.5109989e+3)"2)0.5)-(0.5109989e+3);
> QI1:=(((W1172/(beta2))+(0.5109989e+3)2)"0.5)-(0.5109989¢+3);
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> QI2:=(((W12/2/(beta2))+(0.5109989e+3)2)"0.5)-(0.5109989¢+3);
> Qu:=(((Wv2/(beta”2))+(0.5109989e+3)"2)0.5)-(0.5109989e+3);

>if z2>=1. And z2<=2 then >
sigmaTop:=evalf((ksi)*(((fk)*(In((Wk*(Qk+2*0.5109989¢+3))/(Qk*(Wk+2*0.5109989
e+3)))+In(1/(1-beta”2))-beta”2)*tetak)+((fk)*(In(ener/WK)-(b1*(ener-
WKk)/ener)+b2*((ener*2-Wk"2)/2/ener2)-(b3*(ener*3-Wk”3)/3/ener*3)+(b4*(ener™4-
Wk~4)/4/ener™4))*tetayk))); end if;

>

> if z2>=3. and z2<=10 then
sigmaTop:=evalf((ksi)*(((fk)*(In((Wk*(Qk+2*0.5109989¢+3))/(Qk*(Wk+2*0.5109989
e+3)))+In(1/(1-beta”2))-
beta"2)*tetak+(fv)*(In((Wv*(Qv+2*0.5109989¢e+3))/(Qv*(Wv+2*0.5109989e+3)))+In(
1/(1-beta”2))-beta""2)*tetav)+((fk)*(In(ener/WK)-(b1*(ener-Wk)/ener)+b2*((ener"2-
Wk~2)/2/ener"2)-(b3*(ener*3-Wk"3)/3/ener"3)+(b4*(ener*4-
Wk"4)/4/ener™4))*tetayk+ (fv)*(In(ener/Wv)-(b1*(ener-Wv)/ener)+b2*((ener"2-
WvA2)/2/ener2)-(b3*(ener*3-Wv"3)/3/ener"3)+(b4*(ener*4-
Wv/4)/4/ener™4))*tetayv))); end if;

>

> if z2>=11. and z2<=18 then >
sigmaTop:=evalf((ksi)*(((fk)*(In((Wk*(Qk+2*0.5109989e+3))/(Qk*(Wk+2*0.5109989
e+3)))+In(1/(1-beta”2))-
beta"2)*tetak+(fl1)*(In((WI1*(QI1+2*0.5109989¢e+3))/(QI1*(WI11+2*0.5109989%¢+3)))
+In(1/(1-beta"2))-

beta"2)*tetal 1+(f12)*(In((WI12*(QI12+2*0.5109989¢e+3))/(QI2*(WI12+2*0.5109989¢+3)))
+In(1/(1-beta™2))-
beta2)*tetal2+(fv)*(In((Wv*(Qv+2*0.5109989¢+3))/(Qv*(Wv+2*0.5109989¢+3)))+In
(1/(1-beta”2))-beta”2)*tetav)+(((fk)*(In(ener/WKk)-(b1*(ener-Wk)/ener)+b2*((ener"2-
Wk~2)/2/ener2)-(b3*(ener*3-Wk"3)/3/ener”3)+(b4*(ener™4-
Wk"4)/4/ener™4))*tetayk+(fl1)*(In(ener/WI1)-(b1*(ener-WI1)/ener)+b2*((ener 2-
WI172)/2/ener*2)-(b3*(ener*3-WI11"3)/3/ener”3)+(b4*(ener™4-

WI174)/4/ener™4)) *tetayl1+(fI2)*(In(ener/WI12)-(b1*(ener-WI2)/ener)+b2*((ener”2-
WI272)/2/ener"2)-(b3*(ener*3-WI12/3)/3/ener”3)+(b4*(ener™4-
WI274)/4/ener™4))*tetayl2+(fv)*(In(ener/Wv)-(b1*(ener-Wv)/ener)+b2*((ener"2-
Wv~2)/2/ener2)-(b3*(ener*3-Wv"3)/3/ener"3)+(b4*(ener™4-
Wv/4)/Alener™4))*tetayv)))); end if;

