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Introduction générale

Les rayonnements ionisants forment un groupe trés divers, mais tous causent des
dommages aux cellules vivantes. La propriété qu'ils ont en commun est de pouvoir ioniser des
électrons des atomes et molécules qu'ils traversent. Ce phénomene d'ionisation, est le point de
départ des radiolésions. Les cellules des mammiferes sont parmi les plus sensibles de toutes

les substances vivantes ; c'est pourquoi il faut prendre des mesures de sécurité si rigoureuses.

L’exposition aux rayonnements ionisants a un grand impact sur l'organisme et peut
provoquer des effets nocifs sur la santé. En effet, tout le corps humain peut étre effectué par
les rayonnements, mais le plus grand probléme commence a I'échelle moléculaire, lorsqu'un
rayonnement ionisant attaque I'ADN, le support de l'information génétique, en causant la
Iésion d’un ou plusieurs génes d’ADN, soit directement ou indirectement. Ces Iésions qui
peuvent étre parfois irréparables ou fautivement réparés, indépendamment des réparations
fideles, représentent le principal effet du rayonnement sur la santé et sont reliées directement a
la dose recue. Sachant que le manque de réparation des cassures d'’ADN provoque la mort
cellulaire, la réparation fautive a un impact plus dangereux a longue durée, en causant des
mutations qui méne aux cancers ou aux anomalies héréditaires. L'impact des rayonnements
ionisant n'est pas limité au niveau moléculaire et cellulaire, mais apparait a I'échelle du corps
entier en effets obligatoires, dits déterministes, commencent a étre observés a partir d’un seuil
spécifique ou effets aléatoires qui sont indépendants de la dose et n’ont pas un seuil
d’apparition. Plus I’effet de la dose sur la radiosensibilité, cette derniére dépend de plusieurs

facteurs tels aussi le débit de dose, le type de rayonnement, la nature de la cellule...etc.

Dans notre cas, Monte-Carlo, comme une méthode probabiliste de modélisation du
parcours des rayonnements ionisants dans la matiére vivante, permet la possibilité a estimer
les risques associés a 1’exposition des rayonnements ionisants a 1’échelle moléculaire,
apprécier le dép6t dénergie a I'échelle du nanometre et plus particulierement, évaluer la
complexité des dommages d’ADN. Les codes Monte-Carlo sont basés sur des données
physiques principalement représentées par les sections efficaces d'interaction relatives a
chaque processus physique dans différents médias. Afin de fournir des résultats précis, le
code PHITS 3.20 est basé sur les processus physique permettant de simuler les interactions de
la particule primaire ainsi que des particules secondaires générées a 1’échelle du nanometre,
ou, I’histoire de chaque particule commence par sa naissance et se termine par sa mort

(absorption ou fuite).
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Le travail a été réalisé dans le cadre du présent mémoire de fin d’étude, consiste a
déterminer I’énergie déposée d’¢lectrons secondaires générés par un faisceau de photons avec
des énergies variables sur une solution aqueuse d’ADN plasmidique PUC19 a une distance de

2 cm de la source. Cette these se décline en quatre chapitres :

Le premier chapitre rappelle les notions fondamentales de la physique médicale en
présentant les différents types d’interactions des rayonnements avec la matiére et exposant les

notions principales de la dosimétrie que nous utiliserons particulierement dans notre étude.

Dans le deuxiéme chapitre, nous approfondissons le sujet pour expliquer la structure de la
molécule d’ADN, ainsi les effets des rayonnements ionisants sur cette derniere. Enfin, la

derniére partie de ce chapitre sera consacrée a I’ADN plasmidique.

Dans le troisieme chapitre, la premiere partie sera dédiée a la description de la méthode de
simulation Monte Carlo. Ensuite, la deuxiéme partie contient une présentation detaillée du
code PHITS.

Le dernier chapitre sera consacré aux résultats de la simulation de I’irradiation d’une
solution aqueuse d’ADN plasmidique PUC19 par des photons X, On va suivie le dépot
d’énergies des électrons secondaires générés par ces photons avec différentes énergies. On

finit par une interprétation globale et une conclusion.
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Chapitre 1 Generalités sur les rayonnements ionisants

L'étude de l'interaction rayonnement-matiére a fait ces premiers pas au XXe siécle et
devenu un sujet d’étude majeur apres la découverte de la radioactivité par Henri Becquerel en
1896, ce qui a mené aux grandes progressions fondamentales et technologiques dans la

physique moderne.

Les rayonnements qui sont classés selon deux catégories, les ionisants et les non-ionisants
ne peuvent étre détectés et caractérisés que grace a leurs interactions avec la matiere dans
laquelle ils se propagent. Dans ce travail on ne s’intéresse qu’aux cas ionisants, c'est-a-dire

ceux susceptibles d’ioniser ou d’exciter la maticre.

Dans le présent chapitre, on traite de la physique des événements qui se produisent
lorsque les rayonnements ionisants interagissent avec la matiére. Durant 1’irradiation d’une
matiére, divers phénomenes se produisent, la production de ces phénomenes dépend du type
de rayonnement, de son énergie et des propriétés physiques des matériaux. D’autre part,
plusieurs grandeurs physiques sont utilisées pour la description des rayonnements ionisants,
on distingue ; les grandeurs radiométriques servant a caractériser le champ de rayonnement et
les grandeurs dosimétriques servant a caractériser I’effet physique des rayonnements sur la

matiere en terme d’énergie transférée ou de dépot d’énergie.

En résumé, le premier chapitre décrit les concepts de base de I’interaction rayonnement

matiere.
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I.  Classification des rayonnements

1.1 Classification des rayonnements selon la nature physique

Un rayonnement est un mode de transfert d’énergie dans I’espace, vide ou matériel. Cette
énergie, peut étre trouvée sous deux formes différentes, électromagnétiques ou particulaires.
Les interactions avec la matiére subie par ces deux formes de rayonnement sont distinctes et

doivent étre considérées séparément.

.1.1 Les rayonnements électromagnétiques

Le rayonnement électromagnétique est un rayonnement constitué par un flux de photons, il

peut étre considéré comme de 1’énergie a 1’état pur [1].

Les ondes électromagnétiques sont caractérisées par I’amplitude, la longueur d’onde [nm],
la fréquence [Hz] et la vitesse c. Lors de I’interaction rayonnement matiére, le rayonnement
électromagnétique est généralement traité comme une série de particules individuelles,
connues sous le nom de photons. Sachant que h représente la constante de planck et o

représente la frequence ; I’énergie de chaque photon est donnée par [2] :
E=hv (I.1)

Parmi les ondes ¢électromagnétiques on distingue, la lumiere visible, I’infrarouge et

I’ultraviolet, les rayons X et les rayons gamma.
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Figure 1: spectre électromagnétique [3]
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1.1.2 Rayonnements particulaires

Le rayonnement particulaire est un rayonnement formé d’un flux de particules matérielles
dotées d’une masse au repos. Ces particules forment un faisceau de rayonnement caractérise

par :

e Une charge électrique Q.
e Une énergie totale : E=mc?.
e Une vitesse v.

e  Une quantité de mouvement : p =mv

e UNE masse au reposm, .

. m
e Une masse cinétique : m(v) = ———

1.2 Classification des rayonnements selon leurs effets sur la matiére

1.2.1 Les rayonnements ionisants

Les rayonnements ionisants sont caractérisés par leur capacité a exciter et a ioniser les
atomes de matiere avec lesquels ils interagissent, il est nécessaire que I'énergie individuelle
des particules ou des photons soit supérieure a I'énergie de liaison minimale des électrons de

milieu considéré pour avoir un effet d’ionisation [4].

Les rayonnements ionisants sont classés en deux catégories selon leur fagon de produire

des ionisations dans la matiére :

e Les rayonnements directement ionisants

Ce type Comprenne les particules chargées (les électrons, les protons, les particules a et
les ions lourdes) qui déposent I’énergie au milieu par une seule étape, par le biais de plusieurs

interactions coulombiennes le long de leurs trajets [5].

e Les rayonnements indirectement ionisants

Ce type Comprenne les neutrons et les rayonnements électromagnétiques (photons X, et

v) qui déposent I’énergie au milieu par deux étapes [6] :
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- Au premier temps une particule chargée est libérée dans le milieu absorbant (le photon
libere un électron ou une paire électron/positon, le neutron libere un proton ou un
noyau de recule).

- Dans la deuxieme étape, les particules libérées déposent 1’énergie au milieu absorbant

par des interactions colombiennes avec les électrons des atomes.

1.2.2 Les rayonnements non-ionisants

Ce sont des rayonnements qui n‘ayant pas une énergie suffisante pour ioniser les atomes,
parmi ces rayonnements on compte les ondes radioélectriques, 1’ultraviolet, la lumicre visible

et l'infrarouge.

Il.  Les types d’interaction rayonnement matiére

Au fond, le comportement des rayonnements électromagnétiques dans la matiére est trés
différent a celui des particules chargées. Les photons en général ont zéro, une ou quelques
interactions et sont atténués de fagon exponentielle ce qui fait que les interactions avec les
photons sont exprimées en termes de sections efficaces et de coefficients d’atténuation. Par
contre, les particules chargées éprouvent un grand nombre d’interactions et perdent
progressivement de 1’énergie jusqu’a ce qu’ils soient arrétés ceci est exprimé en termes de

parcours d’¢électrons et de pouvoir d’arrét des matériaux.

