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anihilacije.

Pozitron se u prirodi javlja kao product p+-raspada
radioaktivnih elemenata kao §to su npr. *K ili *°Sr. U
laboratoriji se za ispitivanje osobina pozitrona koriste
razne vrste trapova [1,2], koji omoguéavaju upotrebu
veceg broja Cestica i istovremeno dozvoljavaju precizno
podesavanje energije pozitrona za eksperiment.

Glavne primene pozitrona su pozitronska emisiona
tomografija (PET — Positron Emission Tomography) i
pozitronska anihilaciona spektroskopija (PAS — Posi-
tron Annihilation Spectroscopy). Obe tehnike svoj rad
zasnivaju na detektovanju y-fotona i lociranju mesta gde
se dogodila anihilacija. U veéini slu¢ajeva, anihilacija se
ne dogada direktno izmedu slobodnih elektrona i pozi-
trona. Najcesce pozitron i elektron formiraju pozitroni-
jum (Ps), ,,egzotican atom* koji predstavlja vezano sta-
nje elektrona i pozitrona.

Dakle, kako bismo opisali procese koji se desavaju
prilikom PET-skena ili PAS-spektroskopije nije dovolj-
no poznavati i pratiti samo osobine pozitrona. Potrebno
nam je da na ve¢ postojeée alate koji prate pozitron
[3,4] nadovezemo novi alat koji bi bio u stanju da prati
pozitronijum od trenutka njegovog nastanka, do trenut-
ka anihilacije. Osnovni problem u kreiranju takvog alata
jeste nedostatak pouzdanih preseka za interakciju pozi-
tronijuma sa Cesticama sredine.

Odskora su dostupni eksperimentalno odredeni pre-
seci za prenos impulsa u interakciji Ps—He na niskim
energijama. Engbrecht i saradnici [5] merili su Doppler-
-ovo Sirenje zraCenja nastalog anihilacijom pozitroni-
juma i odredivali profil termalizacije (relaksacija energi-
je roja Cestica u vremenu) Ps u helijumu. Iz termaliza-
cionog profila, na osnovu teorije koju su dali Nagashi-
ma i saradnici [6] odreden je presek za prenos impulsa
koji na niskim energijama ima jaku zavisnost od energije.

U ovom radu, koriste¢i temeljno testiran Monte
Karlo kod [3.4,7], uporedili smo termalizacione profile
za eksperimentalno odreden presek za prenos impulsa
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MONTE KARLO SIMULACIJA TERMALIZACIJE
POZITRONIJUMA U GASOVIMA*

U ovom radu predstavljeni su rezultati Monte Karlo simulacija termalizacije roja po-
zitronijuma (Ps) u helijumu (He) i vodenoj pari. Ispitivana je vremenska evolucija
energijskih i prostornih parametara roja i uticaj oblika preseka i pocetnih energijskih
raspodela na njihov oblik. Pozitronska anihilaciona spektroskopija (PAS) i pozitron-
ska emisiona tomografija (PET) jesu tehnike koje se zasnivaju na anihilaciji pozitro-
nijuma u materijalima i tkivima. Dobijeni rezultati pokazuju da Monte Karlo tehnika
daje dobro slaganje sa eksperimentalnim rezultatima i moze dobro opisati ponasanje
Cestica pozitronijuma ukljucujuci i energiju, vreme Zzivota Cestice i trenutak i mesto

Ps—He 1 ranije dostupne teorijski odredene preseke za
helijum, i testirali koliko parametri kao $to je presek i
pocetna energijska raspodela uti¢u na oblik profila ter-
malizacije. Takode, racunati su i parametri kao §to je
domet cCestica, difuzioni koeficijent, i evolucija raspo-
dele energije roja pozitronijuma u helijumu.

Kako je voda najzastupljeniji molekul u ljudskom
organizmu, Ps—H,0O interakcija ima veliki znacaj kod
PET-a. Zato smo ceo postupak ponovili i za slucaj pozi-
tronijuma u vodenoj pari. Dobijeni rezultati su ukljuceni
u rad.

Preseci

Odlucili smo da za pocetnu srednju energiju roja
uzmemo vrednost 3,4 eV §to predstavlja polovinu ener-
gije jonizacije kvaziatoma pozitronijuma. Stoga, ener-
gijski opseg u kojem je radena simulacija iznosi od nula
do otprilike 8 eV u zavisnosti od pocetne energijske ras-
podele. Zato je neke preseke, kao na primer one date u
[5], bilo neophodno ekstrapolirati za vise energije. Pri-
stup koji smo usvojili pri ekstrapolaciji preseka jeste da
linearno ekstrapoliramo preseke do energije od 2 eV,
nakon Cega se presek drzi konstantnim na vrednosti
6x107'% cm? (slika 1). Na taj na¢in smo obezbedili da raz-
like u termalizacionim profilima za razlicite preseke po-
ticu iskljuivo od razlika u presecima na niskim energijama.
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Slika 1. Preseci za prenos impulsa Ps—He koris¢eni u ovom
radu.
Figure 1. Momentum transfer cross-sections used in this

