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Introduction générale

Les radiations font toujours partie de la vie quotidienne sur la planete Terre. Lorsqu'une
personne est quotidiennement exposée au cours de sa vie a des rayonnements dont certains
sont nocifs pour sa santé et dautres ne lI'affectent pas. En général, le rayonnement peut étre
défini comme la fagon dont I'énergie se déplace dans l'espace, sous la forme d'ondes
électromagnétiques ou de particules. Le rayonnement peut étre détecté et distingué par ses
interactions avec la substance dans laquelle il se propage. L'exposition aux rayonnements
nucléaires entraine constamment des modifications chimiques des tissus des organismes
vivants, ce qui représente le principal effet des rayonnements sur la santé et est directement lié
a la dose regue, ce qui entraine de graves dommages a l'organisme en général et a I'ADN en
particulier c'est-a-dire aux niveaux cellulaire et moléculaire, et ces dommages sont directs ou
indirects. Lorsqu'il existe plusieurs types de fractures, principalement des fractures simples et
doubles de ces lesions, ces lésions peuvent parfois étre réparées ou réparées de maniére
incorrecte, quelles que soient les réparations effectives. L'absence de réparation entraine une
mort dangereuse a long terme des cellules d’ADN, provoquant des mutations qui conduisent
au cancer ou a des anomalies génétiques. Au niveau du corps entier, il apparait sous la forme
d'effets obligatoires, appelés déterminisme, qui commencent a étre observés a partir d'un
certain seuil ou d'effets aleatoires indépendants. Plus l'effet de la dose sur la sensibilité au
rayonnement important, cette derniére dépend de plusieurs facteurs tels que le débit de dose,
le type de rayonnement et la nature de la cellule.

La méthode Monte Carlo est une méthode statistique qui utilise des générateurs de nombres
aléatoires, des distributions de probabilité et des sections efficaces considérées comme
moyennes. Plusieurs codes de simulation ont été développés et utilisés dans des applications
telles que MCNP, GEANT4, EGS5 et PHITS pour la prévisibilité et le suivi des particules
secondaires émises, en plus de la description aléatoire des interactions physiques, permettant
la possibilité d'estimation des risques liés a I'exposition aux rayonnements ionisants au niveau
moléculaire et, plus précisément, d'évaluer la complexité des dommages a I’ADN.

Le premier chapitre : rappelle les bases physiques des différentes interactions du
rayonnement avec la matiére (électrons, photons et neutrons) et décrit les grandeurs et unités
de dosimétrie, et la derniére partie de ce chapitre est liée au theme de I'explication de la
structure du Molécule d'ADN et les effets des rayonnements ionisants sur elle.

Le deuxieme chapitre : La premiere partie sera consacréee a la description de la méthode de
simulation Monte Carlo ou nous avons discuté quelques types les plus couramment utilisés
récemment tels que : MCNP, GEANT4, EGS5 et PHITS. Dans la deuxiéme partie nous avons
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détaillé le code que vous utiliserez dans notre étude, qui est PHITS oU nous avons parlé de
son Structure, ces avantages et ces incontinentes.

Dans le troisieme chapitre nous présentons notre résultat simulation a 1I’aide de code PHITS
version 3.16 d’un milieu composé du plus d’un matériel ou on a irradi€¢ une couche mince
d’ADN plasmidique PUC21 par les électrons. On a calculé la variation d’énergie déposée
dans des volumes différents d’ADN en fonction d’énergie d’¢électron incident, en plus, on a
montré ’effet de la densité de matériau sur les énergies déposées a 1’aide de schielding de Zn

et Al.
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Chapitre | Classification rayonnement -matiere et interaction

En général, le rayonnement peut étre défini comme la fagcon dont I'énergie se déplace dans
I'espace, sous forme d'ondes ou de particules électromagnétiques. Le rayonnement peut étre
détecte et distingue par ses interactions avec le matériel dans lequel il se propage. Ils peuvent
faire de la place dans I'environnement dans lequel ils se trouvent, tout ou partie de leur
énergie lors de ces interactions. Parmi les rayonnements présents, ils peuvent étre classés en
deux catégories selon leur effet sur la matiére : ionisants et non ionisants, et selon leur nature ;
Particules et électromagnétisme. Le rayonnement est dit ionisant lorsqu'il est capable
d'extraire des électrons de la matiere. Une définition plus compléte est donnée : « Le
rayonnement ionisant est le transfert d'énergie sous forme de particules ou d'ondes
électromagnétiques d'une certaine longueur d'onde, on distingue les particules chargées qui

sont directement ionisées de celles qui sont dites indirectement ionisées car non chargées.

I.1.Classification des rayonnements :

1.1.1. Classification selon ’effet sur la matiére :

I.1.1.1. Les rayonnements ionisants :

Se sont tous les rayonnements (particules ou ondes électromagnétique) que posséde
d’énergie suffisante pour arracher un ou plusieurs électrons de la matiére [1]. Il est nécessaire
que I'énergie des particules ou des photons incidents soit égale ou supérieure a I'énergie de

liaison des électrons de milieu considéré, chaque élément possede une énergie d’ionisation
différente en autre élément.

Par exemple nous trouvons les énergies d’ionisation des éléments suivants [2] :
Carbone : Ejpnisant=11.2 V.
Oxygene : Ejonisant =13.4 eV.

Nous pouvons classer les rayonnements ionisants en deux catégories :

1.1.1.1.1. Les rayonnements directement ionisants :

Dans ce cas, il contient les particules chargées comme les électrons, les protons, les
particules a, et les ions lourds, ce type des rayonnements interagissent soit avec les électrons

soit avec le noyau par une force coulombienne bien défini [3].
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1.1.1.1.2. Les rayonnements indirectement ionisants :

Dans ce cas, il contient les particules neutres comme les neutrons et les rayonnements
¢lectromagnétiques (photons X, et v), aprés cela les rayonnements de ce type interagissent par
deux étapes :

1- Premiére étape : une particule chargée est libérée dans le milieu soit le photon libére un

électron ou une paire électron/positon, et le neutron libére un proton ou un noyau.

2- Deuxiéme étape : les particules libérées déposent 1’énergie au milieu par des processus

interactions colombiennes avec les électrons orbitales [3].

1.1.1.2. Les rayonnements non ionisants :

Un rayonnement non ionisant est un rayonnement dont I'énergie insuffisante pour
arracher completement un électron d'un atome ou d'une molécule, il y a plusieurs types de
rayonnement non ionisant comprend les rayons ultraviolets, la lumiere visible, rayonnement

infrarouge, les micro-ondes et les ondes radio.

1.1.2. Classification selon la nature :

1.1.2.1. Les rayonnements particulaires (RP) :

Le rayonnement particulaires, constitué¢s des particules, dotées d’une masse au repos est
nulle, comme : électron, proton, neutron, particule o, positon (e+), etc... Ces différentes
particules différenciées entre elles par leurs masses, leurs charges et bien d’autres propriétés
physiques [4].

1.1.2.2. Les rayonnements électromagnétiques :

Les ondes ¢lectromagnétique correspondant la propagation d’un champ électrique et d’un
champ magnétique sinusoidale, ils ont la méme fréquence et d’une masse nulle, ils se
déplacent dans I’air et le vide a la vitesse de la lumiére [5]. Parmi les rayonnements

électromagnétiques les plus utilisés il y a les photons (X et gamma).
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Figure 1.1 : Classements onde électromagnétique par longueur d’onde, fréquence et énergie
de photon [4].

I.2. Les types d’interaction rayonnement matiére :

Fondamentalement, le comportement du rayonnement électromagnétique dans la matiére
est tres différent de celui des particules chargées. Ce dernier subit un grand nombre de
réactions et perd progressivement de I'énergie jusqu'a ce que l'un ou l'autre des photons
s'arréte généralement sur une ou quelques réactions. Et c'est ce que nous allons voir dans ce
chapitre.

1.2.1. L’interactions des photons avec la matiere :

Les photons peuvent interagir avec différentes facons avec les composantes de la matiére
(électrons ou noyau) soit élastique : la diffusion de Rayleigh-Thomson ou inélastique : Effet
photoélectrique, effet Compton et production des paires.