.1 Interaction photons-matiere

Lors de I’interaction photon-matiére, les photons transférent leur énergie au milieu traversé
selon différents mécanismes : la diffusion Rayleigh, 1’effet photo électrique, 1I’effet Compton
et la création de paires. Les trois derniers types sont les plus importants, car ils sont comme
conséquence le transfert d’énergie aux électrons qui donnent alors cette énergie a la maticre
par plusieurs interactions coulombiennes le long de leur trajet. La probabilité qu'un photon
subit I'un des divers phénomeénes d'interaction dépend de I'énergie du photon et du numéro
atomique Z du milieu absorbeur. En général, I'effet photoélectrique prédomine aux faibles
énergies, l'effet Compton aux énergies intermédiaires et la production de paires aux hautes

énergies, comme le montre la figure ci-dessous :
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Figure 2: Représentation de la prédominance relative des trois processus d'interaction photon-
matiére [7]
11.1.1 Effet photo-électrique

C’est un phénomene caractérisé par transfert d’énergie totale au milieu et ’absorption
totale d’un photon par un électron atomique, suite a cette absorption, 1’électron sera éjecté de

son orbite (ionisation) avec une énergie cinétique défini par la relation [7] :
Ec=hv-Ei  (1.2)

En effet, le photon doit avoir une énergie supérieure a 1’énergie de liaison de 1'électron pour

que ce phénomene ait lieu.
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Figure 3 : I’effet photoélectrique [8]
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A la suite de l'ionisation de l'atome, I'électron expulsé laisse une place vacante dans sa
couche que l'on appelle lacune, cette lacune sera comblée grace au phénomeéne de
réorganisation du cortége eélectronique, ce processus de désexcitation s'accompagne de
I'émission d'un photon X de fluorescence ou I'émission d'un électron d'une couche

périphérique (I'effet Auger), les deux processus étant en compétition.

11.1.2 Effet Compton

L’effet Compton résulte d’une collision entre un photon énergétique et un électron de
matiére pouvant étre consideré « libre ». Ce choc relativiste élastique se traduit par 1’échange
d'une partie de I’énergie entre le photon et 1’électron. Cependant, le photon ne perd qu’une
partie de son énergie initiale, en effet, cette perte dépend de I’angle de diffusion de gamma

qui peu varie de 0° jusqu’a 180° [9].

vO i !\". tron ¢jecte

{az( T = hyy — hv

Figure 4: I’effet Compton [8]

Dans la diffusion Compton, un photon se disperse a partir d'un électron, ce qui donne un
électron diffusé et un photon moins énergétique. Si nous considérons le choc comme élastique
et I'électron comme libre et au repos, nous pouvons utiliser la conservation relativiste de la

quantité de mouvement totale et de 1’énergie pour trouver la formule suivante [10] :

E (1.3)

4

E.=
7 1+(E, /mc*)(1—cos6)
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11.1.3 Création de paires (matérialisation)

Pour les hautes énergies, la création de paires est le phénomene le plus dominant.
Lorsqu'un photon passe a proximité d'un noyau atomique, il peut interagir avec le champ
coulombien de noyau par un processus appelé création de paires, a condition que I'énergie de

photon dépasse un seuil énergétique egal a 1.02 MeV [11].
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Figure 5: la création de paires [8]

Le photon est converti en une paire électron-positon, chacune ayant sa propre énergie

cinétique. Le bilan énergétique est [2] :

Lorsque I’effet de matérialisation déroule dans le champ d'un électron orbital, il y’aura
une création de triplets, car I'électron cible est lui-méme éjecté avec une énergie considérable.
Deux électrons et un positon sont ainsi mis en mouvement. Le seuil d'énergie pour la création

de triplets est de 4moc?[6].

11.1.4 Diffusion Rayleigh

La diffusion Rayleigh est une diffusion élastique des photons, le phénoméne avoir lieu

lorsqu’ un photon passe au prés d’un électron atomique ou moléculaire lié, cette derniére
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rayonne en conséquent en émettant un photon de méme énergie que le photon incident avec

une diffusion a faible angle (car il n’y a pas d’excitation ou d’ionisation).

Figure 6: la diffusion Rayleigh [8]

1.2 Interaction particules chargées-matiere

Quelle que soit leur masse, toutes les particules chargées cedent de 1’énergie cinétique a
leur environnement principalement par ’intermédiaire des interactions coulombiennes avec
les électrons et les noyaux de matériau traversé. Puisque les électrons sont significativement
plus abondants que les noyaux chargés dans n’importe quel milieu, la prépondérance des
interactions sera avec les électrons du milieu [12, 13]. Selon leur nature, les particules

chargées peuvent étre classées en deux catégories :

1. Les particules chargées légeres : Les particules chargées I1égéres comme les électrons
et les positrons qui interagissent essentiellement par interaction coulombienne sont
dotés par une énergie limitée a quelques centaines de KeV et un parcours assez faible
dans les tissus (inférieur au millimétre). Lorsqu’elles sont produites par des
accélérateurs a des énergies de plusieurs dizaines de MeV, elles peuvent traverser des
épaisseurs de tissu plus importantes (quelques centimetres) [13].

2. Les particules chargées lourdes : Les particules chargees lourdes, essentiellement,
les protons, les particules alphas (a) et les produits de fissions sont généralement
mono-énergétiques, peu pénétrants mais peuvent déposer une énergie considérable le
long de leur faible parcours. Par conséquent, ils sont tres ionisants, avec faible

parcours dans I’air [13].

10
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Geénéralement, les particules chargées peuvent interagir avec la matiere par trois processus

dominants :

lonisation : I’ionisation des atomes du milieu traversé intervient lorsque 1’énergie
transmise a 1’électron est suffisante pour éjecter celui-ci du cortege électronique de
I’atome en formant un ion positif instable. Afin de retrouver une meilleure stabilité, le
trou laissé sur l'orbitale va étre comblé par un électron provenant d'une couche
électronique supérieure. De telles transitions sont accompagnées par une émission
d'énergie, sous forme d'un rayonnement X caractéristique et lui-méme pénétrant, c’est
le phénomene de la fluorescence X.

Excitation : Si I'énergie cédée par la particule incidente au milieu est inférieure a
I’énergie de liaison de 1’¢électron atomique, ce dernier n’aura pas été éjecté de 1’atome
mais le gain d'énergie se traduirait par la migration d'un électron vers une couche
supérieure. L'atome ou la molécule se désexcite ensuite en émettant un photon qui est
généralement absorbé par le milieu.

Rayonnement de freinage : Les collisions inélastiques avec les noyaux des atomes, ou
les petites particules chargées sont déviées par le champ coulombien des noyaux
lorsqu’elles passent au voisinage de ces derniers, générent une production des rayons
X de freinage (Bremsstrahlung). L’énergie du photon émis peut prendre n’importe
quelle valeur de zéro jusqu’a I’énergie de 1’électron initial, de sorte que le passage
d’un faisceau d’électrons dans la matiére est accompagné par 1’émission d’un spectre

de photons couvrant cette gamme d’énergie [6 ,11].

Généralement, lors de I’interaction de rayonnement ionisant avec la matiere, le dépot

d’énergie produit un grand nombre d’électrons secondaire le long de trajet avec des

énergies bien inférieurs a 1’énergie primaire, la distribution énergétique des électrons

secondaires se situe majoritairement sous le seuil des 100 eV. Cependant, les électrons

secondaires les plus abondants sont celle avec des énergies entre 1 et 20 eV (environ 5.10%

/MeV). Un électron secondaire pourra interagir élastiguement avec le milieu ou

inélastiquement en produisant des excitations électroniques et /ou vibrationnelles, des

ionisations ou des dissociations [14]. Les électrons secondaires des photons sont des
particules a bas TEL (0.2-3 keV.um™) [15].

11
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1.3 Interaction d’un faisceau de photons avec la matiére

11.3.1 Le coefficient d’atténuation linéique

Le paramétre le plus important utilisé pour caractériser la pénétration d’un faisceau de
photons dans la matiére est le coefficient d’atténuation linéique x qui dépend principalement
de I’énergie de faisceau incident et de numéro atomique Z du milicu absorbeur, il est défini

comme la probabilité par unité de longueur qu’un photon aura une interaction avec la matiére.

Les photons ne sont pas arrétés dans la matiere, mais leur faisceau est simplement atténué.
En général, lors de I’atténuation photon-matiére, ¢’est I’intensité de faisceau qui change, ainsi
le nombre de photons traversés. Dans une tranche d'épaisseur dx, la variation du flux de de

photons mono énergeétique dans un milieu homogéne est [1,4] :

P(X) = pyexp(—ux)  (1.5)

Tandis que ¢, représente le flux de photons du faisceau incident, ¢(x)représente le flux de
photons sortant & une distance x et u représente le coefficient d’atténuation linéique exprimé

encm™.

Par définition, la probabilité totale par unité de longueur qu’un photon incident provoque
un enlevement des électrons de matériau cible est connue sous le nom de coefficient
d'atténuation linéaire total [16]. Sachant que la diffusion Rayleigh peut étre considérée
comme négligeable grace a sa faible contribution dans 1’atténuation. L’atténuation totale due
aux trois processus d’interaction restants est égale a la somme des coefficients d’atténuations

respectifs pour I’effet photoélectrique 7 , I’effet Compton o et la production de paires « [10] :
U =7+0+xk (1.6)

Ce coefficient varie notamment avec I'énergie de photon et avec le numéro atomique du

matériau absorbant.

11.3.2 Le coefficient d’atténuation massique

Attendu que le coefficient d’atténuation linéique totale détermine la rapidité ou la lenteur
d’un certain faisceau de photon atténuera en passant par un matériau, il est caractéris€é comme
une fonction influencé par la nature de milieu absorbant. Sa dépendance a 1’égard de 1’énergie

de photon, le type et la densité de matériau est en fait un probleme de tabulation majeur.

