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Introduccion

Para poder abordar un problema fisico en la actualidad es posible utilizar cuantiosos y diversos
métodos, uno de ellos y el que ha probado ser de muy alta utilidad de manera contundente es la
simulacién computacional; que tiene la ventaja de poder modelar experimentos en condiciones de
laboratorio y ponerlos a prueba haciendo uso de los marcos tedricos mas recientes con el fin de
obtener resultados lo mas cercanos posibles a la realidad, y al mismo tiempo, al no estar una
simulacién restringida por las mismas leyes Fisicas que el mundo real se puede sacar provecho de
esto para concentrarnos en los aspectos mas importantes del estudio y ahorrarse mucho trabajo que
se traduce en tiempo y eficiencia que otros métodos no ofrecen, o incluso estudiar de manera
detallada aspectos que no podrian ser observados en un experimento convencional . Ademas siendo
este un método predictivo, se puede por ejemplo revisar la viabilidad de un experimento incluso
antes de realizarlo, es mds, repetir un experimento una cantidad enorme de veces en un tiempo
relativamente corto, que ahorria muchas horas de trabajo en un laboratorio y hace que recolectar
estadisticas sea una operacion menos laboriosa.

Por otra parte una de las areas de investigacién de mayor interés en la actualidad es la medicina, en
la medida en la que se pueda prevenir y diagnosticar enfermedades a tiempo para procurar un
tratamiento adecuado es que el paciente tendra una mejor prospectiva de vida y bienestar, y es ahi
donde cobra relevancia y utilidad la fisica. Una de las areas de desarrollo cientifico es la utilizacién
de radiacion para el tratamiento de enfermedades y diagnostico, en principio, en la forma de imagen
médica. Para esto se pueden aprovechar diferentes mecanismos en los que particulas interactuaran
con los materiales bioldgicos y transmitiran informacion sobre el medio, la deteccion de estas
particulas entonces es de fundamental importancia ya que se requiere de la precision mas delicada
posible y de la eliminacién de posibles fuentes de errores y ruido. Es por esto que desde el
descubrimiento de los materiales semiconductores, su posterior utilizacién como detectores de
radiacién en fisica de particulas y el continuo refinamiento en la microelectrénica han hecho viables
su uso y disponibilidad no solo en ambientes restringidos de investigacion de punta para altas
energias, sino en estudios mas generales y enfocado a explorar sus aplicaciones en otras areas. Esto
motiva a preguntarnos si es posible utilizar este tipo de detectores como sensores de rayos X, que es
el principal método de imagen médica, y aprovechar las ventajas que ofrecen estos detectores para
que puedan ser considerados en un futuro como candidatos para radiografias digitales.

Haciendo uso de los conocimientos en fisica de semiconductores y simulacién computacional, este
trabajo de tesis est4 enfocado a modelar un detector delgado de estado sélido y ponerlo a prueba en
condiciones médicas para corroborar que en efecto es posible generar radiografias con él,
caracterizar la respuesta que tiene este modelo al variar ciertos pardmetros internos y encontrar una
configuracion de caracteristicas fisicas del sensor que hagan optima la deteccién de rayos X.
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Capitulo 1: Detectores de particulas basados en se-
miconductores

El descubrimiento de los materiales semiconductores a mediados del siglo XX, y su posterior uso en
la gran mayoria de la electrénica moderna, significé un avance revolucionario no solo en el
desarrollo tecnolégico y cientifico sino en la vida cotidiana. Las propiedades tinicas de estos
materiales hacen que su aplicacion sea particularmente versatil para diversos campos de
investigacion, desde ingenieria, electronica, industria hasta fisica nuclear, astronomia, fisica de
materiales etc. El presente trabajo se enfocarda en su uso como detectores de radiacién cuya energia
cae en el rango utilizado para aplicaciones médicas y en especifico el tipo de detectores de pixeles

semiconductores de foton tinico y su potencial para imagenes médicas con rayos X.
1 Fisica de semiconductores
1.1.1 Estructuras cristalinas

El tipo de semiconductores mas comunes y de especial interés para el presente trabajo son aquellos
compuestos a base de silicio, que pertenece al grupo quimico 14. Los elementos de este grupo
tienen la caracteristica particular de poseer exactamente cuatro electrones en su capa atomica mas
externa y asi, la capacidad de formar estructuras cristalinas con enlaces covalentes.(Lutz, 2007)
Una cristal esta definido como una estructura periodica en la que sus bloques constituyentes son
idénticos; para entender estas estructura es importante definir dos conceptos: la red de Bravais que
es un conjunto infinito de puntos espaciales que determinan el ordenamiento periodico de los
componentes del cristal, esta es una abstraccion matematica ya que en realidad no existen
estructuras infinitas y solamente son ttiles para hacer una descripcién estructural del cristal; en los
cristales naturales estas redes siempre presenta algun tipo de simetria que las hace invariantes ante
operaciones de traslacion y rotacion, sin embargo se han fabricado cristales sintéticos que no tienen
grupos de simetria y esto les da caracteristicas electronicas particulares. Las bases que son grupos
de dtomos ligados a cada punto de la red, cabe destacar que también dtomos singulares pueden ser
bases para la red; en conjunto estos dos elementos conforman a la estructura cristalina (Mishra
Umesh K. & Singh, 2008)En particular el grupo basico de la red ctibica simple, con cuatro puntos
en las esquinas de un cubo, y aquellas mas complejas que pueden ser construir a partir de esta, por

ejemplo, con un punto extra en el centro del cubo (Kittel, 2005)
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Figura 1.1: Redes de bravias, imagen obtenida de:

http://chemed.chem.purdue.edu/genchem/topicreview/bp/ch13/unitcell.php

La configuracién cubica tipo diamante (en el caso de materiales compuestos se le conoce como
unién de zinc)es una de las mas importantes ya que tanto los materiales semiconductores puros, por
ejemplo el germanio y el silicio, como los materiales compuestos, el arseniuro de galio GaAs por
citar un caso, siguen este ordenamiento especial. Esta configuracion es una de las mas fuertes
estructuralmente, lo que permite una amplia variedad de presentaciones fisicas macroscépicas, y
brinda una amplia gama de posibilidades. Ademas, como veremos mas adelante, el ordenamiento
cubico facilita enormemente la movilidad de portadores de corriente haciéndolo idéneo para

procesos de medicién



Diamond lattice Zincblende lattice
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Figura 1.2: Diferencias entre la estructura tipo diamante para silicio y germanio y la unién de zinc, imagen obtenida de:

https://www.slideshare.net/chinkitkit/crystal-structure-52857672

1.1.2. La teoria de bandas

Para poder explicar teéricamente el comportamiento de los electrones internos de un material
necesitamos de las herramientas y el marco teérico de la mecéanica cudntica a fin de describir de
manera fenémenos como el transporte de cargas y deriva de electrones dentro de un material

(Mishra Umesh K. & Singh, 2008)

“Los materiales semiconductores tienen la caracteristica particular de que sus electrones estdn
restringidos a sus bandas de conduccion y de valencia, con una “brecha” (band gap) que las
separa, esta es una region donde no existen energias permitidas para los electrones del

material.”(Lutz, 2007)

Se puede utilizar el modelo de bandas, que describe la interaccion de electrones libres con un
potencial periddico, analogo a la naturaleza de las estructuras cristalinas, y es muy ttil para explicar

casi completamente los comportamientos electrénicos macroscopicos de algunos materiales.

Se parte desde la ecuacién de Schrédinger independiente del tiempo para electrones libres en el

espacio con un potencial de fondo U (r)
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Para un potencial constante U, la funcién de onda se extendera por todo el espacio y tendra el
mismo valor de probabilidad para todo el volumen V  (que en este caso es considerado un cubo

delado L con una sola particula como el caso ideal mas sencillo) que se considere, las

soluciones normalizadas de la ecuacion son de la forma:

ikF
o)==
VvV
AR , (hk)’
Y las energias disponibles para los electrones seran: E= o U,

e

Donde hk esel momento del electrény M, sumasa.

Pero en este caso el potencial periddico cumple U (r|=U (r+R] donde R es la periodicidad del
potencial. Esto nos lleva a las siguientes caracteristicas de las soluciones. En primer lugar las
soluciones también son periddicas. El teorema de Bloch nos dice que las soluciones para la

ecuacién de onda seran del tipo (Mishra Umesh K. & Singh, 2008)

Donde uk(r) es una funcién con la misma periodicidad que U (r| . Pero las soluciones para
la energia en este caso no son faciles de resolver algebraicamente por lo que se tiene que recurrir a
métodos numéricos computacionales. Por otra parte, segtin el principio de exclusion de Pauli, dos
electrones no pueden tener exactamente los mismos niimeros cudnticos dentro de un mismo
sistema, por lo que, tomando en cuenta que un cristal es un solo sistema cuantico, podemos
combinar tanto este principio y la solucion de la ecuacién de Schrédinger para deducir que cuando
numerosas particulas forman una estructura los niveles energéticos de los atomos se sobreponen y
degeneran, formando nuevos niveles disponibles para los electrones. Sin embargo, debido a la
enorme cantidad de dtomos en un sélido (~10/22), la degeneracion de estados es tan grande y la
diferencia energética entre ellos es insignificante que pueden ser considerados como un continuo de
energias, formando bandas alrededor de los niveles originales. Ademaés, dependiendo de la
separacion de los niveles energéticos originales pueden existir diferentes bandas bien definidas,

limitadas por regiones intermedias de energias prohibidas llamadas brechas. Las bandas mas



importantes son las que ocupan los electrones mas exteriores de los atomos, llamadas

respectivamente:
-banda de valencia, formado por aquellos electrones encargados de las uniones quimicas del 4&tomo.

-banda de conduccién, que como su nombre indica, son los electrones “libres” o débilmente ligados

al 4tomo que determinan la conductividad del material.
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Figura 1.3: Potencial periédico y la solucién de la ecuacién de Schrodinger imagen obtenida de Semiconductor Device
Physics and Design Mishra Umesh K. & Singh, 2008.

La forma de las bandas y de las brechas energéticas se puede calcular tedricamente suponiendo que
los atomos individuales del cristal empiezan separados por una distancia infinita, asi los niveles
discretos de cada uno de ellos esta bien definidos, al ir reduciendo la distancia entre los atomos
estos niveles interactuaran entre ellos y empiezan a degenerar, abriendo los niveles originales, esta
degeneracion es funcién de la distancia atémica y al llegar a la distancia molecular real, tomaran
forma las bandas eléctricas del material y sus brechas energéticas intermedias, y retomando el tema

estas tendran la forma siguiente:
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Figura 1.4: Degeneracion de estados respecto a la separacion atémica, imagen obtenida de: http://what-when-

how.com/electronic-properties-of-materials/semiconductors-electrical-properties-of-materials-part-1/

Estas bandas representan las energias disponibles para los electrones del material, sin embargo,
como estamos tratando con particulas subatémicas regidas por la mecanica cuantica estas se
comportan de manera no determinista, de modo que la probabilidad de ocupacién de estos estados

esta descrita por la distribucién de Fermi-Dirac:

1
E—E,
kT

F|E|=

1+exp

Para entender mejor esta distribucion se introduce el nivel de Fermi F (E f) que es aquel cuya

probabilidad de ocupacién es de %2 sin importar la temperatura del material y que depende
directamente de la cantidad promedio de particulas en el material, cabe mencionar que este nivel no
necesariamente le corresponde a un estado energético permitido en el sistema(Lutz, 2007), la
energia a la que este nivel de se encuentre en relacién a la forma y distribucién de las bandas es
fundamental para entender las propiedades eléctricas de los materiales; por ejemplo, en un aislante
la separacion de las bandas de conduccién y valencia es muy grande, y el nivel de Fermi esta
aproximadamente a la mitad de la brecha energética, muy lejos de cualquier estado energético
disponible, por otra parte en los conductores el nivel de Fermi esta dentro de la banda de
conduccién. El caso de los semiconductores es especial ya que aunque el nivel de Fermi esta a la
mitad de la brecha energética, el grosor de esta es mucho menor que en los aislantes, y como se vera
mas adelante, la introduccion de impurezas dentro de la estructura del material creara niveles de

energia intermedios que acercaran el nivel de Fermi a la banda de conduccion.
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Figura 1.5: Distribucién de Fermi-Dirac para distintas temperaturas con el nivel de fermi como punto de simetria, imagen

obtenida de: https://dayinlab.com/2016/03/13/el-nivel-de-fermi-y-la-temperatura-del-sol/

“A bajas temperaturas la banda de valencia estd completamente llena y la de conduccién
completamente vacia, es decir, un semiconductor es un aislante perfecto”(Mishra Umesh K. &
Singh, 2008). Sin embargo a medida que se aumenta la temperatura de estos materiales, los
electrones de la banda de valencia experimentan una excitacién térmica y pueden ganar suficiente
energia para romper los enlaces covalentes y pasar a la banda de conduccién, dejando una vacante
vacia en la banda de valencia que puede ser llenada por un electrén vecino, este proceso puede ser
modelado como si el electrén faltante fuera una particula de carga positiva y son conocidas como

hoyos (Boylestad, 1997), estas cargas libres producen una ligera conductividad en el material.