1.2.1.1. Effet photoélectrique :

Ce phénomeéne représente le processus d’absorption c-a-d 1’absorption totale d’un photon
d’énergie E= hv par un électron atomique trés lie d’une couche profonde (une énergie de
liaison élevé). Dans ce cas le photon disparu et 1’électron sera éjecté de son orbite avec une
énergie cinétique E. donné par la relation [6,7,8].

E. = hv — E| (1.2)

La figure (I .2) montre le processus d’effet photoélectrique :
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Figure 1.2 : L’effet photoélectrique [9].
1.2.1.2. Effet Compton :

Contrairement a I’effet photoélectrique, I’effet Compton est une interaction entre un photon
incident un électron de faible liaison ou il y a un transfert d’énergie partielle, en suite le
photon incident est diffusé dans une direction faisant un angle 6 avec la direction d’incidence
au cours de cette collision, I'¢lectron cible, dit électron Compton. En utilisant les lois de
conservation d’énergie et d’impulsion on aura une relation entre les deux énergies initiale et

finale du photon [6,7 ,8].
Ef=——— (1.2)

+— i
me—C4 (1—cos0)

Me. : C’est la masse au repos de 1’¢lectron.

électron éjecte

rayon you X du cortége

rayon y
nere, diffusé
= .

Figure 1.3 : Effet Compton [9].
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1.2.1.3. Création de paires :

L’interaction d’un rayonnement ¢électromagnétique avec le champ coulombien des noyaux
atomiques du milieu traversé connue sous le nom production des paires sur la base de la
conservation de 1’énergie totale, ce photon disparait alors en se convertissant en un €lectron et

- . - + 07 . .o , . . y e g .
un positron (une paire (7, e7)). L’énergie minimale nécessaire pour avoir la matérialisation de

cette paire est égale :2mp ¢?=1.022 MeV [6,7,8].
Ee- = Eg+ = %(hv — 2mg- — c?) (1.3)

rayon -y

Figure 1.4 : Processus de la production de pair électron-positron [9].
1.2.1.4. Diffusion Thomson-Rayleigh :

La diffusion Rayleigh est la diffusion élastique des photons sur des électrons liés a des
atomes, elle prépondérant que pour des photons de faibles énergies. Dans cette interaction
I’¢lectron émis un photon de méme énergie que le photon incident donc il n’a y pas de
transfert d’énergie au milieu (conservation d’énergie). Cette diffusion est similaire a la
diffusion Thomson sauf que dans ce cas le photon interagit avec des électrons libres (non lié a
un atome) [6,7].

L’importance relative des différents types d'interaction est en fonction de 1’énergie radiation
et du numéro atomique du milieu, on peut reporter dans le plan (hv, Z) les lieux de probabilité
des effets. Ceci permet de définir trois zones :

1. Faible énergie des photons et haut Z : prédominance de 1I’effet photoélectrique.
2. Energie moyenne et Z moyen : prédominance de I’effet Compton

3- Energie élevée et Z élevé : prédominance de la production de paires.
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Figure 1.5 : Importance relative des trois modes d’interactions électromagnétiques en

fonctions de I’énergie des photons incidents et du numéro atomique du milieu cible [10].

1.2.2. L’interaction des neutrons avec la matiére :

Les neutrons sont des particules neutres, ils ne peuvent interagir avec la matiere par des
forces coulombiennes contrairement aux particules chargées, donc il s’agit des interactions
nucléaires, il existe deux processus d'interaction des neutrons avec les noyaux : La diffusion
qui conduit a une modification de la trajectoire et une autre due aux variations de 1’énergie de
la particule incidente, et le mécanisme de la capture ou le neutron incident est absorbé par le

noyau. Donc il y a cinq types d’interaction de neutrons avec la matiére montré ci-dessous :

1.2.2.1. La diffusion élastique (n, n) :

Dans ce type d'interaction, le neutron incident est juste dévié de sa trajectoire initiale, au
cours que la structure interne du noyau ne change pas, et l'interaction se réduisant a un simple
transfert d'énergie cinétique Cette interaction constitue le principal mécanisme de perte
d'énergie neutronique [11].

m+4X > in+ 4X (1.4)

1.2.2.2. La diffusion inélastique (n, n’) :

Dans ce cas le neutron incident est absorbé par le noyau cible est formé un noyau composé
qui se désintegre en émettant un neutron et en laissant le noyau résiduel dans un état excité, le
noyau excité revient a leur état fondamental par émission d’un photon gamma. Dans ce cas la
quantité de mouvement et I'énergie totale sont conservées mais une partie d'énergie cinétique

du neutron incident est transformée en énergie d'excitation du noyau résiduel.
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n+4X - Atixr - In' + 4X7
aX* > 4X +y (1.5)
La réaction inélastique ne peut se produire que si I'énergie cinétique du neutron est
suffisante pour 1’excitation du noyau au moins au premier niveau. La section efficace de cette
interaction dépond de 1’énergie cinétique du neutron incident et la masse du noyau cible [11].

1.2.2.3. La capture radiative (n, ) :

La capture radiative est une réaction (n, y) ou le neutron est absorbé par le noyau avec une
formation d’un noyau composé par absorption, ou le neutron est absorbé par le noyau, Le
noyau ainsi formé possede une énergie d'excitation élevée qui est la somme de I'énergie
cinétique du neutron incident et de son énergie de liaison dans le noyau composé. Ce dernier
se désexcite par I’émission des photons y selon la relation suivante :

n+4x - Atlxr - Atlx 4y (1.6)

La section efficace de cette réaction, o, est prépondérante pour les neutrons de basses
énergies, Cette réaction sera donc utilisée en radioprotection parce qu’elle donne lieu a
’activation des matériaux par les neutrons [11,12].

1.2.2.4. Les réactions de capture type (n, p) et (n, o) :

Dans ce type d'interaction, le noyau composé formé par l'absorption du neutron incident
émet une particule chargée. Les neutrons qui provoquent ces réactions possédent
généralement des énergies élevées, Ces réactions se produisent plus facilement avec les
noyaux légers qui opposent a I'émission d'une particule chargée une barriere coulombienne
moins élevée. Les réactions (n, o) sur le'®B et le ®Li et des réactions (n, p) sur le *N et le *S,
provoquées par les neutrons thermiques c’est un cas exceptionnel :

Réactions (n, o) :3n + §Li > 3H + 3He + 4.78MeV (1.7)

Réactions (n, p) : 3n + N - 1P + 1¥C (1.8)
Il existe une autre réaction de capture appelée (n, 2n) ou le noyau composé se désexcite par
émission de deux neutrons. Cette réaction nécessite généralement des seuils d'énergie des
neutrons incidents supérieurs a 10 MeV [11].

1.2.2.5. Réactions de fission provoquée par les neutrons :

La fission est une réaction nucléaire particuliére. Elle peut étre provoquée facilement, par
des neutrons d'énergie cinétique tres faible sur certains noyaux lourds, Par exemple : la fission

de *°U libére une énergie de ~ 200 MeV.

i+ 25U > JPF, + 7PF, + V {n (1.9)
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Ol : V représente le nombre moyen de neutrons émis au cours de la fission.
PF représente les noyaux produit appelés produits de fission.
Lorsqu’un neutron est absorbé par certains noyaux lourds, ces derniers se cassent
généralement en deux parties plus ou moins égale s’appelés fragments de fission [11].

1.2.3. L’interaction des électrons avec la matiére :

L’¢lectron est une particule Chargée (directement ionisant), interagit avec la matiere. Leur
trajectoire est caractérisée par des grands changements de direction. Ces interactions
conduisent a une perte d'énergie cinétiqgue et a une déviation de ces particules. Les
interactions possibles sont les interactions élastiques et inélastiques, le dernier type contient
deux cas interaction électron électrons (ionisation, excitation) ou interaction électron noyau
(Rayonnement de freinage) [13].

1.2.3.1. Interaction élastique :

Les electrons peuvent interagir avec les électrons et le noyons de fagon élastique. Cette
interaction entre deux corps ou plus de laquelle la perte d'énergie de I'¢électron incident
presque nulle, avec une petite différence de direction d’électron incident, Dans ce cas
I’interaction est importante pour des électrons de trés basses énergies (<100 eV) [13].

