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RESUMO

Este estudo apresenta um novo modelo matematico para a determinagao do numero
atdbmico efetivo e da densidade de materiais, utilizando tomografia de dupla energia
com um tomégrafo de transmissédo de raios gama e um microtomografo de raios X.
O método proposto baseia-se em uma fungéo algébrica que relaciona o numero
atbmico com a razédo de atenuacdo. A metodologia envolveu o desenvolvimento
tedrico do modelo, seguido por testes com dados do NIST XCom e experimentos
praticos com um tomografo de transmissao de raios gama, utilizando fontes de
americio (59,5 keV) e césio (662 keV), além de um microtomografo de raios X
operando em duas tensdes distintas. O desempenho do modelo foi comparado com
abordagens de outros autores, analisando elementos com numeros atdbmicos entre 6
e 30, abrangendo uma ampla gama de materiais de interesse pratico e cientifico. Os
experimentos incluiram também phantoms e amostras de rochas carbonaticas,
demonstrando a aplicabilidade da técnica em contextos geoldgicos e para materiais
nao elementares. Os resultados mostraram discrepancias inferiores a 3,5% para o
numero atdbmico e até 10,04% para a densidade em materiais elementares com a
tomografia de raios gama. Para materiais ndo elementares, as discrepancias no
nuamero atémico efetivo foram inferiores a 5% para o tomégrafo de raios gama e a
8,5% para o microtomégrafo de raios X, enquanto os erros na determinacdo da
densidade foram menores que 6,5% com a tomografia de raios gama e inferiores a

8% com a microtomografia de raios X.

Palavras-chave: Tomografia computadorizada de dupla energia; raios gama; raios

X; numero atébmico efetivo; densidade.



ABSTRACT

his study presents a new mathematical model for determining the effective atomic
number and density of materials, using dual-energy tomography with a gamma-ray
transmission tomograph and an X-ray microtomograph. The proposed method is
based on an algebraic function that relates the atomic number to the attenuation
ratio. The methodology involved the theoretical development of the model, followed
by tests with NIST XCom data and practical experiments with a gamma-ray
transmission tomograph, using americium (59.5 keV) and cesium (662 keV) sources,
as well as an X-ray microtomograph operating at two distinct voltages. The
performance of the model was compared with approaches from other authors,
analyzing elements with atomic numbers between 6 and 30, encompassing a wide
range of materials of practical and scientific interest. The experiments also included
phantoms and samples of carbonate rocks, demonstrating the applicability of the
technique in geological contexts and for non-elementary materials. The results
showed discrepancies of less than 3.5% for the effective atomic number and up to
10.04% for the density in elementary materials with gamma-ray tomography. For
non-elementary materials, the discrepancies in the effective atomic number were less
than 5% for the gamma-ray tomograph and 8.5% for the X-ray microtomograph,
while the errors in determining the density were less than 6.5% with gamma-ray

tomography and less than 8% with X-ray microtomography.

Keywords: Dual-energy computed tomography; gamma rays; X-rays; effective

atomic number; density.
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1. INTRODUCAO

A tomografia por dupla energia comecgou a ser utilizada na década de 1970,
inicialmente voltada para aplicagbes médicas, como demonstrado nos trabalhos de
Alvarez; Macovski, (1976) e Rutherford; Pullan; Isherwood, (1976). Brody et al.,
(1981) apresentaram um método para separar ossos e tecidos moles, baseando-se
nas diferencas de absorcdo fotoelétrica e espalhamento Compton, utilizando
projecdes radiograficas. Este modelo foi validado experimentalmente com phantoms
de agua e aluminio e testado em um ser vivo, especificamente um cachorro.
Lehmann et al., (1981) também exploraram a decomposicdo e separagao de
materiais através do uso de tomografia computadorizada de dupla energia, aplicada
a imagens radiograficas de projecao unica.

Na atualidade, a tomografia por dupla energia expandiu seu uso para além da
medicina, atraindo o interesse de pesquisadores em diversas areas. Na segurancga,
por exemplo, é aplicada na inspecdo de bagagens e cargas (MOSHKBAR-
BAKHSHAYESH; AFARIDEH; AZIMIRAD, 2023; YALCIN; REYHANCAN, 2022;
ZHANG; YANGDAI, 2016). Na geociéncia, € utilizada para a andlise de rochas e
minerais, e na industria de petréleo e gas € empregada na caracterizagéo de rochas
reservatorio, incluindo a avaliagdo da porosidade (GEET; SWENNEN; WEVERS,
2000; IOVEA et al., 2009; JUSSIANI; APPOLONI, 2015; MARTINI et al., 2021;
TELES; LIMA; LOPES, 2016). Essas aplicagdes exemplificam sua versatilidade,
destacando seu potencial em diversos campos de pesquisa e industria.

A tomografia por dupla energia € uma ferramenta importante para a
caracterizagéo precisa de materiais, permitindo a determinagédo do numero atémico
e da densidade. Suas técnicas s&o aplicaveis em sistemas que utilizam radiagéo
gama e raios X. Além disso, podem ser implementadas tanto em dispositivos de
visdo Unica quanto em tomoégrafos que oferecem visao tridimensional, ampliando
seu alcance e utilidade em diferentes contextos (YALCIN; REYHANCAN, 2022).

A combinagdo da composicdo quimica e da densidade de uma amostra
resulta no coeficiente de atenuagdo. Essa condicdo representa um desafio para
compreender a distribuicdo heterogénea de composigcdo em amostras geoldgicas
através de imagens tomograficas. Isso ocorre porque, isoladamente, nao é possivel

determinar se as variagdes de cor observadas em imagens em escala de cinza s&o
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decorrentes de diferengcas na densidade, na composicdo quimica ou de uma
combinagédo de ambas (ALVES; LIMA; LOPES, 2014).

Rizescu; Besliu; Jipa, (2001) conduziram uma investigacao tedrica e
experimental sobre a determinacdo da densidade local e do numero atdmico efetivo
utilizando um método de tomografia computadorizada (TC) com radiagdo gama de
dupla energia proveniente do radioisétopo '??Ir. Este método inovador baseia-se na
modelagem da secdo de choque efetiva total da radiagdo gama em materiais
elementares, com variagdo do numero atdbmico (Z) de 1 a 92. A abordagem
considera as contribuigdes das segbes de choque fotoelétrica e de disperséo
Compton, permitindo uma analise detalhada das propriedades dos materiais. Os
resultados destacam a precisdo do método em identificar variagdes na densidade
local e no numero atémico efetivo.

Alves et al., (2015) desenvolveram uma metodologia para caracterizar
amostras minerais por meio de microtomografia de dupla energia, utilizando
energias de 80 e 130 kV. Esta técnica possibilita a distingdo e segmentacédo de
regides internas com base na densidade e no numero atémico efetivo, superando as
limitagdes das imagens tradicionais em escala de cinza. O estudo demonstra a
calibragao de um sistema de alta resolugéo e a utilizagdo de um cédigo em MatLab®
para processamento detalhado, proporcionando uma analise aprofundada da
composicao e distribuigdo tridimensional das amostras.

Teles; Lima; Lopes, (2016) desenvolveram uma metodologia para avaliar a
porosidade em rochas utilizando microtomografia computadorizada de raios X de
dupla energia. As imagens obtidas por essa técnica foram capazes de fornecer
informagdes quantitativas sobre a estrutura interna do material. Os resultados da
avaliagdo do espago poroso a partir da microtomografia de dupla energia
mostraram-se mais precisos do que os obtidos com a microtomografia convencional,
quando comparados a porosimetria com gas hélio. Os autores demonstraram que a
técnica melhora a precisdo das medic¢des, oferecendo uma possivel alternativa para
a industria de petroleo e gas.

O estudo realizado por Yalgin; Reyhancan, (2022) investigou a aplicacéo de
sistemas de raios X de dupla energia com visao Unica para a detec¢cao de materiais
explosivos em bagagens. A pesquisa concentrou-se na determinagdo do numero
atébmico efetivo (Zes) dos materiais, um parémetro crucial para a classificagdo de

substancias em organicas, inorganicas e metalicas. Foram utilizadas amostras puras
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para estabelecer uma correlagdo entre Ze € a razdo dos coeficientes de atenuacao
de massa em diferentes energias. Essa metodologia permitiu a identificacdo
automatica de explosivos organicos, apesar dos desafios como a distingdo entre
agua e explosivos.

Em suma, a tomografia computadorizada de dupla energia € uma técnica
versatii e eficaz que oferece vantagens em diversas aplicagdes praticas,
destacando-se pela sua capacidade de discriminar materiais com precisdo e
fornecer informacdes detalhadas sobre suas composi¢cdes. Contudo, até o momento,
nao existe um formalismo universalmente aceito na comunidade académica para a
determinacdo do numero atémico efetivo utilizando esta técnica (LIMA; JUSSIANI,
2024).

O presente trabalho tem como objetivo principal desenvolver uma
metodologia de dupla energia para determinar o numero atémico efetivo e a
densidade de materiais, com foco especial em amostras de rochas reservatoério.
Para isso, serdo utilizados tanto um sistema de transmisséo de raios gama com
fontes de americio (59,5 keV) e césio (662 keV) quanto proje¢des obtidas por meio
de um sistema de microtomografia de raios X.

Este trabalho esta estruturado em cinco capitulos. A introdugéo estabelece o
contexto e a importancia do estudo, delineando os objetivos gerais e especificos,
além de discorrer de modo breve sobre trabalhos recentes que também criaram
metodologias com uso de tomografia de dupla energia, para serem aplicadas em
suas respectivas areas de pesquisa. Na Fundamentagao Tedrica, sdo explorados os
aspectos teoricos do trabalho, incluindo as principais interagdes que ocorrem com
radiagdes X e gama, o conceito de numero atémico efetivo e métodos de dupla
energia. O capitulo Materiais e Métodos, fornece uma descrigdo das amostras
utilizadas, dos equipamentos de tomografia, e dos procedimentos metodoldgicos
adotados para a determinagdo dos coeficientes de atenuagdo, culminando na
exposi¢cao dos modelos tedricos propostos. Em Resultados e Discussdo, a tese
apresenta uma analise dos dados experimentais, incluindo a validagédo do modelo e
a avaliagdo de phantoms e amostras geolégicas com o tomdgrafo de raios gama,
complementada por uma discusséo sobre o uso do modelo de dupla energia a partir
de projegbes por raios X para avaliagdo de phantoms e amostras geoldgicas.
Finalmente, as Consideragdes Finais sintetizam as principais conclusbes alcangadas

e perspectivas de possivel continuidade deste trabalho.
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1.1 OBJETIVOS

1.1.1 Geral

Desenvolver uma metodologia para caracterizar materiais utilizando técnicas
nucleares, visando determinar o niumero atémico efetivo e a densidade. A pesquisa
tem como foco a analise de amostras de rochas reservatério, empregando um
tomoégrafo computadorizado (TC) de raios gama e microtomografia (WTC) de raios X
de dupla energia. Essa metodologia busca aprimorar a analise de materiais,

essencial para diversas areas, como a industria de petrdleo e gas.

1.1.2 Especificos

1. Desenvolver um método de dupla energia para determinacdo do numero
atomico efetivo e densidade de materiais;

2. Implementar o método de dupla energia no software Matlab;

3. Desenvolver a metodologia para a aplicagdo da técnica de dupla energia
utilizando TC de raios gama e uTC de raios X;

4. Aplicar a técnica de dupla energia com o uso de dados de atenuagéo obtidos
com o software XCOM da NIST;

5. Aplicar a metodologia para caracterizar materiais homogéneos(phantoms)
usando tomografia gama e microtomografia de raios X;

6. Aplicar a metodologia para caracterizar amostras geologicas de rochas

reservatorio.
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2. FUNDAMENTAGAO TEORICA

2.1 INTERAGCAO DA RADIAGAO COM A MATERIA

Foétons sdo particulas eletricamente neutras que nao perdem energia de
modo continuo enquanto penetram na matéria. Eles podem viajar uma certa
distdncia antes de interagir com um atomo ou entre interagbes sucessivas. A
profundidade de penetragdo de um féton em um meio é descrita estatisticamente por
uma probabilidade de interagdo por unidade de distancia percorrida, conhecida
como sec¢ao de choque total ou coeficiente de atenuacdo. Quando o féton interage,
ele pode ser absorvido e desaparecer ou pode ser espalhado, mudando sua diregéo,
com ou sem perda de energia. (PEIXOTO, 2008; TURNER, 2007).