paper.
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Preseci koje smo koristili su teorijski preseci za
prenos impulsa dobijeni pomoé¢u SVM (Stochastic Va-
riatonal Method) metode [8,9] i1 difuzione Monte Karlo
metode [10] kao i eksperimentalno mereni presek za
prenos impulsa koji su dali Engbrecht i saradnici [5].
Ocigledna je razlika u obliku teorijski i eksperimetnalno
dobijenih preseka, u smislu da eksperimentalno odrede-
ni presek na niskim energijama pokazuje jaku (kvad-
ratnu) zavisnost od energije.

Pored ovih preseka, dali smo predlog preseka koji
je dobijen prilagodavanjem kvadratnog preseka datog u
literaturi [S], s ciljem da se postigne Sto bolje slaganje
sa eksperimentalnim rezultatima. Presek je prilagoden
tako §to je minimum podignut na vrednost od 1,8x10'®
cm’. Svi preseci su smatrani za izotropne. Na slici 1 dati
su svi preseci kori§¢eni u ovom radu.

Kako pocetna srednja energija roja pozitronijuma u
eksperimentu [5] nije poznata, da bismo mogli uporediti
rezultate simulacije sa eksperimentom, racunate energije
smo pomerili u vremenu tako da se u tacki 2 eV poklope
sa eksperimentom. Cestice imaju srednje vreme Zivota
61 ns kao §to je predlozeno u literaturi [5]. Za pocetnu
energijsku raspodelu pretpostavili smo Maxwell-Boltz-
mann-ovu raspodelu $§to smatramo opravdanim, kako
¢emo kasnije i pokazati. Pritisak pozadinskog helijuma
je 208,6 torr (4 psi; 0,0278 MPa), a temperatura je 305
K. Slika 2 prikazuje termalizacione profile za razlicite
preseke sa slike 1.
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Slika 2. Termalizacioni profile, za razlicite preseke Ps—He
prikazane na slici 1, dobijeni Monte Karlo simulacijom. Crve-
na linija je fit eksperimentalnih podataka predstavijen u [5].
Plava linija predstavlja nivo termalne energije.

Figure 2. Thermalization profiles for different Ps—He
cross-sections presented in Figure 1, obtained by

Monte Carlo simulation. The red line represents the

fit of experimental data presented in [5].

The blue line is thermal energy.

Porede¢i termalizacione profile vidimo da najbolje

slaganje sa eksperimentalnim rezultatima daje presek
koji ima izraZzenu energijsku zavisnost [5]. Ovaj rezultat
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pokazuje da teorija koju su dali Nagashima i saradnici
[6], a koju su pri odredivanju preseka koristili Eng-
brecht i1 saradnici daje dobro slaganje. Ipak, pokazali
smo da je moguée dobiti jo§ bolje slaganje koristeci
modifikovani kvadratni presek.

U daljim simulacijama u helijumu koristili smo
kvadratni presek za prenos impulsa iz literature [5].

Energijska raspodela

Da bismo ispitali koliki uticaj na termalizacioni
profil imaju razliCite energijske raspodele, pustili smo
simulacije sa tri razlicite energijske raspodele: uniform-
na, Maxwell-Boltzmann-ova, i monoenergijska; sa istom
srednjom energijom 3,4 eV. Rezultati simulacija su pri-
kazani na slici 3. Jedina vidljiva znacajnija razlika vidi
se kod monoenergijske raspodele koja najsporije terma-
lizuje.

—— Fit eksp. podataka [5]
MB raspodela
\ - - - Monoenergijska raspodela
1 S Unifrormna raspodela

\‘
\

0.14

Srednja energija (eV)

1OIOO
Vreme x Pritisak (kPa ns)

Slika 3. Poredenje termalizacionih profila za razlicite ener-
gijske raspodele.

Figure 3. Comparison of thermalization profiles for different
energy distributions.

Na slikama 4-6 prikazana je vremenska evolucija
energijskih raspodela. Pocetna raspodela brzo dobija
prelazni oblik, koji je slican za sve raspodele, i na kraju
postaje Maxwell-Boltzmann na termalnoj energiji. Ovaj
rezultat opravdava izbor Maxwell-Boltzmann raspodele
kao pocetne raspodele energije.

Domet ¢estica, difuzioni koeficijent i vreme Zivota

Sve Cestice su inicijalizovane u nultoj tacki, i data
im je izotropna raspodela brzina. To nam omogucava da
procenimo dubinu prodiranja pozitronijuma u pozadin-
ski gas, u ovom slucaju helijum, kao srednje rastojanje
Cestica od pocetne tacke. Ovakav pristup se moze pri-
meniti pri proceni dometa prodiranja u raznim tecno-
stima i tkivima. Zavisnost dometa od vremena prikazana
jenaslici 7.
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Slika 4. Vremenska evolucija Maxwell-Boltzmann energijske
raspodele.