11.2.3.2. Interactions inélastiques :

Les interactions inélastiques est un électron pénetre dans un milieu, il entre en interaction
colombienne avec de nombreux électrons, les aménent I'atome dans un état excite suite une
perte d'énergie d’électron incident [13,14]
11.2.3.2.1. lonisation :

L'ionisation se produit lorsqu'un électron est arraché a un atome, ou I'électron éjecte appeler
électron secondaire qui résulte de la collision d'un électron primaire avec les électrons de
I'atome. Chaque électron primaire peut créer un ou plusieurs électrons secondaires. Les
électrons secondaires sont caractérisés la sortie d'atome par : une zone d’émission peu
supérieure a la zone d’impact primaire, une faible énergie cinétique. L’énergie transférée par
I’¢lectron incident est supérieure a I'énergie de liaison de I’électron atomique, Lors d'une
ionisation, 1’énergie cédée par 1'électron incident est généralement faible par rapport son
énergie Cinétique totale, De telles transitions sont accompagnées par une émission d'énergie,

sous forme d'un rayonnement X [13].

10
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Figure 1.6 : Phénoméne d’ionisations [9].
1.2.3.2.2. Excitation :

L’excitation correspond a un électron qui passe a une couche supérieure. Mais pour le
faire, il faut qu’il y ait une place libre. Dans un atome il est rare que de couches supérieures
commencent a se remplir sans que les couches plus bases ne soient pleines. C’est pour des
¢lectrons de la couche externe. L’énergie transférée est exactement égale a la différence entre
les énergies de liaison de deux couches électroniques. L'électron atomique saute sur une orbite
correspondant a une couche électronique € moins liée, on dit qu'il est excité, I'atome ou la
molécule se désexcite ensuite en émettant un photon qui est généralement absorbé par le
milieu [14].

électron
i excité
eélectron
incident @ <
dévié

electron incident

Figure 1.7 : Phénomeéne d’excitations [9].

11
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1.2.3.2.3. Rayonnement de freinage :
Les électrons incidents interagir avec les noyaux des atomes de la substance traversee. Ils

subissent I’influence du champ coulombien du noyau ils sont alors déviés et cédent une partie
de leur énergie au noyau. L’énergic perdue est émise sous la forme de rayon X, dit «
rayonnement de freinage ou Bremsstrahlung ». Ce phénoméne n’est pas important que

dans le cas d’¢lectrons de forte énergie.

rayonnement de freinage

electron
incident

noyau atomique

electron
incident

O devie
Figure 1.8 : Phénoméne de freinage [9].

Lorsqu'un électron d'énergie cinétique E se Trouve soumis au champ électrostatique d’un
atome, l'accélération subie résulte en I'émission d'un photon de freinage, Ce dernier peut alors
emporter une énergie w qui varie entre 0 et E la section efficace différentielle liée a ce
phénoméne est donné par la formule de Bethe et Heitler qui tient compte de I'écrantage

électronique dans le champ du noyon [13, 14,15].

Intensité raie de fluorescence

A

Bremstrahlung

0 E max ’E

Figure 1.9 : Spectre de freinage [15].
Le Spectre d’émission continu parce-que 1’énergie du photon de freinage est confinée entre 0

et I’énergie de 1’¢électron (hvmax). La direction d’émission du Bremsstrahlung tend a étre de

12
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plus en plus dans la direction incidente de la particule quand I’énergie de cette dernicre

augmente.

I.3. Caractéristiques de I’interaction

I.3.1. Transfert d’énergie linéique (TEL) :

On appelle Transfert d'énergie linéaire la quantité d’énergie transférée localement

(ionisation excitation) au milieu cible par la particule incidente [3].

_dE
TEL=2 (1.10)

TEL : s’exprime en KeV.pm™
1.3.2. Densité Linéique d’Tonisation (DLI) :

On définit la densité liné¢ique d’ionisation comme le nombre d’ionisations produit par une

particule incidente, par unité de longueur de trajectoire [3].

DLI = £ (1.11)
w

W : est I’énergie moyenne transférée pour chaque ionisation
DLI : s’exprime en (paires d’ion) pm™
1.3.3. Pouvoir d’arrét (S) :

On définit Le pouvoir d’arrét S est la perte moyenne d’énergie de la particule par distance

parcourue [3].

_ g8
S=1- (1.12)

. -1
S : s’exprime en KeV.um

1.3.4. Parcours (R) :
Le parcours est La distance au-dela de laquelle des particules sont totalement absorbées par
la matiere [3].
R= [ dx (113

R : s’exprime en cm.

13
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1.4. Les grandeurs dosimétrigues et physique

1.4.1. Les grandeurs dosimétriques
1.4.1.1. La Dose absorbée :

La Dose absorbée D est la quantité d'énergie absorbée par unité de masse de matiere irradiée
[16].

dE
D=_— (1.14)

D : s’exprime en Gray (Gy).
1.4.1.2. La dose équivalente :

La dose équivalente, Hr permet de mesurer les effets biologiques sur un tissu ou un organe
soumis a une exposition par un type de rayonnement ionisant. En effet, les dégats s’observent
sur un méme tissu ou organe varient selon la nature du rayonnement. La dose équivalente est
obtenue en multipliant la dose absorbée dans un tissu ou par un facteur de pondération [16].

Hr = WR. D (1.15)

Avec : Unité en sievert (Sv).

Les types et énergies Facteurs de pondération

Pour les rayonnements, wg

Photons, toutes énergies 1
Electrons et muons, toutes énergies 1
Neutrons, énergie < 10 keV 5
10 keV a 100 keV 10
> 100 keV a 2 MeV 20
>2 MeV a 20 MeV 10
> 20 MeV 5
Protons, autres que les protons de recul, c
énergie > 2 MeV

Particules alpha, fragments de fission, 20

noyaux lourds

Tableau 1.1 : Facteurs de pondération de différent rayonnement ionisant [17].

14
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Si le champ de rayonnement est complexe, il faut alors faire la somme des facteurs de
pondérations a chacun des rayonnements (c'est a dire dans le cas émet plusieurs

rayonnements) [18] On peut défini donc :
HT = ZRHT,R (|-16)

1.4.1.3. La dose efficace :

La dose efficace Desrest définie par la somme pondérée des doses équivalentes recues par les
organes et tissus du corps humain consideres comme sensibles a l'induction d'effets
Stochastiques et pouvant engendrer des risques de cancers radio-induits.

Desr = XrWr XHpg  (1.17)

Les valeurs des W+ ont été définies de maniére a refléter la sensibilité d’un tissu ou d’un

organe. L'unité de la dose efficace est le sievert (Sv) [18].

Tissu W+ >Wr

Moelle osseuse (rouge), clon, poumons, estomac, sein, tissus 0.12 0.72

restants

Gonades 0.08 0.08

Vessie, cesophage, foie, thyroide 0.04 0.16

Surface osseuse, cerveau, glandes salivaires, peau 0.01 0.04
Totale 1

Tableau 1. 2 : Facteur de pondération de quelques organes [17].

1.4.2. Les grandeurs physiques
1.4.2.1. Le flux
1.4.2.1.1. Le flux particulaire :

Est défini comme étant le quotient dN en fonction de dt, ou dN est le nombre de particules

incidentes, et dt I’intervalle de temps [3]

g =
N = (1.18)

Unité en s™.
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1.4.2.1.2. Le flux énergétique :
Défini comme étant le quotient dE Par dt, ou dE est 1’énergie des particules incidentes, et dt

I’intervalle de temps [3].

o dE
E=% (1.19)

Unité enj.s™.
1.4.2.2. La fluence
1.4.2.2.1. La fluence particulaire :

Est définie comme étant le quotient dN par dA, ou dN est le nombre des particules

incidente, et dA unité de surface [3].
dN

0= (1.20)

dA
Unité en Cm™.

1.4.2.2.2. La fluence énergétique :
Est définie comme étant le quotient dE fonction de dA, ou dE est 1’énergie des particules

incidentes, et dA unité de surface [3].

_ 4
Q= (1.21)

Unité en j.m™.
1.4. Les effets biologiques des rayonnements ionisants sur ’ADN

Au cours de sa vie, le corps humain est exposé a divers rayonnements qui conduisent a des
changements chimiques dans les tissus, causant des effets nocifs sur les cellules
spécifiguement dans Acide Désoxyribonucléique (ADN), cette derniére est définie comme
une macromolécule biologique longue et mince en forme de spirale responsable de
I’information génétique utilisée pour croitre, reproduire et effectuer les précurseurs dans tous
les organismes vivants, composée molécules appelées nucléotide, et chaque nucléotide
contient un groupe de phosphates, groupe de sucre et base d’azote, il existe quatre types de
régles de 1’azote : adénine A, thymine T, guanine G, et cytosine C, ils sont associes par
paires ; I’adénine est associée a la thiamine (A-T) et a la guanine avec la cytosine (G-C) et il
est important de se rappeler que 1’ordre de ces régles est ce qui détermine les instructions

d’ADN, ou le code génétique dans la cellule [10,18,19].
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Figure 1.10: Structure chimique de I’ADN [20].