Os trés principais tipos de interacdo da radiagéo eletromagnética ionizante
com a matéria sdo o efeito fotoelétrico, o espalhamento Compton e a producéo de
pares elétron-pdsitron. As probabilidades de ocorréncias destas interagdes variam
com a energia do féton incidente e o numero atébmico do material absorvedor
(ATTIX, 1986). Cada um desses tipos de interagdo sera detalhado nas subsegbes

seguintes.

2.1.1 Efeito Fotoelétrico

No processo de interagdo conhecido como efeito fotoelétrico, um féton com
energia hv (onde h é a constante de Planck e v é a frequéncia da radiagdo) interage
com um atomo, resultando na ejegéo de um elétron. O elétron ejetado, chamado de
"fotoelétron", adquire uma energia cinética igual a (hv — E;) onde E; é a energia de
ligagcdo da camada eletrbnica de onde o elétron foi removido. O féton é
completamente absorvido neste processo, resultando em um atomo excitado. Este
atomo retornara ao seu estado fundamental quando outro elétron preencher a
lacuna deixada pela ejecao do elétron original.

Para fétons com energia inferior a 100 KeV, a secdo de choque fotoelétrica,
denotada por 7, obedece a relagao (ATTIX, 1986):

Z4-
- 2.1
T (2.1)
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2.1.2 Efeito Compton

Este processo de interagdo ocorre entre o féton da radiacao eletromagnética
incidente e um elétron do material absorvedor. Durante esse processo, o féton
incidente é defletido por um angulo 6 em relagdo a sua diregéo inicial. O féton
transfere parte de sua energia ao elétron (inicialmente em repouso), que é, entéo,
chamado de elétron de recuo. O angulo de espalhamento depende da energia do
féton incidente. A probabilidade de ocorréncia do efeito Compton por atomo
absorvedor esta relacionada ao numero de elétrons disponiveis como alvos, ou seja,
depende do numero atébmico (Z) do absorvedor, aumentando linearmente com Z
(KHAN, 2003).

2.1.3 Producao de Pares

A producédo de pares € um processo em que a energia de um foton é utilizada
para produzir um par de particulas, consistindo de um pdsitron e um elétron. Para
que esse processo ocorra, a energia do féton deve ser superior a 1,02 MeV, que € a
energia minima necessaria para formar essas duas particulas. Este fenbmeno
ocorre nas proximidades do nucleo atbmico e se torna o mecanismo de absorgéo
predominante quando a energia do foton excede aproximadamente 10 MeV
(HENRIKSEN; MAILLIE, 2003).

A Figura 1 mostra a importancia relativa de cada efeito em fungdo do numero
atdmico e da energia dos fotons. As interac¢des fotoelétricas predominam para todos
os materiais quando os fotons tém energias suficientemente baixas. No entanto, a
medida que a energia aumenta, o efeito fotoelétrico diminui mais rapidamente que o
efeito Compton, que entdo se torna predominante. Com o continuo aumento na
energia do féton, o efeito Compton, embora também diminua em termos absolutos,
permanece mais significativo em relagdo ao efeito fotoelétrico. Acima da energia de
alguns MeV para o féton, a produgcédo de pares passa a ser a contribuicdo

predominante nas interagdes com fétons (TAUHATA et al., 2013).
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Figura 1 — Influéncia da energia do féton e numero atdmico do absorvedor, no processo de
absorc¢do da radiagdo pela matéria
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Fonte: Adaptado de (EVANS, 1955).

2.2 ATENUACAO DA RADIACAO

O conceito de atenuacao esta relacionado a redugéo da intensidade de um
feixe de fétons a medida que este atravessa a matéria. Essa atenuagédo ocorre
devido a absorgéo da radiagédo pelo meio ou pela dispersao do feixe. Compreender a
atenuagdo € crucial para entender as interagdes que acontecem quando um féton
interage com atomos, sendo fundamental para as analises tomogréficas. A relagcao
entre a radiagdo nao atenuada (I,) e os fétons transmitidos (I) apds a interagdo com
o material é descrita pela lei de Beer—Lambert, aplicavel a um feixe monoenergético,

conforme ilustrado na Equacao (2.2) (DANTAS et al., 2013; EVANS, 1955; KAPLAN,
1978).

= [ye™#* (2.2)

onde u é o coeficiente de atenuagéo linear e x é a espessura do objeto atenuador. A
utilizagcédo do coeficiente de atenuacao linear na Equagéo (2.2) é limitada, porque ele
varia com a densidade do absorvedor, mesmo que este seja sempre do mesmo
material. Por isso, em algumas pesquisas, utiliza-se o coeficiente de atenuagéo de

massa ou coeficiente de atenuagédo massico (u,,) (EVANS, 1955), dado por:
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Hm = (2.3)

DIE

em que p (kg-m™3) representa a densidade fisica do material absorvedor. Neste

caso, a Equacao (2.2) é reescrita como:
[ = [jeHmpx (2.4)

No caso de uma fonte de raios X, que é uma fonte de feixe polienergético, onde
cada energia do feixe é atenuada de forma diferente, a intensidade transmitida apos

a interacdo com o material é definida por:

Emax
I(s) = f Q(E)e Jo vENx G (2.5)

Emin

em que u(E,x) é o coeficiente de atenuagéo linear do material [cm™], e I, é a

intensidade do feixe polienergético de raios X incidente na amostra, dada por:

Emax

I, = J Q(E)dE (2.6)

Emin
sendo que Q(E) representa o espectro de raios X incidente.
2.3 ESPECTROS CARACTERISTICOS

O espectro de energia refere-se a distribuicdo do numero de fétons em um
feixe de raios X ou gama. As radiagbes gama provenientes de elementos radioativos
naturais sdo emitidas com intensidades e energias bem definidas, caracteristicas do
radioisotopo considerado. Para cada radioisétopo, o espectro possui uma faixa de

energia bem definida, caracterizando um espectro discreto de emissdo (FONSECA,
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2017). Nas Figuras 2 e 3, podem-se observar os espectros caracteristicos do 24'Am

e do '37Cs, respectivamente.

Figura 2 — Espectro caracteristico do 24'Am.
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Figura 3 — Espectro caracteristico do '*Cs.
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Os raios X sdo gerados quando elétrons sdo acelerados em diregdo aos
atomos de um material alvo. As interagdes dos elétrons com os atomos do alvo
resultam na produgao de raios X por meio de dois processos distintos. No primeiro
processo, os elétrons podem colidir com elétrons préoximos ao nucleo atdbmico dos
atomos do alvo, com energia suficiente para ejetar esses elétrons, causando
ionizacdo. Quando esses elétrons sdo removidos, os elétrons das camadas mais
externas caem para o nivel ionizado, emitindo raios X caracteristicos do atomo
envolvido na interagcdo. O segundo processo envolve o 'freamento’ dos elétrons ao
passarem préximos ao nucleo atdbmico dos atomos. A radiagéo resultante desse
efeito de 'freamento’ permanece na forma de um espectro continuo, onde os fétons
de maxima energia no espectro sdo gerados quando a energia cinética dos elétrons
é totalmente convertida em energia dos fotons. Esta radiacdo € conhecida como
radiagdo de Bremsstrahlung (CURRY IIl; DOWDEY; MURRY, 1990; HAMPEL, 2015;
KAPLAN, 1978). Na Figura 4, pode-se ver uma ilustracdo do espetro caracteristico

de uma fonte de raios X.

Figura 4 — Espectro caracteristico de uma fonte de raios X.
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2.4 NUMERO ATOMICO EFETIVO

Segundo Taylor et al., (2008), desde o trabalho original de Moseley, (1913), o
numero atdémico, Z, foi identificado como fundamentalmente conectado com varias
propriedades dos elementos, sendo observada a dependéncia das interacdes de
fétons ao numero atémico de um material, desde os primeiros estudos de absorgéo
de fétons. De acordo com Murty, (1965), compostos e misturas podem ser descritos,
a partir da forma como interagem com a radiagédo, como se fossem formados por um
elemento ficticio com um numero atémico Z,r, chamado de numero atémico efetivo.

De Acordo Azevedo et al., (2016), Liu; Hong; Cai, (2021) e Taylor et al.,
(2008) um meétodo frequentemente empregado para determinagdo do numero

atdomico efetivo, foi proposto por Mayneord, (1937) o qual define:

mf N
Zors = zizlfizim (2.6)

em que Z; € numero atdomico do i-ésimo elemento, N € o numero de elementos do
material constituinte e f; representa a fracdo eletrénica relativa do elemento i,
definida por

nZ;

fi= (2.7)

N 7.
j=11Z;

O valor de m varia de 2,94 a 3,8, dependendo dos fendmenos de interacao e
materiais considerados (ALVES; LIMA.; LOPES, 2014; BONNIN et al., 2014;
MARTINI et al., 2021). Este método é frequentemente utilizado como base tedrica
em estudos relativos a técnicas de tomografia de dupla energia (LIU; HONG; CAl,
2021). Neste trabalho adotou-se o valor de m = 3,8, para determinagédo do numero

atdbmico efetivo tedrico para as amostras de validagdo ndo elementares.
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2.5 DUPLA ENERGIA

Neste trabalho, serdo abordados trés métodos de identificacdo de materiais
utilizando tomografia por dupla energia. O primeiro método foi proposto por Geet;
Swennen; Wevers, (2000) e aplicado por Alves; Lima; Lopes, (2014) e Teles; Lima;
Lopes, (2016) no estudo de rochas por microtomografia com dupla energia de raios
X. O segundo método foi proposto e implementado Rizescu; Besliu; Jipa, (2001),
nesse estudo foi utilizado um tomografo de raios y com uma fonte de '%?Ir. O terceiro
método é o que esta sendo proposto neste trabalho, para a analise de materiais,
utilizando duas fontes de raios y (**'Am e '3’Cs) e microtomografia de raios X, que

sera apresentado na Sec¢ao 3.6.
2.5.1 Método 1

O coeficiente de atenuacéo linear total (1) de um feixe pode ser aproximado
pela soma das contribuicbes da interacdo da radiacdo com a matéria do

espalhamento Compton u. com o efeito fotoelétrico uy, conforme Equagéo (2.8)

(HSIEH, 2009)
W= (2.8)

Os valores dos coeficientes de atenuagédo sao dependentes principalmente da
densidade, numero atdmico efetivo e energia do feixe de radiagcéo, de forma que o

coeficiente de atenuacgédo linear pode ser escrito como:
Mg = p ag +p Zify b (2.9)
e o coeficiente de atenuagdo de massa

U
HUmg = ?E =ag+ ZS}E; bg (2.10)
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em que p € a densidade, Z,;r 0 numero atdmico efetivo, E a energia do feixe de
raios X, e os coeficientes a; e by sdo dependentes da energia. O primeiro termo do
lado direito corresponde a contribuicdo do espalhamento Compton e o segundo

termo corresponde ao efeito fotoelétrico. Para elementos compostos, o nimero Z, ;¢

foi escrito como

1/3,8
Zeff:(ZfiZig’s) (2.11)

onde f; é a fragdo do numero total de elétrons contribuidos pelo elemento i com
numero atémico Z;.

Desta forma, a partir da medida do coeficiente de atenuacéo de feixes de
raios X ou y em duas energias distintas atravessando o mesmo material, é possivel

escrever um sistema de duas equagdes, como a seguir:

[u,mL = qa + Zeg}-sf bL (212)

Hmy = @y + 237 by (2.13)

em que os indices L e H correspondem a baixas e altas energias, respectivamente.

