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Спектр неупругих столкновений медленных протонов в области молекулярных возбуждений воды
построен на основе комплексного показателя преломления воды, определяемого из оптических измере-
ний в инфракрасном, видимом и ультрафиолетовом диапазонах. В области атомных частот (энергий)
спектр неупругих столкновений определялся по интегральному сечению поглощения рентгеновского и
гамма излучений. Полученные спектры позволят расширить интервал применимости модели фотоиони-
зации, что представляет интерес для улучшения дозиметрического планирования облучения пациентов
при протонной (ионной) терапии.

DOI: 10.31857/S0370274X24090233, EDN: HWLQFM

1. Введение. Протонная терапия онкологиче-

ских заболеваний [1] требует точного моделирова-

ния ионизации биологических сред в области пика

Брэгга, отвечающей кинетической энергии протона

меньше примерно 20 МэВ. Вода является основной

составляющей биологических материалов человече-

ского тела, поэтому ионизационные эффекты мед-

ленных заряженных частиц в воде обсуждались в ря-

де статей, см. обзор [2] и указанные там ссылки.

В рамках програмного пакета [3–5] развивается

отдельный проект Geant4-DNA [6–9], задачей ко-

торого является развитие электромагнитной физи-

ки низких энергий для моделирования прохождения

излучений через биоматериалы, прежде всего через

воду, которую часто используют для оценки дози-

метрического планирования.

На рисунке 1 показана кривая Брэгга для по-

глощения протонов с начальной энергией 110 МэВ

в воде. Кривая отвечает моделированию, выполнен-

ному с использованием предназначенного для меди-

цинских исследований набора физических моделей

QBBC-opt_4 [5] пакета Geant4. Точки на рисунке

соответствуют экспериментальным данным [10, 11].

Кривая и точки нормированы на максимум пика

Брэгга на рис. 1. Видно, что кривая качественно

описывает данные, однако пик Брэгга, особенно его

ниспадающая часть, отвечающая самым медленным

протонам, смещен. Приведенный χ2, отвечающий об-

1)e-mail: bagulyaav@lebedev.ru

Рис. 1. Кривая Брэгга для поглощения протонов с на-
чальной энергией 110 МэВ в воде. Кривая отвечает мо-
делированию с использованием предназначенного для
медицинских исследований набора физических моде-
лей QBBC-opt_4 пакета Geant4. Точки – экспери-
мент [10, 11]

ласти пика Брэгга 70–96 мм, равен примерно 170, что

нельзя назвать удовлетворительным результатом мо-

делирования.

В рамках пакета Geant4 была развита и реа-

лизована программно модель фотоионизации (МФИ,

photo-absorption ionisation (PAI) model) [12], которую

несмотря на относительную медленность можно мо-

дифицировать для расчетов дозиметрического пла-

нирования облучения пациентов в рамках протонной

(ионной) терапии.
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Целью настоящей работы является определение

спектра неупругих столкновений медленных заря-

женных частиц (протонов, электронов) для широкой

области передач энергии от молекулярных возбуж-

дений до атомных частот (энергий), в рамках МФИ.

2. Потери энергии медленных заряженных

частиц в среде. В наиболее общей форме, следую-

щей из квантовой механики [13] и квантовой электро-

динамики в среде [14], среднее число ионизирующих

столкновений, d3N̄‖/dxdkdω, на единице пути заря-

женной частицы, x, в единицу потерь энергии, ω, и

в единицу потерь импульса, k, описывается следую-

щим соотношением [14]:

d3N̄‖

dxdkdω
=

2α

π~c

1

kβ2
Im

{ −1

ǫ(ω, k)

}

, (1)

где α – постоянная тонкой структуры, ~ – постоян-

ная Планка, а β = v/c – отношение скорости час-

тицы, v, к скорости света в вакууме, c. Множитель,

Im{−1/ǫ(ω, k)}, называется функцией потерь энер-

гии (ФПЭ, energy loss function – ELF). Она связа-

на с диэлектрической проницаемостью среды, ǫ(ω, k),

являющейся комплексной величиной, что отражает

поглощение электромагнитных волн в широком диа-

пазоне энергий (частот). Соотношение (1) отвечает

продольным потерям энергии (‖) из-за кулоновско-

го взаимодействия и является основным механизмом

потерь энергии медленных частиц.