12
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Donc, au lieu de coefficient d’atténuation linéique total, il est souvent utile d’utiliser le

coefficient d’atténuation massique exprimé en cm’g ™" [17] :

to=t07)
Yo,

En fonction de la nature du milieu et de 1’énergie des photons incidents, les trois

processus d’interaction sont définis par les coefficients d’atténuation massique suivants :

- 7/ p pour I’effet photo-€électrique.
- o/ p pour Ieffet Compton.

- &/ p pour la création des paires.

L’atténuation massique totale due a ses trois processus s’écrire [10] :

La courbe ci-dessous représente les variations des coefficients d’atténuation massique de

’eau pour les différents processus d’interaction (I’effet photoélectrique 7/ p, ’effet Compton

o/p et la création de pairesx/p) pour des photons d’énergie comprise entre 0.01 et 100
MeV. Aux basses énergies, 1’effet photo-électrique est le plus dominant, il diminue ensuite
avec 1’augmentation de I’énergie des photons. Quand 1’énergie est de plusieurs centaines de
KeV, I’énergie de liaison des électrons atomiques devient relativement sans importance et la
diffusion Compton prédomine. La diffusion Compton continue & étre importante au-dessus du
seuil de la production de paires 1,022 MeV jusqu’a ce que dernier processus devient plus

important.

13
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Figure 7: le coefficient d'atténuation massique pour les rayons gamma dans 1’eau en fonction

de I'énergie du rayonnement gamma [18]

11.3.3 La section efficace d’interaction

La section efficace d’interaction notée (o) est une grandeur qui caractérise la probabilité
que se produise une interaction d’un type déterminé entre une particule incidente et une
particule cible. Elle est proportionnelle au taux d’interaction et varie en fonction de la nature
du matériau cible ainsi que du type de particules interagissent et de leur énergie. La
probabilité d’une interaction entre un photon et un atome (ou 1’un de ses électrons) est donnée
par la section efficace o, rapport entre le nombre d’interactions par seconde et le nombre de

photons incidents par unité de surface et par seconde. La section efficace ¢ a donc la

dimension d’une surface et exprimée en barn (10**cm?) [19, 11, 20].

14
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Deétecteur

o

Figure 8: Définition de la section efficace de diffusion [21]

La figure ci-dessus représente géométriquement le principe de la section efficace ou W(r)
est le potentiel d’interaction, ¢ le flux de particules incidentes etdQ2 ’angle solide décrivant
la diffusion des particules apres interaction dans une direction & donnée. Pour une collision
entre une particule projectile de type A en mouvement et une particule cible de type B dont le

nombre de diffuseurs interagissant avec les particules A estn,, en tenant compte que Niot est le
nombre de particules totales detectées et ¢,le flux de particules incidentes A, la section
efficace totale, nommée o, s’écrit [21]:
Ot 2& (1.9)
¢AnB
Comme nous l'avons mentionné précédemment, il y’a trois types majeurs d’interactions
photon-matiére (en ignorant I’effet Rayleigh) se produisent avec des probabilités différentes ;

par conséquent, chaque type posséde sa propre section efficace d’interaction. La section

efficace totale (microscopique) est donc la somme des sections efficaces partielles o, , on écrit

[19]:
Otot :Zio-i (1.10)

Dans un milieu d’une densité nucléaire N, (le nombre de particules du systéme par cm®), on

introduit la notion de section efficace macroscopique qui caractérise I’interaction d’un nombre

de particules incidentes avec un systeme de particules cibles et désigne pour une énergie

15
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donnée, le nombre moyen d’interactions par centimétre parcouru. La section efficace

macroscopique s’écrit [19] :

c..=N,o (1.11)
Opa(tot) =0, (i) (1.12)
Ou o, (i) est la section efficace macroscopique de ’interaction type i.

Etant donné que le coefficient d'atténuation total caractérise aussi la probabilité
d'interaction des photons avec la matiére. Ces deux quantités sont liées I'une avec l'autre par la

relation suivante [17] :

i =0N =0, pZA (1.13)

Ou: N, petN, représentent respectivement le nombre d’atomes par volume unitaire

dans le matériau ayant le numéro atomique A, la densité massique du matériau et le nhombre

d’Avogadro.

1.4 Les caractéristiques d’interaction des particules chargées avec la matiére

11.4.1 Le pouvoir d’arrét

Lors de leur traversée dans la matiére, les rayonnements directement ionisants subissent
deux sortes d’interactions : collisions avec les électrons du milieu ou déviation dans le champ
de noyau qui conduit a 1'émission d’un rayonnement X de freinage. La matiére agit donc
comme un ralentisseur caractérisé par un pouvoir d'arrét total [MeV/cm] qui est définit
comme étant le quotient de 1I’énergie perdue dE par la particule chargée en traversant

I’épaisseur dx de la matiere. En outre, le pouvoir d’arrét total S est la Somme de pouvoir

dE

X
= _Z_i - (Z_i)elec + (Z_i)nucl(l.ll‘-)

11.4.2 Transfert linéique d’énergie (TEL)

d’arrét par collision (d—E) | et de pouvoir d’arrét radiatif (
elec

X

) . On écrit [22,6] :
nucl

Tout au long de son parcours dans la matiere, une particule chargée est soumise a une série

d’interactions au cours desquelles elle transfert une partie de son énergie jusqu’a son arrét

16
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total ; cette action est exprimée par le transfert d’énergie linéique TEL généralement exprimé
en [KeV/um], qui est une mesure de la densité d’ionisation moyenne le long de la trajectoire
de la radiation. Dans un milieu donné, le TEL est définie par I’énergie moyenne localement

transmise dE et la distance dl traversée par la particule, selon la relation [23,16] :

_aE
TEL =% (1.15)

11.4.3 Parcours des particules chargées

Le parcours d'une particule chargée dans un matériau donné est la distance maximale
transportée par le rayonnement a travers ce matériau, jusqu’a ce que la particule perde
complétement son énergie cinétique, la relation entre le parcours et le pouvoir d'arrét est
donné par [9 ,24] :

j L f(— jT_E (1.16)

Ion

Grandeurs radiométriques et dosimetriques

I11.1 Grandeurs radiométriques

I11.1.1 La fluence particulaire

Un faisceau de rayonnement dans un point P peut étre quantifié par une quantité physique
non-stochastique appelée fluence exprimé en [cm]. Elle permet de caractériser un champ
d’irradiation appliqué a un espace libre ou dans la matiére, pour tous les types de
rayonnements. C’est le quotient de nombre de particules incidentes dN traversant une surface
dS, supposée petite, qui lui est perpendiculaire. Cette grandeur peut s’appliquer aux particules

chargées comme aux particules non chargées [19,25] :
_dN
CD—dS (1.17)

Le débit de fluence exprimé en [cm?.s] est défini comme la dérivation par rapport au
temps de la fluence particulaire, il exprime le nombre de particules traversant une surface dS

par unité de temps dt [25] :
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. dN
b= (118)

111.1.2 La fluence énergétique

Si le faisceau de rayonnement est défini comme mono-énergétique, la fluence énergétique

exprimée en (J /m?) est alors reliée avec la fluence particulaire par une simple équation [10]:
Wo= ®hv  (1.19)

Le debit de fluence énergétique est défini comme la dérivation par rapport au temps de la

fluence énergétique, il est donc :
Yo= dhv  (1.20)

Pour des rayonnements poly-énergétiques, les notions de fluence particulaire et de fluence
énergétiques sont remplacées par des spectres différentiels en énergie. Pour chaque valeur

d’énergie E, on tient compte de la fluence particulaire différentielle ®e et la fluence

énergétique différentielle \ye des particules ayant une énergie comprise entre E et E+dE [25].

I11.2 Grandeurs dosimétriques

La notion de dose utilisée pour quantifier I’effet des rayonnements ionisants recouvre trois
grandeurs :

111.2.1 La dose absorbée

La dose absorbée D exprimée en Grey [Gy] est la grandeur physique fondamentale pour la
dose, c’est la valeur d’énergie transmise a la matiére par unité de masse a un point. Cette
grandeur est définie comme une grandeur moyenne qui s’obtient soit a partir d’un grand
nombre de mesures soit a partir d’'une mesure dans un volume fini de taille suffisante pour
pouvoir négliger les incertitudes statistiques. Elle est donnée comme le rapport de 1’énergie

effectivement absorbée de dans un élément de volume de masse dm [26, 4, 27,28].

_ de
D=—— (1.21)

m

Ainsi, le débit de dose (D) est la dose délivrée par unité de temps, on écrit :

5= 40
D= — (1.22)
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111.2.2 La dose équivalente

Generalités sur les rayonnements ionisants

La dose équivalente exprimée en Sievert [Sv] est la dose moyenne absorbée sur un tissu ou

un organe et pondérée en fonction de la qualité du rayonnement considéré, un facteur de

pondération radiologique @, est introduit pour tenir compte d’efficacité biologique relative

du rayonnement, il est donc sélectionné selon le type et 1’énergie de rayonnement incident sur

le corps. Cette grandeur est donnée par 1’expression [28 ,22] :

Hy => w:D;, (1.23)
R

Ou D, , représente la dose moyenne absorbee sur le tissu T, due au rayonnement R.