A partir das equacgdes (2.12) e (2.13), é possivel escrever uma equagao para
a densidade (p) e outra para o numero atémico efetivo (Z.s;), sendo possivel extrair
informacbes de densidade e numero atébmico de um objeto sem, a principio,
conhecer sua estrutura. Contudo, é necessario obter os coeficientes de energia q;,
ay, b, e by conforme apresentado nas equagbdes a seguir (GEET; SWENNEN;
WEVERS, 2000):

:bH'.uL_bL'/'LH (2.14)
bH'aL_bL'aH '

Zeyy = ja M G (2.15)

by, — by uy
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Os coeficientes podem ser obtidos através da aquisicdo de imagens de
objetos com caracteristicas conhecidas, ou seja, densidade e numero atémico
efetivo definido. Uma vez que se obtém os valores de coeficiente de atenuagao
linear desses objetos de referéncia, pode-se plotar e analisar a curva do coeficiente

de atenuacdo de massa em fungcdo de Zﬁﬁr para se obter informagbes dos

coeficientes de energia.
2.5.2 Método 2

A secdo de choque efetiva total da radiagcdo em funcédo da composigédo
quimica dos materiais investigados e da energia, pode ser modelada pela seguinte
relagéo (RIZESCU; BESLIU; JIPA, 2001):

o(E) = a(E)Z + b(E)Z¢® (2.16)

onde Z é o numero atémico efetivo e E a energia da radiagéo. Os coeficientes a, b e
¢ dependem apenas da energia (sendo desprezada sua dependéncia material). O
primeiro termo representa a contribuicdo do espalhamento Compton e o segundo
termo representa a absorgéo fotoelétrica.

A relacao entre a secao de choque efetiva total e o coeficiente de atenuacgéo

linear é dada pela Equacao (2.17):

%a (2.17)

H=Ny
em que N, = 6,022 x 1023 é o numero de Avogrado, p é a densidade e A é a massa
atdbmica (ou molecular) do material (EVANS, 1955; JUSSIANI; APPOLONI, 2015;
PRABHU et al., 2021).

Medindo o coeficiente de atenuacgédo linear de um material desconhecido em
duas energias diferentes e usando as Equacdes (2.16) e (2.17), pode-se montar um

sistema de duas equagdes, nas incognitas p e Z,
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pr = (arZ + b ZV) Npp/A (2.18)

tu = (@uZ + byZ")Nyp/A (2.19)

Os coeficientes a;, b;, ¢, ay, by € cy podem ser determinados pelo método
dos minimos quadrados para ajuste dos valores tedricos das segbes transversais
totais as Equacgdes (2.18) e (2.19).

Rizescu; Besliu; Jipa, (2001) utilizaram o parametro k para representar a

razao dos coeficientes de atenuagdo linear para os dois niveis energéticos.

=B % Fm (2.20)

Ug O HUmy

k

O fator k € uma fungdo mondtona crescente do numero atdbmico efetivo.
Desta forma, o fator k & determinado exclusivamente para uma determinada
composi¢ao de material.

Este método implica a modelagem do fator k em fungédo do numero atdbmico

Z. Rizescu; Besliu; Jipa, (2001), utilizaram a fungéo:

P+ @ ZAnZ?
B D2 + qZZ +7"ZZZ

(2.21)

determinando completamente a dependéncia do fator k em fungdo do numero
atbmico. Além disso, essa dependéncia é utilizada para determinar o numero
atdmico dos materiais investigados usando os valores do fator k resultantes das
imagens tomograficas.

O numero de massa é determinado em fungdo do numero atémico efetivo.
Rizescu; Besliu; Jipa, (2001) empregaram uma fungéo polinomial de grau 7 na

variavel In(2):

7
A=) t;(In2)! (2.22)
2
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Apoés a determinagdo do numero atdbmico e da massa atébmica, a densidade

pode ser obtida a partir do Sistema de Equagdes (2.18) - (2.19).
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3. MATERIAIS E METODOS

3.1 TOMOGRAFIA COMPUTADORIZADA

Nesta secdo, sdo apresentadas as caracteristicas do tomodgrafo de
transmissao de raios gama e do microtomografo de raios X, utilizados nas etapas

experimentais.

3.1.1 Tomoégrafo de raios gama

Os ensaios experimentais de tomografia de raios gama foram realizados no
Tomoégrafo Gama Computadorizado Industrial de 12 Geragcdo (TGCl — 12G),
pertencente ao Laboratério Prof. Dr. Cornelius Keller do Departamento de Energia
Nuclear (DEN), do Centro de Tecnologia e Geociéncias, da Universidade Federal de

Pernambuco (UFPE), apresentado na Figura 5.

Figura 5 — Tomografo computadorizado de raios gama de 12 geragéo (TGCI - 12G).

Neste estudo utilizamos duas fontes isotrépicas de radiagdo gama, americio

(>**1Am) e césio (¥Cs) de espectros discretos com energias de 59,5 keV e 662 keV,
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respectivamente. A fonte de americio tem meia-vida de 432,2 anos e atividade de
7,4x10° Bqg, enquanto que a fonte de césio tem meia vida de 30,1 anos e atividade
3,70x10° Bq.

O sistema de detecgao do TGCI — 12G é composto por um cristal cintilador de
Nal(Tl) acoplado diretamente a uma fotomultiplicadora, conectado a um Analisador
Multicanal (MCA) modelo Osprey fabricado pela Canberra Inc. Tanto a fonte quanto
o detector sdo blindados com colimadores de chumbo, apresentando um orificio
circular de 5,5 mm de didmetro e comprimento de 73 mm. A geometria do sistema
permite uma distancia maxima entre fonte e detector de 344 mm.

O controle do TGCI — 132G é realizado por um programa desenvolvido em
LabVIEW, que oferece uma interface gréafica para configuragédo de parametros como
passo linear, tempo de contagem e posi¢cdes inicial e final do escaneamento. O
sistema realiza uma varredura completa da regido definida pelo usuario, seguindo
um algoritmo que coordena o acionamento do sistema de detecgéo e o translado da
mesa. Os dados de contagem da radiagdo sdo armazenados em um arquivo para

analise posterior, com as contagens sendo realizadas na area do fotopico.

3.1.2 Tomoégrafo de raios X

Além do tomoégrafo de raios gama TGCl - 132G, sera utlizado nos
experimentos um tomografo computadorizado industrial de microfoco de Raios X
(MTC-RX), modelo XT H 225 da Nikon Metrology. Este equipamento opera com uma
poténcia de 225 W, e suporta uma tensdo maxima de 225 kV e uma corrente de
1000 pA. Ele é equipado com um anodo de tungsténio e uma janela de berilio de
500 pym de espessura. O uTC-RX ilustrado na Figura 6, € composto por quatro
componentes principais: (1) fonte de raios X, (2) detector, (3) porta amostras e (4)
computador responsavel pela aquisicdo de dados, execugdo de algoritmos de
reconstrugdo e analise de imagens. O tomdgrafo esta localizado no Laboratério de
Tomografia Computadorizada de Raios X (LTC-RX) do DEN da UFPE.
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Figura 6 — Tomografo de terceira geragdo com fonte de radiagéo de raios X do DEN da

Fonte: O autor (2025).

A Tabela 1 apresenta os parametros de escaneamento utilizados nas duas
aquisicdes distintas.

Tabela 1 — Pardmetros de escaneamento.

Parametros Valores
Tenséo (kV) 130/ 180
Corrente (pA) 42 /55
Matriz (pixels) 2880x2880
Tamanho do pixel (um) 40
Filtro de cobre (mm) 0,5/1,5

Fonte: O autor (2025).
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3.2 AMOSTRAS

Nesta sec¢do, sdo apresentadas as amostras utilizadas no decorrer deste
trabalho. Estas dividem-se em amostras de materiais elementares, como C e Al,
materiais ndo elementares, H20 e Cz2F4 por exemplo e amostras geoldgicas de

rochas carbonaticas.

3.2.1 Materiais para curvas de calibracao

Os materiais elementares selecionados para a elaboragdo das curvas de
calibracdo sao listados na Tabela 2. A selegdo desses materiais foi realizada de
modo a cobrir uma ampla faixa de numeros atémicos efetivos, correspondente as
amostras a serem analisadas. Essa escolha inclui diversos elementos, assegurando
que as curvas representem adequadamente as caracteristicas dos materiais
estudados.

Para elaboracdo das curvas de calibragdo com experimentos realizados com
o tomografo de transmissdo de raios gama foram utilizados os 10 materiais

elementares da Tabela 2, os quais estao exibidos na Figura 7.

Tabela 2 — Propriedades fisicas dos materiais de calibragdo para o método de dupla energia
usando as fontes de ?'Am e "¥’Cs.

ltem Material Numero Atdbmico  p (gem?)
1 Grafite 6 1,70
2 Aluminio 13 2,70
3 Silicio 14 2,33
4 Titanio 22 4,54
5 Vanadio 23 6,11
6 Cromo 24 7,18
7 Cobalto 27 8,90
8 Niquel 28 8,90
9 Cobre 29 8,96
10 Zinco 30 7,13

Fonte: NIST XCOM database (BERGER et al., 2010).
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Figura 7 — Materiais de calibragdo para o método de energia dupla usando as fontes de
241Am e 137Cs.

1w
A\
Aluminium
=27

Fonte: O autor (2025).

Para obtenc&o das curvas de calibracéo a partir de projegcdes provenientes de
escaneamentos realizados com o tomografo de raios x, foram escaneadas as

amostras de materiais elementares exibidas na Figura 8.

Figura 8 — Materiais de calibragdo para o método de energia dupla usando o uTC-RX.

Fonte: O autor (2025).
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3.2.2 Materiais elementares para validacao do método de dupla energia com
radiacao gama

A Tabela 3 contém os materiais elementares (Figura 9) utilizadas na etapa de

validagcao do modelo proposto, com o uso do tomégrafo de transmissdo gama.

Tabela 3 — Propriedades fisicas das amostras usadas para validacdo do modelo proposto.

ltem Material Numero Atémico o (gem?)
1 Grafite 6 1,70
2 Magnésio 12 1,74
3 Aluminio 13 2,70
4 Ferro 26 7,87

Fonte: NIST XCOM database (BERGER et al., 2010).

Figura 9 — Materiais elementares usados para valida¢gdo do modelo proposto.

Fonte: O autor (2025).

3.2.3 Phantoms

Para avaliar a precisdo da técnica de tomografia computadorizada de dupla
energia (TCDE) na identificagdo de materiais n&o elementares com o tomografo de
transmisséo de raios gama foi utilizado um phantom cilindrico homogéneo de acrilico
e tubos de acrilico contendo agua, 6xido de aluminio (Al203) e um tubo vazio, como

pode ser visto na Figura 10.
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Figura 10 — Materiais ndo elementares escaneados com o tomdgrafo de raios gama.

Fonte: O autor (2025).

Por sua vez, para avaliagdo da técnica com o microtomografo de raios X, foi

utilizado um cubo de C,F, e tubos de acrilico contendo agua, 6xido de aluminio
(Al,O,) e 6xido de calcio (Ca0), conforme Figura 11.

A Tabela 4 mostra as composi¢cdes quimicas e densidades para os materiais
ndo elementares usados como referéncias neste estudo, além de indicar o

tomografo no qual a amostra foi escaneada.

Tabela 4 — Propriedades fisicas dos phantoms.

Nome Férmula Densidade p Tomégrafo
quimica (g/cm?3)
Acrilico Cs502Hs 1,19 Gama / X
Agua H20 1,00 Gama / X
Oxido de Aluminio Al203 2,01 Gama
Oxido de Aluminio Al203 1,93 X
Oxido de Calcio CaO 1,05 X
Teflon C.F, 2,20 X

Fonte: O autor (2025).
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Figura 11 — Materiais ndo elementares escaneados com o pTC-RX.

Fonte: O autor (2025).

3.2.4 Amostras Geoldégicas

Neste estudo, foram selecionadas trés amostras de rochas carbonaticas,
conforme ilustrado na Figura 12. Estas amostras sao provenientes de um
afloramento calcario recifal localizado no municipio de Conde, Paraiba, ao sul da
capital Jodo Pessoa (NOVA, 2020). Analises prévias realizadas por Carvalho,
(2023), utilizando Difragédo de Raios X (DRX) e Fluorescéncia de Raios X (FRX),
determinaram que a composigdo mineraldogica dessas amostras consiste
predominantemente em calcita (CaCOs) e dolomita (CaMg(COs)2). A composigao
dessas amostras € apresentada na Tabela 5.

