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Oz

Durdurma giicii, hedef igerisindeki elektronlar ve gekirdegin Coulomb alani etkilesmesi nedeniyle yiiklii
parcaciklarin birim uzunluk basina ortalama enerji kaybidir. Durdurma giiciiniin atom fizigi, niikleer fizik ve
uygulamalari, radyasyon dozimetrisi gibi birgok alanlarda 6nemli uygulamalari vardir. Bu ¢alismanin amaci 1
keV-1 GeV enerjili protonlar igin Z=2-54 atom numarali elementlerin Bethe-Bloch teorisine dayali etkin yiik
yaklasimi yontemi kullanilarak g¢arpisma durdurma giiciinii hesaplamaktir. Bunun i¢in Oncelikle hedef
elementlerin etkin yiik, etkin ortalama uyarilma enerjileri ve potansiyel enerji fonksiyonlari belirlendi.
Elektronik yiik yogunlugu icin Roothaan-Hartree-Fock atomik dalgafonksiyonlar: secildi ve hedef atomlarmn
etkin ylikiinlin protonlarin enerjisiyle degisimi incelendi. Ardindan elde edilen hedef atomlarin etkin yiikleri
kullanilarak ¢arpigsma durdurma giicii degerleri hesaplandi. Atom numarasi ve gelen protonlarin enerjisi arttikca
etkin yiik degerlerinin arttig1 goriildii. Durdurma giicii degerlerinin ise atom sayisi arttik¢a azaldigi ve durdurma
giiciine ait maksimum noktalarinin yiiksek enerjilere dogru kaydigi belirlendi. Hedef elementlerden karbon
atomu i¢in hesaplanan durdurma giici degerleri literatiirde mevcut ICRU 49, SRIM, CasP ve Janni’nin
verileriyle kargilastirildi. Sonuglarin belirli hata oranlarinda literatiir verileriyle olduk¢a uygun olduklar
gozlendi. Ayrica bu caligmada kullanilan etkin yiik yaklasgiminin 1 MeV’den diisiik enerjilerde de
kullanilabilecegi anlasildu.

Anahtar Kelimeler: Durdurma giicii, Etkin yiik, Bethe-Bloch, Proton

A Study on The Stopping Power of Z=2-54 Elements for Protons Using Effective-Charge
Approximation

Abstract

The stopping power is the average energy loss per unit length of charged particles due to the interaction with
the Coulomb field of electrons in target and nucleus. Stopping power has important applications in many areas
such as atomic physics, nuclear physics and applications, radiation dosimetry. The aim of this study is to
calculate the collision stopping power of Z=2-54 atomic elements by using the effective charge approach based
on Bethe-Bloch theory for the 1 keV-1 GeV energy protons. For this purpose, the effective charge, effective
mean excitation energies and potential energy functions of the target elements were firstly determined. For the
electronic charge density, Roothaan-Hartree-Fock atomic wavefunctions were selected and the change of the
effective charge of the target atoms with the energy of the protons was examined. Then, the collision stopping
power values were calculated by using the obtained effective charges of the target atoms. It was seen that as the
atomic number and the energy of the incoming protons increased, effective charge values ascended. It was
determined that the stopping power values decreased as the number of atoms increased and the maximum points
of stopping power shifted towards high energies. The calculated stopping power values for the carbon atom
from the target elements were compared with the data of the ICRU 49, SRIM, CasP and Janni available in the
literature. It was observed that the results were quite appropriate with the literature data at certain error rates. In
addition, it is understood that the effective charge approach used in this study can be used in energies less than
1 MeV.
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1. Giris