1.1.3 Interaccion de radiacion con la materia y generacion de transportadores de

carga en semiconductores

La generacion de transportadores de carga es un proceso en el que electrones pasan de la banda de
valencia hacia la banda de conduccion, generando pares de electrones-hoyos y cambiando la
conductividad del material. Como se vio anteriormente el principal mecanismo con el que se
generan cargas libres es la excitacion termal, sin embargo esta también es la causa primaria de ruido
dentro de los dispositivos basados en semiconductores, para equilibrar estos efectos se necesita
disefiar materiales que tengan una baja probabilidad de ionizacién a temperatura ambiente o en su
defecto operar los detectores a bajas temperaturas(Lutz, 2007). Existen distintos mecanismos

ademas de la excitacién termal, y que son de mayor interés para la deteccion de particulas:

Generacion de cargas por radiacion electromagnética. Este es el efecto fotoeléctrico, un fotén que

atraviesa el material puede transferir parte de su energia a un electrén de la banda de valencia; si la
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energia transferida es suficiente rompera el enlace covalente el electrén pasara a la banda de

conduccion.

Generacion de cargas por particulas cargadas: cuando particulas ionizantes atraviesan un material
pierden parte de su energia mediante colisiones elasticas y otros tipos de interaccién con los
electrones de los atomos que lo conforman. Se ha estudiado arduamente este tipo de interacciones,
desde una interpretacion clasica por Bohr, hasta el tratamiento cudntico realizado por Bethe en
1930, Bloch en 1933 y Landau en 1944 que condujeron a la férmula de Bethe-Bloch para la tasa de

energia perdida por ionizacién de una particula atravesando materia (Lutz, 2007):

2 2m,y’v'W

9 >n N,r’m,c’p £2—2 In M —2p*-6-2 ¢

dx AP 1 Z
Donde los pardmetros de la ecuacion son los siguientes:
- 2nNyrim,c’=0.1535MeV c’lg
- X es el camino recorrido por la particula medido en g/cm2

e’ 1
- rezﬁ“ 2.817x10 °m es el radio clasico (también llamado de Lorentz) del electrén
mm,c

- M, eslamasa del electron

N,=6.022x10”mol™"  El nimero de Avogadro

I Es el potencial efectivo de ionizacién promedio

Z es el nimero atébmico del material

- A esel peso atomico del material
-p su densidad
- Z eslacarga de la particula que atraviesa el material;

-B = v/c, es su velocidad medida en relacion a la velocidad de la luz
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Figura 1.6 ecuacién de Bethe Bloch para varios materiales y distintas escalas para las particulas especificas, imagen

obtenida de: http://www.courses.physics.helsinki.fi/fys/nucphys/empp14_KM_bethebloch.pdf

La férmula de Bethe-Bloch es compleja y en especifico el factor dentro del logaritmo no es sencillo

de calcular y dependen de medidas experimentales, ademas esta funcion es sensible a efectos

relativistas para particulas altamente energéticas se necesitan correcciones extra que tomen en

cuenta la densidad del material y la llamada correccién de Bloch (llamada también Shell

Correction) que es proporcional al cubo de la carga de la particula z°

(Lutz, 2007)Por dltimo el

deposito de energia por unidad de longitud estara directamente ligado al tipo de particula que

atraviesa el detector y el material del que esta hecho, para el caso de semiconductores:
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» Fotones visibles y ultravioletas (3.10-10.25eV): en general dentro de este rango los fotones solo
tienen suficiente energia para generar un par de electrén hoyo y luego seran absorbidos a poca

profundidad de la superficie del detector.

* Rayos —X (100eV-100keV): se produciran varios pares de electron hoyo en una region
relativamente pequefia. El niimero de pares generados se puede estimar con la energia promedio de

extincién (3.6eV para el silicio).

» Particulas a: la ionizacion que este tipo de particulas provoca depende sensiblemente del inverso
de su velocidad, por lo que a medida que frena la particula mas portadores de carga se generan, y al
final de su recorrido se genera una subida pronunciada en la densidad de ionizaciones, que se

conoce como pico de Bragg y es caracteristica de particulas masivas cargadas.

* Radiacion B (electrones): ya que los electrones tienen una masa menor que las particulas alfa
interactuaran de manera mas débil, por lo que penetraran profundamente o incluso atravesaran
completamente el material, la tasa de ionizaciones sera aproximadamente constante a su paso y

solo aumentara al final de su recorrido.

*Protones y iones pesados: a velocidades no relativistas estas particulas cargadas pesadas
produciran ionizaciones a una tasa inversamente proporcional a su energia que disminuye a medida
que avanza en el medio y directamente proporcional al cuadrado de su carga z , esto provocara

un pico de Bragg mas pronunciado que en electrones o particulas o.

Estos son las particulas relevantes para el area médica y sus efectos con un detector, sin embargo
otros tipos de particulas, como neutrones o fotones muy energéticos, también pueden interactuar

con el material a través de procesos mas complicados, como la creacién de electrén positrén para
fotones muy energéticos, pero estos efectos tienen una probabilidad muy baja para materiales

semiconductores por lo que no se les tomara en cuenta. (Lutz, 2007)

120 [
Electrons (21 MeV) | Carbon (270 MeVi) |

A

Relative dose [%] _
3 3 8

s
=]

20

Depth [mm]
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Figura 1.7: Dep6sito de energia de distintas particulas y los picos caracteristicos de algunas de ellas, imagen obtenida de

https://larevoluciondelosquanta.wordpress.com/2014/02/11/de-los-rayos-x-a-los-haces-de-iones/

Proceso de multiplicacién si un transportador de carga tiene la suficiente energia cinética, puede
transmitir a partir de colisiones elasticas una parte a otros electrones para que pasen a la banda de
conduccién y asi nuevos portadores de carga disponibles, eso se conoce como multiplicacion, y
ocurre cuando una particula transfiere una parte considerable de su energia a un transportador de
carga o puede ser logrado artificialmente aplicando un voltaje externo al material para atraer las
cargas libres hacia los electrodos del aparato. Al entra a una regién con un fuerte campo eléctrico
dentro del semiconductor los electrones son acelerados de tal manera que ganan energia suficiente
para producir pares de electrén-hoyo adicionales, si estos a su vez son acelerados lo suficiente como
para repetir el proceso de multiplicacién pueden provocar una avalancha y a pesar de que este
efecto pueda provocar malfuncionamientos dentro del detectores mal disefiados, es el mecanismo

que se aprovecha para amplificar la sefial del aparato.(Lutz, 2007)

1.1.4 Adicion de cargas libres: Dopaje y defectos en la estructura cristalina de

semiconductores

Dependiendo de la pureza del material los semiconductores se clasifican en dos: Intrinsecos, que
son cristales puros con muy pocos defectos cuyas cargas libres provienen casi completamente de las
excitaciones termales. Extrinsecos, materiales a los que deliberadamente se les han agregado
impurezas, es decir, d&tomos de elementos ajenos que remplazan a los de la estructura cristalina con
un exceso o déficit de electrones de valencia, con el fin de aumentar artificialmente el nimero de
cargas libres disponibles, a este proceso se le conoce como dopgje. Los materiales intrinsecos son
usualmente poco ocupados para dispositivos semiconductores ya que es extremadamente dificil
obtener materiales cristalinos de alta pureza y porque la mayoria del tiempo estos son dopados
intencionalmente para obtener algun efecto electrénico de interés. (Mishra Umesh K. & Singh,

2008)

Por ejemplo, en un cristal de silicio se puede dopar con dtomos de arsénico (con valencia +5) y
producir un semiconductor tipo n, con un exceso de electrones para donar; o con atomos de boro
con valencia (+3) que dejan vacante un espacio en uno de sus enlaces que puede aceptar un
electron y asi generar un exceso de hoyos; se obtiene entonces un semiconductor tipo p. (Lutz,

2007)
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Figura 1.8: Dopaje del silicio con antimonio Sb con valencia +5 para el tipo n y boro B con valencia +3 para el tipo n

imagen obtenida de: http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/hbasees/Solids/dope.html

Algunos puntos importantes a considerar son: La introduccién de dopantes puede ser durante el
crecimiento del cristal, o en su procesamiento (cortado y pulido del material). Ademas ciertos
dopantes pueden ser activados después de la fabricacién mediante un tratamiento térmico (Lutz,

2007).

Las propiedades eléctricas de los semiconductores intrinsecos pueden ser modificadas de manera

sensible segtin el tipo y cantidad de impurezas que se agreguen a la estructura del cristal.)

Defectos en el cristal: Al dopar un material la intencién es que los &tomos ajenos tomen los lugares
originales de los atomos del cristal en la posicion adecuada. Idealmente estas impurezas no deberian
alterar la estructura fisica del cristal, el transito de los electrones o sus propiedades quimicas,
solamente deberian aumentar el nimero de cargas libres disponibles de manera controlada, sin
embargo, en la practica esto no es siempre posible. La manipulacion del cristal produce defectos,
como atomos faltantes o incrustaciones en la red atémica, ademas de los defectos tipo Frenkel
(Ilamadas asi por el fisico de la unién soviética Yakob Frenkel en 1926) que ocurre cuando uno de
los atomos del cristal se desplaza de su posicién original hacia el espacio vacio dentro del cristal
atraido por uno de sus atomos vecinos, generando asi un desbalance en la carga, estos son
conocidos como defectos puntuales. Una imperfeccion puede afectar a toda una linea del cristal
distorsionando su estructura. Ademas puede ocurrir que numerosos defectos se concentren en una
region produciendo un conglomerado, y dependiendo de la carga total de estos grupos, pueden
atraer o dispersar a los transportadores de carga creando trampas que disturban el transito interno de

estos. Estos defectos no necesariamente son inmdviles, y a través de un proceso llamado “acarreo”
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se puede aprovechar la movilidad de estos conglomerados para atraerlos a la superficie y después

pulirlos mecanicamente para eliminarlos.(Lutz, 2007)

Es importante considerar la cantidad de defectos del cristal ya que aunque estos pueden aumentar
el nimero de cargas libres disponibles de manera imprevista, también facilitaran su captura ya que
los defectos funcionan como centros de atrapamiento, aumentando asi la tasa de recombinaciones y
como resultado macroscopico atendan la sefial. Ademas a medida que aumenta la cantidad de
defectos dentro del material mas se vera afectada la movilidad de las cargas libres y por

consiguiente la conductividad del material.