Rochas carbonaticas sdo rochas sedimentares formadas por uma
combinacdo de processos bioldgicos, quimicos e fisicos, incluindo acumulagéo,
precipitacdo, cimentacdo e diagénese de minerais carbonaticos. Os principais

mecanismos de formagdo dessas rochas incluem a acumulagdo de restos de
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organismos marinhos, a precipitagcdo quimica direta, a atividade microbiana e a

cimentagdo. Os carbonatos, que constituem as rochas carbonaticas, formam-se in

situ e sdo compostos por diversos minerais, dos quais a dolomita e a calcita s&o os

mais predominantes (NOVA, 2020).

Figura 12 — Amostras de rochas carbonaticas.

Fonte: (CARVALHO, 2023).

Tabela 5 — Amostras de rochas carbonaticas.

Composigéo (%)
Amostra p (g/cm?)
CaCOs CaMg(CO3)2
I (VNO1) 1,00 99,00 2,38
Il (VNO2) 2,30 97,70 2,31
I (VNO4) 0,20 99,80 2,62

Fonte: O autor (2025).

Vale destacar que as amostras analisadas neste estudo pertencem a

Formac&o Tambaba e apresentam caracteristicas analogas as rochas do pré-sal, o

que destaca sua importancia para a compreensao dos reservatorios sedimentares.

3.3 DETERMINACAO DA ATENUACAO DA RADIACAO

A atenuagdo de um feixe estreito de radiagdo no material analisado é descrito

pela equacao de Beer-Lambert (3.1),

1(x) =1, e ~H()t(x)

(3.1)
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em que I, é intensidade incidente, u(x) o coeficiente de atenuagéao linear do material
e t(x) a espessura do objeto atravessado pelo feixe na posi¢do x (ALl et al., 2024;
ALSAAB; ZEGHIB, 2023; DANTAS et al., 2013; HERNANDEZ-MURILLO et al.,
2022; SIM et al., 2021; YAVUZKANAT; SAHMARAN; SARAC, 2024).

A intensidade incidente, I,, € determinada medindo a quantidade de foétons
que chega ao detector, sem material entre a fonte e o detector. A intensidade I(x) &
obtida medindo a quantidade de fétons que chega ao detector apds atravessar o
objeto com espessura t(x) (GOUDA et al., 2023).

Na Figura 13, é apresentado o esbogo das formas geométricas dos materiais

utilizados neste trabalho.

Figura 13 — Esbogo da geometria dos materiais utilizados neste trabalho.

X

(a) Cilindro (b) Cubo
Fonte: O autor (2025).

Reescrevendo a Equagéo (3.1), pode-se expressar a atenuacgéo da radiagao

por

—1In (%) =u-t(x) (3.2)

Na Figura 14(a), pode-se observar a proje¢do de uma amostra com uma linha
vermelha indicando a segdo transversal analisada. O perfil de intensidade
correspondente é exibido na Figura 14(b), mostrando variagbes na intensidade

devido a espessura da amostra e a partir desse perfil, foi determinado o perfil de
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atenuacao apresentado na Figura 14(c), ilustrando a absor¢éo de radiagdo ao longo

da mesma linha de analise.

Figura 14 — (a) Projegéo da amostra I[(VNO1) obtida com a tensdo de 180kV. (b) Grafico de
intensidade da radiagdo ao longo da linha indicada na Figura 3(a). (c) Perfil de atenuacao
calculado a partir do perfil de intensidade.
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Fonte: O autor (2025).

Para cada linha da projecao, pode-se determinar um perfil de atenuagéo, da
mesma forma que foi determinado e exibido o perfil da Figura14(c).

Utilizando o tomdgrafo gama, foi obtido um unico perfil de atenuacgao para
cada escaneamento. Na Figura 15(a) e 15(b) sédo exibidos os perfis de intensidade e

de atenuacao, respectivamente, para a mesma amostra apresentada na Figura 14.
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Figura 15 — (a) Intensidade da radiagZo para a amostra VNO1 com a fonte de 24'Am. (b)
Perfil de atenuacéo calculado a partir do perfil de intensidade.
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Fonte: O autor (2025).

Position, x(mm)

A espessura do material ({(x)) em fungéo do didmetro do tarugo (D) ou da

aresta do cubo (L) ao longo do deslocamento na diregcéo radial x, &€ expressa por:

D? — 4x2, para

t(x) =
L,

para

— R <x <R (cubo)

— R <x <R (cilindro)

(3.3)

Deste modo, a partir da Equagéo (3.2) determina-se o perfil do coeficiente de

atenuacao linear ao longo do deslocamento em x da amostra (AKKURT et al., 2023;
GOUDA et al., 2023; ZUBER et al., 2021),; que & expresso por:

u(x) =

1
t(x)

Iy

In (ﬁ

), para —R<x<R.

(3.4)

Por fim, determinamos o coeficiente de atenuacgao linear do material como a

meédia, Equacéo (3.5), dos coeficientes obtidos na equacéo (3.4).

h= %Zn: pu(xo)

(3.5)
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3.3.1 Atenuacao da radiacao: descricao para materiais confinados em tubos

Alguns phantoms e materiais de calibragéo utilizados foram acondicionados
em tubos de acrilico. Neste caso, as intensidades da radiagdo nas condicbes sem
material (tubo vazio), I, e com material a ser analisado, /, sdo utilizadas na
determinacdo da atenuacdo produzida por esses materiais, conforme a Equacgéo
(3.6)

I
—1In (Iv((?)) =u-t(x), para —R;<x<R; (3.6)

onde R, € o raio interno do tubo (FONSECA et al., 2019). A Figura 16(a) mostra uma

projecdo de um tubo de acrilico contendo diversos materiais, realizada com uma
tensdo de 180kV. As linhas azul e vermelha indicam as regibes analisadas. Na
Figura 16(b), sdo apresentadas as intensidades da radiagdo que atravessa o tubo

em uma regido sem material (linha azul), representando / (x), e a intensidade ao

atravessar um cubo de silicio dentro do tubo (linha vermelha), representando /(x). Na

Figura 16(c) observa-se a atenuagéo da radiagcao dada pela Equacgao (3.6).
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Figura 16 — (a) Projegdo de um tubo de acrilico contendo diversos materiais, obtida com
tens&o de 180 kV. (b) Intensidade da radiag&o. (c) Atenuagao da radiagdo dada pela
Equacéo (3.6).
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3.4 COEFICIENTES DE ATENUAGAO OBTIDOS COM O XCOM

O software XCOM é um banco de dados da web, desenvolvido pela NIST
(National Institute of Standards and Technology), que permite calcular segbes
transversais de choque de espalhamentos incoerentes e coerentes, efeitos
fotoelétricos, producdes de pares e coeficientes de atenuacgio total de qualquer

elemento (Z < 100), composto ou mistura, com energias de 1 keV até 100 GeV,

conforme exibido nas Figuras 17 e 18.
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Figura 17 — Interface de entrada para selegéo do tipo de material (elemento, composto ou
mistura) a ser analisado no software XCOM.

NIST

National Institute of
Stondards and Technology
Physical Meas Laboratory

Element/Compound/Mixture Selection

In this database, it is possible to obtain photon cross section data for a single element, compound, or mixture (a combination of elements and compounds). Please fill out
the following information:

Help

—Identify material by:
@® Element
O Compound
O Mixture

—Method of entering additional energies: (optional)

@ Enter additional energies by hand
O Additional energies from file (Note: Your drowser must be file-upload compatible)

[ Submit Information | [ Reset |

Fonte: NIST XCOM database (BERGER et al., 2010).

Figura 18 — Interface de entrada para a férmula do composto e definicdo da faixa de energia.
Help

Formula for compound (e.g. H20 for water): | |

Optional output title: | |

Additional energies in MeV: (optional) (up to 100 allowed)
Graph options: Note: Energies must be between 0.001 - 100000 MeV (1 keV - 100 GeV) (only 4 significant
figures will be used).

Total Attenuation with Coherent One energy per line. Blank lines will be ignored.

Scattering

[ Total Attenuation without Coherent
Scattering

[0 Coherent Scattering

[J Incoherent Scattering

() Photoelectric Absorption —~ F Include the standard grid
[0 Pair Production in Nuclear Field

- Energy R <
[J Pair Production in Electron Field nergy Range

. Minimum: [0.001 | MeV
[J None —

Maximum: | 100000 | MeV

| Submit Information | Reset |

Return to previous document.

Fonte: NIST XCOM database (BERGER et al., 2010).

Definidas as variaveis de entrada no software XCOM, que s&o o numero
atdbmico do elemento, ou a composicao quimica de um material ou as fra¢des

massicas da composi¢ao da mistura e a faixa de energia em estudo, sdo calculados
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os valores dos coeficientes de atenuagbes massicos: total com ou sem
espalhamento; para o efeito fotoelétrico; para o efeito espalhamento Rayleigh
(coerente) e Compton (incoerente); e produgdo de pares no campo do nucleo ou
elétron.

Na Figura 19 estdo exibidas as contribuigdes dos espalhamentos coerentes e
incoerentes e do efeito fotoelétrico para a atenuagéo de fétons com energia de 1 a
1000 keV pela agua. Também estdo exibidos a atenuagdo total com e sem

espalhamento coerente.

Figura 19 — Coeficientes de atenuagao de massa da agua para energias de 1 a 1000 keV.
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Fonte: O autor (2025).

Nas Figuras 20, 21 e 22 exibimos os perfis dos coeficientes de atenuacgdes
massicos totais com espalhamento coerente em funcdo da energia, para os
materiais de validagdo: elementares (Tabela 3), ndo elementares (Tabela 4) e

amostras geoldgicas (Tabela 5).
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Figura 20 — Perfis dos coeficientes de atenuagao massico em fungao da energia para os
elementos C, Mg, Al e Fe.
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Figura 21 — Perfis dos coeficientes de atenuagdo massico em funcéo da energia para os
materiais n&o elementares da Tabela 4.
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Figura 22 — Perfis dos coeficientes de atenuagado massico em fungéo da energia para
as amostras geoldgicas da Tabela 5.
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3.5 MODELO PARA SECAO DE CHOQUE TOTAL

O coeficiente de atenuagéo linear é a probabilidade de interagédo por unidade

de caminho e se relaciona com a se¢ao de choque efetiva total pela Equagéo (3.7):

u= NA%a (3.7)
A secgado de choque efetiva total definida pela Equacgao (3.7), pode ser modelada
matematicamente em funcdo da energia e da composi¢gdo quimica dos materiais

investigados, pela Equacéo (3.8):

0(E, Zesr) = a(E)Zess + b(E)ZCSY (3.8)

onde E € a energia da radiagdo e Z.;; € 0 numero atdmico ou numero atémico

efetivo, no caso de materiais ndo elementares. Os coeficientes a, b e ¢ dependem
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apenas da energia (sendo desprezada sua dependéncia material). O primeiro termo
da Equagédo (7) representa a contribuicdo do espalhamento Compton e o segundo
termo representa a absorgdo fotoelétrica (GEET; SWENNEN; WEVERS, 2000;
RIZESCU; BESLIU; JIPA, 2001).

Considerando a Equagéo (3.8) para duas energias distintas, obtemos as
Equagbes (3.9) e (3.10)

g, = aLZeff + bLZeC]lc'f (39)

oy = aHZeff + bHZg}-If (310)

em que oL = O(EL, Z.sr) € OH = O(EH, Zcsr). Analisando cada uma destas equagoes
para um conjunto de materiais (calibragdo), pode-se estimar numericamente, pelo
método dos minimos quadrados, os valores de a;,b;,c;,ay, by € cy, OU seja, 0s

parametros de ajuste ao modelo dado pela Equagéo (3.8).
3.6 MODELO DE DUPLA ENERGIA PROPOSTO

O método desenvolvido no presente trabalho baseia-se na obteng¢do do
numero atébmico Z e da densidade p a partir da estimagcdo de um fator R, que é
definido como a razéo entre os coeficientes de atenuacao linear obtidos para duas
energias de raios gama ou raios X. Para determinacdo dos valores de Z e p, define-
se uma fungdo de R em Z, considerando uma faixa de numero atbémicos e
densidades que englobem os valores de Z e p dos materiais (amostras) que se
pretende avaliar.