Durdurma giicii, hedef igerisindeki elektronlar
ve c¢ekirdegin Coulomb alani ile etkilesmesi
nedeniyle yiiklii pargaciklarin birim uzunluk
basina ortalama enerji kaybidir. Durdurma
giicliniin atom fizigi, fizik ve
radyasyon dozimetrisi gibi bir¢ok alanlarda
onemli uygulamalar1 vardir (Dib et al., 2015).
Farkli hedef ve iyonlar i¢in durdurma giicii ile
ilgili bircok teorik ve deneysel c¢alismalar
mevcuttur (Damache, Ouichaoui, Belhout,
Medouni, & Toumert, 2004; Demir et al.,
2015; Garcia-Molina, Abril, de Vera, & Paul,
2013; Ozdogan, Capali, & Kaplan, 2015;
Pierce, Bowman, & Blann, 1968; Porter,
1980; Reynolds, Dunbar, Wenzel, & Whaling,
1953; Sarpiin et al., 2015; J. F. Ziegler &
Manoyan, 1988). Bununla birlikte, protonlar
icin periyodik tablodaki ¢ogu elementlere ait
sinirlt sayida tablolanmis durdurma giict
degerleri ve bu hesaplamaya yoOnelik
programlar vardir (Agostinelli et al., 2003;
Ferrari, 2005; Grande & Schiwietz, 2009;
ICRU, 1993; Janni, 1982; J.F. Ziegler,
Biersack, & Ziegler, 2013). Dolayisiyla
periyodik tablodaki hedef elementlere ait
etkin yik ve durdurma giicliniin gelen
protonlarin  enerjisine  goére  degisimini
belirlemeye ihtiya¢ duyulmaktadir.

nikleer

Bu calismanin amaci 1 keV-1 GeV enerjili
protonlar i¢in Z=2-54 atom numaral
elementlerin  Bethe-Bloch teorisine dayali
etkin ylik yaklagimi yontemi kullanilarak
carpisma durdurma giiciinii hesaplamaktir.
Bunun i¢in 6ncelikle hedef elementlerin etkin
yik, etkin ortalama uyarilma enerjileri ve
potansiyel enerji fonksiyonlar1 belirlendi.
Elektronik yiik yogunlugu i¢in Roothaan-
Hartree-Fock (RHF) atomik
dalgafonksiyonlar1 secildi ve hedef atomlarin
etkin ytikiiniin protonlarin enerjisiyle degisimi
incelendi. Ardindan elde edilen hedef

atomlarin etkin yiikleri kullanilarak ¢arpisma
durdurma giicii degerleri hesaplandi. Hedef
elementlerden karbon atomu i¢in hesaplanan
durdurma giicii degerleri literatiirde mevcut
ICRU 49 (ICRU, 1993), SRIM (J.F. Ziegler et
al., 2013), CasP (Grande & Schiwietz, 2009)
ve Janni’nin (Janni, 1982) verileriyle
karsilastirildi.  Sonucglarin  belirli  hata
oranlarinda literatiir verileriyle oldukga
uyumlu olduklart goézlendi. Ayrica bu
calismayla etkin yiik yaklagiminin 1 MeV’den
diistik  enerjilerde de  kullanilabilecegi
anlagildi.

2. Materyal ve Metot
2.1. Carpisma durdurma giicii
M kiitleli ve Ze yiiklii durgun bir hedef atom

lizerine gelen v hizina sahip bir proton
diistinelim. Hedef atom ve proton arasindaki

etkilesme  potansiyeli  asagidaki  gibi
yazilabilir:
Ze* & et

V(xy,R)= 1)

Are?
(V)= [za Mo ()] 2)
Burada Z* hedefin etkin yiki, ¢ ise
momentum transferidir. Ayrintilar  i¢in
Referans 12’deki (Cabrera-Trujillo, Cruz,

Oddershede, & Sabin, 1997) c¢alismaya
bakilabilir. Boylece diferansiyel tesir kesiti

do, 4e'm
M= Z9, 3
de h4q4 ky ‘ Mom, )
bagntisi ile verilir. Eger
dQ = qdqdfkk, = dq/kk, kati ac¢1 tammu

kullanilirsa, durdurma tesir kesiti asagidaki
denklemden hesaplanabilir:
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dre* m? k 2
S(E): h? psz_‘25mom'Mmom(Q)‘ X
m Ro
de
E.-E,| = 4)
q

