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INTRODUÇÃO: 

 A técnica de fluorescência de raios-X por energia dispersiva (EDXRF) é muito utilizada para a 

determinação de elementos químicos presentes em alguma amostra desconhecida a partir das interações 

dos raios-X com o material analisado e da comparação do espectro de energia detectado após a interação 

com espectros característicos de amostras padrões. Essa análise possui diversas aplicações, sendo uma 

delas o estudo de concentrações de elementos pré-determinados em amostras biológicas de cérebro de 

camundongo. Baseado nessa aplicação, o intuito desse trabalho foi, através de simulações de Monte Carlo, 

determinar o limite de detecção dos elementos ferro (Fe) e zinco (Zn), otimizar o experimento que analisa 

as concentrações destes elementos e analisar o espectro experimental em comparação com o espectro 

simulado. 

METODOLOGIA: 

 O experimento e os estudos acerca do espalhamento - outro efeito da interação de radiação com a 

matéria – foram desenvolvidos pelos alunos Pedro de Asevedo Piquet Carneiro e Emmanuel Rodrigues 

Guimarães e seus resultados são utilizados de forma a atingir os objetivos propostos. Inicialmente, as 

simulações são executadas a partir de geometrias definidas do aparato experimental e com as amostras 

padrões de Fe e Zn em concentrações que variam de 1 a 1000 p.p.m., tanto em meio aquoso quanto em um 

meio mais próximo do tecido biológico – são previamente testados alguns meios gelatinosos de origem 

animal e vegetal. Os resultados das simulações são comparados com resultados obtidos experimentalmente 

e, desta forma, podem ser validados. São consideradas válidas as simulações se o valor de concentração 

obtido computacionalmente estiver dentro do intervalo de incerteza experimental do experimento 

executado sob as mesmas condições impostas no código PENELOPE/PenEasy. 

Estudando os resultados da segunda fase deste projeto de pesquisa e uma melhor forma de obter 

resultados experimentais, além de levar em consideração o ângulo gerador-amostra-detector, as distâncias 

gerador-amostra, amostra-detector, a espessura da própria amostra, assim como as limitações do aparato 

experimental, são simuladas novas geometrias do mesmo experimento, em busca de alguma que seja capaz 

de minimizar as incertezas e os limites de detecção, e de maximizar o sinal gerado no detector. Os melhores 

resultados encontrados são verificados a partir do experimento. Caso haja discrepância entre os resultados 

experimentais esperados e os obtidos, pode haver uma reavaliação das simulações e/ou uma correção do 
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modelo usado para determinar as melhores geometrias a serem testadas a partir dos estudos bibliográficos 

até que os resultados esperados e obtidos sejam condizentes. Definida uma ou mais geometrias que gerem 

melhores resultados, são utilizadas outras amostras-padrão de concentrações intermediárias às utilizadas 

anteriormente para se desenvolver uma forma de análise de espectro experimental. Dado o espectro obtido 

experimentalmente numa geometria pré-determinada, são avaliadas duas maneiras de obter a concentração 

em p.p.m. dos elementos de interesse: 

 A partir da simulação da mesma geometria com amostras de diferentes concentrações de Fe 

e Zn, as áreas sob os espectros gerado computacionalmente e detectado são normalizadas e 

a distância entre ambos espectros será analisada por canal. A proposta inicial é de que esta 

seja avaliada a partir da distância de Mahanalobis [4] visto que esta leva em consideração o 

desvio padrão de cada medida, ou seja, os canais com menos ruído terão maior relevância 

na análise. Dada uma concentração onde as distâncias sejam minimizadas, é então 

determinada a concentração mais provável dos elementos de interesse. Como são dois 

elementos, então será avaliada se a melhor forma é comparar o espectro de forma geral, ou 

individualmente as regiões dos picos de emissão do Fe e do Zn. 

 

 Com os resultados obtidos dos experimentos das amostras-padrão iniciais, e com o 

experimento calibrado a partir destes resultados, são definidos dois ajustes por funções que 

descrevam graficamente a relação entre fluorescência por espalhamento e as concentrações 

em p.p.m. de Fe e Zn. A partir da função de ajuste dos pontos grafados e dos resultados 

experimentais de fluorescência por espalhamento das amostras-padrão que não foram 

utilizadas na calibração, são determinadas suas concentrações. 

 

Analisados os resultados obtidos por ambas maneiras, é definida a melhor a partir dos valores 

obtidos e de suas incertezas e do quanto estes se sobrepõem ao valor obtido experimentalmente. 

RESULTADOS E DISCUSSÃO: 
 

 Não houveram resultados para os objetivos propostos, pois a pesquisa foi encerrada antes do 

tempo previsto. Foram cumpridos apenas os estudos bibliográficos e as primeiras simulações em materiais 

homogêneos. 
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