Medindo os coeficientes de atenuacgdo linear y do material em dois niveis
energéticos distintos, sendo um em baixa energia (E;) e outro em alta energia (Ey),

defini-se a razdo da atenuacao:

1239
R=— 3.10
Uy ( )
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em que [. e PH referem-se aos coeficientes de atenuacgéo linear do material obtidos
em baixa energia (E.) e alta energia (En), respectivamente. A razdo R é uma fungao
monotona crescente do numero atdmico. Desta forma, o fator R é determinado
exclusivamente para uma determinada composi¢do do material (AZEVEDO et al.,
2016; FONSECA et al., 2019; RIZESCU; BESLIU; JIPA, 2001).

Outros autores, tais como Abbasi; Mohammadzadeh; Zamzamian, (2019),
Ghaebi; Tajik; Azimirad, (2023), Turturica et al., (2020) e Yalgin; Reyhancan, (2022),
definem a raz&do de atenuagdo como o quociente entre os coeficientes de atenuacgéo

em alta e baixa energia de um feixe de radiagdo gama ou raios X, ou seja,

Uy
Uy

<
Il
|

(3.11)

3.6.1 Modelo para o numero atéomico efetivo

O modelo matematico proposto neste trabalho, trata-se de uma fungéo
algébrica para estimar o numero atdémico efetivo de um material, em fun¢do a razéo

da atenuacao:

7 - P+ PR+ pst4

(3.12)

7 q, A—qu-l—Rq3

em que p;, P2, P3, Pa 41, G2 € g3 SA0 0s parametros de ajuste do modelo.

Nos ultimos anos, varios artigos abordaram diversos modelos para expressar
o0 numero atdmico em fungdo da raz&o entre os coeficientes de atenuagao. Yalgin;
Reyhancan, (2022) testaram modelos linear, exponencial e polinomiais de 22 e 42
ordem para definir qual melhor ajustava-se ao sistema e materiais utilizados,
obtendo, neste caso, o modelo exponencial como o mais adequado. Martini et al.,
(2021) adotaram um modelo quadratico para a relagéo entre Z.;, e R. Ja Rizescu,
Besliu; Jipa, (2001) usaram um quociente de polinbmios quadraticos para expressar
a razéo R em fungdo do numero atomico efetivo Z. ;. Na Tabela 6, tem-se o resumo
dos modelos adotados por estes autores, os quais serdao comparados com o modelo

proposto.
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Tabela 6 — Equacgbes de predicdo do numero atdmico utilizando o método de dupla energia.

Fonte Modelo Funcao Equacéo
Rizescu; Besliu; Racional p1+ qiZ + 1, Z2 (3.13)
Jipa, (2001) Quadratico P+ @ Z + 122 '
Martini et al.,

Quadratico Z =a+ bR+ cR? (3.14)
(2021)
Yalgin; Reyhancan, _ -

Exponencial 7 = aebk (3.15)
(2022)

_ P1+ PR+ psRP4

O autor (2025) Algebrico Z 41 + GoR + R93

(3.12)

Fonte: O autor (2025).

3.6.2 Modelo para densidade

A partir das Equagoes (3.7), (3.9) e (3.10) os coeficientes de atenuagéo linear
para as energias consideradas podem ser expressos no sistema de Equagbes
(3.16):

p
HL = (ayZess + bLZg]Lff)NAZ
(3.16)

p
tu = @uZesy + bHZg}-If)NAZ

A massa atdmica sera determinada em fungdo do numero atdémico por meio
de um ajuste. Liu et al., (2023) propuseram um ajuste polinomial de terceira ordem
para estimar a massa atdmica das amostras. Neste trabalho, sera utilizado o ajuste

proposto por Rizescu; Besliu; Jipa, (2001):

7
=0

Por fim, deve-se resolver o Sistema de Equagbes (3.16) para determinar a
densidade da amostra, p. Para a resolugéo do Sistema de Equagbes (3.16), pode-se
utilizar, por exemplo, as fungdes mldivide ou Isqlin do MATLAB, que retornam uma

solugdo, mesmo para sistemas sem solugdo exata, minimizando os residuos
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(MARRERO, 2016). A funcao mldivide, também representada pelo operador “\”,
utiliza uma abordagem de minimos quadrados para sistemas sobredeterminados,
oferecendo uma solugéo eficiente e direta (MARRERO, 2018). Por outro lado, a
funcao Isqlin resolve problemas de minimos quadrados lineares com restricoes,
permitindo a imposicao de limites fisicos.

Os Fluxogramas 1 e 2 apresentam, respectivamente, o processo de
calibracdo e o processo de determinacdo do numero atdbmico e da densidade

utilizando o método de dupla energia.
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Fluxograma 1 — Processo de calibragdo do método de dupla energia proposto.

Dados tedricos (Xcom):

massa atdomica (A) e

Secdes de choque totais:

Dados experimentais ou

tedricos: coeficientes de

Razao da Atenuacao

_mA A R=1L

oL p'NAe H™ pNg Un
Obter coeficientes do Obter os coeficientes Obter os coeficientes
ajuste  da  massa dos  ajustes  das do ajuste de Z em
atémica (A) em fungao secbes de choque funcdo da razdo da

do nuimero atémico (Z) totais o, e oy atenuacao R

Fonte: O autor (2025).
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Fluxograma 2 — Processo de determinagdo do numero atémico e densidade com o método
de dupla energia.

Coeficientes de atenuacao linear
os phantoms/amostras: u; e uy

y

Calculo da razédo da

atenuacéo
R=1L
Uy

!

Calculo do nimero

atomico efetivo usando o
modelo algébrico

_ D1+ Pp2R+ psRP*
77 q,+ q;R + R%

\ 4

Calculo da massa

atdbmica da amostra A.s

em fungdo do numero

atomico efetivo Z,,

\ 4

Calculo da densidade da amostra em
funcdo de Z,r, A € dos
coeficientes de ajuste das secdes de

choque totais:

Fonte: O autor (2025).



57

3.7 REGRESSAO NAO LINEAR

Da mesma forma que a regressao linear, a regressao nao linear é baseada na
determinacao dos valores de parametros que minimizem a soma dos quadrados dos
residuos (S,) entre os valores y medidos e os valores y preditos com o modelo
proposto (DEVORE, 2006).

5= =9 (3.18)

Neste trabalho, para o processo de ajuste, adotou-se a fung¢ao Isqcurvefit, que
€ usada para ajustar dados a um modelo ndo-linear usando o método dos minimos
quadrados. A seguir tem-se alguns exemplos da sintaxe da fungéo Isqcurvefit:

e X =/[sqcurvefit(fun, xo, xdata, ydata)

e Xx =/sqcurvefit(fun, xo, xdata, ydata, Ib, ub)

e [x, resnorm, residual, exitflag, output] = Isqcurvefit(fun, xo, xdata, ydata, Ib, ub,
options)

No Apéndice A séo apresentados detalhes dos argumentos de entrada e saida

para a funcao Isqcurvefit.
3.7.1 Qualidade do ajuste

A qualidade dos ajustes dos modelos matematicos aos dados tedricos ou
experimentais sera avaliada pelas métricas de regresséo: Raiz do Erro Quadratico
Médio (RMSE) e R-quadrado (Coeficiente de Determinacgao). Estas métricas de
regresséo quantificam a precisdo dos modelos preditivos medindo a diferenca entre
os valores previstos e reais. Além destas métricas, também utilizaremos a analise de

variancia da regressao.
3.7.1.1 Raiz do Erro Quadratico Médio (RMSE)

O RMSE é uma medida estatistica amplamente utilizada para avaliar a

precisdo de um modelo de ajuste de curvas (ZHAN; CHONG, 2021). Para calcular o
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RMSE, seguimos estes passos: a) Calcular o erro para cada ponto (diferenca entre o
valor real e o valor previsto) b) Elevar cada erro ao quadrado c) Calcular a média
desses erros quadraticos d) Determinar a raiz quadrada dessa média.

Matematicamente, é representado pela Equagéo (3.19)

n
1
RMSE = |~ (3~ 9,)? (3.19)
i=1

Quanto menor o valor do RMSE, melhor é o ajuste do modelo aos dados. O
RMSE é expresso na mesma unidade das variaveis originais, o que facilita sua
interpretacdo. Tem a vantagem de ser sensivel a outliers, o que pode ser util para
identificar modelos que produzem erros grandes ocasionalmente. O RMSE penaliza

erros maiores mais severamente que erros menores devido ao termo quadratico.
3.7.1.2 Coeficiente de Determinacéo (R? R-quadrado ou R-dois)

A métrica R34 também conhecida Coeficiente de Determinagdo (R?% R-
quadrado ou R-dois), representa o percentual da varidncia dos dados que é
explicado pelo modelo (DEVORE, 2006). Os resultados variam de 0 a 1, geralmente
também s&do expressos em termos percentuais, ou seja, variando entre 0% e
100%. Quanto maior é o valor de R? mais explicativo € o modelo em relagao aos

dados previstos. Na Equagéo (3.20) € mostrado o célculo desta métrica.

P Variagdo Residual . Y —9)? (3.20)
Variacio Total Yis (i — y)*? .

onde y; e ¥; representam os valores reais (observados) e preditos, respectivamente,

e y a média dos valores reais.
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A Andlise de Variancia (ANOVA) da regressao é uma técnica estatistica

utilizada para avaliar a significancia de um modelo de regressao. Ela determina se o

modelo explica uma quantidade significativa da variagcédo nos dados em comparagao

com a variagéo nao explicada (erro) . A ANOVA de regresséo decompde a soma dos

quadrados em componentes que sao associados a regressado e ao erro, permitindo

uma avaliagcao detalhada do ajuste do modelo, a qual € geralmente apresentada
como na Tabela 7 (DEVORE, 2006; MAGALHAES; LIMA, 2002):

Tabela 7: Tabela ANOVA.

Fonte de
. G.L. S.Q.
Variagao

QM.

p-valor

Regresséo | p-1 SQreg
Residuos n-p SQres
Total n-1 SQtotal

SQreg/(p—1)
SQres/(n-p)
SQtotal / (n— 1)

QMreg / QMres

Fonte: O autor (2025).

A seguir apresentamos os elementos da Tabela ANOVA:

e Fonte de variacao: ldentifica os componentes da variagdo nos dados:

o Regressé&o: Variagéo explicada pelo modelo.

o Residuos: Variagado ndo explicada pelo modelo (erro).

o Total: Variacao total nos dados.
e Graus de Liberdade (G.L.):

o Regressédo (p—7): Onde p é o numero de parametros do modelo.

Reflete a quantidade de

parametros do modelo.

informagédo utilizada para estimar os

o Residuos (n-p): Onde n é o numero de observagdes. Reflete a

quantidade de informag&o n&o explicada pelo modelo.

o Total (n—17): Reflete a variagéo total nos dados.
e Soma dos Quadrados (S.Q.):

o SQreg (Regresséo): Mede a variagao explicada pelo modelo.

o SQres (Residuos): Mede a variagdo nao explicada pelo modelo.
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o SQtotal (Total): Soma dos quadrados total, que é a soma de SQreg e
SQres.

e Quadrados Médios (Q.M.):

o QMreg (Regressdo): E o SQreg dividido pelos graus de liberdade da
regressao (p—1).

o QMres (Residuos): E o SQres dividido pelos graus de liberdade dos
residuos (n—-p).

e Estatistica F: Calculada como a razdo entre o QMreg e QMres. Um valor
de F elevado indica que a variagdo explicada pelo modelo é
significativamente maior do que a variagao nao explicada.

e p-valor: Indica a probabilidade de observar um valor de F tao extremo
quanto o obtido, assumindo que a hipétese nula (de que o modelo néo é
significativo) é verdadeira. Um p-valor baixo (geralmente menor que 0,05)

indica que o modelo é estatisticamente significativo.