> SPpos:=evalf(NA*(sigmaTop/m));
>

> end proc:
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>

> POSITRON_GOS(6,60); carp*POSITRON_GOS(6,60):#
493.3629914
9585.829302

Bilesikler icin Durdurma Giiciinii Hesaplayan Prosediir
> PosBILSP:=proc(z2,arhocom,z21,z22,z23,224,z25,w1,w2,w3,w4,w5,e0)
> local ncom, gama, beta,ener,BILSP;
> ncom:=arhocom*NA/mlcom;
>BILSP:=w1*POSITRON_GOS(z21,e0)+w2*POSITRON_GOS(z22,e0)+w3*POSITR
ON_GOS(z23,e0)+w4*POSITRON_GOS(z24,e0)+w5*POSITRON_GOS(z25,e0);
> PosBILSPAdenin:=e0->PosBILSP(101,1.35,1,6,7,1,1,0.03729,0.4444,0.5183,0,0,e0);
PosBILSPAdenin :=
e0 —» PosBILSP(101, 1.35,1,6,7,1,1,.03729, .4444, 5183, 0, 0,€0)
> PosBILSPAdenin(40);
429.8889160

>PosBILSPSitozin:=e0->PosBILSP
(102,1.3,1,6,7,8,1,0.04536,0.4326,0.3782,0.143999,0,e0);
PosBILSPSitozin :=
e0 — PosBILSP(102,1.3,1,6,7,8,1,.04536, .4326, .3782, .143999, 0, €0)
> PosBILSPSitozin(40);
468.8056581

>PosBILSPGuanin:=e0->PosBILSP

(103,1.58,1,6,7,8,1,0.03334,0.397378,0.4634,0.10586,0,€0);
PosBILSPGuanin :=
e0 — PosBILSP(103,1.58, 1, 6, 7, 8, 1, .03334, .397378, .4634, .10586, 0, €0)
> PosBILSPGuanin(40);
384.3782135

>PosBILSPTimin:=e0->PosBILSP
(104,1.6,1,6,7,8,1,0.047955,0.476,0.222,0.2537,0,e0);

PosBILSPTimin =
e0 — PosBILSP(104,1.6,1,6,7,8,1,.047955, .476, .222, .2537, 0, €0)

> PosBILSPTimin(40);
504.9736422
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>PosBILSPC_G:=e0->PosBILSP

(105,1.35,1,6,7,8,15,0.04118,0.35859,0.1761,0.3268,0.097339,€0);

PosBILSPC_G :=
e0 —» PosBILSP(105, 1.35, 1, 6, 7, 8, 15, .04118, .35859, .1761, .3268, .097339, e0)

> PosBILSPC_G(40);
427.9516760
>PosBILSPT_A:=e0->PosBILSP

(106,1.35,1,6,7,8,15,0.0428,0.378,0.1543,0.3273,0.09749,e0);

PosBILSPT_A :=
e0 — PosBILSP(106, 1.35, 1, 6, 7, 8, 15, .0428, .378, .1543, .3273, .09749, 0)

> PosBILSPT_A(40);
446.7096780

> PosBILSPSu:=e0->PosBILSP(107,1,1,1,1,8,1,0.1119,0,0,0.888,0,e0);
PosBILSPSu :=e0 — PosBILSP(107,1,1,1,1,8,1,.1119,0, 0, .888, 0, €0)

> PosBILSPSu(40);
621.6330225

>

HHHHHHHH#E sonuclarin yazdirilmasy  #HHIHIHHIH

> k:=0:i:=0:

>

> for k from 1 to 8 do

> for i from 1to 9 do

> e0:=1*10"k;

>
>|print(e0,PosBILSPAdenin(e0),PosBILSPSitozin(e0),PosBILSPGuanin(e0),PosBILSP
Timin(e0),PosBILSPC_G(e0),PosBILSPT_A(e0),PosBILSPSu(e0));

> end do;end do;
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