Facteur de pondération
Type de rayonnement pour les rayonnements, w,
Photons 1
Electrons® et muons 1
Protons et pions chargés 2
Particules alpha, fragments de fission, ions lourds 20

Neutrons

Une fonction continue de l'énergie des neutrons
(voir la figure 4.1 et 'équation 4.3)

Tableau 1: Valeurs recommandées pour les facteurs de pondération pour les rayonnements

[26]

111.2.3 La dose efficace

La dose efficace, est la grandeur de protection radiologique de référence. Son utilisation

principale consiste a estimer le risque de rayonnement chez les travailleurs et le public. Il

s’agit de la somme des doses équivalentes pondérées dans tous les tissus et organes du corps.

Elle est donneée par I’expression [23, 28, 26] :

E zg\NI'HT :§Wr %WRDT,R (1.24)

Ou H; est ladose équivalente dans le tissu T et w; est le facteur de pondération tissulaire T.
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Tissu W, Iw,
Moelle osseuse (rouge), cdlon, poumons, estomac, sein, tissus restants* 012 0,72
Gonades 0,08 0,08
Vessie, cesophage, foie, thyroide 0,04 0,16
Surface osseuse, cerveau, glandes salivaires, peau 0,01 0,04

Total 100

Tableau 2: Valeurs recommandées pour les facteurs de pondération tissulaires [26]

20



Chapitre 2 : Géneralites sur
la structure d’ADN
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Introduction

La radiobiologie est I’étude de 1’action des rayonnements ionisants sur la matiére vivante,
couvrant tous les aspects physiques, chimiques, moléculaires, cellulaires, tissulaires et méme
réglementaires de la réponse au rayonnement, cette filiere a connu un essor important a partir
des années cinquante. En particulier, nous intéressons dans cette ¢étude par 1’échelle
nanométrique de la matiére biologique, representé par la structure bi-caténaire de 1’acide
désoxyribonucléique, appelée ADN qui a été découverte en 1954 par Watson et Crick. Cette
découverte a mis en lumiére les propriétés de réplication a conduit a considérer cette molécule
comme étant la cible moléculaire des effets mutagénes et cancérogénes des rayonnements
ionisants. En effet, La constitution physicochimique de I’ADN ne garantit pas sa stabilité tout
au long de la vie cellulaire. Sachant que dans I'échelle nanométrique de la matiére biologique,
l'effet d'ionisation repose sur l'interaction avec les molécules de 1’eau (70% du corps humains)
et les molécules de I’ADN. Donc, cet appareil génétique subit des milliers d’altérations par
cellules et par jour. Toute altération constitue un dommage a ’ADN et peut prendre des
formes multiples dont les plus connues sont : les modifications chimiques de bases d’ADN,

les cassures de liaisons phosphodiesters et les pontages.

Nous intéressons dans notre étude par I’ADN-plasmidique qui est une molécule d'ADN
présente dans la cellule bactérienne, capable de réplication autonome. L’ADN plasmidique est
beaucoup utilisé en études radiobiologiques. Dans le chapitre présent, on va prendre en

détaille toutes informations sur I’ADN plasmidique aux limites de notre étude.

En résumé, le chapitre 2 donne un apercu des effets biologiques du rayonnement ionisant
sur I'ADN, discute les facteurs qui affectent la radiosensibilité aux niveaux d’ADN et termine

avec une bréve description de I'ADN plasmidique.
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Chapitre 2 Généralités sur la structure d’ADN

I. L’ADN, définition et structure

Dans une cellule humaine, I’ADN ou I’acide désoxyribonucléique est un fil long et étroit
de 1,5 m de longueur et 2 nm de diamétre embaqué dans le noyau [29]. C’est le support de
patrimoine génétique de tous les étres vivants et contient des instructions pour le
développement, la croissance et la reproduction des cellules vivantes, il permet aussi la
transmission des informations génétique de cellule en cellule et de génération en génération.

La molécule d’ADN en 3D est un assemblage de deux hélices (brins) entourés I’'un autour
de I’autre, chaque hélice contient une suite de nucléotides composés d’ un groupe de
phosphate (acide phosphorique) lié par une liaison phosphodiester a un sucre a cing carbones

appelé molecule de désoxyribose C,;H,,O,, lui-méme lié a une base azotée, le nucleotide est

comme l'unité de construction de I’ADN.
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Figure 9: Appariement des bases dans I'ADN [30]

Chaque brin est constitué¢ d’un enchainement de bases azotées formant le bord interne de

squelette d’ADN : puriques (Guanine G, Adénine A) et pyrimidique (Cytosine C, Thymine
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Chapitre 2 Généralités sur la structure d’ADN

T), donnant I’alphabet génétique ou chaque suite de trois lettres forme un codon, les codons
forment des instructions qui sont a I’origine des caractéres héréditaires. Les bases C /G et A/IT

sont complémentaires et sont accrocheés les uns aux autres par deux a trois liaisons hydrogene.
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Figure 10: Structure de ’ADN [15]

I1.  Effets des rayonnements ionisants sur I’ADN

Lors de Dinteraction des rayonnements ionisants avec I’ADN, nombreux dommages

peuvent étre produits suivant deux mécanismes :

o Effet directe : On parle d’ionisation directe lorsque I’interaction entre le rayonnement
incident et la molécule cible se produit sans étape intermédiaire. Cette interaction
introduit une chaine d’événements conduisant aux effets biologiques [31].

e Effet indirecte : les photons incidents dans le tissu biologique peuvent étre absorbés
dans I’eau cellulaire de I’organisme en produisant des électrons secondaires, des ions
ou des espéces radicalaires formées lors de ’irradiation primaire de milieu biologique,
ces especes secondaires réagissent par la suite avec I’ADN en produisant différents
dommages. Ce processus indirect appelé « radiolyse de 1’eau » est trés important, étant

donné que la cellule est principalement composée de 1’eau (70%-80%) [10, 32, 2,7].
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Figure 11 : illustration des différences entre les dommages directs et les dommages indirects

des rayonnements ionisants sur I'ADN cellulaire [7]

D’autre part, les dommages radio induits d’ADN peuvent étre classés en deux catégories
les cassures des liaisons phosphodiesters, cassures

Des dommages structurels :
simple ou double brin (CSB, CDB)) et les pontages (ADN-protéine ou ADN-ADN)
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Figure 12: Représentation schematique des Iésions de I'ADN induites par les effets directs et
indirects des RI [33]
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Chapitre 2 Généralités sur la structure d’ADN

I11.  Les grandeurs qui influent sur la radiosensibilité d’ADN

La dose absorbée est cependant insuffisante pour prédire les effets biologiques produits. A
dose absorbée égale, en plus de type de la cellule, la phase de cycle cellulaire et

I’environnement cellulaire ; la complexité des dommages varie en fonction de :

I11.1 Transfert d’énergie linéique (TEL)

e Pour les rayonnements de TEL élevés (p.ex. les particules a et B), il y'a une forte
probabilité qu’un événement ionisant se produit directement dans la molécule cible ce

qui résulte une forte radiosensibilité et des dommages moins réparables.

e Pour les rayonnements de faible TEL (p.ex. rayons X ou gamma), 1’action indirecte
des produits de la radiolyse de I’eau prédomine, ce qui résulte une faible

radiosensibilité a dose unique.

111.2 L’efficacité biologique relative du rayonnement (EBR)

L’efficacité biologique relative (EBR) d’un rayonnement par rapport a un autre est le
rapport inverse des doses absorbées produisant le méme degré d’un point final biologique

défini, elle est donnée par 1’expression (ICRP 60) [28] :

la dose dans un point final donné (rayonnement de référence)

EBR =

la dose dans le meme point (rayonnement étudié)

A mesure que le TEL augmente, la capacité du rayonnement & produire des dommages
biologiques augmente également. Par conséquent, les rayonnements de TEL élevé ont une
efficacité biologique relative supérieure a celle des rayonnements de faible TEL.
Généralement, ’EBR augmente avec le TEL selon une courbe en cloche, cette derniére se
caractérise par une partie ascendante, du fait que ’EBR augmente monotone jusqu’a ce qu’il
atteigne une valeur maximale autour de 100 KeV.um™ ou la valeur de TEL est définie comme

optimal. A des valeurs TEL plus élevées que cela, ’'EBR diminue.
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Figure 13 : représentation de la variation d’EBR en fonction de TEL [34]

111.3 Le débit de dose

En négligeant la contribution des rayonnements de TEL élevé car les dommages sont
irréparables en tout cas, le degré de dommages subis par 1’administration d’une dose de
rayonnement de faible TLE dépend de l’intervalle de temps a laquelle cette dose a été
administrée. Aux faibles débits de dose, la plupart des dommages d’ADN se font par cassures
simple brin. Par contre, a des débits de dose plus élevés, il y a des cassures doubles brin [9].

Brievement, une méme dose regue en peu de temps est plus nocive que si elle est étalée dans
le temps.

IV.  ADN plasmidique

Les cellules bactériennes peuvent contenir de I’ADN extra-chromosomique dans les

plasmides. Un ADN plasmidique est une petite molécule d’ADN double brin trouvée souvent
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Chapitre 2 Généralités sur la structure d’ADN

dans 1’état circulaire, bien qu’occasionnellement, il existe des plasmides linéaires d’ADN a
double brin chez une variété de bactéries, ainsi, un ADN plasmidique possede un large
éventail de longueur allant de 3000 a 10000 paires de base [35, 36].