Maintenant , nous parlons sur les effets des rayonnements ionisants sur I’ADN, qui sont
divisés en deux catégories: Premierment, I’effet directe présente 1’interaction directe entre les
rayonnements ionisants et la molécule cible.Cette réaction génére une série d’effet biologie.
Deuxiémement, 1’effet indirect, présente des réactions physicochimiques interaction entre une

molécule et un radical libre (qui poss€de un €lectron célibataire (radiolyse de I’eau) [21].

\o...,> Indirect
" wpemty o action
W ———
Direct
action
——2nm —
- 4nm ’J

Figure 1.11 : La représentations schématique des différences entre les dommages directe et

indirectedes rayonnements ionisants sur ’ADN [22].
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D’autre part, les dommages radio induits d’ADN peuvent étre classés en trois catégories :
Les modifications de bases: correspondent a des modifications chimiques des bases
composant I’ADN (cytosine, thymine, adénine, guanine).Ces modifications sont
majoritairement induites par le radical hydroxyle (OHe), issu de la radiolyse de I’eau.Les
modifications de bases sont dans la plupart des cas non létales pour la cellule [23].

Les cassures : peuvent étre classées en deux catégories. Les cassures simples brins CSB,
résultent de la rupture d’une chaine sucre-phosphate de 1’ADN, souvent a la suite de
I’arrachement d’un atome d’hydrogéne du sucre par le radical hydroxyle, Les cassures double
brin CDB quant a elles, résultent de la rupture des deux chaines de ’ADN. Ce type de
dommage bien que plus rare que les cassures simples brins, est considéré comme 1’altération
la plus délétére pour I’ADN [23 ,24].

Les pontages : résultent de I’apparition de liaisons covalentes entre les bases de 1’ADN,
I’ADN et les histones ou d’autres protéines environnantes. Ces dommages sont
principalement dus a 1’action du radical hydroxyle (OHe). Bien que ces pontages restent rares
[23,25].

s

NN

Cassure simple brin -._._,______:».w 'F | 7 .
-

A s -
.
R

Eftet direct

ez
..-'/
A Pontage ADN-protéines
]
Modification de bases é;“\\-\*

A

— Effet indirect

Ve

4
tadical hvdroxyle OHe

A 1,0

Figure 1.12: Représentation schématique des Iésions a I’ ADN radio-induites [22].
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1.5. ADN plasmidique

L.5.1. La définition de I’ADN plasmidique :

Notre étude est basée sur les plasmides purifiés a partir des bactéries E. Coli. Ce dernier a
été défini comme I'un des organismes les plus simples et les mieux compris et généralement
utilisé dans les études de recherche. Les cellules bactériennes peuvent contenir de I'ADN
chromosomique supplémentaire dans les plasmides. L'ADN plasmidique est une petite
molécule d’/ADN double brin souvent trouveée a trois formes.

Il existe trois différents types d’ADN plasmidique les plus utilisés dans les expériences
récentes sont :

- PBR322 caractérisé par 4361 paires de bases et une masse moléculaire de 2,8x10° Dalton,
Tell que 1Dalton=1,66 x10™" kg.

- PUC19 caractérisé par 2686 paires de bases ayant une masse moléculaire de 1,75 x10°
Dalton.

- PUC21 caractérisé par 3266 paires de bases avec une masse moléculaire de 2,13 x 10°
Dalton.

Ces types d’ADN peuvent se trouver sous trois formes [6] :

- La forme surenroulée (S) : qui est la forme native : dans cette topologie non endommagée
I’un des deux brins d’ADN présente des tours supplémentaires d’enroulement par rapport a
’autre.

- La forme circulaire (C) : la rupture de ’'un des deux brins de I’ADN surenroulé rend le
plasmide relaché encore appelé circulaire ou relaxé.

- La forme linéaire (L) : cette forme est obtenue par la rupture des deux brins de I’ADN

surenroulé, I’ADN est devenu ouvert.
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Surenroulée Circulaire Linéaire

Figure 1.13 : Les trois formes de I’ADN plasmidique [6].
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Introduction

Le véritable développement des méthodes de Monte Carlo, dirigé par John von Neumann et
Stanislas Ulam en particulier, a eu lieu pendant les recherches de la Seconde Guerre mondiale
sur la fabrication de la bombe atomique. Nous appelons la méthode de Monte Carlo toute
méthode de calcul de la valeur en utilisant des procédures stochastiques, c'est-a-dire des
techniques probabilistes ou nous utilisons la simulation de Monte Carlo pour la prédiction a
long terme en raison de sa précision. A mesure que le nombre d'entrées augmente, le nombre
de prévisions augmente, ce qui vous permet de prédire les résultats plus rapidement et avec
plus de précision. Lorsque la simulation de Monte Carlo est terminée, elle produit un
ensemble de résultats possibles avec la probabilité que chacun se produise. En 1976, Raeside
rédige le premier article sur la méthode de Monte Carlo et ses applications en physique
médicale. Les premieres applications de la simulation Monte Carlo en physique médicale ont
porté sur la determination de la détection des rayons gamma par des caméras et le calcul de la
dose absorbée par un patient subissant un examen diagnostique de médecine nucléaire.
Andrew a ajouté plus tard l'utilisation de la méthode de Monte Carlo dans les domaines de la
radiothérapie, de la dosimétrie électronique et de la radioprotection. Plusieurs codes de
simulation Monte Carlo ont été développés et sont a la disposition des chercheurs pour
simuler l'interaction d'électrons et de photons avec la matiére. Ils sont utilisés pour simuler les
effets physiques, chimiques et biologiques de I'ADN. Dans nos travaux, nous intéressons a
I'un des codes de Monte Carlo, nommeé le code de transport des particules et des ions lourds,
"PHITS".

Dans ce chapitre, nous présenterons les principes de base de la méthode de Monte Carlo et
quelques types de ses codes, puis nous traiterons de la définition et de la description du code
de simulation de Monte Carlo PHITS.

I1.1. Généralités sur la méthode Monte Carlo :

L’histoire d’une particule commence a sa naissance et continue jusqu’a sa mort en tenant
compte des particules secondaires générées dans un milieu atténuateur. La particule est
considérée morte lorsque son énergie est en dessous d’un seuil établi. Le déroulement de la
méthode Monte Carlo peut étre décompose en trois étapes :(figure 11.13)

1- construction d’un processus statistique appelé jeu.
2- attribution d’une valeur numérique a une certaine réalisation dite score.
3- calcul de la moyenne de ces scores et un ecart-type afin d’estimer la précision obtenue sur

la moyenne.
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Le jeu consiste en la réalisation d’une trajectoire, et @ chaque fois que la particule traverse la
surface, le score est de 1.

Ainsi, on pourra calculer la moyenne du nombre de particules ayant traversé la surface d’un
détecteur. Prenant I’exemple d’un photon, son histoire commence depuis sa naissance.
Comme exemple d’application, supposons qu’on génére un nombre N de photons et qu’un
nombre n de ces photons s"échappe du systeme considére. On peut donc estimer la probabilité
avec laquelle les photons échappent. On assigne la probabilité est égale a 1 si le photon

s’échappe sinon elle égale 0 [1].