Определение зависимости диэлектрической про-

ницаемости от k, пространственной дисперсии, яв-

ляется сложной проблемой и обычно описывается с

помощью приближенных эмпирических моделей. На-

пример, в проекте Geant4-DNA используется мо-

дель Лоренца–Друда для набора гармонических ос-

цилляторов с затуханием, требующая однако отно-

сительно большого числа настраиваемых эмпириче-

ских параметров (например, 27 параметров, отмечен-

ных в [2]).

Другой подход основан на модели фотоионизации

МФИ [15, 16]:

Im

{ −1

ǫ(ω, k)

}

= Im

{ −1

ǫ(ω)

}

H(ω − k2

2m
) +

+ δ(ω − k2

2m
)
1

ω

∫ ω

ωmin

ω′Im

{ −1

ǫ(ω′)

}

dω′, (2)

где m – масса электрона, H – ступенчатая функция

Хевисайда, а δ – дельта-функция Дирака. В таком

виде ФПЭ приблизительно описывает поверхность

Бете для обобщенных сил осциляторов [16, 17]. Вели-

чина ωmin определяется нижней границей рассматри-

ваемого спектра передач энергии в одном неупругом

столкновении.

В оптическом приближении диэлектрическая

проницаемость, ǫ(ω) = ǫ1(ω) + iǫ2(ω), приводит к

следующей ФПЭ:

Im

{ −1

ǫ(ω)

}

=
ǫ2(ω)

|ǫ(ω)|2 =
ǫ2(ω)

ǫ21(ω) + ǫ22(ω)
, (3)

которая будет использована для построения спек-

тра неупругих столкновений медленных заряженных

частиц в рамках МФИ в воде.

3. Диэлектрическая проницаемость воды в

области молекулярных возбуждений. Диэлек-

трическая проницаемость среды в общем виде связа-

на с комплексным показателем преломления следу-

ющим соотношением [18]:

ǫ(ω) = ǫ1(ω) + iǫ2(ω) = (n(ω) + iκ(ω))2, (4)

где n – показатель преломления среды, а κ – коэф-

фициент поглощения электромагнитных волн.

В инфракрасной, видимой и ультрафиолетовой

областях спектра удобно воспользоваться данными

оптических измерений в воде для комплексного пока-

зателя преломления [19, 20]. В области передач энер-

гий, отвечающих атомным оболочкам, выше первого

потенциала ионизации можно связать мнимую часть

диэлектрической проницаемости с сечением фотопо-

глощения, а для реальной ее части воспользоваться

приближением высоких энергий:

ǫ2(ω) ≃
~c

ω
Natσγ(ω), ǫ1(ω) ≃ 1−

ω2
p

ω2
. 1, (5)

где σγ(ω) – сечение поглощения рентгеновских и гам-

ма квантов в воде, Nat – число молекул воды в

единице объема, а ωp – плазменная энергия воды

(21.46 эВ). Сечение поглощения воды в рентгенов-

ской и гамма областях хорошо известно эксперимен-

тально и подробно табулировано [21]. Данные [19]

и [21] перекрываются и могут быть плавно соедине-

ны в области 40–50 эВ.

На рисунках 2, 3 показаны зависимости реальной

и мнимой частей диэлектрической проницаемости

воды от энергии фотонов в области 10−3–5 · 105 эВ.

На этих рисунках приняты следующие обозначения:

пунктирная кривая отвечает данным [19], штрихо-

вая – данным [21], а сплошная является их объеди-

нением. Для такого же энергетического диапазона

на рис. 4 приведена зависимость ФПЭ воды от энер-

гии фотонов. Пунктирная кривая соответствует дан-

ным [21], а сплошная является объединением дан-

ных [19] и [21]. Точки отвечают экспериментальным

измерениями в пучках синхротронного излучения:
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Рис. 2. Реальная часть диэлектрической проницаемо-
сти воды в зависимости от энергии фотонов. Пунктир-
ная кривая отвечает оптическим данным [19], штри-
ховая – данным фотоионизации [21], сплошная – их
объединению

Рис. 3. Мнимая часть диэлектрической проницаемости
воды в зависимости от энергии фотонов. Пунктир-
ная кривая отвечает оптическим данным [19], штри-
ховая – данным фотоионизации [21], сплошная – их
объединению

открытые кружки [22], открытые квадраты [23]. От-

метим, что данные на рис. 4 заметно отличаются, то-

гда как сплошная кривая проходит посередине меж-

ду ними.