Figura 1.9 a) impureza incrustada, b) dislocacién, c) &tomo base incrustado, d) vacante, €) precipitacién de impurezas, f)
dislocacién por un conglomerado de vacantes, g) dislocaciones por conglomerado de atomos base h) sustitucién por

atomo de impureza, imagen obtenida de: https://www.tf.uni-kiel.de/matwis/amat/def_en/

A pesar de los defectos y de los &tomos dopantes, en un semiconductor bien disefiado, la simetria en
el interior del cristal es casi perfecta, sin embargo cerca de la superficie esta simetria se rompe. Los
enlaces covalentes quedan incompletos y empiezas a re-arreglarse, usualmente reaccionan entre
ellos, dejando cubos incompletos, y con elementos del ambiente, haciendo materiales compuestos.
Si el semiconductor se encuentran en contacto con la atmosfera la reaccién mas usual es la
oxidacion de la superficie, en particular los semiconductores basados en silicio tendran una capa
delgada de 6xido de silicio SiO, en sus bordes, que es un material aislante. Esto no es
necesariamente negativo, y se hace intencionalmente la mayoria del tiempo para producir una capa
protectora contra futuras contaminaciones y en ocasiones como una parte activa de la electrénica

interna del dispositivo.
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Como hemos visto la introduccién de dopantes explica cdmo se generan nuevos transportadores de
carga desde las bandas ya que nuevos niveles energéticos estaran disponibles dentro de la brecha
energética prohibida, este modelo es complementario con el de las cargas extra introducidos a los

enlaces por los dtomos dopantes.

Aun con cargas libres extras los semiconductores son considerados eléctricamente neutros, ya que
este exceso se compensa con las fuerzas de atraccion de los atomos dopantes, ademas el
movimiento aleatorio total de las cargas debido a la excitacién térmica es cero (las corrientes
internas se cancelan unas con otras). Sin embargo las cargas libres méviles del semiconductor se

pueden desplazar por dos mecanismos(Lutz, 2007):

-Difusion, que surge por una distribucion no uniforme de los transportadores en el cristal, estos se
redistribuirdn de la region donde abundan, hacia las regiones con deficiencia de carga siguiendo

caminos aleatorios, con un comportamiento descrito por las ecuaciones de difusién.

- Deriva, si se aplica un campo eléctrico al cristal las cargas libres seran aceleradas en la direccién
del campo (los electrones en una direccion y los hoyos en la opuesta). Con campos eléctricos
suficientemente grandes (el orden tipicos que se usan en detectores semiconductores es de alrededor
de 100kV/cm) la aceleracion que estos imprimen sobre los electrones genera velocidades que

superan a la velocidad media del proceso de difusién, permitiéndonos ignorar dichos efectos.

1.1.5 Recombinacion y vida media de transportadores

En general el nimero total de cargas en un semiconductor en equilibrio térmico no cambia, todo el
tiempo estan ocurriendo de manera simultanea generacion de portadores de carga mediante
excitacion termal y procesos que balancean la carga neta del material conocidos como
recombinacidn, que consiste de manera basica en la neutralizacion de un electrén y un hoyo. Esto

ocurre a través de diversos mecanismos (Lutz, 2007):

Recombinacion de banda a banda: al generarse un par electron-hoyo, a través de iluminacién del
material por ejemplo, estos se recombinaran directamente al regresar el electrén en la banda de
conduccién al espacio vacio dejado en la banda de valencia, este proceso es seguido por la emisién
de un fot6n con la energia extra necesaria para generar el par, este proceso es mas comun en
semiconductores intrinsecos ya que en materiales dopados en los niveles extra dentro de brecha

energética permitira proceso de recombinacion en dos pasos, que requieran menos energia, como la
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recombinacion asistida por captura: este proceso ocurre cuando existen niveles energéticos extra
en la brecha entre bandas debido a las impurezas agregadas, a los defectos del cristal y a las
distribuciones asimétricas de las cargas, estos niveles extra pueden quedar neutralizados cuando dos
cargas opuestas (electrén y hoyo) las ocupan en secuencia, a este mecanismo se le conoce como
atrapamiento, y es seguido usualmente por una liberacién de carga, dependiendo del tipo de

semiconductor (n o p), esto favorecera a alguna polaridad.

La vida media de los transportadores es un factor que se debe considerar y que ademas es diferente
de la recombinacién. Si se considera un material en equilibrio térmico las cargas libres generadas
aleatoriamente seran equilibradas mediante la recombinacién a un mismo ritmo. Sin embargo, si
por ejemplo el material se mantiene bajo iluminacion la tasa de generacién superara la de
recombinacién; cuando se retira la iluminacién el tiempo en que tarda en volver al ritmo de
recombinacién normal sera el tiempo de vida media para los transportadores. Otro ejemplo de vida
media es cuando las cargas generadas son retiradas del cristal por la aplicacion de un voltaje
externo, reduciendo las cargas libres que produzcan recombinaciones, el tiempo en que tarde en
recobrarse de esta deficiencia de transportadores de carga esta relacionado con el tiempo muerto

del detector y por ende con su eficiencia de medicién. (Lutz, 2007)
1.2 Dispositivos a base de semiconductores

En la actualidad existen dispositivos electronicos compactos de muy alta complejidad, esto
solamente fue posible con la implementacién de semiconductores en la microelectrénica, de la
misma forma los detectores de radiacion han pasado de ser grandes camaras de ionizacion a
pequefios aparatos electronicos, por esta razon es de interés para este trabajo estudiar algunas de las
estructuras electrénicas basicas que permitieron el desarrollo de esta tecnologia. Cabe mencionar

que Los aparatos mencionados en esta seccion estan basados en silicio dopado.

-La unién PN: este es probablemente el dispositivo mas importante de la electronica moderna, se
construye uniendo dos piezas de semiconductores indirectos con dopajes de polaridad opuesta. Para
modelar teéricamente el comportamiento de este aparato se supone que antes de entraren contacto
ambas piezas tienen una distribucién uniforme de cargas libres y estan en equilibrio térmico, es
decir no se estan generando nuevos portadores de carga en sus respectivos volimenes. El
semiconductor tipo p tiene un exceso de hoyos por lo que los electrones extra de la regién n se
dispersaran en ese volumen y se neutralizaran por medio de recombinaciones tipo atrapamiento, lo
mismo ocurre en el semiconductor n con los hoyos de la region p, creando asi una region sin cargas

libres en la uni6on de los materiales 1lamada zona de agotamiento, de este modo las cargas de los
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atomos dopantes de ambos semiconductores no podran ser compensadas, generandose asi un voltaje
interno que funciona como barrera para las cargas libres en los extremos de cada region. Si el
voltaje interno se iguala a las corrientes de difusién en cada region estas se cancelan y se llega al
equilibrio (Boylestad, 1997). Para obtener utilidad de estas uniones se agregan contactos metalicos
en los extremos con el fin de unirlos a otros componentes eléctricos, a este dispositivo se le conoce
como diodo. A través de los contactos se puede aplicar un voltaje polarizado externo al diodo con el
fin de manipular su conductividad. Si se aplica un voltaje negativo, desde la regién p hacia la n, mas
electrones entraran a la region con exceso de hoyos en el semiconductor positivo y viceversa,
aumentando el grosor de la regién de agotamiento y disminuyendo la conductividad del dispositivo.
Por otra parte al aplicar un voltaje positivo los transportadores de carga en las proximidades de la
regién de agotamiento son empujados hacia esta, y se recombinaran con las cargas extra de los
atomos dopantes, asi disminuyendo el grosor de la region de agotamiento, adicionalmente los
electrones mas profundos sentiran una fuerza atractiva hacia el electrodo positivo de la unién y ya
que la barrera de potencial que representa la region de agotamiento se ve acortada, algunos de estos
electrones podran cruzarla gracias al efecto de ttinel cuantico y asi completar el circuito,

aumentando la conductividad del dispositivo (Lutz, 2007).
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Figura 1.10 funcionamiento esquematico de un diodo pn, imagen obtenida de: http://hyperphysics.phy-

astr.gsu.edu/hbasees/Solids/diod.html

Estos diodos pueden ser utilizados como detectores, ya que si una particula los atraviesa puede
romper el estado de atrapamiento de unos de los centros de recombinacién en la region de
agotamiento, desacoplando un par de electrén hoyo que seran arrastrados hacia los contactos
metalicos del diodo por el voltaje natural de este, ademas de que se puede afectar la sensibilidad del

detector con el efecto que el voltaje tiene sobre el grosor de la region de agotamiento.

-Contacto metal-semiconductor: este aparato tiene la capacidad de rectificar corrientes eléctricas.

Consiste en un semiconductor acoplado a un material metalico. Como el metal tiene una cantidad
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enorme de cargas disponibles en su banda de conduccién las fuerzas electrostaticas internas se
neutralizan entre ellas y el campo eléctrico interno en el metal se puede considerar como cero con
una densidad de carga constante en la frontera (Boylestad, 1997). Para modelar te6ricamente este
dispositivo primero se hace la suposicién de que los materiales se encuentran en el vacio, ahora, se
introduce la llamada funcién de trabajo que es la energia necesaria para llevar un electrén desde el
interior un material al vacio, esta funcion sera diferente para cada material y en el caso del
semiconductor utilizado dependera en gran parte de la cantidad de dopaje. Se asume ademas que la
funcion de trabajo para un metal @,, es mayor que para un semiconductor @, . Al entrar en
contacto, se observa un efecto similar al de la unién n-p, en la regién de la frontera se generara una
diferencia de potencial V,,=®,—®_ debido a que los nieves energia de Fermi en cada
material se tienen que alinear, esto funciona como una barrera de potencial que impide que los
electrones del metal fluyan hacia la regién positiva del semiconductor, los transportadores de carga
se re- arreglan y dependiendo del voltaje que se aplique al extremo metalico el aparato tendra
distintos comportamientos, si el voltaje es positivo respecto al sentido de rectificacién el dispositivo
reduce la barrera de potencial y la corriente puede fluir a través de él, si es negativa la barrera

aumentara y restringira el paso de las cargas libres.(Lutz, 2007)

- Estructura metal-oxido-semiconductor (MOS): este es el dispositivo mas importante para este
trabajo, esta unién de tres materiales y la manipulacién de su conductividad con voltajes externos
es lo que permite el funcionamiento del dispositivo para la deteccion de particulas y radiacién en
distintos rangos energéticos, estos aparatos son el principal componente en microelectrénica de los
llamados dispositivos acoplados de carga o CCD’s por sus siglas en ingles que se encuentran
usualmente en los aparatos de imagen Optica, es decir en muchas las camaras digitales de la
actualidad (Boylestad, 1997). Su funcién esquematica simplificada es parecida a la de un capacitor;
se coloca una delgada capa de aislante, oxido de silicio en este caso, entre una capa metalica y el
bulto semiconductor negativo. Cuando este dispositivo esta en equilibrio térmico y sin voltaje
externo es eléctricamente neutro, pero cuando el voltaje externo es negativo respecto al
semiconductor se juntaran electrones en la interfaz de metal oxido y esto atraera a los portadores de
carga positivos libres dentro del semiconductor negativo, induciendo una capacitancia dentro del
dispositivo; dependiendo de qué tan intenso sea el voltaje externo la capacitancia del dispositivo
cambiara proporcionalmente. La importancia de estos dispositivos en los detectores de radiacién es
que pueden recoger la carga generada por la ionizacion de un medio y convertira en una sefial

digital para su posterior analisis.
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1.2.1 Semiconductores como detectores de radiacion

Aprovechando los efectos fisicos discutidos en las secciones anteriores de este capitulo los
materiales semiconductores son idoneos como detectores de radiacion, especificamente se pueden
destinar a dos prop6sitos: medir la energia depositada en el material y rastrear la posicién de la
particula detectada. Por supuesto que se pueden combinar ambos tipos de mediciones pero se deben

tener en cuenta las restricciones en la incertidumbre cuantica.