Jeu Surface Scores

v

Histoire de la particule

Figure 11.14: Schéma descriptif de la méthode Monte Carlo [26].
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Figure 11.15 : Organigramme de I’histoire d’une particule par la méthode Monte Carlo [26].
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I1.1.1. Simulation du transport des particules par méthode Monte Carlo (MC) :

Il 'y aura une différence dans les résultats obtenus par les codes méme s'ils utilisent tous les
mémes lois physiques. Sachant que la simulation du transport de photons est différente de la
simulation d'électrons, les deux processus sont détaillés ci-dessous :

I.1.1.1. Cas d’électron :

Une approche dite "d’histoires condensées" est utilisée pour simuler le transport des
¢lectrons. L’histoire de 1’électron est divisée en étapes de transport au cours desquelles les
interactions a faible perte d’énergie et a faible déflexion sont regroupées. Selon la
classification de Berger, il existe deux grandes classes de codes de Monte-Carlo, se
distinguant par la manicre dont la variation de 1’énergie de 1’¢lectron primaire est traitée. Dans
les modeles de classe I, 1’¢lectron primaire n’est pas directement affecté par la création d’une
particule secondaire. Les effets de la création d’électrons secondaires sont pris globalement en
compte en échantillonnant une distribution de perte d’énergie de 1’électron primaire a chaque
étape. Les algorithmes de classe ils sont plus précis que ceux de classe | car les corrélations
entre les particules primaires et secondaires sont prises en compte. Chaque étape correspond a
un groupement de diffusions a faible perte d’énergie et a faible déflexion [27].

1.1.1.2. Cas de photon :

Dans ce cas, nous concentrons principalement sur l'interaction du photon avec la matiére,
les photons peuvent traverser un milieu sans interagir ou perdre toute leur énergie par effet
photoélectrique et ou par formation de paires. Dans les deux cas, la mort de ces photons est
enregistrée. Le suivi des évenements se fait par ordre chronologique [26] :

e Echantillonnage du libre parcours moyen.
 Echantillonnage des sections efficaces différentielles et totales.
e La nature de I’interaction, la direction et la perte d’énergie suite a 1’interaction.

11.2. Les codes de simulation Monte Carlo :

Voici une bréve description des codes Monte Carlo les plus fréquemment utilisés en physique
médicale :
11.2.1. MCNP :

Monte Carlo N-Particule Transport (MCNP) est principalement utilisé dans les simulations
pour transporter des neutrons, des photons et des électrons dans des formes géométriques

complexes et represente le code informatique le plus utilisé pour le transfert de particules les
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interactions avec la matiére. Dans la seconde moitié des années 1990, le MCNP (Monte Carlo
N-Particule) code a été développé pendant le projet Manhattan par le laboratoire Los Alamos
de MCNP a MCNPX Vous pouvez intégrer la physique des particules, ce qui permet de
simuler des particules chargées sous forme de protons et d'ions lourds. [26,28].

11.2.2. GEANT4 :

GEANT (Geometry And Tracking), est un outil de calcul congu pour permettre aux
physiciens de simuler la réponse des détecteurs de particules lors d'une expérience de
physique des hautes énergies. Le r6le majeur du programme GEANT est donc de simuler le
passage des particules élémentaires a travers la matiere. C'est la raison pour laquelle il a
trouvé aujourd’hui d'autres applications en dehors du domaine de la physique des hautes
énergies essentiellement en biologie, médecine, radioprotection et astronomie. Vu que
GEANT peut couvrir des domaines d'énergie allant du KeV jusqu'a des centaines de GeV,
nous l'avons adopté pour simuler l'interaction des photons avec la matiére. Ce systéme a été
développé d'une facon continue. Dans le cadre de cette parie, nous parlons a la derniére
version GEANT4 a été développé sous les auspices du Conseil européen de la recherche par
plus d'une centaine de physiciens et d'informaticiens pour fournir aux chercheurs dans divers
domaines un code complet, précis et puissant, Les modules sont facilement intégrés et
modifiés en C ++, sans perturber 1’infrastructure du code et faciliter son développement et sa
maintenance. Il comprend également un ensemble complet de modéles physiques qui
décrivent le comportement de nombreuses particules dans la matiére sur une trés large gamme
d'énergies stable il a continué a étre développé et s'amélioré en étroite collaboration avec les
utilisateurs. Fournit la maintenance, le support utilisateur, la documentation du logiciel et des
exemples d'utilisation. Toutes ces caractéristiques font de GEANT4 aujourd'hui un outil de
simulation puissant, ambitieux et évolutif [26,29].

Le code Geant4-DNA a été lancé par P. Nieminen en 2001 résulte le développement d'outil
public de simulation Monte Carlo Geant4 a la modélisation des interactions des rayonnements
ionisants a I'échelle de la cellule biologique et de la molécule d'ADN, Ce code est coordonné
par Sébastien Incerti en 2010. Geant4-DNA vise a simuler les trois étapes principales de
I'interaction des particules avec les organismes vivants :

- Etape physique : L'objectif est de développer des processus physiques et des modeles.

- Etape Chimique et Physique Chimique : L'objectif est de modéliser la production, la
diffusion de moléculaires et radicalaires créées dans le milieu biologique au cours de I'étape

physique.
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- Etape biologique : vise & modéliser les interactions des particules et des espéces chimiques
avec le génie biologique tels que les cellules, les fibres de chromatine et le brin d'/ADN, et a
proposer des modeles pour réparer les dommages causés par les rayonnements.

11.2.3. EGS5 :

Le systeme de code EGS (Gamma Electronic Shower) est un progiciel polyvalent pour
simuler le double transport Monte Carlo d'électrons et de photons en génie des particules
aléatoires avec des énergies supérieures a quelques kilovolts jusqu'a plusieurs GeV [30]. Cette
technologie de correction a été développée dans une nouvelle version (EGS5). Introduit dans
le code PHIT. Enfin, il est recommandé d'utiliser PHITS avec les modéles physiques EGS5 et
les bibliotheques de données a utiliser lors de la simulation du transport d'électrons avec la
version mise a jour de PHITS (Ver.2.52) [31]. Le code EGS5 a quatre sous-routines qu'un
utilisateur peut appeler : BLOCK SET, PEGS5, HATCH et SHOWER. Ces procédures
appellent d'autres sous-programmes dans le code EGS5, et certains appellent méme un sous-
programme écrit par l'utilisateur, HOWFAR et AUSGAB, qui définit respectivement la
géomeétrie et la sortie. L'utilisateur C se connecte a EGS5 via les sous-programmes décrits ci-
dessus pour accéder aux variables dans les différents blocs partagés [32].

11.2.4. PHITS

11.2.4.1. Définition de PHITS :

Historiquement, le code PHITS développé a la collaboration de plusieurs instituts Japonais
et Européens. Ce code est un code de simulation Monte Carlo généralement utilisé trois
dimensions, il peut transporter toutes types d'hadrons et d'ions lourds avec une haute énergie
allant jusqua 1 TeV est capable de calculer les flux, les doses, les distributions de dép6t
d’énergie et de nombreux autres observables et il peut également simuler le transport des
noyaux et d’autres particules dans des géométries compliquées. Ensuite, PHITS un rdle
essentiel pour divers domaines de recherche tels que la radiothérapie, les rayonnements
spatiaux et dans de nombreux autres domaines liés aux phénomenes de transport des
particules et des ions lourds. En cours il peut étre installer sur Windows, Mac et les plates-
formes Linux. Malgré les développements survenus dans le code, ils sont toujours en train de
le développer pour la simulation tous les types de particules avec des gammes d’énergie haut.
Le code PHITS est écrit en Fortran et est un derivé de JAM code en association avec
HETCCYRIC. Notez que les formes géométriques 2D et 3D présentées dans les résultats de
la simulation sont décrites a l'aide du programme ANGEL ParaView [33,34,35,36,37,38].
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11.2.4.2. Structure du code :

11.2.4.2.1. Le fichier d’entrée (. input) :

Le fichier (. input) est la base du code PHITS car il définit les variables et les formats
nécessaires a la simulation, en fonction des quatre critéres (titre, parametres, géométrie,
tallies). Par conséquent, a cet effet, la structure de fichier d'entrée a utilisé plusieurs
parametres afin de développer une simulation de Monte Carlo adaptée au modele souhaité. Il
est important de lister les sections statiques et principales dans un ordre séquentiel : [Titre],

[Parameétres], [Source], [Matériau], [Surface], [Cellule][39].

Le fichier d'entrée prend la forme suivante :

Simulation monte carle

[Title]
[Parameters]
paral = number | file.name
para2 = number | file.name

[Source]

[Material]

Mat[n] element  ratio
[Surface]
definition
[Cell]
Cell number material number  material density
parameter

Tallies

[End]

Surface number transform number surface symbol

cell definition

surface

cell
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11.2.4.2.2. Les sections de PHITS
11.2.4.2.2.1. Section titre et parametres :

La premiere ligne du fichier dentrée représente la section [titre], suivi de la section
[Parameétres] qui est utilisée pour contréler la simulation PHITS ou chaque paramétre a sa
valeur par défaut, mais ces paramétres peuvent étre modifiés pour obtenir des résultats
appropriés en fonction du type et de la condition du transport de particules. Ila y’a Plusieurs
commandes sont utilisées dans cette section, comme exemple :

Icntl=D cette commande spécifie le mode de calcul et la géométrie.
Plus il y a de commande "maxcas" et de "maxbatch”, meilleures sont les statistiques que
vous pouvez obtenir [39,40].