Notre étude se base sur les plasmides purifiés a partir des bactéries E. Coli. Cette derniere
était définie comme un des étres vivant la plus simple et la mieux comprise généralement
utilisés dans les études de recherche, le tableau ci-dessous illustre les différentes variétés

d’ADN plasmidique purifié¢ d’Escherichia coli ainsi que leurs caractéristiques majeurs :

_ Nombre de paires de Poids
Plasmide o Références
base moléculaire
PBR322 4361pb 2.85x10°Da [39]
PUC19/18 2686 pb 1,77x10° Da [37],[38]
PUC21 3266 pb 2.13x10°Da [39]

Tableau 3 : les différentes variétés d’ADN plasmidique purifi¢ d’Escherichia coli ainsi que

leurs caractéristiques
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Chapitre 3 Simulation Monte Carlo

Introduction

Historiquement, en 1976, Raeside [40] est I'auteur de la premiére rétrospective sur la
méthode Monte Carlo et ses applications en physique médicale. Les premieres applications de
la simulation Monte Carlo en physique médicale ont porté sur la détermination de ’efficacité
de détection de caméras pour les rayons gamma et sur le calcul des fractions d’absorption
utile au calcul de la dose absorbée par un patient subissant un examen diagnostique de
médecine nucléaire. Plus tard, Andreo [41] a ajouté 1’utilisation de la méthode Monte Carlo
dans les domaines de la radiothérapie, de la radioprotection et de la micro dosimétrie
d’¢électrons [42].

Dans le domaine de la physique médicale, plusieurs codes de simulation Monte-Carlo ont
été développés et sont présentement disponibles a la disposition des chercheurs pour la
simulation d’interaction des ¢électrons et des photons avec la matiére. A 1’échelle de la
molécule d’ADN, les capacités de ces codes permettent d’envisager que ces programmes
peuvent étre la base de plateforme compléete de simulation pour obtenir des prédictions sur
cette échelle ; ils sont utilisés pour simuler les effets physiques, chimique et biologiques a
partir d’une géométrie d’ADN sophistiquée. Dans notre travail, on s’intéresse a I’un des codes

Monte Carlo, c’est le code de transport des particules et des ions lourds « PHITS ».

Au cours de ce chapitre, on va présenter les principes de base de la méthode Monte Carlo

avant de décrire le code PHITS de simulation Monte Carlo.
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Chapitre 3 Simulation Monte Carlo

l. Introduction a la méthode de simulation Monte Carlo

Monte Carlo est une méthode probabiliste basée sur 1’utilisation des sections efficaces
d’interaction dans différents matériaux, dont I’idée générale est de créer un modéle, qui est
aussi similaire que possible au systeme physique réel, en utilisant des échantillonnages
aléatoires répétés et des analyses statistiques pour calculer les résultats des problémes
mathématiques complexes. En physique medicale ; Monte Carlo est la méthodologie de calcul
la plus précise actuellement disponible [43, 44, 45].

.1  Simulation du transport des particules par méthode Monte Carlo

L’histoire d’une particule commence de sa naissance et continue jusqu’a sa mort en tenant
compte des particules secondaires générées (le calcul ne s'arréte que lorsqu'il n'existe plus
aucune particule dans la géométrie). La trajectoire de chaque particule est divisée en
séquences comprenant un vol libre et a un moment donné, une collision dont la nature est
choisie au hasard a partir d’un ensemble de réactions possibles dans le matériau. L’histoire
d'une particule sera composée d’'un ensemble de séquences  aléatoires
d’interactions reproduites par échantillonnage de sections efficaces d’interaction.
Pratiqguement, une particule est dite morte en trois conjonctures principales [44, 46] :

e Disparition physique via une interaction (effet photoélectrique et création de paires).

e Sortie de volume d'étude.

e L’énergie tombe en dessous d’une énergie d’absorption seuil.

La figure 26 représente un organigramme simplifié de la construction d’une histoire d’une

particule par la méthode Monte Carlo.
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Figure 14: Organigramme de 1’histoire d’une particule par la méthode Monte Carlo [46]

Bien que tous les codes modélisent les mémes lois physiques, les résultats obtenus par
chaque code peuvent varier. La majorité des codes utilisent les mémes sections efficaces pour
le transport des photons, mais les grandes différences interviennent au niveau du modeéle de
diffusion des électrons [25]. Sachant que la simulation du transport de photons est différente a

celui d’¢lectrons, les deux processus sont détaillés par la suite :

1.1.1 Simulation de transport de photons

La modélisation de la propagation des photons par la méthode Monte Carlo est une
approche flexible mais rigoureuse pour simuler le transport des photons exprimées sous forme
de distributions de probabilité qui décrivent la taille de pas du mouvement de photons entre
les sites d’interaction et les angles de déviations dans la trajectoire d’un photon lorsqu’un

évenement de diffusion se produit.
Le suivi des événements se fait par ordre chronologique [46] :

e Echantillonnage du libre parcours moyen.
e Echantillonnage des sections efficaces différentielles et totales.

e Lanature de I’interaction, la direction et la perte d’énergie suite a I’interaction.

En plus de détail, chaque code informatique contient une base de données basée sur la
notion de la section efficace, ou chaque section efficace est propre au type de rayonnement,

énergie et type d’interaction qu’elle subit. En effet, la somme des sections efficaces partielles
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forme la section efficace totale ; le rapport entre les sections efficaces partielles et la section

efficace totale donne la probabilité qu’une interaction particuliére se produise [47].

1.1.2

Simulation de transport des électrons

Dans le cas de transport des électrons, lorsque 1’énergie augmente au-dessus de quelques

dizaines de KeV, le grand nombre de collisions que peut subir un électron, rend irréaliste de

simuler toutes les interactions physiques. Il est nécessaire d’échantillonner son trajet par pas,

c’est la méthode de « I’histoire condensée » qui est la base de tous les codes Monte Carlo

utilisés en physique médicale [47, 48]. Selon Berger [49], cette technique peut étre devisée en

deux catégories :

1.2

Classe | : toutes les collisions sont sujettes au regroupement, avec l'utilisation d'un
ensemble prédéterminé de longueurs de pas, au bout desquels I’échantillonnage
aléatoire des interactions est accompli. La production de particules secondaires est
prise en compte globalement apres chaque pas en échantillonnant une distribution de
perte d’énergie de 1’électron primaire. ETRAN et MCNP sont des codes de classe I.

Classe 11 : cette classe est basée sur une procédure mixte dans laquelle les collisions
« faibles » sont sujettes au regroupement, alors que les « collisions catastrophiques »
sont simulées explicitement. GEANT4 et PENELOPE sont des exemples de

simulations MC de classe 1.

Estimation des incertitudes

Chague mesure est associée a une incertitude. Pour une interprétation correcte des résultats,

il faut tenir compte des imprécisions. L'incertitude d'un résultat de mesure peut étre groupée

en deux catégories selon la méthode utilisée pour estimer leurs valeurs numériques [50] :

Catégorie A: ce sont les incertitudes dites statistiques valides au traitement des
données, elles proviennent des déviations aleatoires et sont différentes a chaque
nouveau calcul.

Catégorie B: ce sont les incertitudes dites systématiques, elles sont liees aux
parameétres de la simulation (choix de section efficace, nombres pseudo-aléatoires

générés, ...).
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1.3 L’efficacité d’une simulation Monte Carlo

Lors de la comparaison de deux procédures différentes de Monte Carlo utilisées pour
estimer la méme quantité, il est pratique d’attribuer une efficacité a chacune. Intuitivement,
cette efficacité augmente a mesure que le temps de calcul requis pour chaque essai diminue et
a mesure que la variance associée a 1’estimation diminue [40]. Sachant que o représente une
estimation de la variance et T représente le temps nécessaire pour obtenir cette quantité,

I’efficacité & d’un calcul de Monte Carlo est définie comme [51] :

1
= (LY

E =

1. Geénéralités sur les codes Monte Carlo

1.1 Exemples des codes de simulation monte Carlo

Par la suite, une bréve description des codes Monte-Carlo les plus répandus en physique

médicale :

11.1.1 PENELOPE

(Pénétration and Ennery LOss of Positrons and Electrons) a été développé dans le but de
suivre dans un premier temps uniquement les électrons et les positrons, le transport des
photons fut ajouté par la suite [52]. Ce code couvre un domaine d’énergie assez large allant de
quelques centaines d’eV jusqu’aux énergies de GeV [53]. D’autre part, une procédure mixte
est utilisée pour la simulation d’interactions électron et positron, dans laquelle les événements
« catastrophiques » (c.-a-d. ceux dont ’angle de déviation et/ou une perte d’énergie est plus
grand que les seuils présélectionnés) sont simulés de maniére détaillée, tandis que les

interactions « faibles » sont calculées a partir d’approches de diffusion multiples [47].

11.1.2 GEANT4

Le code GEANT 4.0 se présente sous la forme d’une bibliothéque de données et d’outils
que I’utilisateur peut assembler ensemble selon ses besoins spécifiques. Ce code est trés
complet en ce qui concerne les types de particules suivies : photons, électrons, hadrons et ions
[52]. Il couvre la plus grande gamme de phénoménes physiques allant de la physique
médicale a la physique des particules relativistes [53]. La boite a outils Geant4 fournit un

logiciel polyvalent et compréhensif pour les applications de simulation modernes qui
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impliquent I’interaction et le passage des particules a travers la matiére. Il peut gérer les
géométries complexes efficacement et permet la visualisation de géométrie et le suivi des
particules a travers une variété d’interfaces. Il fournit la simulation d’un large éventail de
processus physiques basés sur la théorie, les données ou les parametres [44]. Néanmoins, Il
démontre quelques problémes avec le transport des électrons, mais le systéme global est trés
puissant [54].

11.1.3 MCNP

Le code MCNP est capable de simuler n’importe quelle configuration tridimensionnelle
des matériaux dans les cellules géométriques. Les caractéristiques importantes qui améliorent
la polyvalence de MCNP incluent une source générale puissante, une source critique et des
traceurs de source, de géométrie et de comptage de sortie de surface, plusieurs techniques de
réduction de variance et une vaste collection de bases de données transversales [44]. D'autre
part, ce code offre plusieurs méthodes de calculs avancées, appelée techniques de réduction de
variance, qui peuvent étre combinées a la méthode Monte Carlo afin d’accélérer les temps de

calcul [53].