Utilizar semiconductores como detectores de radiacion tiene ventajas claras sobre otros tipos de
detectores principalmente en la durabilidad del detector y su estabilidad en el funcionamiento asi
como su tamaifio que en comparacion es mas compacto. Ademas todos los semiconductores
presentan caracteristicas similares, la brecha energética a temperatura ambiente (alrededor de
1.12eV) entre la banda de conduccién y de valencia es pequefia comparada con la energia promedio
necesaria para generar pares de electrén-hoyo (3.8 MeV/cm) y en consecuencia se produce una gran

cantidad de cargas libres por unidad de energia depositada, ademas la alta densidad de estos

materiales (para el silicio 2.33 g/ ¢m® ) asegura que la radiacién que atraviesa el material
depositara una gran parte de su energia en ellos, por esta razon se pueden disefiar detectores, que
pese a ser muy delgados, producen sefiales lo suficientemente intensas para ser detectadas.
Ademaés, a pesar de la alta densidad de estos materiales su forma cristalina hace que los electrones
y hoyos puedan desplazarse con mucha facilidad y apenas ser influenciados por los atomos
dopantes, lo que permite que estos detectores puedan recolectar rdpidamente la carga generada y
asi, trabajar a una alta frecuencia. Los cristales de silicio son lo suficientemente rigidos como para
mantener su estructura sin necesidad de un contenedor, como en el caso de los detectores gaseosos.

(Lutz, 2007)

A pesar de que existen muchos detectores, el funcionamiento general de estos es producir una
region del detector que sea sensible al tipo de radiacién que se quiere estudiar y que a su paso deje
ionizado el medio, usualmente esta es la region de agotamiento del dispositivo, ya que la energia
requerida para romper el estado de atrapamiento de un centro de recombinacién en la region neutra
es menor que la necesaria para arrancar un electrén de la banda de valencia de alguno de los 4tomos
del material; las cargas generadas por esta ionizacion seran atraidas hacia los extremos del detector
por un voltaje externo en la mayoria de los casos y estos seran convertidos en una sefial eléctrica
que siga una funcién conocida y asi relacionarlo con la energia de la particula que atravesé el

detector.



21

cathode anode

M}’\‘% O electrons

—>
o e @
@
=V holes ®
+“— 4 °®

Figura 1.11: funcionamiento general de un detector de particulas basado en semiconductores, imagen obtenida de:

https://openi.nlm.nih.gov/detailedresult.php?img=PMC3649434_sensors-13-02447f1&req=4

Hablando especificamente del silicio es el semiconductor méas ampliamente usado para la
fabricacién de aparatos electronicos, por lo que la se ha desarrollado la tecnologia para manipularlo
segtin las necesidades ademas como los circuitos electrénicos también son fabricados de silicio, el

detector puede tener todos sus componentes integrados en espacios muy reducidos.

Dispositivos de posicionamiento de particulas: como ya se vio en la seccién anterior la energia
depositada en el detector se puede medir mediante la sefial eléctrica generada por la ionizacion
primaria en él. Ahora para poder detectar la posicion de la particula existen varios métodos, un
primer ejemplo es dividir la sefial generada en numerosos canales con su sistema de medicion
individual, la energia de la particula sera proporcional a la corriente total recuperada por los canales
y la posicién de la particula podra ser deducida mediante una interpolacién de las sefiales medidas
en cada canal y el espacio que hay entre cada uno de ellos. Un método mas sofisticado y que solo
fue posible hasta la implementacion de la microelectrénica es el de los detectores pixelados, que son
aquellos que tienen un arreglo de dispositivos sensibles que recolectaran la carga producida por la
ionizacion de un medio y la traducirdn a una sefial eléctrica que sera proporcional a la energia de la
particula que atraveso el medio, aqui la resolucion espacial esta dictada por las dimensiones de los
pixeles y su cantidad, del mismo modo la incertidumbre en la determinacion de la posicién de la
particula estara regida por las dimensiones de estos. Los siguientes efectos deben ser tomados en

cuenta ya que afectaran a las mediciones del detector (Lutz, 2007):
* La distribucion espacial de los pares de electrones hoyos creados por la radiacién incidente

La separacion de esos pares debido al campo eléctrico aplicado dentro de la region sensible del

detector
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* Efectos de difusion de los transportadores de carga durante el tiempo de llegada y recoleccién de

la seiial

* Una respuesta no lineal del detector cuando es sometido a campos magnéticos.

1.3 Proyecto Medipix

El Medipix es un detector delgado basado en semiconductores, este proyecto empez6 en 1999
en CERN, con la intencion de aplicar la tecnologia desarrollada para la medicién de particulas de
alta energia y asi crear un detector con pixeles de fotén tinico basado en uniones complementarias
de metal-oxido-semiconductor (CMOS) capaz de rastrear de forma sensible rayos X y que
posteriormente se pudiera utilizar en imagen médica, especificamente en radiologia. En palabras de
la colaboracién internacional que desarrollo este dispositivo: “Los detectores hibridos pixeles son
utiles en experimentos de fisica de altas energias porque producen imdgenes casi libres de ruido”

(Campbell, 2011)

El sensor consiste en un bulto de silicio dopado de alta resistividad (13 kilo-ohm) con dimensiones
de 300 micrémetros de grosor y 14.08mm de lado. El bulto estd unido a un chip de lectura a través
de piezas de soldadura de aluminio, conocidos como “bump bonds”, que seran los canales por los
que entren los electrones generados en el sensor hacia él; y con un adhesivo aislante que evite la
transferencia de una sefial eléctrica desde una de las uniones a otra. La utilizacion de silicio de alta
resistividad fue elegida ya que, como vimos en las secciones anteriores, este material tiene
excelentes propiedades mecanicas y una homogeneidad casi perfecta, se cuenta con un buen
entendimiento de los procesos de ionizacién que ocurren dentro de este material, ademas de que es
abundante y puede ser fabricado por un bajo costo ya que la industria de la microelectrénica lo

ocupa a grandes escalas (Gimenez et al., 2011)
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Figura 1.12: Arquitectura y funcionamiento del Medipix, imagen obtenida de:

https://indico.cern.ch/event/466934/contributions/2524825/attachments/1490020/2316052/MCampbell_Venice_2017_Ne
w_169.pdf

El chip de lectura consiste en una matriz cuadrada de 265x265 pixeles cuadrados individuales de
55 micrémetros de lado que coinciden con las dimensiones de la superficie del bulto, cada pixel
cuenta con una micro electronica integrada que puede ser operada individualmente, esta consiste en
un preamplificador, un doble discriminador, que compara la sefial con dos umbrales (uno superior y
uno inferior) con el fin de separar las sefiales que corresponden a particulas que estén dentro de
determinados rangos energéticos, y un contador analogo a digital, ademas todo el sistema esta

conectado a un reloj global que controla el tiempo de obturacién y de procesamiento.

El Timepix es una variante del Medipix, tiene las mismas caracteristicas que este, pero no cuenta

con un segundo discriminador, ademas, este puede operar en tres modos.(George et al., 2015)

-Conteo: cada vez que un pulso supera el umbral inferior el contador digital aumenta, este es el

modo de operacion basico en que trabaja el medidis

-Time Of Arrival (TOA): el pixel calcula el tiempo de llegada de la particula desde que el pulso

supera al umbral del discriminador hasta que acaba la adquisicién

-Time Over Threshold (TOT). El pixel cuenta el tiempo desde que el pulso es mas alto que el
umbral hasta que esta por debajo otra vez actuado como un ACD tipo Wilkinson midiendo el tiempo

de descarga.
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Figura 1.13Modos de adquisicién de datos del Timepix, imagen obtenida de: Particle tracking with a Timepix based triple

GEM detector, S.P. George et al. 2015

Este es el detector en el que nos basaremos para hacer la simulacion, por ahora nos
centraremos solamente en el sensor del dispositivo, ya que la simulacion para
microelectrénica es muy compleja, el primer objetivo sera aproximarse lo mas posible al

funcionamiento de este dispositivo.



Capitulo 2: Simulacion computacional via método
Montecarlo

En este capitulo revisaremos los fundamentos de métodos Montecarlo para su aplicacién y uso en la

simulacion computacional, especificamente en el transporte de particulas a través de la materia.
2.1 Introduccion y motivos para el uso de métodos Montecarlo

Desde mediados del siglo pasado la invencion, desarrollo y optimizacién de las computadoras ha
permitido atacar problemas que por su complejidad superaban por mucho a las capacidades
humanas. La importancia de los métodos computacionales en la fisica moderna radica en la
diversidad de problemas que pueden ser resueltos mediante estos procesos y la eficiencia con que

estos resultados son obtenidos en comparacion a otras metodologias.

Mediante simulaciones computacionales se puede poner a prueba los modelos matematicos
utilizados para describir el comportamiento de fenémenos naturales, en especial aquellos que son
demasiado complejos como para ser resueltos analiticamente, de manera que si la simulacion arroja
resultados suficientemente cercanos a los datos experimentales, el modelo en el que esta basado
tendra mas evidencia que lo respalde como valido. De este modo las simulaciones computacionales
son ocupadas en numerosas areas como medicina, biologia y fisica de particulas, entre otras, para

poner a prueba teorias nuevas.

Los métodos MC son métodos numéricos en los que el experimento simulado es resuelto mediante
la generacion continua de nimeros pseudo aleatorios que siguen la distribucién de probabilidad
conocida del fenémeno investigado, de esta manera el método Montecarlo permite modelar cada
aspecto del experimento de forma fidedigna y en algunos casos sin utilizar ninguna aproximacion,
para reproducir el efecto como si de verdad estuviera ocurriendo (Nikjoo, Uehara, & Emfietzoglou,
2012). La implementacion de métodos estocasticos para resolver problemas de forma numérica
como alternativa al método analitico se remonta al siglo X VIII, con uno de los ejemplos méas
conocidos y simples que hay (la aguja de Buffon): “se tiran palillos de cierta longitud L a un tablero
con lineas horizontales paralelas separadas por una distancia d > L, si se obtiene la probabilidad p

de que uno de estos palillos cruzan alguna de las lineas se obtiene aproximadamente”:

_2L
p dn
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Que puede ser utilizada para obtener un valor aproximado de 7 que dependera del niimero total

de lineas y de palillos utilizados. (Seco & Verhaegen, 2013)
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Figura 2.1 Esquema del experimento de Buffon, imagen obtenida de:

http://mathworld.wolfram.com/BuffonsNeedleProblem.html

Una aplicacién practica es el calculo de areas de figuras irregulares: si se tiene una figura irregular
con numerosos lados, algunos curvos inclusive, no es facil calcular de manera exacta el area que
ocupa. Una alternativa es encerrarla esta figura en algtin lugar geométrico regular de area conocida,
un rectangulo por ejemplo, y hacer un muestreo de puntos aleatorios. El area de la figura irregular
es aproximadamente igual al area conocida multiplicada por el cociente de los puntos que cayeron
dentro de la figura irregular entre el total de eventos, es decir la probabilidad de que un punto

aleatorio caiga dentro de la figura irregular.

n
AiNAON:Aop(”)

Figura 2.2 célculo de areas irregulares usando métodos Montecarlo imagen obtenida de:

http://www.fadu.edu.uy/viaje2015/columnas/erase-una-vez-un-area/

De manera concisa se puede asegurar que: “Monte Carlo es un método numérico con el que se

pueden resolver ecuaciones diferenciales o integrales complejas utilizando un muestreo de nimeros



aleatorios” (Seco & Verhaegen, 2013) y este es el aspecto que nos interesa entender para cumplir

con los objetivos del trabajo.