A andlise de varidncia da regressao fornece uma visdo detalhada da
qualidade do ajuste do modelo. Um valor de F elevado e um p-valor baixo indicam
que o modelo de regressao é eficaz em explicar a variagdo nos dados, além de ser
estatisticamente significativo. Esta analise complementa as métricas RMSE e R?
oferecendo uma compreensdo abrangente da qualidade do modelo e de sua

capacidade preditiva.
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO

4.1 TOMOGRAFIA GAMA

Nesta secédo, serdo apresentados e discutidos os resultados da determinacéo
do numero atébmico e densidade utilizando tomografia de transmisséo de raios gama
de dupla energia. Inicialmente, na subsegédo 4.1.1, & detalhada a construgdo das
curvas de calibracéo tedricas, empregando dados do NIST XCOM para elementos
com numero atébmico Z < 30. Em seguida, essas curvas de calibragdo tedricas s&o
aplicadas para determinar o numero atdbmico e a densidade das amostras de
validacao.

A subsegédo 4.1.2 apresenta uma analise comparativa da raz&o de atenuagéo
obtida experimentalmente e teoricamente para os materiais de calibragdo. Na
subsegdo 4.1.3, sdo destacadas as curvas de calibracdo experimentais,
demonstrando o ajuste do modelo preditivo para as se¢cbdes de choque e os dados
obtidos em laboratério. A subsecéo 4.1.4, avalia o desempenho do modelo algébrico
em comparagdo com outros modelos da literatura, para determinar o numero
atdbmico. Por fim, na subsec¢éo 4.1.5, o modelo proposto é utilizado para determinar o

numero atémico e a densidade dos phantoms e amostras geolégicas.

4.1.1 Curva de Calibracao Teérica

Uma primeira avaliagdo do método proposto na Secdo 3.6 foi realizada
usando os elementos quimicos com numero atémico Z € [1,30]. Nas Figuras 23 e 24
estdo exibidos os valores tedricos das se¢des de choque totais (o) para as energias
de 59,5 keV e 662 keV, com respectivos ajustes pelo método dos minimos
quadrados. Estes valores das sec¢des de choque, foram obtidos utilizando a Equagéo
(3.7), a partir dos coeficientes de atenuagdo de massa disponiveis no banco de
dados XCOM do NIST (National Institute of Standards and Technology) (BERGER et
al., 2010). Os ajustes dos valores de o foram realizados com a fungéo Isqcurvefit
(least squares curve fit) do software MATLAB, permitindo determinar os valores dos

coeficientes a;, b;, c;, ay, by € cy, mostrados na Tabela 8.



Figura 23 — Ajuste das segbes de choque totais para a energia de 59,5 keV.
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Figura 24 — Ajuste das sec¢des de choque totais para a energia de 662 keV.
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Tabela 8 — Coeficientes obtidos pelo ajuste das se¢des de choque totais as Equagdes (3.9)

e (3.10).

Coeficiente Valor Coeficiente Valor
ar 0,5117 ay 0,2565
b, 1,7062 - 10~* by 3,4178 - 1077
cL 4,0783 Cy 3,9735

Fonte: O autor (2025).

A razao da atenuacgéo R, para os niveis energéticos do ?*'Am e do '¥’Cs, para

os elementos com numero atémico Z € [1,30], é apresentada na Figura 25. Nesta

mesma figura, € mostrado o ajuste dos valores tedricos ao modelo proposto,

conforme a Equacéo (3.12), cujos coeficientes obtidos estéo listados na Tabela 9. O

ajuste para a massa atébmica em fungdo do numero atébmico, Equagéo (3.17), €

apresentado na Figura 26, com coeficientes exibidos na Tabela 9.

Figura 25 — Numero atdmico em fungéo da raz&o (R) para todos os elementos com numero
atébmico Z € [1,30].
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Fonte: O autor (2025).
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Figura 26 — Massa atémica (A) em fung&o do nimero atémico (Z).
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Fonte: O autor (2025).

Tabela 9 — Valores dos coeficientes de ajustes das Equagdes (3.12) e (3.17) para calculos

do numero atdbmico e da massa atbmica.

Coeficiente ? Coeficiente A
Valor Valor

P1 9,8974-1073 to 1,0094
P2 —4,4571 t1 —36,0165
P3 4,4199 ty 144,3615
Pa 1,0098 t3 —198,8996
0 ~7,4972 - 1073 ty 139,0003
q 3,7890 - 1073 ts —52,1800
qs —15,4284 te 10,1006

ty —0,7873

Fonte: O autor (2025).

Para os ajustes das se¢des de choque g, e oy em fungdo do numero atdmico

Z, de Z em funcao da razao da atenuagéo R, e da massa atdbmica A em func¢édo do

numero atémico Z, foram encontrados coeficientes de determinacdo R? > 0,9996,

indicando que os modelos explicam no minimo 99,96% da variagao nos dados. Além
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disso, a analise de variancia (ANOVA) mostrou que os modelos adotados s&o
estatisticamente significativos ao nivel de 99%, com valores de F elevados e
valores-p menores que 0,0001, reforcando que os modelos ajustados s&o eficazes e
adequados para capturar as relagbes entre as varidveis estudadas (RAPOSO,
2016).

4.1.1.1 Determinagc&o do numero atémico e densidade

Os valores dos coeficientes de atenuagdo obtidos experimentalmente por
transmissdo gama, para as amostras (C, Mg, Al, Fe), foram utilizados para obtencéo
dos valores da raz&o da atenuagédo R. A partir do ajuste para o numero atémico,
mostrado na Figura 25, foram determinados os valores do numero atdémico dos
quatro elementos selecionados para validagéo, cujos resultados estdo exibidos na
Tabela 10. Além disso, os valores teéricos de R, obtidos a partir do banco de dados
NIST XCOM, foram utilizados para as mesmas amostras de validag¢ao, estimando os
valores de Z de maneira analoga ao procedimento realizado com os dados

experimentais.

Tabela 10 — Valores tedricos (Teo) e experimentais (Exp) para a razédo R e o numero
atomico (Z) das amostras de validacdo, obtidos com o método de dupla energia proposto.

Elemento ) ’
Teo Exp Ref Teo ER Exp ER
C 2,2787 | 2,2755 6 598 | 0,33% 591 | 1,50%
Mg 3,3945 | 3,5355 12 12,02 | 0,17% | 12,38 | 3,17%
Al 3,7627 | 3,8740 13 12,93 | 0,54% | 13,18 | 1,38%
Fe 16,7599 | 16,4365 | 26 26,10 | 0,38% | 25,92 | 0,31%

Fonte: O autor (2025).

Os valores da densidade dos quatro elementos selecionados para validagéo,
obtidos resolvendo o Sistema de Equagbes (3.16), estdo apresentados na
Tabela 11.
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Tabela 11 — Valores de densidade obtidos com o método de dupla energia, a partir de dados
tedricos (Teo) e experimentais (Exp) para as amostras de validacao.

p (g/cm?)
Elemento
Ref Teo ER Exp ER
C 1,70 1,83 -7,65% 1,85 -8,82%
Mg 1,74 1,75 -0,57% 1,63 6,32%
Al 2,70 2,67 1,11% 2,66 1,48%
Fe 7,87 7,90 -0,38% 7,67 2,54%

Fonte: O autor (2025).

Os resultados apresentados nas Tabelas 10 e 11 indicam uma boa
concordancia entre os valores preditos e os de referéncia, especialmente para o
namero atbmico. As diferengcas percentuais para Z foram inferiores a 1,00%
considerando dados tedricos e a 3,20% para valores experimentais. Para a
densidade, as diferencas sao ligeiramente maiores, com o carbono apresentando as
maiores discrepancias: -7,65% a partir de dados tedricos e -8,82% para os dados
experimentais. Os outros elementos mostraram diferengas variando de -0,38% a
1,11% para dados tedricos, e de 1,48% a 6,32% para dados experimentais. Estes
resultados foram avaliados com o uso de métricas estatisticos, mais precisamente
pela andlise dos valores dos coeficientes de determinagdo R? e dos erros
quadraticos médios (RMSE) para as relagdes entre os valores de Z e p de referéncia
e os valores preditos com o modelo, a partir das razbes das atenuacgdes tedricas e
experimentais.

Os valores obtidos para R? e RMSE, exibidos na Tabela 12 indicam a alta
precisdo do modelo algébrico proposto para determinagdo do numero atdmico.
Notadamente, os valores das métricas indicam uma melhor concordancia entre os
valores de Z e p de referéncia e os preditos teoricamente, isto pode ser explicado
pelos erros intrinsecos subjacentes ao processo de obtencdo dos coeficientes de

atenuagdo com o tomégrafo de raios gama.
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Tabela 12 - Métricas para avaliacao das predigbes do numero atdmico e densidade a partir
de valores de R tedricos e experimentais.

V4 P
Experimental Teodrico | Experimental Tedrico
R? 0,9993 1,0000 0,9986 0,9995
RMSE 0,2698 0,0570 0,1304 0,0817

Fonte: O autor (2025).

A Figura 27 ilustra graficamente a relagdo entre valores preditos e de
referéncia para o numero atdmico, utilizando dados tedricos e experimentais.
Observa-se uma excelente concordancia, com pontos distribuidos muito préximos as
curvas de ajuste, indicando alta precisdo na determinacdo. A ligeira diferenga entre
as curvas para dados tedricos e experimentais reflete as incertezas inerentes as

medigdes praticas.

Figura 27 - Comparacao de resultados preditos com os valores de referéncia para o numero
atémico.

O Dados tedricos
O Dados experimentais i
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]

N
o
T
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Numero atdmico de referéncia

Fonte: O autor (2025).

Para p (Figura 28), nota-se uma correlagéo forte, embora com uma disperséo

um pouco maior que para Z. As curvas de ajuste em ambos os graficos demonstram
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a capacidade do modelo em capturar a tendéncia dos dados em toda a faixa de
valores analisados.

Por fim, estes resultados indicam que mesmo utilizando dados teéricos para
construcdo das curvas de calibragdo, os resultados para o numero atdmico e
densidade, obtidos com valores experimentais da razdo R sdo satisfatorios, com
discrepancias inferiores a 4% em relagdo aos valores de referéncia para o niumero

atdbmico e inferiores a 9% para a densidade.

Figura 28 - Comparacao de resultados preditos com os valores de referéncia para a

densidade.
9 T T T T T T T R
O Dados teoricos
st O Dados experimentais .
Ajuste aos dados tedricos
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Fonte: O autor (2025).

4.1.2 Razao da atenuacao

A Tabela 13 apresenta uma comparagdo entre os valores da razdo de
atenuagdo, R, obtidos a partir do banco de dados NIST XCOM e os valores obtidos
de forma experimental com medi¢cbes dos coeficientes de atenuagao, utilizando a
técnica de tomografia de transmisséo de radiagdo gama para duas energias (59,5
keV e 662 keV) emitidas de duas diferentes fontes radioativas (**'Am e 3Cs), para

os seguintes materiais de calibragédo: C, Al, Si, Ti, V, Cr, Co, Ni, Cu e Zn. Esses
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materiais foram utilizados para obtengdo de curvas de calibragdo definidas pelas
Equacgdes (3.9), (3.10) e (3.12).

Os dados exibidos na Tabela 13 indicam uma boa concordancia entre os
da razédo de atenuacdo. As diferengas

valores tedricos (R..,) e experimentais (R

teo exp)
percentuais relativas variam de 0,20% para o Carbono até 4,05% para o Niquel.
Ressalta-se que 8 dos 10 materiais analisados apresentam erro relativo abaixo de

3%, indicando alta precisdo nas medi¢des experimentais.

Tabela 13 - Comparagéo da Razé&o da atenuagao teodrica (R ) e experimental (Rexp) para o
método de dupla energia para os materiais de calibragéo (C, Al, Si, Ti, V, Cr, Co, Ni, Cu, Zn).

ltem Materiais . ER
Teodrico Experimental
1 Carbono 2,2787 2,2834 0,20%
2 Aluminio 3,7627 3,7520 0,29%
3 Silicio 4,2020 4,1479 1,29%
4 Titanio 10,8689 10,8967 0,26%
5 Vanadio 12,1674 12,0890 0,64%
6 Cromo 13,5735 13,1675 2,99%
7 Cobalto 18,5302 18,3122 1,18%
8 Niquel 20,4243 19,5977 4,05%
9 Cobre 22,4361 21,6555 3,48%
10 Zinco 24,5799 23,9659 2,50%

Fonte: O autor (2025).