11.1.4 EGS

Le systeme de code informatiqgue EGS (Electron-Gamma Shower) est un ensemble de
codes pour la simulation de Monte Carlo du transport couplé d’électrons et de photons dans
une géométrie arbitraire pour les particules avec des énergies de quelques KeV jusqu’a
plusieurs TeV [47]. EGS4 est un ensemble de sous-foréts et de données de bloc avec une
interface utilisateur flexible. EGS4 utilise une section transversale matérielle et les données de
ratio de branchement créées et adaptées par le code compagnon, PEGS4 (Preprocessor for
EGS). EGS4 permet la mise en ceuvre d’un échantillonnage important et d’autres techniques
de réduction de la variance, comme le biais des particules de pointe, le fractionnement et le
biais de la longueur du chemin [44]. Enfin, EGSnrc est une version améliorée du logiciel
EGS4, il se compose de plusieurs fichiers écrits en FORTRAN, C et C++. Le NRC (National
Research Council) assure son développement dans un contexte de recherche et de
développement pour la physique médicale. EGSnrc permet de modéliser les transports des
électrons et des photons entre 1 kel et 10 GeV. Ce code est une référence dans le domaine de

la recherche en physique médicale [55].
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1.  Présentation du code PHITS (Particules and Heavy lons Transport
System)

111.1 Définition et principes

PHITS est un code de simulation Monte Carlo a usage général en trois dimensions, il peut
transporter toutes les variétés d’hadrons et d’ions lourds avec des énergies allant jusqu’a
1TeV. Ce code historiqguement développé gréce a la collaboration de plusieurs instituts
Japonais et Européens est 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. D’autre part, PHITS est un instrument essentiel
pour divers domaines de recherche tels que la technologie des accélérateurs, la radiothérapie,
les rayonnements spatiaux et dans de nombreux autres domaines lies aux phénomeénes de
transport des particules et des ions lourds. En outre, il peut étre exécuté sur Windows, Mac et
les plates-formes Linux [56, 57, 58, 59]. Il existe plusieurs versions de PHITS, chacune avec
son propre bibliotheque de données, cette derniére est encore en développement au but de

pouvoir simuler tous les types de particules avec des gammes d’énergie plus larges.

Le code PHITS est écrit avec le langage Fortran et dérivée du code NMTC/JAM en
combinaison avec HETCCYRIC. Tandis que le compilateur recommandé est Intel Fortran
11.1 (ou versions ultérieures), Fortran 4.7 (ou versions ultérieures), peut aussi compiler
PHITS, mais il représente certaines limitations. D’autre part, les géométries 2D et 3D affichés

dans les résultats simulés sont décrits a 1’aide des logiciels ANGEL ou ParaView [57, 59, 60].

111.2 Processus physiques inclus dans PHITS

Les processus physiques dans PHITS incluent des collisions avec les noyaux et le transport

des particules entre les collisions.

On note que PHITS traite les processus d’ionisation comme un processus de transport sous
un champ externe. Le pouvoir d’arrét moyen dE/dx est donné par la densité de charge du
matériau et la quantité de mouvement de la particule en tenant compte des fluctuations de la

perte d’énergie et de I’écart angulaire [61].
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111.3 Structure du code

111.3.1 Le fichier d’entrée PHITS (.input)

Simulation Monte Carlo

Développer une simulation Monte-Carlo de transport des particules requiert de définir :

La géométrie d’espace virtuel.
Les caractéristiques de matériau.

Le type d’observables physiques a étudier.

Les caractéristiques des particules sources : type, énergie, position et direction.

Le fichier (.input) qui est la base d’exécution de code PHITS a pour objectif de définir les

variables et les formules nécessaires a la simulation, se repose

précédemment mentionnées. Dans ce but, l'architecture de fichier

sur les quatre critéres

d'entrée a fait exploiter

plusieurs parameétres afin de développer une simulation Monte Carlo adéquate au modéle

désiré. 1l est important de mentionner les sections fixes et principal
[Title], [Parameters], [Source], [Material], [Surface], [Cell] et on te

fichier d’entrée prend la forme suivante :

es par ordre séquentiel :

rmine par les tallies. Le

[Title]

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

[Source]
[Material]
Mat[n] element  ratio
[Surface]

Surface number transform number surface symbol

[Cell]

Cell number material number material density

cell definition
Tallies

[End]

surface definition

cell parameter
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Le fichier d’entré comporte une premiere ligne réservée au titre, suivie par la section
[Parameters] qui a pour objectif de contrdler la simulation de PHITS ou chaque paramétre
posséde sa valeur par défaut, parfois, ces parameétres doivent étre changés pour obtenir des
résultats appropriés en fonction de 1’état de transport des particules. Plusieurs commandes

sont utilisées dans cette section, comme exemple :

- lentl=N. cette commande spécifie le mode de calcul et la géométrie.
- En utilisant les commandes « maxcas » et « maxbatch », on peut obtenir des résultats

avec meilleurs statistiques en augmentant le nombre d’histoires.
Suite a ces deux sections, le fichier (.input) se décompose en trois grandes parties :

111.3.1.1 La source

Une section [source] est utilisée pour definir la production des particules, elle est

déterminée par :

La forme de la distribution de la source spécifiée par S-type=N ou chaque nombre

indique une géométrie.

Le type de particules sources définie par la commande proj=projectile.

L’énergie de la source (mono-énergétique e0 ou poly-énergétique e-type).

La direction de particules source.

Des paramétres communs pour chaque type de source données par s-type=N ou

chaque géométrie posséde ensuite ces propres parametres.

111.3.1.2 La géométrie

Afin de décrire la géométrie de calcul, la configuration géométrique de la simulation doit
étre definie avec une geomeétrie générale (GG) ou une geomeétrie combinatoire (CG). En effet,
grace a la géométrie générale (GG), des géométries 3D sont définies par des combinaisons
d’objets entourés de surfaces simples telles que des plans, des sphéres, des cylindres, des
cones...etc. [62 ,57]. Trois sections sont introduites dans le but de définir la géométrie de

calcul ;

a) Une section [Material] : cette section est définie parle nombre de matériau, les
éléments composants et les ratios de composition.
b) Une section [Surface] : cette section est définie par le nombre de surface et la

description de la surface, les tableaux récapitulatifs de toutes les surfaces.
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Une section [Cell] : cette section est définie par une combinaison entre les sections
[Material] et [surface]. Dans cette définition, le format utilisé est basé sur la géométrie
génerale (GG). En effet, les cellules doivent étre définies comme un espace fermé, un
espace virtuel pour le calcul de transport des particules peut étre généré par une
combinaison des cellules définies. D’autre part, un vide externe doit étre explicitement
défini comme une cellule. Afin de définir une cellule, il faut citer :

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].

Surface Symbol Type Explanation Equation Parameters
P plane multi-purpose Ax+By+Cz-D=0 4 B.C.D
PX vertical with X-axis x-D=0 D
PY vertical with Y-axis y-D=0 D
PZ vertical with Z-axis :-D=0 D
P plane defined by X1.)1,21, X2,)2,22,
3 coordinates X3.)3.53
SO sphere ongmn 1s center C+y+-RK=0 R
S multi-purpose (=P +0-)P+G-2)-R*=0 X3, o. Z0. R
SX center on X-axis x-x)F+y+7-R=0 Xo. R
SY center on Y-axis X+ -1r+-R=0 Yo R
SZ center on Z-axis X+ +(z-zF-R=0 %, R
CX cylinder parallel with X-axis 0=y +(E-z)yr-R =0 Yo, 20, R
oY parallel with Y-axis (x-xP +GC-2)-R=0 X, Zo. R
cz parallel with Z-axis (x-xf + (=3 -R=0 xo. yo, R
cX on X-axis P+2-R=0 R
cY on Y-axis r+2-R=0 R
(o4 on Z-axis C+y-R=0 R
KX cone parallel with X-axis VO=2or+C-)Psx-x)=0 Xo. Yo. 20, " Kk
KY parallel with Y-axis VEx-xoF +GC-2)P -1 =0 Xo, )0, 0. . k
Kz parallel with Z-axis V= x0P + (=3P Fiz-20)=0 Xo. Jo. 20, . k
KX on X-axis O+ F(x-x)=0 Xo. I . k
KY on Y-axis VEFZ = (=) =0 Yo. WP k
KZ on Z-axis VE+y F|q(z-20)=0 E o
k is +1 or unspecified
SQ ellipse, parallel with A(x—xpF + By —yor + C(z - 2F 4,8, G D, E
hyperboloid, X-, Y-, +2D(x - Xg) + 2E(y — yo) + 2F(z — ) F. G, x5, )0, 2
paraboloid or Z- axis +G=0
GQ cylinder, non parallel with Ax* + By* + C=" + Dxy + Ey=+ 4, B, C D,E,
cone, X-, Y-and Fzx+Gx+Hy+J:+K=0 FGHJK
ellipse, Z-axis
hyperboloid,
paraboloid
X ellipse torus parallel with (x—xo)/B*+ X, Yo, 2. 4. B. C
torus X-. Y- or (VO=-30P +C—P-4P/C-1=0
TY Z-axis (- )0) B+ X3, )0. 2, 4, B. C
(Vor—xo) + G- zf ~APC-1=0
TZ (z— 20/ B*+ xo, )0, 29, 4, B, C
(N =xoF + v —yor — A} /C-1=0