Un ejemplo mas titil y concreto para la implementacion de este método en numerosas areas de

investigacion es la integracion de una funcién cualquiera f (x) en el intervalo a-b. Se elige un
nimero aleatorio X, dentro del intervalo y se evalda la funcion en ese punto, una primera
aproximacion de la integral serd el area A;= la—b)* f (XO) . Después se refina la aproximacién

considerando un nuevo punto aleatorio X; obteniendo una nueva area siguiendo los mismos

pasos, posteriormente se realiza una suma ponderada de las areas (Seco & Verhaegen, 2013):

A=l a=bl-F[x, 4 Ay =2 la=bl[F [x,|+F[x,]

¥ ¥
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Figura 2.3 primera aproximacion para el d&rea A médiate integracién Montecarlo, imagen obtenida de: Monte Carlo

Techniques in Radiation Therapy, J. Seco & F. Verhaegen 2013.

Si se repite este proceso un nimero N  de veces, con los niimeros X; uniformemente

distribuidos en el intervalo de integracion, se obtendra la expresion:

Lla-b) s
flo)de==g=20 f(x)

S e

Que converge al valor real de la integral a medida que N tiende a infinito. Ademas podemos definir

el valor medio de la funcién como:

)= ()

i=0
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A primera vista este método numérico no parece tener muchas diferencias a otros que implementan
una secuencia progresiva de niimeros enteros en lugar de nimeros aleatorios y pudiera parecer que
no presenta ninguna ventaja sobre las alternativas y esto es cierto para funciones sencillas de una
sola dimension. Pero el método Montecarlo cobra relevancia cuando se trata de funciones
multidimensionales, o ecuaciones diferenciales acopladas, en donde la gran cantidad de variables
hace impractica una solucién analitica o secuencial y el resultado obtenido a través de la evaluacién
de una serie de vectores aleatorios distribuidos en el espacio fase de interés es suficiente cercana
para satisfacer la aproximacién deseada mediante una simulacién Montecarlo. (Seco & Verhaegen,

2013)
2.2 Implementacion computacional de generadores de niimeros aleatorios

El problema de entrada para una simulacion Montecarlo es la generacién de ntimeros aleatorios.
Numerosos fendmenos naturales, como la desintegracién atémica, producen este tipo de eventos
pero para introducirlos como datos digitales se requiere de un sensor que mida el evento y lo
transforme a una seiial eléctrica que la computadora puede interpretar a través de una interfaz, esto
es impractico tanto en el montaje del equipo necesario como en el tiempo que consume la
comunicacién entre el sensor, la interfaz y la computadora. Ademas, un factor clave dentro de una
simulacion es la capacidad de ser repetible, con el fin de encontrar y eliminar errores que se
presenten en su desarrollo. Es por eso que se opta por utilizar métodos matematicos que sigan una

formula bien definida (Bielajew, 2001)

Sin embargo, una computadora en principio est4 disefiada de forma tal que todos sus procesos
internos sean predecibles, en otras palabras, los datos generados por una computadora siempre
cumplen con una relacion de recurrencia determinista, muy lejos de un evento aleatorio. Tomando
esto en cuenta existe la alternativa de imitar procesos estocasticos a través de algoritmos especiales
que generen largas secuencias de nimeros con propiedades cercanas a la aleatoriedad y con un
periodo de recurrencia lo suficientemente largo para que los datos no se repitan o sea practicamente
imposible encontrar la correlacién entre ellos. Estos nimeros cumplen varias propiedades, una de
las méas importantes es que estén distribuidos uniformemente en el intervalo deseado. Como
resultado se obtiene un conjunto de nimeros conocidos como seudo aleatorios. (Seco & Verhaegen,

2013)

Existen varios métodos para producir cadenas de nimeros seudo aleatorios. Los algoritmos basicos

mas comunes para este fin son los llamados generadores lineales congruenciales (LCG por sus



siglas en ingles) que producen niimeros enteros I, entre 0 y un entero m-1 siguiendo una

relacién de recurrencia de la siguiente forma (Bielajew, 2001):
l,;=modm(a-l,+c)
Con los parametros:

- a multiplicador
c intervalo

- m modulo

- l, semilla

El periodo de la secuencia depende principalmente del moédulo, y en el mejor de los casos la
longitud méaxima de la secuencia seudo aleatoria es igual al valor del médulo menos uno antes de
que se repitan los valores de la secuencia, sin embargo esta longitud también es sensible al
multiplicador y al intervalo, por lo que para poder obtener el valor maximo del periodo posible se

necesitan hacer algunas consideraciones que no son nada sencillas:

- Elmodulo m y el incremento c deben ser primos entre si
- El multiplicador menos uno ( a—1 ) debe ser divisible entre todos los factores de m
- Enelcasoenque( a—1 )seadivisible entre4 m también debe ser divisible entre 4

Estas tres consideraciones son conocidas como el teorema de Hull-Dobell.(T. E. Hull, 1962)

Sabiendo esto y tomando en cuenta que la arquitectura actual de las computadoras permite el uso de
procesadores desde 32 bits existe la posibilidad de generar alrededor de 4billones de niimeros
aleatorios, 64 bits con 1.8x10A19 nimeros y en computadoras especializadas de hasta 128 bits con

3.4x10A38 nimeros aleatorios disponibles.

2.2.1 Técnicas de muestreo

Con algunas excepciones, la gran mayoria de las leyes que describen fenémenos naturales
aleatorios no siguen distribuciones uniformes, sino que tienden a comportarse segtin una funcién
de densidad de probabilidad especifica. Con fines practicos, si se desea estudiar estos fendmenos a
través de una simulacién computacional, se debe utilizar algtin procedimiento que convierta
cadenas de niimeros aleatorios uniformes (que son los mas faciles de producir) en distribuciones

que correspondan al experimento a realizar.
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Existen dos casos generales: si esta funcién es discreta en un intervalo de N ntimeros, entonces se

utiliza el siguiente procedimiento:

Primero se divide el intervalo [0,1] en N sub intervalos I, =[0, p, 1, I, =[ P, P, 1..
Iy =[ py ,1]que se asociaran con los N valores de la distribucién y cuya longitud

DP;—DP;_; esigual ala probabilidad de obtener cada uno de estos valores, es decir, sigue la
funcién de densidad de probabilidad discreta. Después se obtiene una cadena de niimeros aleatorios
uniformemente distribuidos en el intervalo [0,1], esto se realiza utilizando LCGs estandar, y
dividiendo los nimeros obtenidos entre el modulo del generador. Cada uno de los niimeros
aleatorios obtenidos estara dentro de alguno de los sub intervalos previamente designados, y por
consiguiente, asignado a uno de los valores posibles de la distribucién de probabilidad.(Nelson,

Hirayama, & Rogers, 1985)

Este punto aleatorio esta dentro delintervalo
I5, porlo que le corresponde al ndmero n, de

_/ la distribucién discreta
0 P Pz it Pis1 Pw 1

HeH A - -

A I, I Iy

=

Figura 2.4 diagrama de los sub intervalos para el método de muestreo discreto

Si la funci6n de densidad de probabilidad p(x) es continua en el intervalo a-b se ocupan

principalmente dos métodos:
-transformacion inversa:

Se empieza por encontrar la funcién de probabilidad acumulada:

Con x €|a,b| ylosvalores delafuncién P|x|€ [0,1] . Esto se puede interpretar como si
lafuncién P|x| mapeard exactamente en el mismo rango de una funcién aleatoria 1

distribuida uniformemente en el intervalo [0,1], es decir P ( X,-) =n; con Nn,€N ,estarelacion

puede ser invertida de tal forma que P~ (n;) mapee dentro del rango de la variable x , pero



debido a que la naturaleza del conjunto 1 es aleatorio entonces se obtendrd una secuencia ¢

también aleatoria, de elementos X; pertenecientes al dominiode P (x| , es decir:
&=pP'(n]

Este proceso también es conocido como el método directo que es Util solamente cuando se tiene una
funcién de probabilidad acumulada unidimensional sencilla que ademas sea invertible, lo que
restringe mucho su aplicacién. A pesar de que la inversa de una funcién pueda ser calculada de
manera numeérica, esto no es siempre practico y puede consumir mucho tiempo de procesamiento.
Alternativamente existe el método de prueba-rechazo que involucra un proceso numérico para la

generacion de los nimeros aleatorios (Bielajew, 2001):

-primero se escala la funcién de distribucién de probabilidad dividiéndola sobre su valor maximo,

que ocurre en X=X,

Este método esté restringido para las distribuciones finitas, e incluso si el valor de p(xmax) es
dificil de obtener, siempre se puede sobre estimar su valor real con resultados satisfactorios pero

menos certeros (Bielajew, 2001)

-posteriormente se eligen dos numeros aleatorios r; y I, de una distribucién uniforme r
en el intervalo [0,1] , uno de ellos se utilizara para generar un miembro del dominio

x,€[a,b] dela funcién de probabilidad siguiendo la férmula:
x;=a+(b—a)-r,

X
-luego se evalta la funcion de probabilidad en X, , si se dael casoenque r,<f ([,Z, 1) el

6
numero I, es aceptado, en caso contrario se vuelve al paso 2 y se elige otro par de nimeros

aleatorios.

A pesar de que este proceso desperdicia algunos pares de nimeros aleatorios, esta es la opcién mas
eficiente para problemas multidimensionales y con distribuciones de probabilidad complejas en

términos del tiempo computacional requerido. (Bielajew, 2001)
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2.3 Aplicacion de técnicas Montecarlo en fisica medica: simulacion del transporte de

radiacion a través de la materia

La aplicacién de técnicas Montecarlo de mayor interés para este trabajo y para numerosos campos
de investigacidn es el del transporte de particulas a través de la materia. Haciendo uso de los
modelos aceptados para la interaccion de radiacion con la materia y para la caracterizacion de
materiales se pueden simular desde casos hipotéticos hasta ejemplos ampliamente estudiados de

detectores de particulas.

Cada uno de los tipos de particula y sus interacciones estaran regidas por modelos diferentes

directamente relacionadas con factores como:
- el rango energético con el que se trabaja
- la geometria del problema

-el material con el que interacttian las particulas, o de forma mas especifica, la seccién eficaz de los

atomos internos del material con la que las particulas entraran en contacto

Los mecanismos computacionales para el transporte de particulas funcionan llevando el registro de
una coleccién de variables dindmicas conocidas como espacio fase que expresa de manera precisa
el estado de la particula. Las mas relevantes son su posicion, la direccién en la que viaja y la energia
de la particula, pero adicionalmente se pueden agregar cualquier nimero de variables que se desee,
incluso algunas que no sea posible medir en un experimento real, como un indicador de la regién en
la que se encuentra la particula, un indice de identificacién para las tipos de particula generada, el

espin entre otras (Bielajew, 2001)
2.3.1 Modelacién para el mecanismo de transporte

La trayectoria real de una particula moviéndose dentro de un material tiene a ser muy complicada
ya que esta determinada por las interacciones que tendra con los numerosos atomos del material en
las que depositara parte de su energia a través de distintos procesos. En una simulacién se aproxima
esta trayectoria con una traza construida a partir de segmentos rectos que pueden cambiar de
direccion con cada interaccién. La longitud del segmento, los dngulos ¢ y 6 con los que sera

deflactada la particula y la energia que pierda, y por extensién el tipo de interaccion que se llevé a



cabo, serdn determinadas por los modelos matematicos que son en principio procesos

probabilisticos aleatorios (Bielajew, 2001).