11.2.4.2.2.2. Section source :

Une section [source] est utilisée pour déterminer la production des particules, elle est définie
par :

S-type=N : représente La forme de la distribution de la source déterminée ou chaque nombre
présente une géomeétrie différente.

La commande proj= ... : spécifie le type des particules sources (€lectron, proton...).

On peut aussi déterminer 1’énergie de la source (mono-énergétique ey ou poly-énergétique e-
type), la direction de particule source et la localisation de la source... [39,40].

11.2.4.2.2.3. La géométrie :

Afin de décrire la géomeétrie de calcul, la géometrie de la simulation doit étre déterminée a
I'aide d'une géométrie générale (GG) ou une géométrie combinatoire (CG). Grace a laquelle
les géométries tridimensionnelles sont déterminées [37,41]. Nous utilisons trois sections pour
définir la géomeétrie de notre milieu simulé représentée par :

a) Une section [Material] : cette section est déterminée par les éléments composants du
milieu, le nombre de matériau et les ratios des compositions [39,40].

b) Une section [Surface] : cette section est caractérisée par le nombre de surface, la géométrie
de chaque Material (rcc, rpp ...) [39,40].

c¢) Une section [Cell] : Cette section est définie par une combinaison des sections [Material] et
[Surface]. Dans cette définition, les cellules doivent étre définies comme un espace fermé et
un espace virtuel peut étre créé pour calculer le transport des particules a travers un groupe

spécifié de cellules car le format utilisé dépend de la géométrie générale (GG), d'autre part,
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I'espace extra- atmosphérique doit étre explicitement définie comme une cellule. Par ce qui

suit :

Le numéro de la cellule.

Le numéro de matériau qui remplit la cellule (le méme nombre déclaré dans la
section [Material]).

La densité de matériau (un signe (+) si elle est identifiée par la densité atomique
(10?* atomes/cm®) ou un signe (-) en cas de densité massique (g/cm3). Ce nombre
est absent si la cellule est vide.

Définition de la cellule par les numéros de surface déclarés dans la section
[surface] [39,40].

Les tableaux suivants représentent les différentes géométries citées dans la section

[surface] :
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[ Surface Symbol |~ Type | Explanation Equation [ Pumeters |

P plane multi-purpose Ax+By+Cz-D=0 4BCD
X vertical with X-axs x-D=0 D
PY vertical with Y-axis y-D=0 D
174 vertical with Z-axis =D=0 D
P plane defined by 0,20, 102,22
3 coordinates N3l
S0 sphere ongm 1 center YR tr-F=0 R
§ mit-pupose | (x-xf +(-pf+G-nf-R=0 . ). . R
X center on X-axs (=xf +y +7-R=0 1. R
Y center on Y-axis Pr-pr+2-R=0 Jo. R
§Z center on Z-axis P4y +-f-R=0 % R
X cylnder | parallel with X-axs 0-nr+G-2r-F=0 Vo 2. R
Y paralle] with Y-axis (x-xf +(-zf-R=0 1. %, R
(Z paralle] with Z-axis (x-xof +(-y0 - B =0 1, Jo, R
X on X-axis Pi-R=0 R
Y on Y-axs r+-R=0 R
(2 on Z-axis r+y-F=0 R
KX cone | parallelwith Xeaxis | \O-yoF+C-2FsN0-%)=0 | X3 % Itk
KY paralle with Yeads | \G—xof £GP s G-30)=0 | w0 0k
KZ parallelwith Z-ais | \(x-xof + (- )ef FMG-2)=0 | om0 K
KX on X-axis \.'FT:T: Ifi(x-x)=0 1, i, k
KY on Yeais VT - ))<= 0 o I b
Kz on Z-axis P E-2)=0 2,1 k
kis +1 or unspec
5Q ellpse, paralle] with Alx-xp) + By - yoF + Cle- ) 4B CDE
hyperboloid, LY +2D(x-xp)+ 2E(y=yp) + 2FG-2) | F Gx) 3
paraboloid or Z- axis =0
GQ cylinder, | non parallel with Ar+ B+ CF + Dy + Eyz+ 4B CDE
cone, X Yand Fox+Gx+Hy+ E+K=0 FEGHIK
ellipse, Z-axs
hyperboloid,
paraboloid
X elipsetorus | parallel with (- xr B+ % 0. 2. 4 B.C
forus X Yo (=yoP + E=zf = 4P/C*=1=0
Y Z-axis (y=70F /B x4, B, C
(Vo= + G-af - AP/C-1=0
1z (z-2f(B'+ X )0 2.4, 8.C
(Vo0 + - - A/ -1=0

Tableau I1. 3 : des surfaces exprimées par des équations [40].
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| Symbol | Type | Parameters | Explanation
Xo, Yo, 2o, | Base pomnt coordinate
BOX Optional BOX 4;. 4, 4., | Vector from base point to first surface.
(all angles are 90°) B,. B,, B.. | Vector from base point to second surface.
Cy, €y, C: | Vector from base point to third surface.
RPP Rectangular solid Xgin, Xmay, | Minmimum and Maximum of x.
(Each surface is vertical Vaizs Yeaxe | Minimum and Maximum of y.
with x,y, 2 axes) Zwin Zme | Minimum and Maximum of z.
SPH Sphere Xg, Vo. Z. | Center coordinate.
(the same with general sphers 5) R Radius.
Xo, Yo, %, | Center coordinate of bottom face,
RCC Cylinder H,. H, H.. | Height vector from center of bottom face to that of top face.
R Radius.

Xo, Yo. %, | Base point coordinate.
RHP Optional hexagonal prism H., H,, H;, | Height vector from base point.

or Prism 4,, 4,, 4, | Vector from base point to first surface.
HEX B, B,, B., | Vector from base point to second surface.
Cy. C,. C, | Vector from base point to third surface.
REC Right elliptical cylinder Xy 20, | Center coordinate of bottom face.
H.. H, H,. | Height vector from center of bottom face (H).
4, 4,. 4, | Major axis vector of ellipse orthogonal to H (4).
B.. B,, B. | Minor axis vector of ellipse orthogonal to H and A (B).
TRC Truncated nght-angle cone Xo. Yo. %5, | Center coordinate of bottom face of cone.
H., H,, H., | Height vector from center of bottom.
R, Radius of bottom face.
R, Radius of top face.
ELL Ellipsoid of revolution IfR=0,
{Spheroid) Xy, V1. 5. | Coordinate of first focus.
Xy, ¥, 2, | Coordinate of second focus.
R Radius of major axis.

IfR<0, | Intlscase, the ellipsoid formed by a rotation on the major axis.
The major axis can be set to be shorter than the minor axis.

Xg. Vo. Zo. | Center coordinate of ellipsoid
4, 4,. 4,, | Major axis vector.
R Radius of minor axis.
WED Wedge Xy, Yo, Zp Coordmate of top.
4, 4,, 4,, | Vector to first side of tnangle (4).
B, By, B., | Vector to second side of tnangle (B).
H,. H,. H, | Height vector (H).

Tableau I1. 4: macro body [40].
11.2.4.2.2.4. Les tallies :

Pour définir chaque tallie, il faut vérifier dans le programme quelque parameétre :
1- La quantité physique a simuler (I’énergie déposé, la dose absorbé, TLE...)

2- La maille géométrique ou le processus physique ait lieu On écrit :

3- L’unité de calcule : on écrit : unit=nombre (1, 2,3,4...).

mesh = [reg, r-z, Xyz, tet].

4- Le type de la particule a simuler : on écrit : part=proton, électron...etc.

Il y’a d’autres parametres spécifient chaque tallie :
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[T-track] : cette tallie représente le trajet de la particule simulé, ce tallie peut également
déduire la fluence particulaire en divisant la distance parcourue par le volume de la région.
[T-cross] : ce tallie donne le flux et le courant résultants par le pointage traversant la surface.
[T-deposit] : ce tallie estime la déposition d’énergie dans certaines régions.