Tableau 4: des surfaces exprimées par des équations [63]
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| Symbol | Type | Parameters | Explanation |
Xo, Jo. 0. | Base pomt coordinate
BOX Optional BOX A,, A,. 4., | Vector from base point to first surface.
(all angles are 90°) B,. B,, B.. | Vector from base point to second surface
Cs, Gy, C: | Vector from base point to third surface
RPP Rectangular solid Xgin, Xmay. | Mimmum and Maximum of x.
(Each surface is vertical Vo Veuxe | Mimimum and Maximum of y.
with x, y, z axes) Zanins: Tuitut Minimum and Maximum of z.
SPH Sphere Xg. Yo. Zo. | Center coordinate,
(the same with general sphere S) R Radius.
X, Yo. Zo. | 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, Zo. | Base point coordinate
RHP Optional hexagonal prism H,, H,, H,, | Height vector from base point.
or Prism A, 4,, 4., | Vector from base pomt to first surface.
HEX B., B,. B., | Vector from base point to second surface.
C,. C,. C. | Vector from base pomt to third surface
REC Raght elliptical cylinder X0 Yo 20 Center coordinate of bottom face.
H.H, H Height vector from center of bottom face (H).
A A, A Major axis vector of ellipse orthogonal to H (A4).
B., B,, B. | Minor axis vector of ellipse orthogonal to H and A (B)
TRC Truncated nght-angle cone Xo. Yo. 2o 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) X1, V1. 2y Coordinate of first focus.
X3, )2, Z; Coordinate of second focus.
R Radius of major axis.
IfR<0 In this case, the ellipsoid formed by a rotation on the major axis.
The major axis can be set to be shorter than the minor axis.
X, Yo. Zo. | Center coordinate of ellipsoid.
A4, 4,, 4., | Major axis vector
R Radius of minor axis.
WED Wedge Xo. Yo. 2o Coordinate of top
4., 4,, 4,. | Vector to first side of mangle (4).
B.. B,, B., | Vector to second side of tnangle (B).
H, H,, H, | Height vector (H)

111.3.1.3 Les tallies

Tableau 5 : macro body [63]

PHITS fait la simulation de parcours de chaque particule en utilisant la méthode Monte

Carlo. L’utilisateur peut estimer une variété d’informations sur le comportement moyen de

ces particules en calculant diverses quantités comme le flux, la dose et la déposition d’énergie

a I’aide des fonctions d’estimateur de « tally » mises en ceuvre, dont chaque « tally » posséde

ces propres parameétres de calcule. Deux types de « tallies » sont implémentés dans PHITS,

I’un pour visualiser la géométrie PHITS et 1’autre pour le calcul des quantités physiques. On

mentionne quelque tallies :

- [T-track] : plus le pouvoir de calculer la distance parcourue en (cm) dans certaines

régions, ce tally peut également déduire la fluence particulaire (cm™) en divisant la

distance parcourue par le volume de la région.

- [T-cross] : ce tally calcule la fluence traversant certaine surface.
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[t-deposit] : ce tally estime la déposition d’énergie dans certaines régions.

- [T-product] : Ce tally 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 tally 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 geométrie. Ce tally peut étre
géneré sans calcul du transport en utilisant l'option icntl=11 dans la section
[parametres].

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

- [T-Volume] : Ce tally est fonction de calcul automatique pour obtenir les volumes de

chaque cellule.
Pour définir n’importe quel « tally », il faut déterminer :

e La quantité physique a simuler (type de « Tally »).

e La maille géométrique ou le processus physique ait lieu. Elle peut prendre quatre
formes. On écrit : mesh = [reg, r-z, xyz, tet].

e Le type de la particule & simuler : on écrit : part=proton, neutron...etc.

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

e La forme de sortie (output) : la valeur de I’axe X qui décrit la forme de sortie (output)
peut prendre différentes formes (p.ex. eng, reg, Xy, xz...etc.). Le type de I’axe dépend
de type de tally et de la maille géométrique [62]. On écrit : axis = eng, reg, xy,Xz...

etc.

Les résultats finaux de «tally » sont inscrits sur un fichier texte. Dans le méme temps,
PHITS génére un fichier EPS (Enhanced PostScript), qui peut étre affiché sur le moniteur
sous forme graphique, par 'utilitaire graphique ANGEL inclus dans PHITS. Cette fonction
peut étre utilisée méme en période d’exécution du calcul. Ainsi, I'utilisateur peut vérifier
immédiatement comment le calcul se déroule et comment les statistiques des quantités de

« tallies » augmentent sur son moniteur pendant le calcul [61].

I11.4 Caractéristiques de PHITS

Dans le calcul du processus de dépot d’énergie, PHITS a plusieurs caractéristiques

importantes [57] :
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e Un mode générateur d’événement.
e Les fonctions de transport de faisceau.
e Une fonction pour calculer le déplacement par atome (DPA).

e Une fonction de comptage microdosimétrique.

Grace a ces fonctionnalités, PHITS a été largement utilisé pour diverses applications [56].
Plus particulierement, dans le domaine de la physique médicale, deux fonctions spéciales ont
été implémentées dans ce code ; un mode générateur d’événements et une fonction de

comptage microdosimétrique [62].

Parlant de la fonction microdosimétrique de PHITS, cette derniére s’applique en trois
cas [64] :

e L’analyse des fractions de survie cellulaire pour diverses irradiations de particules de
HZE (les particules de haute énergie et charge).
e [L’estimation de la dose biologique pour la thérapie aux particules chargées.

e [’estimation du risque d’exposition aux rayons cosmiques pour les astronautes.

Bien que le mode générateur d’événements convient le mieux aux simulations dans
lesquelles il est nécessaire d’obtenir des informations événement par événement, par exemple,
des calculs de réponse au détecteur et la conception de dispositifs semi-conducteurs. 1l est
également utile pour les simulations dans lesquelles les énergies et les types de particules
chargées produites par les interactions neutroniques a faible énergie doivent étre déterminés.
Plus précisément, le mode générateur d’événements est généralement le plus adapté aux
simulations qui utilisent les tallies : [T-Deposit], [T-LET], [T-SED], [T-Yield] et/ou [T-
Product]. D’autre part, il n’est pas adapté aux simulations qui utilisent uniquement les tallies
[T-Track] et/ou [T-Cross], tels que les calculs de blindage [63]. D'autre part, il existe deux
types de méthodes Monte Carlo pour simuler les réactions nucléaires [62] :

e (Générateurs événementiels (event generators) : ce mode conserve 1’énergie et la

quantité de mouvement avant et aprés une réaction appelée « évenement ».

e Générateurs non événementiels (non-event generators) : dans ce mode, I’énergie et

le moment cinétique avant et aprés une réaction appelée « événement » ne sont pas
conserves.
Les simulations de Monte Carlo utilisent des bibliotheques de données nucléaires sont

généralement des « génerateurs non évenementiels ». Donc, seules les valeurs moyennes
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peuvent étre déduites. Toutefois, il est parfois nécessaire d’estimer la distribution autour de la
valeur moyenne, par exemple pour la fonction de réponse des détecteurs et la probabilité de
perturbation a un seul événement des dispositifs semi-conducteurs. En outre, 1’énergie et la
quantité de mouvement des nucléides résiduels ne peuvent pas étre estimés a partir de la
simulation de « générateur non événementiel », car elles sont généralement déterminées en
calculant la différence entre les états initiaux et les états finaux ; cela signifie que la
conservation de I’énergie et de la quantité de mouvement doit étre établie dans un évenement
[62].
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Description de la géométrie :

Dans notre travail, on va simuler I’effet d’irradions d’une solution aqueuse d’ADN par les
photons, la géomeétrie simulée se présente par un ADN plasmidique contenu dans une solution
aqueuse, cette derniére est entourée par I’air puis un blindage fermé en polymére 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 de photons situés en
dehors du dispositif, les photons primaires coupent quelques centimétres selon un trajet dirigé
par un collimateur en cuivre avant d’interagir avec le filtre d’aluminium. Les rayonnements
transmissent a partir de filtre rencontre un milieu aéré avant d’accés au milieu aqueux (Cible)

défini précédemment.

e Description de la source

Une source de photons caractérisée par une énergie variable, E= 0.04, 0.05, 0.1, 0.5, 0.1

MeV. Elle prend la forme d’un disque de r=0.8 mm de diamétre.

e Description de collimateur

Un collimateur de cuivre %3Cu (p= 8.94 g/cm®) avec une forme rectangulaire et une

épaisseur d=2cm.

e Description de filtre d’aluminium

Ce filtre d’aluminium caractérisé par une densité massique p= 2.7 g/cm?® est situé a une
distance de 1cm de la source. 1l prend une forme conique avec un grand diametre ri= 1.5 cm

et un petit diamétre r.= 0.8 cm.

e Description de blindage PMMA

C'est une matiére polymére de densité massique p=1.19 g/cm® utilisée comme blindage
pour objectif de réduire la pénétration des rayonnements ionisants en dehors du dispositif au
but de protéger 1’utilisateur. D’aprés la base des données PHITS, les constituants de PMMA

sont :
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Composants pourcentage atomique (%)
H 0.5333
C 0.3333
O 0.1334

Tableau 6: les pourcentages atomiques des composantes PMMA
e Description de la cible

La cible est définie comme une solution aqueuse de volume total V=1cm? qui contient un
mélange de 10% d’ADN plasmidique (p=1,407 g/cm®) et 90 % d’eau (p=1g/cm®). L’ADN

plasmidique PUC19 se caractérise par 2686 Pb et une masse atomique del,77x10° Da.