De manera general si se tiene una particula viajando a través de un medio en una direccién k
partiendo de la posicién X, la probabilidad p de que sobreviva una distancia

s=k-(X—X,) estadada por la ecuacion:

dp,s|=—p,ls|u(E)ds

En esta ecuacion el signo menos indica la disminucion de la probabilidad a medida que aumenta la
distancia s, la dependencia de p, (SJ en el lado derecha de la ecuacion indica que en principio se
tendra una relacién de atenuacién exponencial, la funcién ~ p(E) se conoce como coeficiente de

interaccion y resume todos los cambios que la particula puede experimentar en su trayectoria

(Bielajew, 2001)

La distancia s=k- ()? — 3(0) serd medida a partir del punto en el que ocurre una interaccién en

linea recta hasta la siguiente. Con el fin de que las operaciones puedan ser resueltas

computacionalmente se tiene que aplicar una traslacién seguida de una rotacién al vector de
posicién en forma matricial, de tal manera que siempre ocurra que  X,=(0,0,0) 'y

122(0,0,1) con el fin de que sea un problema unidimensional en todo momento. Al desarrollar

esta expresion simplificada se obtiene:

=—p|E|=p,s|=exp |- | plE|ds’

ob;m

La probabilidad ¢ (SJ de que la particula interactte con el medio serd complementaria de p; ,

de manera que ¢ (s): 1- ps(ys) , que coincide con la funcion de probabilidad acumulada P|A|
. Diferenciandola obtenemos que:
_dc[s|_d[1-p|

pls|=— ==———"=u(Ejexp

=ulE|p,(s)

[ ulElds

Utilizando los métodos descritos en la seccién anterior, si se cuenta con un conjunto uniformemente

distribuido & entre 0 y 1 se puede obtener un conjunto de longitudes A

E=P[A|=A=P'(f)=—In(1-&)
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A pesar de que los desplazamientos de las particulas es un proceso geométrico relativamente
sencillo el célculo de las interacciones es un mecanismo detallado y en particular complicado. En
principio el coeficiente p(E ] representa la probabilidad total de interaccion con el medio. En
términos practicos simplificados se puede ver como si este coeficiente fuera una funcién que
transforma una particula incidente con energia inicial E enunaconenergia E' y angulos de

deflexiobn ¢ y 0 através de una densidad de probabilidad p dada (Bielajew, 2001)

ulEl=plE|-p(E,E ,9,0)

Pero de manera real esta funcién de probabilidad tiene que ver con el ntimero total de centros de
deflexién que encontrara la particula en su camino, y estos se pueden describir directamente en

términos de su seccién eficaz microscépica total.

ulE|=no

t

Donde n esla cantidad de centros de dispersién dentro del material, que puede ser calculado

analiticamente como: n= % N, - ulE|= % N o,

Con p ladensidad del material A el peso atomicoy N, el nimero de Avogadro. La
seccion eficaz total resume todas las interacciones posibles que la particula puede experimentar en
su trayecto, pero no solo el nimero y tipo de interacciones depende de la especie de particula que se
estudia sino que la probabilidad de que alguno de ellos ocurra depende sensiblemente de la energia
con que la particula llega a un centro de interaccion, en otras palabras la seccién eficaz total es la

suma de las secciones eficaces individuales(Nelson et al., 1985):

n
C’FZ 0;
i=0

La probabilidad de que ocurra el evento i -esimo es proporcional al tamaiio de su seccion eficaz,
y ya que los mecanismos de interaccién son finitos la distribucién de probabilidad pli| ylade
probabilidad acumulada P (i ) que los rige seran discretas:

plij==t=Plil=— o,



Por ultimo cada seccién eficaz individual también es una distribucién de probabilidad que
determina tanto los angulos de deflexion como la cantidad de energia que la particula pierde
mediante dep6sitos en el medio o creacion de particulas secundarias, clasicamente se define como

la porcién de las particulas iniciales que son deflactadas dentro de un dngulo sélido dQ (Nikjoo

et al., 2012). Cada seccion eficaz es una funcién de la energia de la particula  0; ZG,-(E ) , por lo

que estas seran diferentes para cada rango energético y por ende la distribucién de probabilidad total

también lo sera.

2.3.2 Transporte en medios homogéneos y uniformes

Este es la aproximacion ideal mas sencilla para describir a un material puro. En el caso especifico
en el que la particula seguird un camino indefinidamente a través de un medio infinito, uniforme y
homogéneo se asume que |E| es constante, de manera que la ecuacién para la probabilidad de

interaccion se transforma en la conocida ley de atenuacion:

N

pls|=p-exp|—J pds |=p-e

0

—ps

En el que la particula ird perdiendo energia de manera exponencial hasta que sea absorbida
completamente por el medio. Un concepto util para entender esta distribucion es el camino libre
medio, que es la distancia promedio entre interacciones. Se considera que la particula llega la

superficie del material y este continua su camino indefinidamente, es decir:

[\ r ( r —ul 1
's)=| s-p(s)ds=plE| | s-e"F*ds=——
{ { pE|
Asi la ley de atenuacion puede ser expresada en términos del camino medio a través de la

transformacion:

A=rr=plE)s

[
[\

i\sj‘-p()\]ze_

Con el fin de simplificar la expresion: A

Y al evaluar esta distribucion mediante los métodos de muestreo nos daran como resultado una traza

recta que mide una cantidad n de caminos libres hasta el proximo punto de interaccién.
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Sin embargo este modelo no es realista y ademds para una simulacién tampoco es practico, ya que
todos los modelos que se pueden generar computacionalmente deben ser en principio finitos;
entonces se debe aplicar una correccion al coeficiente de atenuacién que tome en cuenta una
frontera para hacer un corte a la densidad de probabilidad y se debe tener un algoritmo que permita

identificar cuando una particula llega a una como parte de la simulacién (Nelson et al., 1985):

/

1. Se calcula el camino medio |S, que corresponde al medio en el que la particula est4 ac-

tualmente posicionada
2. Sedefine t,=nls) como el niimero de caminos medios que la particula se desplazara

en la direccién  k y corresponde a la evaluacion de la distribucion de probabilidad.
3. Se calcula la distancia d en la direccion k  a la frontera mas cercana
4. El desplazamiento real de la particula ¢, serd el menor de entre los dos nimeros anterio-

res
5. Si t,=t; entonces la particula interactda con el material y se repite el proceso desde el

paso 2.

6.Si t,=d una frontera es alcanzada, se llevan a cabo el registro de este evento y si el

material de la frontera es diferente del actual se va al paso 1, de otra manera se va al

paso2(Nelson et al., 1985)
2.3.3 Transporte de fotones

Los fotones de energia E que atraviesan un material tienen la probabilidad de interactuar con el

medio en una distancia s dada por la ley de atenuacién (Nikjoo et al., 2012):
plslds=p(E)e ™" ds

Esta es una distribucion de probabilidad que determina la longitud de los segmentos rectos de las
trazas que los fotones seguiran a través del material en términos de la cantidad de caminos medios

libres, asi se puede desarrollar un algoritmo que construya estas trazas a partir de una longitud fija.

Obtenemos entonces la funcién de probabilidad acumulada para p( Al

A
p(A)dA=[e"dr=1-e"

0

P(Al=

O



Esta expresion nos da las distancias entre interacciones. Para determinar el tipo de interaccién que
se llevara a cabo se necesitan los modelos de las secciones eficaces para cada mecanismo de

interaccion, en el caso de los fotones son los siguientes (Bielajew, 2001):

-produccion de pares debido al campo nuclear. Un fotén muy energético puede ser frenado por
la interaccién con un niicleo, es decir perdera parte de su energia y por consiguiente su frecuencia se
vera reducida, una fraccion de 1022keV (que es el doble de la masa de un electrén 511keV) de esa
energia se materializa en un par de electréon positréon y dependiendo de cuanta energia extra haya
perdido el par de particulas ganara momento lineal, la seccién eficaz para este proceso esta dado por

la siguiente aproximacién:

" (a)=07 2 ln(Za)—@)
42
Donde Ggp: 1.8x10 7 cm’/nucleos , Z es el nimero at6mico del materialy « esla

, , e qs - 2 .
energia del fot6n dividida entre la masa en reposo del electrén  E,/m,c” , es importante remarcar

que esta seccion eficaz es cero para energias menores de 1022keV, ya que el fotén no cuenta con

energia suficiente para producir el par electrén positron.

- dispersion incoherente o efecto Compton. Es un rebote inelastico con un electrén de las capas
exteriores de alguno de los atomos del material, este proceso se conoce como incoherente ya que los
fotones reducen su frecuencia al perder energia con el momento que le transfieren al electrén. Para
energias altas la seccidn eficaz se puede modelar como:
inc inc Z
o"(a)=0y=

O o

Donde G?nc =3.33 x10 > cm’/nucleos  .Para bajas energia, es decir por debajo de las energias

de union entre los electrones y sus &tomos, la seccion eficaz se vuelve una constante:
inc inc
0" (a)=204Z

-efecto fotoeléctrico. Este mecanismo domina las interacciones a bajas energias, aqui el fotén es
absorbido por uno de los electrones superficiales de los 4tomos del medio y llevado a la banda de
conduccién donde contribuye a la conductividad del material. La seccién eficaz para este efecto sin

embargo es complicada y usualmente se describe como:
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Donde los coeficientes m y n dependen de la energia del fotén incidente, por ejemplo a bajas
energias (100keV) m=4 , n=3 vy amedida que se acerca a energias por encima de 500keV

m=4 .6, n=1

- interaccion de Raleigh (dispersion coherente). La seccion eficaz para ese efecto es mucho
menor que la del fotoeléctrico (alrededor de un orden de magnitud) este consiste en una dispersion

elastica sin perdidas de energia, es decir el foton conservara su longitud de onda.

2.3.4 Transporte de electrones

El transporte de electrones es enormemente mas complicado que el de los fotones ya que son
particulas cargadas, lo que significa por una parte que no interactuaran con el medio a través de
colisiones elasticas simples, sino que estos sentirdn el efecto de muiltiples particulas del medio
simultdneamente y como consecuencia las secciones eficaces para sus interacciones tienen una
forma mas complicada que la de los fotones y el tamafio de estas también se incrementa, por otra
parte los electrones pierden energia constantemente, esto en términos computacionales es imposible
ya que los recursos de calculo y memoria son siempre finitos sin importar que tan complejos o
avanzado sea la tecnologia que se ocupa. Es por esto que se ocupa la técnica de historias

condensadas (Nikjoo et al., 2012)

Esta aproximacion modela la degradacién de los electrones como un nimero relativamente pequefio
de eventos discretos y utiliza perdidas de energias restringidas que involucran tanto a los
mecanismos de ionizaciéon como de excitacién para describir al frenado del electrén por el medio,

estos se resumen en dos tipos de mecanismos(Nikjoo et al., 2012):

1. ionizacién: bremsstrahlung inducido por un electrén y dispersion elastica (dispersion de

Mgller).

2. excitacion: bremsstrahlung inducido por posicién, dispersion inelastica (dispersion de Bhabha) y

aniquilacién en vuelo.



Adicionalmente las reacciones de los electrones con el medio producen particulas secundarias,
fotones extra en el caso del bremsstrahlung y de la aniquilacion en vuelo, y electrones extra en el

caso de las dispersiones de Bhabha y Mgller.

La seccidn eficaz para la dispersién de Mgller esta dada por:

do" _2mzr(1 1 T 1 2T+1

dw ~— T°B & (1+ef (1+T) e(l—¢) (1+T)

Enlaque T eslaenergia del electron inicialy w la energia transferida al electrén

secundario, €=T/w es el cociente de estos dos.