[T-product] : Ce tallie donne les particules secondaires crées dans certaine région et
comptabilise les sources des particules. Alors, une distribution énergétique ou temporelle des
particules secondaires peut étre obtenue.

[T-LET] : Ce tallie peut étre utilisé pour obtenir des informations sur la distance parcourue et
la dose en fonction de transfert linéique d’énergie.

[T-3dshow] : visualisation tridimensionnelle de la géométrie. Ce tally peut étre généré sans
calcul du transport en utilisant I'option icntl=11 dans la section [parameétres].

[T-Gshow], [T-Rshow] : visualisation bidimensionnelle de la géométrie.

[T-Volume] : Ce tallie est fonction de calcul automatique pour obtenir les volumes de chaque
cellule [39].

11.3. Les avantage et les incontinents de code PHITS :
11.3.1. Les avantage :

e PHITS est un code essentiel pour divers domaines de recherche tels que la technologie
des accélérateurs, la radiothérapie, les rayonnements spatiaux et dans de nombreux
autres domaines liés aux phénomenes de transport des particules et des ions lourds.

e Capable de simuler le transport des noyaux et d’autres particules dans des géométries
compliquées et de calculer les flux, les doses, les distributions de dépot d’énergie et de
nombreux autres observables.

e [a gamme d’énergie est plus €levée par rapport aux autres codes allant jusqu’a 1TeV,
et simuler tous les types de particules.

e Plusieurs calculent peuvent étre definis dans un méme calcul pour obtenir diverses
informations sur le transport des particules.

e Ce dernier est toujours en cours de développement, car une nouvelle version est
publiée a chaque fois qui contient des améliorations des bases de données, afin de
faciliter le travail des utilisateurs, comme la derniere version "3.24 au 04/30 / 2021 "a
été publié.

e Ladétermination et la localisation des différents erreurs dans le fichier de sortie.
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11.3.2. Les inconvénients :

e La période de calcul prend beaucoup de temps, jusqu'a plusieurs jours, semaines et
plus, selon les données.

e Le transport d'électrons et de positrons est ignoré dans le réglage par defaut car il
prend une longue durée. Si nous voulons le déplacer, nous devons activer le mode

EGS5 en définissant negs = 1 dans [parameétres]. Pour cela, nous devons tout ajuster

Simulation monte carle

les sections pour obtenir les résultats souhaités (3.17 manuelle).

e Une simple erreur dans les données d'entrée conduit a fermer le calcul.

Le tableau suivant représente quelque code de simulation monte carle avec leurs particule

transporté et sont gamme énergétique :

Code Particule Gamme d’énergie
MCNP TOUS KeV
GEANT4-ADN TOUS KeV -GeV
EGS5 Electrons et photon KeV -GeV
PHITS TOUS 1TEV

Tableau I1. 5 : représente une comparaison entre quelques codes de simulation MC.
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Chapitre 111 Résultats et discussions

I11.1. Description de la geométrie

Dans notre travail, on va simuler I’effet d’irradiation d’une couche nanométrique d’ADN
plasmidique PUC21 par des électrons, la géométrie simulée se présente par une cible d’ADN
a une distance de 10 mm de la source des électrons, elle est entourée par le vide puis un
blindage fermé en polymere PMMA (polymethylmetacrylate) qui a pour objectif de réduire la
pénétration des rayonnements en dehors du dispositif. Les rayonnements sont générés a partir
d’une source des électrons situés au début de dispositif entre les collimateurs, les électrons

coupent quelques centimetres selon un trajet dirigé par un collimateur en cuivre.

; . emin = 0.0000E+00 [MeV]
no.= 1, ie= 1, iy= 1 emax = 1.0000E+03 [MeV]
ymin = -5.0000E+00 [cm]
LA R P AL (LB R AR [ R ymax = 5.0000E+00 [cm]
T 7 part. = electron
=) void
2| Cu
N PMMA
7] PUC21

Figure 111 16: Géométrie en deux dimensions.
111.1.1. La source :
Une source d’électron caractérisée par une énergie variable, E= (10, 50, 100, 500) KeV et

(1, 5,10) MeV. Elle prend la forme d’un disque de diamétre 0.8 cm.

111.1.2. Les collimateurs :

Un collimateur de cuivre a une densité p= 8.96 g /cm® avec une forme rectangulaire et un

épaisseur d=1cm, pour diriger le faisceau des électrons vers la cible d’ADN.
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111.1.3. Les schielding :

En utilisant deux types de schielding de méme épaisseur et avec une densité différente se sont

Zn avec D = 7.15 g/cm® et Al avec D= 2.7 g/cm?, le réle de schielding est de réduire 1’énergie

des électrons incidents.

I11.1.4. Le blindage PMMA :

C'est une matiére polymére d’une densité massique p=1.19 g/cm® utilisée pour protégée
’utilisateur, D’aprés la base des données PHITS, les pourcentages atomiques des constituants

de PMMA sont cités dans le tableau suivants :

Composants Pourcentage atomique (%0)
H 0.5333
C 0.3333
@) 0.1334

Tableau I11. 6 : Les pourcentages atomiques des composantes PMMA.

111.1.5. Lacible

C’est une couche mince I’ADN plasmidique PUC21 se caractérise par 3266 Pb et une masse
atomique de 2,13 x 10° Da. Cette cible a une forme d’un cylindre caractérisée par une hauteur
variable h=10,50 et 100 nm et un rayon r= 0.4 cm, les pourcentages atomiques des

constituants de I’ADN sont cités dans le tableau suivants :

Eléments Pourcentage atomique (%0)
N 0.107
C 0.292
O 0.171
P 0.028
H 0.400

Tableau I11.7 : Pourcentages des constituons d’ADN (Puc21).
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Résultats et discussions

111.2. Résultats et interprétation :

111.2.1. Les Résultats :

Sans schielding :

e Pour h=10 nm

Eincident (MeV) Edeposée *10(MeV/cm?®/source)
0.01 2.1286
0.05 0.0234
0.1 0.1048
0.5 0.80100
1 0.46600
5 0.00502
10 0.00509

Tableau 111.8 : La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 10 nm.

2,5

2,0

0,0

Energie déposée*(107-2) (MeV/cm*3/Source)

| |
| ]
09 s"“ \l\
u " m
0 2 4 6 8 10
Energie des électrons incidents (MeV)

Figure 111.17: La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 10 nm.
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Résultats et discussions

e Pour h=50 nm:

Eincident (MeV) Edeposte *10“(MeV/cm®/source)
0.01 0.50630
0.05 0.02173
0.1 0.06541
0.5 0.02788
1 0.02648
5 0.02396
10 0.02603

Tableau I11.9 : La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 50 nm.

0.4

0,3

0,2

0,1

0,0

o

Energie déposée *(10"-2) (MeV/cm”3/Source)

0 2 7z 4 3 10
Energie des éléctrons incidents (MeV)

Figure 111.18 : La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 50 nm.
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e Pour h=100 nm:

Eincigent (MeV) Edeposée *10“(MeV/cm?®/source)
0.01 15.913
0.05 7.8682
0.1 8.4626
0.5 3.0000
1 3.0720
5 0.0514
10 0.0520

Tableau 111.10 : La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 100 nm.

16 °

—o— h=100nm
14
12

10

Energie déposée *(107-2) (MeV/cm*3/Source)
Q0

Energie des éléctrons incidents (MeV)

Figure 111.19 : La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 100 nm.
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Cas de Zn schielding :

e Pour h=10 nm:

Eincident (MeV) Edeposée 107 (MeV/cm?®/source)
0.01 0
0.05 0
0.1 0
0.5 0.00000084
1 0.00000123
5 0.00435
10 0.00554

Tableau I111.11 : La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

Figure 111.20 :

pour une hauteur 10 nm.
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e Pour h=50 nm:

Eincigent (MeV) Edeposée 10 (MeV/cm?®/source)
0.01 0
0.05 0
0.1 0
0.5 0
1 0.00000616
5 0.02634
10 0.02423

Tableau I111.12 : La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 50 nm.
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Figure 111.21 : La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des ¢lectrons incidents

pour une hauteur 50 nm.
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e Pour h=100 nm:

Eincigent (MeV) Edeposée 10 (MeV/cm®/source)
0.01 0
0.05 0
0.1 0
0.5 0
1 0.00000745
5 0.051482
10 0.02082

Tableau 111.13 : La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 100 nm.
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Figure 111.22: La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 100 nm.
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e Cas de Al schielding :

e Pour h=10 nm

Eincigent (MeV) Edeposée *107(MeV/cm?®/source)
0.01 0
0.05 0
0.1 0
0.5 0.000000925
1 0.003014200
5 6.008600000
10 0.005686700

Tableau I11.14 : La variation d’énergie déposé en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 10 nm.