Burada, M, ., (q) atomik bi¢im ¢arpanidir ve

Mrgn (0) = (M, | 3™ [m) (5)
j=1

ile verilir. Bu g¢alismada, gelen proton ve
hedef atomun her ikisinin de kiiresel simetrik
oldugu kabul edildi. Buna goére atomik bi¢im
carpani agagidaki formiilden elde edilebilir:

Moo(q)=47tj%r2dr (6)

Boylece, protonlar icin g¢arpisma durdurma
glcu

Aret _, o
E):m::zﬁzz In[g__j (7)

olarak elde edilir. Burada, 4 =uv/c protonun

carp. (

hizmm 151810 hizina oramdir. g, Ve Q.

gelen  protonlardan  hedefe  sirasiyla
maksimum  ve minimum  momentum
transferleridir (Cabrera-Trujillo et al., 1997).
Ayrmtilar i¢in (Usta & Tufan, 2017; Usta,
Tufan, Aydin, & Bozkurt, 2018)’da bulunan
caligmalara bakilabilir.

2.2. Etkin yiik ve etkin ortalama uyarma
enerjisi

Durdurma tesir kesitini hesaplayabilmek icin
hedefin etkin yiikii, etkin ortalama uyarma
enerjisi ve atomik bicim ¢arpanlarinin
bilinmesi  gereklidir. Bu amagla, bu
niceliklerin hesaplanmasinda Bohr siyrilma
olgiiti (Bohr, 1940, 1941) dikkate alindi.

Buna gore, hedefin etkin yiikii asagidaki gibi
hesaplanir:

Z,(v)= T47rr2p2 (r)dr (8)

C

Burada, r. Bohr siyrilma dlgiitiinden

bulunacak siyrilma uzakligi, p(r) elektronik

ylik yogunlugudur. Etkin ortalama uyarilma
enerjisi ise asagidaki bagintidan belirlenebilir
(Sugiyama, 1981):

o0

Inl*:%Iln[yha)p(r)yﬁrzp(r)dr (9)

fe

Formiilde, ®, plazma frekansi, y ise 2

civarinda ayarlanabilir bir parametredir.
2.3. Elektronik yiik yogunlugu

Carpisma durdurma giicii hesaplamalar1 i¢in
gerekli olan elektronik yilik yogunlugu RHF
dalgafonksiyonlart (Bunge, Barrientos, &
Bunge, 1993) kullanilarak  hesaplandi.
Genellikle Hartree-Fock uzaysal orbitallere
uygun analitik ifadeler Slater
determinantlariyla saglanir:
Zoum (1) = Nr™e™Y, (6,¢) (10)
Burada, n pozitif bir sabit, « istel katsayi,
Y,

Im harmonikler ve N

kiiresel

normalizasyon sabitidir. Bu c¢alismada, RHF
dalgafonksiyonlar1 radyal fonksiyonlarin
siurlt bir siiperpozisyonu olarak genisleyen
radyal atomik orbitaller olarak asagidaki gibi
alind1:

N

u(r) = ZCiZi(r) (11)
i=1

Denklemde C; yoriinge genigleme

katsayilaridir.
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3. Bulgular

Bu ¢alismada, 1 keV-1 GeV enerjili protonlar
icin hidrojen hari¢ Z=54’e¢ kadar ki
carpisma  durdurma  giicii
hesaplanmistir. Bu amagla oOncelikle hedef
elementlerin etkin atom sayilar1 bulunmustur.

elementlerin

3.1. Etkin yuk

Sekil 1°de hedef elementlerin etkin yiiklerinin
gelen protonlarin enerjisine gore degisimi
goriilmektedir. Buna gore, enerji arttikca
kendi atom
sayilarina  yaklagmaktadir. Atom sayisi
arttikga, hedeflerin etkin atom sayilarindaki
degisim artan enerjilere dogru kaymaktadir.
Etkin atom sayilarindaki degisim yaklasik 1-
10 MeV enerji araliginda olmaktadir.