Y para la dispersién de Bhabha:

_B1

do™ 2nZr’l1 [ 1
= = +B,+¢(¢B,— B,

dw T? € \¢ ﬁz

Como se puede observar la forma de las secciones eficaces para los electrones son mucho maés
complicadas que para fotones, es por esto que se debe recurrir a técnicas computacionales como la
integracién numérica, pre calcularlas para el rango energético en el que se trabaja, o hacer uso de

tablas en las que venga tabulada su valor y el rango de aplicacion.
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Capitulo 3 Procedimiento y metodologia

En la actualidad existen diversos métodos de deteccion de una imagen médica utilizando rayos x,
sin embargo algunos de ellos o son poco sensibles o contaminan el ambiente. La finalidad de este
trabajo es caracterizar via simulaciéon computacional y de una manera detallada las posibilidades de

aplicacion de un detector tipo Medipix3 para uso radioldgico.

El primer objetivo del trabajo es realizar un modelo y simulacién computacional de un detector de
rayos X cuyas caracteristicas sean similares a los de un sensor basado en materiales
semiconductores, es decir, que las caracteristicas fisicas sean lo mas cercanas posibles a las del
detector original. Posteriormente sera sometido a pruebas simuladas en condiciones médicas (rayos
X desde 0.1KeV hasta alrededor de 1MeV (Attix, 2004) para identificar la respuesta del sensor.
Posteriormente se variaran distintos parametros con el fin de caracterizar la dependencia que la
respuesta del detector tendra respecto a estos parametros y encontrar una combinacién optima para

la deteccion de rayos x.
3.1 Geant4

“Geant4 es una serie de herramientas computacionales desarrolladas por el CERN en 1998
especificamente disefiado para la simulacién de particulas, su interaccion y transporte a través de la
materia haciendo uso de métodos Montecarlo. Incluye un vasto nimero de funciones tales como
rastreo de particulas, geometrias y diferentes modelos fisicos para elegir. L.os procesos fisicos
simulados comprenden un amplio rango dindmico incluyendo procesos electromagnéticos,
hadronicos y opticos, una biblioteca extensa de materiales, elementos y particulas de diferentes
especies cuyas escalas energéticas disponible van desde unos cuantos cientos de eV hasta varios
TeV. Este software esta disefiado para manejar modelos fisicos con y geometrias complejas de
forma sencilla con la finalidad de adaptarse a diferentes aplicaciones de forma 6ptima. Esta
herramienta es el resultado de la colaboracién mundial entre fisicos y expertos en software. Se
desarrollé siguiendo la programacién orientada a objetos y basandose en el lenguaje C++ se ha
usado en aplicaciones de fisica de particulas, fisica nuclear, disefio de aceleradores de particulas,

ingenieria espacial y fisica médica.” (Apostolakis et al., 2009)

Haciendo uso de esta herramienta computacional se modelaron los aspectos basicos mas relevantes
del detector, tales como: la geometria y materiales del sensor, el medio del laboratorio, el haz de

rayos X y el blanco con el que el haz interactuara, ademas de aspectos mas complejos y sensibles
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como el campo eléctrico al que estaran sometidas las cargas libres dentro del sensor. Se tendra en

consideracion las limitaciones del software utilizados asi como del manejo de los mismos.

Figura 3.1: implementacion de Geant4 para dispersion de hadrones, imagen obtenida de:

https://nukephysik101.wordpress.com/2016/01/30/a-geant4-simulation/

3.1.1 Funcionamiento general de Geant4

En particular Geant4 cuenta con una vasta biblioteca de clases que definen volimenes geométricos
y todos los aspectos relacionados con ellos, organizados de manera tal que sea relativamente facil
su empleo para los usuarios. En primer lugar existen objetos geométricos basicos como
paralelepipedos, cilindros, esferas, etc. Que estan definidos por la menor cantidad de parametros
necesarios, por ejemplo una caja estara definida inicamente por las dimensiones de sus 3 lados; los
objetos también pueden ser construidos por secciones, un tubo por mencionar un caso, estara
definida por su altura y los radios exterior e interior del cilindro que lo conforman, si ademas se
necesita solamente una seccion del tubo se requerira especificar a qué angulos debe ser recortado,
geometrias mas complejas incluiran combinaciones de volimenes y solidos construidos a partir de

operaciones booleanas entre varios objetos geométricos (Geant Collaboration, 2017a)



G4Torus

Figura 3.2 ejemplos de la geometria en geant4 imagen obtenida de: https://nukephysik101.wordpress.com/2016/01/30/a-

geant4-simulation/

Una vez descrito un volumen se debe asignar propiedades relacionadas con la composicién quimica
del material, en principio estos pueden ser elementos puros (esta clase puede ser invocada con una
nomenclatura G4_+ el simbolo quimico del elemento) y a partir de ellos crear mezclas en
proporciones expresadas en porcentajes, ademas se pueden definir moléculas complejas de estos
elementos a partir de sus féormulas quimicas; una forma mas avanzada de definir materiales es
describiendo caracteristicas como la seccién transversal, su densidad y otras que no seran de interés
para este trabajo, la forma mas simple es remitirse a la base de datos de Geant4 donde predefinen

compuestos estandar para la experimentacién (Geant Collaboration, 2017a)

En Geant4 existe un sistema de jerarquias en el que los volimenes mas generales, y en
consecuencia mas grandes, llamados volumen madre contienen a otros de menor jerarquia llamados
voliimenes hijos, estos heredan propiedades de sus volumenes padres como rotaciones, traslaciones
y campos electromagnéticos aplicado, de esta manera el volumen de mayor jerarquia y tamafo es el
mundo, donde se llevaran a cabo interacciones con el ambiente, importantes a considerar para
aproximarse de manera mas realistas a las condiciones de un laboratorio donde no se puede eliminar

el ambiente.
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3.1.2 procesos fisicos en Geant4

Geant4 utiliza los métodos convencionales de transporte de particulas que se vieron en el capitulo
anterior, se lleva registro de la posicion de la particula actual, se calcula el camino libre medio para
el material en el que se encuentra y se utilizan métodos Montecarlo para obtener los parametros con
los que se transportara a la particula a la siguiente posicion considerando las respectivas perdidas
de energia y los efectos de interaccion con el medio, en el caso de geant4 se pre calculan las
secciones eficaces totales previamente al inicio de la simulacién (Geant Collaboration, 2017b) pero
como este tiene un rango dindmico muy amplio que contempla desde la fisica para altas energias
como para experimentos de unos cuantos eV, es importante considerar con anticipacién el rango en
el que se realizara la simulacién ya que se tiene la opcién de solamente utilizar los modelos fisicos
de interés para una determina escala energética, lo que puede recortar significativamente el tiempo
de computo. Para este trabajo se utilizé la opcion electromagnética estandar 3 ya que es ideal para

condiciones médicas (Geant Collaboration, 2017b).

Uno de los aspectos fisicos fundamentales que se deben considerar en la simulacién de detectores
son los campos electromagnéticos presentes en el experimento, estos pueden ser internos, es decir
producidos por componentes del detector como parte de su funcionamiento; o externos, debido a las
condiciones ambientales. Para introducir un campo electromagnético en algiin volumen del detector
es necesario escribir la ecuacion que lo describe que tienden a ser complicadas. En el caso
especifico de un campo uniforme y constante, solo se requerira de la direccién en la que apunta y su
intensidad. Como se sabe, del campo eléctrico depende la fuerza a las que seran sometidas las
particulas cargadas dentro de una region espacial y por consiguiente se puede obtener la ecuacién de
movimiento que seguiran, sin embargo estas ecuaciones diferenciales tienden a ser complicadas y
tomando en cuenta que la computadora debe utilizarlas como parte de los célculos, una solucién
analitica no es viable ni practica, por lo que estas deberan ser resueltas a través de métodos
numéricos. Geant4 ocupa numerosos métodos numeéricos pero por defecto se utilizard Runge-Kutta
de grado 4 para 8 variables (posicion x,y,z; momentos en los ejes x,y,z, energia total de la particula
y tiempo). Al ser este un método numérico, la curva real que describe el movimiento de la particula
sera aproximada por segmentos rectos; la longitud de estos segmentos sera declarada previamente al
inicio de la simulacion y es importante considerarla ya que de esta medida depende tanto a la

precision de la simulacién como el tiempo total de procesamiento computacional.



Figura 3.3 deflexién de particulas cargadas debido a campo eléctrico en geant4, imagen obtenida de:

http://hypernews.slac.stanford.edu/HyperNews/geant4/get/emfields.html?inline=-1

Para simular las particulas incidentes primarias se recurre a una clase llamada particle gun, en la
que se puede describir la especie deseada a partir de una lista predefinida, ademas se les puede dar
caracteristicas como la posicién de partida, direccién y energia total de las particulas entre otras. Se
puede aprovechar el hecho de que Geant 4 est4d basado en métodos Montecarlo para la simulacién
de eventos para generar haces de particulas complejos, las caracteristicas del haz de particulas
pueden seguir distribuciones aleatorias tanto de posicién como energéticas y asi, definiendo estas
funciones, se pueden generar diferentes frentes de onda, simular efectos de dispersién y espectros

energéticos con el fin de aproximarse a una fuente de radiacién real.

Para obtener la informacién de la simulacién Geant4 ocupa dos tipos de mecanismos virtuales que
sirven ademas para modelar las partes sensibles del detector. Una es el scorer simple, que genera un
boxelizado de una region, es decir un volumen dividido en cubos idénticos de dimensiones
especificas, al finalizar la simulacién cada cubo da informacién general del estado del volumen que
encierra como la energia o carga depositada, fluencia de particulas, entre otras, y las despliega en
un formato de n-tupla, esta opcion puede ser utilizada para generar voliimenes sensibles complejos

para detectores con geometrias intrincadas.
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Figura 3.4 visualizacién de boxelizado en una siumulacion, imagen obtenida de:

http://www.sixiangguo.net/code/geant4/AppDevelop/ch04s08.html

La otra opcion es usar una superficie delgada sensible conocida como espacio fase, en la que toda la

informacion de las particulas que atraviesan esta superficie es almacenada en un archivo de ROOT

til para el manejo de datos ya que a ROOT

on es mas versa

s

para su posterior procesamiento, esta opci

es una herramienta especificamente disefiada para presentar facilmente informacién estadistica de

manera gréfica a partir de volimenes considerables de datos, y ya que la geometria del experimento

es sencilla esta es la opcion que usaremos.

3.2 Arreglo experimental

3.2.1 Implementacion

En el caso conciso del presente trabajo se utiliz6 como mundo un paralelepipedo cuya cara frontal

es de 10cm x 10cm y 32cm de largo, el detector esta constituido por dos piezas principales, un bulto

de silicio de cara frontal cuadrada con 1.408 cm de lado y una anchura inicial de 300um (mas

adelante se cambiara el grosor del bulto como parte de las pruebas realizadas) que funciona como el

bo las
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I, es decir, el medio semiconductor donde se llevar

elemento pasivo del detecto

la delgada de aluminio de 10pm de
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ionizaciones con el fin de producir cargas libres;

ancho como el electrodo frontal del dispositivo y un espacio fase en la parte posterior del arreglo

és de todo el arreglo de 100V que

ltaje a trav

como la parte activa del detector, se aplicara un vo

concuerda con el valor de funcionamiento real aplicado al medipix 3 que servira para arrastrar a los

portadores de carga generados en el bulto hacia la parte sensible del detector.



Como el objetivo del presente trabajo es simular la generacién de una radiografia en condiciones
médicas el objeto que formard, la “sombra”, serd en forma de hueso. Como material de referencia se
ocup6 plomo ya que este material tiene suficiente poder de frenado como para absorber todos los
fotones que lo atraviesen y asi generar imagenes bien definidas, mds adelante se usaran materiales
biolégicos, que son parte de la biblioteca de Geant4. El objeto se colocara entre el detector y la

“fuente de rayos X” a 12cm del origen y a 5cm del sensor.

