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INTRODUGAO:

A técnica de fluorescéncia de raios-X por energia dispersiva (EDXRF) é muito utilizada para a
determinacdo de elementos quimicos presentes em alguma amostra desconhecida a partir das interacées
dos raios-X com o material analisado e da comparacado do espectro de energia detectado apds a interacao
com espectros caracteristicos de amostras padrées. Essa andlise possui diversas aplicacdes, sendo uma
delas o estudo de concentracGes de elementos pré-determinados em amostras bioldgicas de cérebro de
camundongo. Baseado nessa aplicacdo, o intuito desse trabalho foi, através de simulacées de Monte Carlo,
determinar o limite de deteccdo dos elementos ferro (Fe) e zinco (Zn), otimizar o experimento que analisa

as concentracoes destes elementos e analisar o espectro experimental em comparag¢do com o espectro
simulado.

METODOLOGIA:

O experimento e os estudos acerca do espalhamento - outro efeito da intera¢do de radiacdo com a
matéria — foram desenvolvidos pelos alunos Pedro de Asevedo Piquet Carneiro e Emmanuel Rodrigues
Guimarades e seus resultados sdo utilizados de forma a atingir os objetivos propostos. Inicialmente, as
simulacGes sdo executadas a partir de geometrias definidas do aparato experimental e com as amostras
padrdes de Fe e Zn em concentragdes que variam de 1 a 1000 p.p.m., tanto em meio aquoso quanto em um
meio mais préximo do tecido bioldgico — sdo previamente testados alguns meios gelatinosos de origem
animal e vegetal. Os resultados das simulages sdo comparados com resultados obtidos experimentalmente
e, desta forma, podem ser validados. Sdo consideradas validas as simulagdes se o valor de concentragao
obtido computacionalmente estiver dentro do intervalo de incerteza experimental do experimento
executado sob as mesmas condi¢8es impostas no codigo PENELOPE/PenEasy.

Estudando os resultados da segunda fase deste projeto de pesquisa e uma melhor forma de obter
resultados experimentais, além de levar em consideragao o angulo gerador-amostra-detector, as distancias
gerador-amostra, amostra-detector, a espessura da prépria amostra, assim como as limitagcdes do aparato
experimental, sdo simuladas novas geometrias do mesmo experimento, em busca de alguma que seja capaz
de minimizar as incertezas e os limites de detecc¢do, e de maximizar o sinal gerado no detector. Os melhores
resultados encontrados sdo verificados a partir do experimento. Caso haja discrepancia entre os resultados
experimentais esperados e os obtidos, pode haver uma reavaliacdo das simula¢des e/ou uma correcdo do
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modelo usado para determinar as melhores geometrias a serem testadas a partir dos estudos bibliograficos
até que os resultados esperados e obtidos sejam condizentes. Definida uma ou mais geometrias que gerem
melhores resultados, sdo utilizadas outras amostras-padrdao de concentragdes intermediarias as utilizadas
anteriormente para se desenvolver uma forma de andlise de espectro experimental. Dado o espectro obtido
experimentalmente numa geometria pré-determinada, sdo avaliadas duas maneiras de obter a concentragao
em p.p.m. dos elementos de interesse:

e A partir da simulagdo da mesma geometria com amostras de diferentes concentragdes de Fe
e Zn, as areas sob os espectros gerado computacionalmente e detectado sdo normalizadas e
a distancia entre ambos espectros serd analisada por canal. A proposta inicial é de que esta
seja avaliada a partir da distancia de Mahanalobis [4] visto que esta leva em consideragdo o
desvio padrdo de cada medida, ou seja, os canais com menos ruido terdo maior relevancia
na analise. Dada uma concentracdo onde as distancias sejam minimizadas, é entdo
determinada a concentracdao mais provavel dos elementos de interesse. Como sdo dois
elementos, entdo serd avaliada se a melhor forma é comparar o espectro de forma geral, ou
individualmente as regies dos picos de emissdo do Fe e do Zn.

e Com os resultados obtidos dos experimentos das amostras-padrdo iniciais, e com o
experimento calibrado a partir destes resultados, sdo definidos dois ajustes por fun¢des que
descrevam graficamente a relacdo entre fluorescéncia por espalhamento e as concentracées
em p.p.m. de Fe e Zn. A partir da funcdo de ajuste dos pontos grafados e dos resultados
experimentais de fluorescéncia por espalhamento das amostras-padrdao que ndo foram
utilizadas na calibracdo, sdo determinadas suas concentracdes.

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 sobrepdem ao valor obtido experimentalmente.

RESULTADOS E DISCUSSAO:

N3do houveram resultados para os objetivos propostos, pois a pesquisa foi encerrada antes do
tempo previsto. Foram cumpridos apenas os estudos bibliograficos e as primeiras simulagdes em materiais
homogéneos.
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