elementlerin  etkin yiikleri,

v hizi ile hareken eden ve v, orbital

hizlarinda elektron tasiyan atomlar hedefin
cekirdegi ve elektronlariyla etkilesime maruz
kalmaktadir. Bohr siyrilma kriterine gore
(Bohr, 1940), elektronlarin v, orbital hizlari,

gelen atomlarin v hizindan kiigiik oldugunda
bu atomlara zayif bir sekilde baglanir ve bu
elektronlar yiiksek iyonizasyon tesir kesitine
sahip oldugundan dolay1 bagli oldugu
atomdan siyrilir. Bu ¢aligmada protonlardan
ziyade hedefin siyrilma wuzakliklari, etkin
yikii ve etkin ortalama uyarilma enerjileri
dikkate alindi. Dolayisiyla Bohr kriterindeki
denge yiik durumuna gore hedefin elementler
styrilma kriteri tarafindan ongdriilenden daha
fazla elektron tasidigi icin en distaki
elektronlar v orbital hizina sahip olana kadar
iyonizasyon baskin  olacaktir. ol v,
hizlarinda hedefin elektronlar1 gelen protonlar
tarafindan olusturulan Coulomb etkilesmesi
nedeniyle  elektron  yakalama  veya
polarizasyon bulutunun olusumuyla enerji
kayb1 olay1r meydana gelir. Boylece hedefin

etkin yiikii ortamin Ozelliklerinden ziyade

sadece gelen protonlarin hizina ve hedef
malzemelerin  atom sayilarmma  baghdir.
Dolayistyla  Sekil 1’de goriilen hedef
elementlere ait etkin yiik dagilimlarinin gelen
protonlarin enerjisinin artmasiyla birlikte
artmast hedeflerin 6zuyumlu potansiyel
enerjileri ve iyonizasyon tesir kesitinin etkisi
sonucu meydana gelmektedir. Ayrica etkin
yilikiin 1-10 MeV enerji araliginda degismesi
protonlarla ~ hedef  arasinda  niikleer
etkilesmelerden dolay1 olusacak radyoaktif
iirlinlerin meydana gelmesiyle agiklanabilir.

0.01 01 1 10
Enerji (MeV)

Sekil 1. Z=2-54 elementler icin etkin yiikiin
enerjiye gore degisimi.
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3.2. Durdurma giicii

Etkin yiik yaklasimi kullanilarak hesaplanan
hedef atomlarin carpisma durdurma giicii
egrileri Sekil 2 (a)’da goriilmektedir. Sekilden
durdurma giicii maksimum degerlerinin artan
atom sayist ile giderek azaldigi, maksimuma
karsilik gelen enerji degerlerinin giderek
artt1igr  agik¢a anlasilmaktadir. Bununla
birlikte, diisiik enerjilerde durdurma giicii
egrileri hizli bir sekilde sifira gitmektedir.
Helyum, neon gibi elementler normal
kosullarda gaz halinde bulunmakla birlikte bu
calismada kat1 bir hedef olarak dikkate alindi.
Aslinda gazli bir ortamin durdurma giicii
degerleri daha diisiik ¢ikmasina ragmen bu
calismadaki biitiin hedef elementlerin kati
halde oldugu varsayimi yapilarak helyum gibi
elementlerin durdurma giicli degerleri diger
hedef elementlere gore daha yiiksek ¢ikmustir.
Ayrica bu calismada 40 keV’den diisiik
enerjilerde ¢arpigsma durdurma giicii degerleri
negatif degerler almaktadir.

=EER

TR

Dardama gici (Me'Whdm 3

Sekil 2 (a). 1 keV-1 GeV enerjili protonlar
icin Z=2-54 elementlerin ¢arpisma durdurma
giicii grafigi.

Sekil 2 (b)’de ise yapilan hesaplamalari
kontrol etmek amaciyla karbon atomu ig¢in
elde edilen karsilastirmali durdurma giicii

degerleri goriilmektedir. Sonuglar literatiirde
mevcut SRIM(J.F. Ziegler et al., 2013), CasP
(Grande & Schiwietz, 2009), Janni (Janni,
1982) ve ICRU 49 (ICRU, 1993) verileriyle
karsilastirilmistir.