Eléments Pourcentage atomique (%)
C 0.2335329341
H 0.4371257485
N 0.0898203593
0 0.2155688623
P 0.0239520958

Tableau 7: Pourcentages des constituons d’ADN (Puc19)

Simulation et résultats

A T’aide du code PHITS de simulation Monte Carlo, plusieurs paramétres physiques

peuvent étre déduits. Dans la présente expérience, on a limité le choix pour calculer la
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variation de la dose déposée par les électrons secondaires générés a la suite de l'interaction
des photons X avec la matiére pour des énergies différentes (0.04, 0.05, 0.1, 0.5, 0.1 MeV)
dans un intervalle allant de la source jusqu’a la cible, afin de trouver une énergie capable a
atteindre la cible d’ADN dans les limites de notre géométrie. Nous rappelons que les
¢lectrons secondaires traversent les molécules d’air en premier temps puis un filtre

d'aluminium, jusqu'a il arrive a rencontrer un milieu aqueux contient de I’ADN.

Pour cela, on a utilisé les tallies [t-gshow], [t-track], [t-deposit] pour obtenir les résultats
ci-dessous.

A T’aide de [t-gshow], on obtient la figure ci-dessous qui représente la géométrie étudiée
en forme bidimensionnelle :

Air
Cu

z [cm]

Figure 15: Géométrie en deux dimensions

Par la suite, On montre la variation de I’énergie déposée des électrons secondaires en
fonction de Z (cm) pour différentes eénergies de photons X incidents (0.04, 0.05, 0.1, 0.5, 0.1
MeV). Les résultats obtenus a 1’aide des tallies [t-deposit] sont reportés dans les tableaux et

les figures ci-dessous :
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e Pour E=0,04 MeV :

Z (cm) Dose*10-%(MeV/cm 3/source)
0 101,15
0,7 1440
14 81,68
2,1 97,2855
2,8 79,694
3,5 39,2795
4,2 32,7245
4,9 28,0885
5,6 23,8545
6,3 21,951
7 17,85
1,7 15,28
8,4 12,827
9,1 12,214
9,8 10,898
10,5 7,33955
11,2 6,5311
11,9 5,48815
12,6 5,11815
13,3 4,6245

Tableau 8: tableau représente la variation de dose en fonction de Z pour E=0,04 MeV
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Figure 16: courbe de variation de dose en fonction de Z pour une énergie 0,04 MeV
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e Pour E=0,05 MeV :

Z (cm) Dose*10-%(MeV/cm 3/source)
0 114,915
0,7 1160
14 759,265
2,1 115,59
2,8 92,7825
3,5 51,7665
4,2 43,091
49 39,9315
5,6 32,8975
6,3 28,912
7 26,2595
1,7 21,8085
8,4 21,355
9,1 18,132
9,8 15,889
10,5 14,126
11,2 11,557
11,9 9,93875
12,6 10,1264
13,3 7,909

Tableau 9: tableau représente la variation de dose en fonction de Z pour E=0,05 MeV
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Figure 17: courbe de variation de dose en fonction de Z pour une énergie 0,05 MeV
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Pour E=0,1 MeV :

Z (cm) Dose*10-5(MeV/cm 3/source)
0 189,085
0,7 811,9
14 473,435
2,1 171,63
2,8 151,305
3,5 99,1785
4,2 92,234
49 80,4575
5,6 72,5815
6,3 65,5995
7 60,223
17,7 55,242
8,4 47,715
9,1 45,772
9,8 46,4345
10,5 40,643
11,2 31,6675
11,9 30,4595
12,6 24,343
13,3 23,221

Tableau 10: tableau représente la variation de dose en fonction de Z pour E=0,1 MeV
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Figure 18: courbe de variation de dose en fonction de Z pour une énergie 0,1 MeV
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e Pour E=0,5MeV :

Z (cm) Dose*10-%(MeV/cm 3/source)
0 355,055
0,7 2096,425
14 1803,78
2,1 1137,34
2,8 1107,48
3,5 867,67
4,2 819,79
49 794,18
5,6 748,99
6,3 742,07
7 701,035
1,7 661,595
8,4 667,405
9,1 635,24
9,8 701,905
10,5 664,45
11,2 570,96
11,9 511,395
12,6 494,935
13,3 490,27

Tableau 11: tableau représente la variation de dose en fonction de Z pour E=0,5MeV
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Figure 19: courbe de variation de dose en fonction de Z pour une énergie 0,5MeV
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Pour E=1 MeV :
Z (cm) Dose*10-5(MeV/cm 3/source)
0 496,525
0,7 3715
14 3350
2,1 2095
2,8 2045
3,5 1565
4,2 1470
49 1410
5,6 1340
6,3 1280
7 1220
17,7 1180
8,4 1185
9,1 1135
9,8 1235
10,5 1205
11,2 956,345
11,9 884,395
12,6 859,175
13,3 859,765

Tableau 12: tableau représente la variation de dose en fonction de Z pour E= 1MeV
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Figure 20: courbe de variation de dose en fonction de Z pour une énergielMeV
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La courbe ci-dessus montre la différence de la variation de la dose en fonction de Z pour

déférentes valeurs d’énergie :
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Figure 21: variation de dose en fonction de Z pour différentes énergies

Interprétation des résultats

Les figures ci-dessus représentent la distribution de dose le long de la direction Z de

faisceau. L’évolution de ces courbes peut étre decomposée en trois régions principales :

1) La région avant le filtre : une incidence des électrons secondaires générés par les

interactions des photons avec les composantes de 1’air, apparait a ’entrée du milieu

absorbant. Ensuite, a cause de l'accumulation de la dose absorbée, une croissance de

dose apparait parallelement avec I’augmentation de la profondeur jusqu’a atteindre une

valeur maximale dans le filtre d’aluminium. D'autre part, la valeur initiale de la dose

absorbée augmente proportionnellement avec 1’énergie du faisceau incident ; aussi, plus

I’énergie de photon incident est grande plus le parcours des électrons secondaires est

important. Dans les littératures, cette région est appelée « Build-up region ».

2)

L’équilibre électronique : un équilibre électronique est atteint dans un épaisseur donné,

ou le nombre d'électrons arraches est équivalent au nombre d'électrons arrétes. En
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Chapitre 4 Simulation et résultats

revanche, la distance de I'entrée de milieu jusqu'au point d'équilibre électronique Zmax (la
région de filtre dans notre cas) est égale au parcours des électrons crées par les photons
dans le milieu (a travers la région Build up).

3) La décroissance : Apres I'équilibre électronique, la dose absorbée diminue lorsqu'il y a

plus d'électrons arrétés que d'électrons créeés.
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Conclusion et perspectives



A la lumiere de ce que nous venons de présenter, nous voyons que de nombreuses
simulations Monte Carlo existe dans la littérature, on a choisi le code PHITS pour étre notre
outil de simulation pour la modélisation de transport de particules chargées dans la matiéere.
En effet, dans le cadre de I’amélioration de la compréhension du lien qui existe entre la
caractérisation physique d’un rayonnement ionisant et son effet biologique, 1’objectif de ce
travail était le développement d’une simulation Monte Carlo capable a modéliser les modeles
structurels d’ADN générés suite a 1’irradiation d’une solution aqueuse d’ADN plasmidique
par les ¢lectrons secondaires descendants de 1’interaction des photons X d’énergies variables
avec le milieu matériel.

A T’aide du code PHITS 3.20 de simulation Monte Carlo, nous avons effectué la simulation
d’une solution aqueuse d’ADN plasmidique irradiée par une source de photons X, on a
ensuite suivi I’évolution de 1’énergie déposée par les électrons secondaires générés suite a
cette interaction le long de trajet selon Z pour différentes énergies initiales de photons X.

Notre étude était loin d’étre facile, on a basé le travail sur la compréhension des aspects
physiques de D’interaction des rayonnements secondaires avec la matiére ainsi que la
fonctionnalité de code PHITS 3.20 et son architecture. On a choisi de suivre I’évolution de
dép6t d’énergie en fonction de profondeur Z au but de trouver une énergie capable a atteindre
la cible d’ADN dans les limites de notre géométrie.

Enfin, nous mettons comme perspective de suivre la variation d’énergie déposée en
fonction des épaisseurs variables de filtre d’Aluminium, ainsi que de maitre la cible dans
différentes distances afin de suivre la variation de la dose en fonction de distance source-cible.

Ainsi d’élever le nombre d’histoires afin de minimiser les incertitudes.
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Résumé

Ce travail de mémoire représente une étude simulatrice de 1’irradiation d’une solution
aqueuse d’ADN plasmidique par des électrons secondaires. Ces derniers sont générés suite a
I’interaction d’un faisceau de photons X primaires avec un milieu composé par des molécules
d’air en premier temps puis un filtre d’aluminium, a la fin du trajet se trouve la cible (solution
d’ADN). On a suivi I’évolution de 1’énergie déposée le long de la profondeur Z de pénétration
allant de la source jusqu’a la cible. Bien que I’outil de simulation utilisé est le code PHITS de

simulation Monte Carlo.

Mots clé : PHITS, rayonnement X, électrons secondaires, ADN plasmidique.



Abstract

This master's thesis work represents a simulative study of the irradiation of an aqueous
plasmid DNA solution by secondary electrons. These are generated by the interaction of a
primary X-ray photon beam with a medium made up first of air molecules and then an
aluminum filter, at the end it ends up interacting with the target. The evolution of the energy
deposited along the penetration depth Z, going from the source to the target was followed. this

work is done using PHITS Monte Carlo simulation code.

Key-words: PHITS, Monte Carlo, X Rays, secondary electrons, DNA plasmid.
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