A Figura 29 apresenta a regressao de R, em funcdo de R, onde o grafico

de dispersao mostra uma correlagdo muito forte (R* = 0,9995, p < 0,01) entre os

valores tedricos (R,,) e experimentais (R,,,). Observa-se uma boa concordancia

teo exp

entre os resultados experimentais e os valores tedricos, o que esta em linha com
outros trabalhos experimentais que utilizam tomografia de raios gama, como os de
Garba et al., (2024) e Gunoglu et al. (2024).

A analise dos resultados apresentados na Tabela 13 e na Figura 29 evidencia
a eficacia da técnica de tomografia de transmissdo de radiagdo gama empregada

neste estudo. O método proposto mostra-se capaz de produzir medi¢cdes precisas da
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razdo de atenuagdo para uma ampla gama de materiais, abrangendo desde

elementos leves como o carbono até elementos mais pesados como o zinco.

Figura 29 - Comparagéo dos valores teoricos (R ) com os resultados experimentais (R
da raz&o da atenuacdo para os materiais da calibrago.
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co

4.1.3 Curvas de calibragdo experimentais

As Figuras 30 e 31 ilustram o ajuste do modelo preditivo para as segbes de
choque e os dados experimentais obtidos com a técnica de transmissdo de raios
gama para as energias de 59,5keV e 662keV, respectivamente.

As Figuras 32 e 33 mostram os valores observados (mensurados) e os
preditivos estimados pelas Equagbdes (3.9) e (3.10), com erro percentual absoluto
médio inferior a 0,02% para ambos os niveis de energia. Os ajustes entre os valores

medidos e estimados para as energias de 59,5keV e 662keV apresentaram
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coeficientes de determinagéo de 0,9996 e 0,9980, respectivamente, com valores de

p < 0,001, indicando a alta precisdo do modelo calibrado com dados experimentais.

Figura 30 — Curva de ajuste para a se¢do de choque total, baseada nos elementos de
calibracao, para a energia de 59,5 keV.
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Figura 31 — Curva de ajuste para a segéo de choque total, baseada nos elementos de
calibracao, para a energia de 662 keV.
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Figura 32 — Comparagéo entre os valores das segbes de choque totais preditos e

200

150

100

Secédo de choque total predita, o (barns)
(o))
o

Figura 33 — Comparagéo entre os valores das se¢des de choque totais preditos e

(o)
. |

w R (63} (o)}

Secéao de choque total predita, o (barns)
N

mensurados para a energia de 59,5 keV.

Ll Ll %

O Dados experimentais
Ajuste linear

50 100 150
Secao de choque total observada, o (barns)

Fonte: O autor (2025).

mensurados para a energia de 662 keV.
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A Tabela 14 apresenta os coeficientes dos ajustes das secbdes de choque
totais para os materiais de calibragao, utilizando o modelo definido pela Equagéo
(3.8), para as energias de 59,5keV e 662keV. Observa-se uma variagéo significativa
nos valores entre as duas energias, particularmente no coeficiente 'b', que difere em
nove ordens de magnitude (2,2090x10 para 59,5keV e 4,0779x10'3 para 662keV).
Esta diferenca reflete a transicdo na dominéncia dos processos de interagao para a
faixa de numeros atbémicos estudados (Z = 6 a Z = 30). Em 59,5keV, o efeito
fotoelétrico é significativo, tornando-se predominante para elementos com Z mais
elevado dentro desta faixa. Em contraste, em 662keV, o espalhamento Compton é o
processo dominante para toda a faixa de Z considerada. Os coeficientes 'a' e 'c’
também apresentam variagdes significativas entre as duas energias. O coeficiente 'a’
diminui aproximadamente pela metade, enquanto 'c' praticamente dobra de 59,5keV
para 662keV. Essas mudancgas refletem as alteragbes nas contribuigdes relativas
dos termos linear e exponencial do modelo, respectivamente, adaptando-se as
caracteristicas especificas das interagdes da radiagdo em cada regime energético.
Estas diferengcas demonstram a capacidade do modelo em capturar as nuances das

intera¢des da radiagcdo em diferentes regimes energéticos e numeros atémicos.

Tabela 14 — Coeficientes dos ajustes das se¢des de choque totais para os materiais de

calibracao.
Coeficiente Valor Coeficiente Valor
a, 0,4988 ay 0,2545
b, 2,2090%x104 by 4,0779x10"3
cL 3,9846 Cy 7,7690

Fonte: O autor (2025).

Na Figura 34 temos os pares (R,Z) para os valores de R obtidos
experimentalmente, conforme Tabela 13, juntamente com a curva de ajuste ao
modelo descrito pela Equagéo (3.12), realizado utilizando a fungéo /sqcurvefit do
software MATLAB, cujos coeficientes obtidos estdo listados na Tabela 15. Observa-
se uma forte correlagdo entre a razdo R e o numero atdmico Z, indicando a eficacia

do método na determinagéo do numero atémico efetivo.
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Tabela 15 — Valores dos coeficientes do modelo algébrico (Equagao (3.12)) para mensurar o
numero atémico, utilizando o método de dupla energia de transmissao de raios gama.

Coeficiente Valor Coeficiente Valor
p1 0,2886 q1 1,5536%102
p2 - 21,6350 Q2 5,8103x103
p3 21,6213 Qs -4,1174
p4 1,0028

Fonte: O autor (2025).

Figura 34 — Ajuste do modelo proposto aos dados experimentais de transmissdo gama
utilizando o método de dual energia.
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Fonte: O autor (2025).

Determinadas as curvas de ajuste aos dados experimentais para os
elementos de calibragao (C, Al, Si, Ti, V, Cr, Co, Ni, Cu, Zn), podemos utilizar estas
curvas juntamente com o Sistema de Equacgdes (3.16), para estimar Z e p para as
amostras elementares (C, Mg, Al, Fe). Os valores dos numeros atémicos e das
densidades obtidos as amostras de validagéo podem ser vistos na Tabela 16. Para o
carbono, o método apresenta boa precisao no célculo de Z, mas uma discrepancia
de 10,04% na densidade, indicando uma limitacao para elementos leves. No caso do
magnésio e do aluminio, as diferengas sdo moderadas, com variagdes de até 5,99%

na densidade. O ferro, por outro lado, apresenta uma excelente concordancia, com
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diferencas de apenas 0,27% em Z e 0,14% na densidade. Estes resultados
demonstram a aplicabilidade do método proposto na determinagdo do numero
atbmico e da densidade, especialmente para elementos de numero atbmico mais

elevado dentro da faixa estudada.

Tabela 16 — Comparagéo entre o numero atdmico e densidade calculados com método
proposto, para valores de R obtidos experimentalmente, e os valores de referéncia.

Elemento R £ plg/cm®)
Ref. | Predito ER Ref. Predito ER
C 22755 | 6 5,94 1,00% | 1,70 1,87 -10,00%
Mg 3,5355 | 12 12,37 3,08% | 1,74 1,64 5,75%
Al 3,8740 | 13 13,34 2,62% | 2,70 2,63 2,59%
Fe 16,4365 | 26 26,07 0,27% | 7,87 7,89 -0,25%

Fonte: O autor (2025).

4.1.4 Validacao e Comparacdo de Modelos para Calculo do Numero Atdomico

Efetivo

Nesta subse¢do, comparamos o desempenho do modelo algébrico com trés
modelos da literatura, na determinacdo do numero atdbmico das amostras de
validagdo (C, Mg, Al, Fe). Além do modelo algébrico, analisamos os
modelos exponencial, quadratico e racional quadratico utilizados por Yalgin;
Reyhancan, (2022), Martini et al.,, (2021) e Rizescu; Besliu; Jipa, (2001),
respectivamente. Na Figura 35 estdo os pontos (R,Z) correspondentes aos valores
de R obtidos experimentalmente, juntamente com a curva de ajuste ao modelo

exponencial.
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Figura 35 — Modelo exponencial.
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Nas Figuras 36 e 37 temos os pares (R,Z) e (Z,R) para os valores de R
obtidos experimentalmente, assim como as curvas de ajuste aos modelos quadratico

e racional quadratico, respectivamente.

Figura 36 — Modelo quadréatico.
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Figura 37 — Modelo racional quadratico.
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A Tabela 17 apresenta uma comparagao entre os valores de referéncia do

numero atdmico Z e os preditos usando os modelos: algébrico, racional quadratico,

exponencial e quadratico. O modelo algébrico proposto demonstra o melhor

desempenho, com erros variando de 0,27% a 3,08%, seguido pelo racional
quadratico (0.27% a 5.08%) e exponencial (2,00% a 5,75%). O modelo quadratico

mostra-se inadequado, especialmente para elementos leves, com erros de até

46,50%.

Tabela 17 — Comparagédo entre nimeros atémicos de referéncia e preditos por diferentes
modelos para amostras de C, Mg, Al e Fe.

4
Elemento Racional
Ref. Algébrico _ Exponencial Quadratico
Quadratico
C 6 594 (1,00%) | 6,14 (2,33%) | 6,20 (3,33%) | 8,79 (46,50%)
Mg 12 [ 12,37 (3,08%) | 12,61 (5,08%) | 11,31 (5,75%) | 11,09 (7,58%)
Al 13 [ 13,34 (2,62%) | 13,36 (2,77%) | 12,44 (4,31%) | 11,68 (10,15%)
Fe 26 | 26,07 (0,27%) | 26,07 (0,27%) | 26,52 (2,00%) | 26,76 (2,92%)

Fonte: O autor (2025).



78

Na Figura 38, observa-se o desempenho dos quatro modelos avaliados na
predicdo de numeros atdmicos. O modelo algébrico proposto demonstra excelente
concordancia com a linha de referéncia em toda a faixa de numeros atébmicos,
indicando alta precisdo e consisténcia. O modelo racional quadratico também
apresenta um desempenho muito bom, com predigbes proximas aos valores de
referéncia ao longo de toda a faixa de niumeros atémicos analisada, exibindo apenas
pequenos desvios. O modelo exponencial exibe desvios mais notaveis que os dois
primeiros modelos. O modelo quadratico apresenta discrepancias significativas,
particularmente para numeros atdmicos baixos, confirmando sua inadequagéo para

esta aplicacéo.

Figura 38 — Numeros atémicos observados e preditos para as amostras de C, Mg, Al e Fe.
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Na Tabela 18 tem-se os valores das métricas R? e RMSE, cujos resultados,
reforcam a boa adequagdo dos modelos algébrico e racional quadratico, com o

melhor desempenho para modelo algébrico.
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Tabela 18 — Métricas para avaliagdo das predi¢cdes do numero atébmico para os modelos
algébrico, racional quadratico, exponencial e quadratico.

Algébrico | Racional Quadratico | Exponencial | Quadratico

R? 0,9994 0,9992 0,9964 0,9508
RMSE | 0,2517 0,2814 0,6400 2,2327
Fonte: O autor (2025).

4.1.5 Avaliacao de phantoms e amostras geolégicas

4.1.5.1 Perfis de atenuagao

Nesta subsegdo, sdo apresentados os perfis de atenuagdo de raios gama
para as fontes monoenergéticas de americio-241 e césio-137, analisando amostras
de rochas e os phantoms de acrilico, 6xido de aluminio e agua. As Figuras 39 e 40
ilustram a atenuagao obtida pela técnica de tomografia de raios gama com a fonte
de americio, enquanto nas Figuras 41 e 42, tem-se as atenuacgdes obtidas com a
fonte de césio. A partir das curvas de atenuacgao, foram calculados os coeficientes

de atenuacao linear, que estéo listados na Tabela 19.