®©

=]

=]
1

—=— Bu galisma
—— SRIM-2013
——CasP 5.0 )
—— Janni
ICRU 49

@

o

=]
1

IS
o
=}

Durdurma giicti (MeV/g/cm?)
N
S

o
1

0.‘1 2‘[ 1‘0 160 1000
Enerji (MeV)
Sekil 2 (b). Karbon elementi i¢in ¢arpisma
durdurma giiciliniin karsilastirilmasi.

Buna gore, karbon atomu i¢in hesaplanan
carpisma durdurma giicii degerlerinin ICRU
verileriyle olan uyum oranlar1 40-100 keV
icin 17.46, 100 keV- 1 MeV i¢in 6.87, 1-10
MeV i¢in 9.15, 10 MeV ve lizeri enerjiler i¢in
18.49 olarak bulundu.

4. Sonug¢

Bu c¢alismada protonlar i¢in periyodik
cetvelde hidrojen haric Z=54’e kadarki
elementler i¢in durdurma giicti hesaplamalari
yapildi. Hesaplamalar i¢in Bethe-Bloch
teorisi catist altinda etkin yik yaklasim
yontemi  kullanildi. Buna gore gelen
protonlarin enerjisiyle hedef elementlerin
etkin yiik ve durdurma giicii degerlerinin
degisimi incelendi. Atom numarasi ve gelen
protonlarin enerjisi arttik¢a etkin yiikiin arttig1
goriildii. Durdurma giicii degerlerinin ise atom
sayis1 arttikca azaldigi ve durdurma giiciine ait
maksimum noktalarmin yiiksek enerjilere
dogru kaydigi belirlendi. Elde edilen ¢arpisma
durdurma giicii verilerinin  dogrulugunu
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belirlemek amaciyla karbon atomu ig¢in nikleer fizik calismalarinda
hesaplanan degerler literatiirde mevcut veri  kullanilabilecektir.
setleriyle karsilastirildi.  Sonuglarin  ICRU
degerleriyle hata oranlarmin 100 keV-10 5. Kaynaklar

MeV enerji araligi i¢in % 10’dan kiigiik, bu
enerji aralifindan kiigiik ve biiylik degerlerde
ise % 10°dan biiyiik olduklari bulundu. Ayrica
yapilan calisma, protonlar i¢in etkin yik
yaklasiminin 1 MeV’den diisiik enerjilerde de
belirli hata oranlarinda kullanilabilecegini
gostermistir.  Calismada  bulunan  hata
oranlarinin kaynagi olarak, hedef elementlerin
etkin yiik hesaplamalar1 icin gerekli olan
styrilma uzakliklarinin Newton-Raphson kok
bulma yontemi ile toplam enerji korunumu
denklemi ¢6ziilerek bulunmasi sayilabilir. Bu
degerler
cOziilerek elde edilir. Fakat bu denklemin
¢cOziml atom sayisinin artmasiyla giderek
zorlagmaktadir.

normalde  Poisson  denklemi

Carpisma durdurma giiclinde elektronik yiik
yogunlugu  hesaplamalar1  i¢cin ~ RHF
yonteminde Slater tip orbitaller kullanildi. Bu
temel setler literatiirde ksenon elementine
kadar mevcuttur. Hesaplamalarin periyodik
cetveldeki cogu elementlerle yapmak igin
Slater set takimlar1 yerine Gaussian veya
Slater-Gaussian orbitallerinin karigimi olan
veri setlerinin sadece uzaysal kismi degil
kiiresel harmonikleri de dikkate alinarak
kullanilmast  ve  Poisson  denkleminin
¢ozlilmesi i¢in alternatif yontemlerin tercih
edilmesi yapilan bu c¢alismayr daha da
gelistirecektir. Etkin yilik yaklagimi ile daha
once Bragg toplama kurali kullanilarak cesitli
insan organ dokular1 ile ilgili hesaplamalar
yapilmis olup, bu ¢alisma daha genis bir enerji
ve hedef araligi icermektedir. Yapilan bu
caligmada elde edilen yukli
parcaciklarin  madde ile etkilesmesinde
radyasyon olaylarinin agiklanmasina 11k
tutacak, yiiklii pargacik radyoterapi ve diger
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