Figure 4. Temporal evolution of Maxwell-Boltzmann energy
distribution.
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Slika 7. Zavisnost dometa Cestica u prostoru od vremena.
Figure 7. Spatial range of Ps penetration in He.
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Za modelovanje transporta Cestica u fluidnim mo-

delima, neophodni su nam transportni koeficijenti [11].

Monte Karlo simulacija je pogodan alat za racunanje

transportnih koeficijenata. Na slici 8 dat je difuzioni ko-

eficijent za pozitronijum u helijumu.
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Slika 5. Vremenska evolucija uniformne energijske raspodele.
Figure 5. Temporal evolution of uniform energy distribution.
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Slika 6. Vremenska evolucija monoenergijske raspodele roja
pozitronijuma u helijumu.

Figure 6. Temporal evolution of monoenergetic energy distri-
bution.
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Slika 8. Difuzioni koeficijent za pozitronijum u helijumu.
Figure 8. Diffusion coefficient of Ps in He background.

Kako su autori u literaturi predlozili [5], Cestice u
simulaciji imaju srednje vreme zivota od 61 ns. Na slici
9 prikazana je zavisnost broja Cestica u roju od vremena.
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Slika 9. Zavisnost broja Cestica u roju od vremena.
Figure 9. Number of particles in swarm over time.
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Termalizacija Ps u vodenoj pari

Kako je simulacija dala dobro slaganje sa eksperi-
mentalnim rezultatima u sluc¢aju pozitronijuma u heliju-
mu, mogli smo da primenimo isti pristup sa presekom
za interakciju Ps—H,O koji je dat u literaturi [12]. Iako
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Slika 10. Totalni elasticni presek za sudar Ps—H,O procenjen za
niske energije iz preseka datog u [12].

Figure 10. Total elastic cross-section for Ps-H,O collision es-
timated for low energies from cross-section presented in [12].
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Slika 12. Vremenska evolucija Maxwell-Boltzmann energijske
raspodele roja pozitronijuma u vodenoj pari.

Figure 12. Temporal evolution of Maxwell-Boltzmann energy
distribution of positronium swarm in H,O vapour.

dati presek ne pokriva termalne energije, ekstrapolirali
smo ga na konstantnu vrednost kako bismo dobili pro-
cenu reda veli¢ine preseka. Takav presek, prikazan na
slici 10, koriscéen je da bi se dobili rezultati prikazani na
slikama 11-14.
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Slika 11. Termalizacioni profil za Ps u vodenoj pari.

Figure 11. Thermalization profile for Ps in H,O vapour.
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Slika 13. Domet prodiranja pozitronijuma u vodenoj pari.
Figure 13. Spatial range of Ps penetration in H,O vapour.
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Slika 14. Difuzioni koeficijent za pozitronijum u vodenoj pari.
Figure 14. Diffusion coefficient for Ps in H,O vapour.
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ZAKLJUCAK

Rezultati za termalizacione profile pozitronijuma u
helijumu ukazuju da, ukoliko Zelimo dobro slaganje sa
eksperimentom, neophodno je koristiti presek koji jako
zavisi od energije. Ipak, da bi se iz termalizacionog pro-
fila preciznije odredivao presek, potrebno je prosiriti
prethodno postavljenu teoriju [6]. Oc¢igledna neslaganja
izmedu teorijski ra¢unatih Ps—He preseka [8,9,10] i pre-
seka odredenih iz eksperimenata sa Doppler-ovim Sire-
njem [5] ne proizilaze iz pretpostavke energijske raspo-
dele, i mogu se razresiti ili dodatnim merenjima koja bi
podrzala teorijsko predvidanje, ili korigovanjem teorije.
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MONTE CARLO SIMULATION OF POSITRONIUM THERMALIZATION IN GASES

Srdan D. Marjanovié, Milovan Suvakov

Institute of Physics, Pregrevica 118, 11080 Belgrade, Serbia

(Scientific paper)

In this paper we present the results of Monte Carlo simulations of posi-
tronium (Ps) swarm thermalization in helium (He) and water vapour. We
have investigated the temporal evolution of energy and spatial parameters
of the swarm and their sensitivity to the shape of the cross-section and the
initial energy distribution. Positron anihilation spectroscopy (PAS) and po-
sitron emission tomography (PET) are techniques that depend on anihi-
lation of positronium in materials and tissue. The results obtained point
that the Monte Carlo technique shows good agreement with experimental
results and is capable of accurately describing the behaviour of Ps particles
including the energy, particle lifetime and the moment and location of the

anihilation.

Kljuéne reci: Pozitronijum e Terma-
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