Figura 3.5 Vista frontal del hueso que servira como obstaculo para formar la imagen para todas las pruebas a realizar

La fuente de rayos X serd simulado mediante un cafién de fotones mono energéticos dentro del
rango médico, la posicién inicial estard a 17 cm del sensor y a 12cm del blanco, abarcara toda la
superficie del detector y la posicién dentro del plano X-Y sera aleatoria para destacar el
comportamiento estocastico de una fuente de rayos X. En la siguiente imagen se muestra como

llegan las particulas al detector

Figura 3.5 (izquierda) arreglo experimental en posicién para disparo, (derecha) disparo de prueba con un haz de fotones

plano aun no enfocado en el 4rea del detector
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En una primera instancia se intentd utilizar los recursos computacionales con los que contaba el
laboratorio de fisica médica. Sin embargo el gran nimero de particulas que se requieren para lograr
la simulacion implicaba que el tiempo de procesamiento no era razonable para una computadora
normal, por lo que se tuvo que hacer uso de los recursos computacionales del Laboratorio de Stiper
cémputo del Sureste (LNS). E1 LNS dispone de la supercomputadora Cuetlaxcoapan que cuenta con
un clister Intel Xeon familia Haswell de 228 nodos de céalculo Thin (5472 nticleos)
[http://www.Ins.org.mx/?q=infraestructura%?20], de los cuales se tuvo acceso a un nodo con 24
nicleos de procesamiento. Como se vera mas adelante la parte de la simulacién que demando mas
recursos computacionales fueron las pruebas de “conteos vs voltaje y anchura” que requeria de 8
pasos para la anchura, 6 para el voltaje y 8 repeticiones para cada configuracion de estas dos
cantidades, es decir un total de 384 simulaciones diferentes que requerian de una semilla aleatoria
Unica, ademas de que era necesario cambiar los parametros internos del detector en cada
configuracion, por lo que se realizaron diversos proyectos auxiliares a lo largo del estudio con el fin
de automatizar casi todo el proceso de simulacion, colecta de datos, procesamiento y post

procesamiento de los datos.

Figura 3.6 Supercomputadora Cuetlaxcoapan con sede en el LNS de la BUAP, imagen obtenida de:

http://www.Ins.org.mx/?q=infraestructura%?20

3.2.2 Error estandar de la distribucién espacial



El experimento se realizé por partes y se analizaron multiples aspectos del sensor. El primer paso
fue establecer la relacién entre el error estadistico en la fluencia provocado por la naturaleza
probabilistica de la simulacién contra el numero de particulas primarias generadas. Como hipdtesis
inicial se consideré que el error decrecera de manera exponencial a medida que el nimero de
particulas aumenta, se aplicara entonces una regresion exponencial para generar la mejor curva que
se ajuste a los datos obtenidos y asi estudiar el comportamiento del error. Ademas se relacionara
esta cantidad con el tiempo de computo, que crecera exponencialmente con el nimero de particulas
iniciales en teoria, con el fin de ponderar un error estadistico por debajo de un nivel satisfactorio en

tiempos razonable.

En esta primera parte se utiliz plomo (G4_Pb  p=11.35gr/ cm’ ) como material de referencia
para el obstaculo, ya que este material tiene un poder de frenado suficiente para absorber a casi
todos los fotones dentro del volumen designado y los bordes de la imagen estaran bien definidos, la
geometria del detector estara delimitada por un grosor de 300 pm que es el estandar para este
tipo de detector, la energia para el cafién de particulas estara fija en 120 keV que esta dentro del
rango médico medio para rayos X (Attix, 2004)El experimento consisti6 en variar el niimero de
particulas desde 10/2 hasta 1079 en potencias de 10 enfocandonos en una region de interés que
ocupaba el cuadrante inferior izquierdo del sensor (una superficie de 13.7 mm® ), fuera del area

ocupada por el obstaculo, en el que se calculé el Error estdndar de la Distribucion Espacial (EDE)

EDE_\/G
8 = —_—
c

Enel que ¢ son los conteos del detector, es decir es el nimero de particulas que pudieron

de la siguiente forma:

sobrevivir hasta el area de interés, estos estaran esparcidos dentro de la region de interés y la
separacion entre ellos estara caracterizada por la desviacion estandar o, entonces el error
estandar nos dara una mediada de la dispersién espacial de los conteos dentro del area de interés. El
analisis de error estandar se realizara para fotones y electrones por separado, por una parte los
fotones generaran sombras mas detalladas; sin embargo en la practica seran los electrones que
logren alcanzar la parte sensible del detector lo que formara la imagen digital, es el estudio del
comportamiento de los electrones el que nos dira la calidad y las limitaciones de la simulacién, con

el fin de mejorarla en trabajos posteriores.
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Figura 3.7 Comparacion entre la imagenes de prueba formadas por (izquierda) 109 fotones iniciales y (derecha) los

electrones generados por la ionizacién del medio, se utilizé6 G4_B-100_BONE como material para el obstaculo

Para cada valor de n de particulas primarias iniciales, y tomando en cuenta los recursos
computacionales con los que se cuenta, se repite la medicién del error estandar 8 veces con
semillas aleatorias diferentes, que por la naturaleza estocéstica de la simulacion arrojara resultados
diferentes, pero dado que las condiciones fisicas son exactamente iguales los resultados estaran
distribuidos alrededor de un valor central, entonces los 8 valores del EDE seran ocupados para
obtener un promedio que es la mejor aproximacion para el valor central y se ocupara la desviacién
estandar de estos valores como el error de medicion, es decir, las cifras que reportaremos son de

siguiente forma:

8

8
vczlz £0.= lz (vc—sei)z
8o 871
Este estudio se complementara obteniendo el tiempo computacional que tarda cada corrida de datos
en terminar, al igual que para el error estandar, se saca el tiempo promedio para cada conjunto de 8
simulaciones y su respectivo error de medicion con el fin de encontrar el mejor estimado del tiempo
real para cada configuracién inicial. Estos resultados se ocupan en conjunto para obtener un numero
de particulas iniciales que minimicen el error estdndar espacial por debajo de un 0.05%. A
continuacion los resultados obtenidos presentados en graficas con el eje que representa al niimero

inicial de fotones en escala logaritmica en base diez con el fin de hacerlas mas compactas:
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Aqui se muestra el decrecimiento del EDE respecto al niimero inicial de fotones, se puede observar

que hay poca discrepancia entre la curva tedrica y los datos obtenidos.
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El EDE para los electrones decrece de la misma forma a medida que aumentan el nimero de

fotones iniciales, pero la curva teérica no se ajusta tan bien con los datos simulados.
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El tiempo computacional por otra parte aumenta de forma exponencial a medida que el niimero de

particulas aumenta.
3.2.3 pruebas de volumen y voltaje

Esta es la prueba principal de este trabajo, consistio en variar el grosor del bulto de silicio y el
voltaje aplicado para estudiar la respuesta en la sensibilidad del detector, es decir los conteos
registrados en el espacio fase, esto serd hecho en condiciones médicas y para eso es necesario
cambiar el material del obstaculo por uno biol6gico. Geant4 cuenta con 3 versiones diferentes de

hueso, presentados a continuacién (Geant Collaboration, 2017a):

Nomenclatura Composicién quimica en porcentaje

G4_B-100_BONE H-6.54709%, C-53.6944%, N-2.15%

0-3.2085%, F-16.7411%, Ca-17.6589%

G4_BONE_COMPACT_ICRU H- 6.4%, C-27.8%,N-2.7%,0-41%,

Mg-0.2%, P-7%,5-0.2%,Ca-14.7%

G4_BONE_CORTICAL_ICRP H-3.4%, C-15.5%, N-4.2%, 0-4.35%, Na-
0.1%, Mg-0.2%, P-10.3%, S-0.3%,

Ca-22.5%




Para poder elegir el material que se utilizé en la simulacién se hicieron pruebas rapidas de
comparacién en la atenuacion de los materiales, ya que la mejor imagen sera producida por el

material que produzca el mejor contraste.

El haz para esta prueba rapida consistié en 1076 fotones iniciales con una energia de 10 keV con 5
repeticiones para cada variante del material, las repeticiones tuvieron semillas aleatorias diferentes
entre si, pero se ocup6 el mismo conjunto de semillas para cada material con el fin de hacer una
comparacién con las mismas condiciones iniciales y enfocarse inicamente en la atenuacion del

medio.

Los resultados del promedio de los conteos se muestran continuacion, seguidos del error estandar

que se encontrd entre las repeticiones y el porcentaje que este representa:

Nomenclatura Conteos Error Error porcentual

G4_B-100_BONE

G4_BONE_COMPACT_ICRU

G4_BONE_CORTICAL_ICRP

Se puede apreciar que a pesar de las diferencias en la composicién quimica de los materiales, las
diferencias de atenuaciones entre ellos son relativamente bajas, tomando G4_B-100_BONE como
referencia, G4_BONE_COMPACT _ICRU disminuye los conteos en un 0.03% y
G4_BONE_CORTICAL_ICRP en un 0.06% por lo que este tltimo, aunque por un pequefio margen,

es el que produce una mayor atenuacion, entonces sera el que se elija para las pruebas.

El grosor se varié desde 150pm hasta 500pm en pasos regulares de 50 pm, esto abarca el rango
para grosores tipicos de detectores delgados. El voltaje se vari6 en dos partes, primero en intervalos
regulares de 50 volts desde 50 hasta 150 volts que es el rango usual para este tipo de detectores, y
luego se vari6 dentro del rango 0V, 20V, 30V, debido a que se presentaron irregularidades en las
mediciones a bajos voltajes y se necesitaba un estudio mas detallado. A continuacién las graficas

generadas por el andlisis de todas las configuraciones estudiadas:
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conteos

conteos

conteos

A continuacién se pueden ver la comparacion de todas estas las respuestas del detector a diferentes

Capitulo 3: Procedimiento y metodologia
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Como se puede observar en esta grafica comparativa la respuesta del detector sigue un
comportamiento bien definido que relaciona el voltaje de alimentacién con la sensibilidad de
medida, y este es comtn para todos los grosores del bulto estudiados




Combinando la informacién de estas dos variables se construyé un espacio fase que se representa

graficamente en la siguiente imagen como una sdbana en 3 dimensiones, esta resume la respuesta
del detector obtenida.
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Capitulo 4 Conclusiones

A partir de los resultados obtenidos en la simulacién se puede observar claramente una dependencia
bien definida tanto en el voltaje de alimentacién como en el grosor del bulto, A cero volts se tiene
un numero inicial de conteos relativos bajo, a medida que aumenta el voltaje se llega a un maximo
de conteos alrededor de los 40 volts que cae rapidamente, los conteos llegan a una plateau o
meseta en el rango de 50 hasta 150 volts. Este es un comportamiento en comun para todas las
anchuras estudiadas, por otra parte el comportamiento de conteos vs anchura es el esperado ya que
estos caen a medida que aumenta el grosor del bulto, lo que indica naturalmente la atenuacién del
medio.

De manera sistematica encontramos un comportamiento diferente en 0 volts que provocaba que
alrededor del 50% de las mediciones tuviera variaciones estadisticas significativas, el alto valor para
el error estadistico en este voltaje se debe al bajo nimero de electrones que llegan a sensor en
alrededor de la mitad de las corridas, que se puede deber a una irregularidad en los procesos
internos de Geant4 como un caso limite en el valor del campo eléctrico aplicado. Otra opcion (que
no se explor6 debido a las limitaciones del tiempo) pude ser el tamafio de la particién en el
transporte condensado para electrones dentro de un campo eléctrico.

En general el comportamiento de la respuesta del sensor es el esperado, de acuerdo a lo observado
en detectores de radiacion.

En conclusion, la caracterizacién del sensor fue completada de forma exitosa, las pruebas muestran
que la simulacién del detector tiene una respuesta adecuada para el rango energético que se ocupa
en fisica médica. Por tltimo nuestros resultados pueden ocuparse para estudios posteriores con el
fin de mejorar la simulacion y los arreglos experimentales con este detector.
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