Energie déposée *(107-2) (MeV/cm*3/Source)

Energie des électrons incidents (MeV)

Figure I11. 23: La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des ¢lectrons incidents

pour une hauteur 10 nm.
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e Pour h=50 nm:

Eincigent (MeV) Edeposée 10 (MeV/cm?®/source)
0.01 0
0.05 0
0.1 0
05 0
1 0.013935
5 97.666
10 0.025479

Tableau I11.15 : La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 50 nm.

Energie déposé *(10”-2) (MeV/cm*3/Source)

0 2 7 [ ) 10
Energie des électrons incidents (MeV)

Figure 111.24 : La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 50 nm.
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. Pour h=100 nm :

E incident (MeV) Edeposce *107°(MeV/ecm?/source)
0.01 0
0.05 0
0.1 0
05 0
1 0.027869
5 60.0034
10 0.051714

Tableau I11.16 : La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 100 nm.

69 —m—h=100nm -

Energie déposée *(10”-2) (MeV/cmA3/Source)

0 2 4 6 8 10
Energie des éléctrons incidents (MeV)

Figure 111.25 : La variation d’énergie déposée en fonction d’énergie des électrons incidents

pour une hauteur 100 nm.

Dans le paragraphe suivant, on va montrer la variation de 1’énergie déposée on fonction du

volume irradié pour les énergies : 500 KeV, 1,5 et 10 MeV
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Pour E=0.5 MeV :

Résultats et discussions

h (nm) Sans schielding | Avec Zn Avec Al

10 0.80100 0.00000084 0.000000925

50 0.02788 0 0

100 3 0 0
Tableau I111.17 : La variation d’énergie déposée en fonction de la hauteur.

3,0

2,9

2,0

0,9

0,0

Energie déposée*(10~-2) (MeV/cm*3/Source)
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20 40

60 80
h (nm)

100

Figure 111.26 : La variation d’énergie déposée en fonction de la hauteur.
Pour E=1 MeV :
h (nm) Sans schielding Avec Zn Avec Al
10 0.46600 0.00000123 0.0030142
50 0.02648 0.00000616 0.0030142
100 3.0720 0.00000745 0.02789

Tableau 111.18 : La variation d’énergie déposée en fonction de la hauteur.

44




Chapitre 111

Résultats et discussions

Energie déposée *(10”-2) (MeV/cmA3/Source)
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Figure 111.27 : La variation d’énergie déposée en fonction de la hauteur.

e Pour E=5 MeV :

h (nm) Sans schielding | Avec Zn Avec Al
10 0.00502 0.00435 6.00866666
50 0.02396 0.02634 97.6666
100 0.0514 0.051482 60.0034

Tableau 111.19 : La variation d’énergie déposée en fonction de la hauteur.
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Energie déposée * (107-2) (MeV/cm”3/Source)
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Figure 111.28 : La variation d’énergie déposée en fonction de la hauteur.

Pour E=10 MeV :

h (nm) Sans schielding | Avec Zn Avec Al
10 0.00509 0.00554 0.0056867
50 0.0603 0.02423 0.025479
100 0.0520 0.02082 0.051714

Tableau 111.20 : La variation d’énergie déposée en fonction de la hauteur.

Energie déposée * (10*-2) (MeV/cm*3/Source)
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Figure 111.29

: La variation d’énergie déposée en fonction de la hauteur.
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111.2.2. Discussions des résultats :

Sans schielding :

On note globalement la méme forme de variation d’énergie déposée en fonction d’énergie
d’¢lectron incident, pour les trois volumes de la cible d’ADN. Pour I’énergie incidente
minimale de 0.01 MeV on observe une valeur maximale d’énergie déposée dans la cible,
jusqu’a une valeur minimale pour I’énergie 0.05 MeV, pour 0.1 MeV 1’énergie déposée
atteinte un autre maximum afin qu’elle devienne presque constante aprés 1 MeV jusqu’a 10

MeV.

Avec schielding :

Pour le cas de Zn schielding D=7.15 g/cm®, on observe que 1’énergie déposée pour le
volume plus petit (10 nm) prend une valeur minimale a 1’énergie des électrons 500 KeV suit
par un croisement entre I’énergie des ¢lectrons incidents et 1’énergie déposée dans le volume
irradié jusqu’a un maximum. Par contre quand le volume cible augmente (50 et 100 nm)
I’énergie déposée commence a 1 MeV de 1’énergie incidente, quand on change la mati¢re de
schielding & une autre avec une densité plus petite (Al, D=2.70 g/cm®) on note le méme départ
d’énergie déposée pour les trois volumes irradiés sauf que la forme de la courbe change ou on

remarque que 1’énergie déposée atteinte un maxima puis diminue.

D’apres la théorie, I’énergie déposée dans un volume irradié inversement proportionnelle a
la densité de matériau utilisé, celui ce qu’est présenté dans les figures Il (26-29) ou on
montre la variation de 1’énergie déposée en fonction de la hauteur de la cible avec et sans
schielding, on remarque que si la densité de matériau schielding augmente 1’énergie déposée
diminue (pour Al et Zn schielding), et des valeurs d’énergie déposée maximales sans

utilisation de schielding par rapport au cas de Al et Zn schielding.
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Conclusion

Des nombreuses simulations Monte Carlo existent, et nous avons choisi le code PHITS
comme outil de simulation pour modéliser le transport des particules chargées dans la matiére.
En effet, dans le cadre d'une meilleure compréhension de la relation qui existe entre la
caractérisation physique des rayonnements ionisants et leur effet biologique. L’objectif de ce
travail est utilisé 1’un des codes de simulations Monte Carlo qu’est PHITS version 3.16 pour
simuler I’irradiations d’une couche mince nanométrique d’ADN plasmidique a différents
volumes par les électrons avec des énergie variantes.

Notre étude n'a pas été facile, le travail était basé sur la compréhension des aspects
physiques de l'interaction du rayonnement avec la matiere ainsi que les fonctions et la
structure du code PHITS 3.16. Nous avons choisi de suivre I'évolution du dépdt d'énergie en
tant que fonction énergétique élémentaire afin de trouver I'énergie capable d'atteindre I'ADN
cible dans les limites de notre géomeétrie.

Enfin, nous avons mis deux schielding en zinc et aluminium pour réduire I'énergie déposée
en fonction d’épaisseurs de I'ADN, et des valeurs différentes d'énergie incidente.

Les résultats obtenus dans les deux cas (sans et avec schielding) sont on bon accord avec la
théorie sauf pour quelques énergies incidentes, afin d'assurer de bons résultats dans tous les
cas sans exception a l'avenir nous essaierons d'augmenter le nombre d'histoires pour réduire

les erreurs .
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Résumé

Dans ce mémoire, nous traitons de I'étude de la simulation de l'irradiation d'une couche
mince d'ADN plasmidique de différentes tailles avec des électrons d'énergies variables
entourés d'un vide avec la protection d'un polymére PMMA fermé en présence et en absence
de deux aluminium et zinc schielding. Au bout du chemin se trouve la cible (couche mince
d’ADN), ou nous avons suivi I'évolution de I'énergie déposée en fonction de I'énergie
incidente de la source a la cible. Sachant que l'outil de simulation utilisé est le code de
simulation Monte Carlo PHITS version 3,16.

Mots clé : PHITS, ADN plasmidique, les électrons.

Abstract

In this master's thesis, we deal with the study of the simulation of the radiation of a thin layer
of plasmid DNA of different sizes with electrons of varying energies surrounded by a vacuum
with the protection of a closed PMMA polymer in the presence and in the absence of both
aluminum and zinc shields. At the end of the path is the target (thin layer of DNA), where we
followed the evolution of the deposited energy as a function of the incident energy from the
source to the target. Knowing that the simulation tool used is the Monte Carlo PHITS version
3.16 simulation code.

Keywords : PHITS, plasmid DNA, electrons.
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