4. Обсуждение. Используя оптические данные

для воды в инфракрасном, видимом и ультрафи-

олетовом диапазонах, можно расширить описание

ФПЭ из области атомных частот в широкую область

молекулярных возбуждений. Нижняя граница ФПЭ

около 10−3 эВ соответствует примерно длине волны

электромагнитного излучения 100 микрон. Это ха-

рактерный максимальный размер клетки человека,

линейный размер которой распределен в интерва-

ле до примерно 100 микрон с максимумом поряд-

Рис. 4. Функция потерь энергии воды в зависимости от
энергии фотонов. Пунктирная кривая отвечает оптиче-
ским данным фотоионизации [21], сплошная – их объ-
единению с данными [19]. Точки: открытые кружки –
эксперимент [22], открытые квадраты – данные [23]

ка 10 микрон [24]. Таким образом можно перекрыть

широкий диапазон передач энергии при неупругих

столкновениях медленной заряженной частицы с во-

дой, включая характерные размеры молекул и кле-

ток человека.

Проиллюстрируем применение ФПЭ воды в рас-

ширенном диапазоне передач энергии на примере

спектра передач энергии протона (электрона) в во-

де в рамках МФИ. Соотношение (2) позволяет про-

интегрировать (1) по переданному импульсу от ниж-

него предела, kmin ≃ ω/v, определяемого кинемати-

кой неупругого столкновения до максимального зна-

чения kmax =
√
2mω, отвечающего аргументу сту-

пенчатой функции. Тогда спектр передач энергии в

неупругих столкновениях, d2N̄‖/dxdω, имеет следу-

ющий вид:

d2N̄‖

dxdω
=

∫ kmax

kmin

d3N̄

dxdkdω
dk =

=
1

πβ2

α

~c

[

ǫ2(ω)

|ǫ(ω)|2 ln

(

2mv2

ω

)

+

+
1

ω2

∫ ω

ωmin

ω′ ǫ2(ω
′)

|ǫ(ω′)|2 dω
′

]

. (6)

На рисунке 5 показан расширенный спектр пере-

дач энергии протона с кинетической энергией 50 кэВ

в воде в рамках МФИ. Спектр по форме в целом

повторяет ФПЭ в области кинематически допусти-

мых передач энергии. В области 0.4–0.5 эВ наблюда-

ются пики, связанные с колебаниями структуры мо-

лекулы воды (расстояние между атомами или угол

между атомами водорода). Пик около 8 эВ отвеча-

ет процессам присоединения электрона к молеку-

ле воды с образованием отрицательных ионов, H−,
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Рис. 5. Спектр передач энергии протонов с кинетиче-
ской энергией 50 кэВ в воде

O− или OH− [25]. На краю кинематически возмож-

ных передач энергий для 50 кэВ-го протона находит-

ся широкий максимум (≃ 20–50 эВ), который связан

с возбуждениями внешних оболочек атомов водоро-

да и кислорода, а также с возникновением продоль-

ных колебаний, отвечающих плазменной частоте во-

ды. Отметим наличие высокого и широкого плато

передач энергии ниже 0.1 эВ, хотя его вклад в об-

щий спектр неупругих столкновений мал из-за узо-

сти соответствующего интервала энергий. Результа-

том неупругих столкновений медленных протонов

является появление вторичных электронов с кинети-

ческими энергиями, отвечающими максимуму спек-

тра на рис. 5. Их спектр, показанный для примера

на рис. 6 для вторичного электрона с кинетической

энергией 50 эВ, уже более смещен в область молеку-

лярных возбуждений.

Рис. 6. Спектр передач энергии электронов с кинетиче-
ской энергией 50 эВ в воде

Таким образом, впервые построен спектр неупру-

гих передач энергии медленных заряженных частиц

(протоны, электроны) в области молекулярных воз-

буждений воды в рамках МФИ (используемой здесь

как модель пространственной дисперсии) на основе

оптических и фото-ионизационных данных, свобод-

ных от эмпирических параметров. Построение спек-

тра передач энергии медленной заряженной частицы

в рамках МФИ на основе экспериментальных дан-

ных, связанных с фотонами, вообще говоря, недооце-

нивает вклад продольных возбуждений. Это требуют

дополнительного развития МФИ для описания иони-

зационных потерь медленных заряженных частиц,

имеющих конечной целью улучшение точности дози-

метрического планирования для протонной (ионной)

терапии пациентов.
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