Figura 39 — Atenuagéo de raios gama obtida com a fonte de americio para amostras de
rocha e um phantom de acrilico.
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Figura 40 — Atenuagéo de raios gama obtida com a fonte de americio para amostras de

agua, oxido de aluminio e acrilico.
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Figura 41 — Atenuagéo de raios gama obtida com a fonte de césio para amostras de rocha e
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Figura 42 — Atenuagéo de raios gama obtida com a fonte de césio para amostras de agua,
oxido de aluminio e acrilico.
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1 1.5

Tabela 19 — Coeficientes de atenuagéo linear obtidos pela técnica de tomografia gama com

0 uso das fontes de americio e césio.

b (cm™)
Amostra R
EL=59,5keV | Eun=662keV

I (VNO1) 0,7318 0,1900 3,8516
I (VNO2) 0,7327 0,1866 3,9266
[ (VNO4) 0,8338 0,1993 4,1836
Acrilico (C502Hs) 0,2289 0,0983 2,3286
Al,O, 0,4886 0,1562 3,1280
H20 0,2030 0,0873 2,3468

Fonte: O autor (2025).
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4.1.5.2 Obtencgao do numero atémico efetivo e densidade

Os valores de R s&o utilizados para determinar o numero atémico efetivo (Zef)
dos phantoms e das amostras geoldgicas, aplicando o ajuste n&o linear exibido na
Figura 34. Para determinar a densidade dos materiais, € necessario resolver o
Sistema de Equacgbes (3.16), sendo os valores de a;, b;, c;, ay, by € cy provenientes
dos ajustes das se¢des de choque exibidas nas Figuras 30 e 31 e o valor do numero
de massa (A) é calculado utilizando a Equacéo de Ajuste (3.17), com base no Zes
previamente determinado. Os resultados obtidos para o numero atdmico efetivo e a

densidade estao exibidos na Tabela 20.

Tabela 20 — Comparagdo dos numeros atémicos efetivos e das densidades obtidas pela
técnica CT-y de dupla energia com os valores de referéncia

Zeff o (g/cm?)
Amostras
Ref. | Exp. ER Ref. | Exp. ER
I (VNO1) 13,96 13,28 4,87% | 2,38 2,50 -5,04%

I (VNO2) 13,99 1347 3,72% | 2,31 245 -6,06%
I (VNO4) 13,94 14,06 0,86% | 2,62 2,61 0,38%
Acrilico (CsO2Hs) | 6,60 6,31 4,39% 1,19 1,40 -17,65%
Al,O, 11,34 10,85 4,32% | 2,01 214 -6,47%
H20 754 6,43 14,71% | 1,00 1,23 -23,00%
Fonte: O autor (2025).

O modelo utilizado demonstra um bom desempenho na previsdo do numero
atémico efetivo (Zet), utilizando a razdo dos coeficientes de atenuagéo. Além disso, o
modelo para a densidade ¢é eficaz na analise de materiais compostos, especialmente
quando a densidade dos materiais esta dentro da faixa dos elementos usados para
calibracéo, que varia de 1,70 g/cm® a 8,96 g/cm®. No entanto, surgem desafios na
previsdo da densidade de materiais como agua e acrilico, onde se observa uma
superestimagdo. Embora esses materiais apresentem numeros atdomicos efetivos
dentro da faixa dos materiais de calibragédo, que varia de 6 a 30, suas densidades
ndo se enquadram na mesma faixa, o que contribui para as discrepancias

observadas.



4.2 PROJECOES POR RAIOS X

Os dados apresentados nesta segdo foram obtidos a partir de projegbes
adquiridas com o pTC-RX nas condigdes especificadas na Tabela 1. As Figuras 43 e
44 mostram projecdes das amostras usadas para calibragdo do método de dupla

energia, obtidas com energias de E, = 130kV e E,, = 180kV, respectivamente.

Figura 43 — Proje¢Ges obtidas para os materiais de calibragdo com energia de E, = 130kV.
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Figura 44 — Projecdes obtidas para os materiais de calibragdo com energia de E,, = 180kV.
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Nas Figuras 45 e 46 tem-se os perfis da intensidade da radiagdo obtidos a
partir das projegdes das amostras de calibragao (C, Mg, Al, Si e Ti) e dos tubos

vazios com as energias de E, = 130kV e E,, = 180kV, respectivamente. As Figuras

47 e 48 apresentam os perfis de atenuagdo da radiacdo pelas amostras de
calibrag&o para as mesmas energias.

Na calibragéo foram utilizados apenas materiais elementares. O teflon (C,F,),

embora presente nas proje¢des, nao foi incluido nas curvas de calibragdo, sendo
analisado a posteriori a partir de tais curvas. Contudo, os célculos dos coeficientes
de atenuagédo para a energia de 130 kV revelaram resultados insatisfatérios para as
amostras de vanadio, cromo, ferro, cobalto, niquel, cobre e zinco.
Consequentemente, esses elementos foram excluidos da determinagédo das curvas
de calibragdo para o método algébrico de dupla energia a partir das projecbes de

raios X. As Figuras 45 a 48 ilustram um unico perfil por amostra e por energia
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considerada; entretanto, para o calculo dos coeficientes de atenuagao, empregaram-

se 100 perfis de cada uma das quatro projec¢des utilizadas em cada caso.

Figura 45 — Perfis da intensidade obtidos das proje¢bes com E, = 130kV.
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Fonte: O autor (2025).

Figura 46 — Perfis da intensidade obtidos das proje¢cbes com E,, = 180kV.
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Figura 47 — Atenuagéo da radiagéo pelos materiais de calibragao para E, = 130kV
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Figura 48 — Atenuagéo da radiagéo pelos materiais de calibragéo para E,, = 180kV.
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4.2.1 Curvas de calibragao experimentais

As curvas de ajuste foram desenvolvidas para representar as sec¢bes de
choque totais em fungdo do numero atémico (Figura 49) e para Zem fungdo da
razdo de atenuagéo (Figura 50), a partir de experimentos realizados com os
elementos: carbono, magnésio, aluminio, silicio e titanio. Os coeficientes das curvas

de ajustes estdo exibidos nas Tabelas 21 e 22. Na Tabela 21 tem-se os coeficientes
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obtidos para os ajustes das sec¢des de choque totais e, na Tabela 22 os coeficientes

para o ajuste do numero atémico.

Figura 49 — Ajuste das seg¢bes de choque totais em fun¢gdo do numero atémico para as
energias E, = 130kV e E,_, = 180kV.
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Tabela 21 — Coeficientes dos ajustes das se¢des de choque totais para os materiais de
calibracao (C, Mg, Al, Si, Ti) utilizados com o tomdégrafo de raios X.

Coeficiente Valor Coeficiente Valor
a 0,5339 ay 0,4948
b, 2,2073x10* by 1,6288x10
cL 3,8526 cy 3,6961

Fonte: O autor (2025).



Figura 50 — Ajuste do numero atdmico em fungéo da razéo R.

25

O Dados experimentais
== Modelo preditivo

Zejj =

1
L)

p1+p2 R+ps RPA
Q1 +q:R+R%3

_.
N
T

—

—

-
L]

Numero atomico efetivo. ch‘

Ti

1.4
R= Iy !

1.5
'H
Fonte: O autor (2025).

Tabela 22 — Valores dos coeficientes de ajuste do modelo algébrico para mensurar o

numero atébmico.

Coeficiente Valor Coeficiente Valor
p1 -2,1637x103 q1 -5,7475%10?
p2 6,3054x102 92 5,6671%x102
p3 1,2543x%103 ok} 0,3014
p4 3,8030

Fonte: O autor (2025)

4.2.2 Avaliacao de phantoms e amostras geoldgicas.

4.2.2.1 Perfis de atenuagao
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Na Figura 51(a) esta indicada a regido do tubo contendo Al,O, que foi

analisada para determinacéo do coeficiente de atenuagéo. Esta regido corresponde

a 300 linhas da projegédo obtidas com a energia de 130 kV. A intensidade da

radiagdo para a linha central (verde) representada na Figura 51(b) juntamente com a

intensidade da radiagao para uma linha de projegéo obtida com o tubo vazio.
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Figura 51 — (a) Projegdo de um tubo com 6xido de aluminio com 130 kV. (b) Intensidade da
radiagdo que atravessando o tubo vazio (em azul) e o tubo com Al>O3 (em vermelho). (c)
Atenuacéo da radiagao devido ao Al;Os.
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O procedimento realizado com o éxido de aluminio foi repetido para as
demais amostras, conforme os graficos apresentados no Apéndice C. Os perfis de

atenuagdo dos phantoms para as energias de E, = 130 kV e E, = 180 kV s&o

apresentados nas Figuras 52 e 53. De forma analoga aos materiais de calibragéo, os
coeficientes de atenuacdo para os phantoms e amostras geoldégicas foram
determinados a partir de quatro projegdes



Figura 52 — Perfis da atenuagéo da radiagdo dos phantoms para a energia de 130kV.
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Na Figura 54 estdo exibidos os perfis de atenuacado para a amostra de rocha
carbonatica VNO1 para as energias E. = 130kV e Ex = 180kV.
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Figura 54 — Perfis da atenuagao da radiagao da rocha VNO1 para as energias de 180kV e
130 kV.
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4.2.2.2 Obtencgao do numero atémico e densidade

Na Tabela 23 apresentamos os valores dos numeros atémicos efetivos e das

densidades obtidas a partir dos ajustes das Figuras 49 e 50 e do Sistema de

Equacgdes (3.16), considerando os coeficientes de atenuag&o linear obtidos a partir

de projecdes adquiridas de escaneamentos realizados com 130 kV e 180 kV.

Tabela 23 — Comparag&o dos numeros atémicos efetivos e das densidades obtidas pela
técnica uCT de dupla energia com os numeros atémicos efetivos e as densidades de

referéncia.
Zeff p (g/lcm?)
Amostras
Ref. Exp. | ER(%) | Ref. | Exp. | ER(%)

Acrilico (C502Hs) 6,60 6,94 -515% | 1,19 1,32 -10,92%
C2oF4 8,50 898 -565%| 2,20 2,03 7,73%
Al2O3 11,34 11,15 1,68% | 1,93 1,92 0,52%
I (VNO1) 13,96 12,78 8,45% | 2,38 2,46 -3,36%
CaO 18,36 16,33 11,06% | 1,05 1,20 -14,29%

Fonte: O autor (2025).
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Os valores dos numeros atémicos efetivos e das densidades, apresentados
na Tabela 23, foram calculados considerando a média dos coeficientes de
atenuagao nas regides analisadas. A tabela compara esses resultados com valores
de referéncia, destacando a eficacia da técnica de yCT de dupla energia para
materiais dentro das faixas de calibragdo de Z (6 a 22) e p (1,7000 a 4,5400 g/cm?).
A maior discrepancia tanto para o numero atdbmico efetivo quanto para a densidade
ocorreu para o Ca0, cuja densidade nao se encontra dentro da faixa de calibragéo,
destacando a necessidade de garantir que as propriedades dos materiais analisados

estejam dentro desses limites para assegurar resultados precisos.
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5. CONSIDERAGCOES FINAIS

Neste trabalho, desenvolveu-se uma metodologia para a caracterizagado de
materiais por meio de técnicas de tomografia de dupla energia. Utilizando sistemas
de transmissdo de raios gama com fontes de americio e césio, além de
microtomografia de raios X, foi possivel determinar com precisdo o numero atémico
efetivo e a densidade de diversas amostras.

O modelo proposto, baseado em uma fungao algébrica para estimar o numero
atdbmico efetivo em fungdo da razdo de atenuagdo, foi inicialmente validado
utilizando dados do NIST XCom e experimentos realizados com o tomégrafo de
transmissdo de raios gama, empregando fontes de americio e césio. Para essa
validagdo, foram utilizados dois conjuntos de materiais: um composto por 10
elementos para a determinag¢ao das curvas de calibragdo, e outro com 4 elementos
(grafite, magnésio, aluminio e ferro) para testar as curvas de calibragcéo tedricas e
experimentais.

A eficacia do modelo foi evidenciada por meio de comparagées com modelos
exponencial, racional quadratico e quadratico empregados por outros autores.
Utilizando curvas de calibragcdo obtidas a partir de ensaios experimentais com o
tomégrafo gama, o método algébrico proposto demonstrou-se eficiente na
determinacdo dos numeros atdbmicos e densidades de elementos com numero
atdbmico entre 6 e 30, apresentando discrepéancias inferiores a 3,5% para o niumero
atdbmico e um erro maximo de 10,04% para a densidade dos quatro materiais de
teste utilizados. As curvas de calibragdo obtidas para os meétodos exponencial e
racional quadratico permitiram determinar o numero atémico dos quatro materiais de
teste com erro inferior a 6%. Em contraste, o modelo quadratico apresentou erros de
até 46,44%, revelando-se inadequado para a identificagdo dos materiais com os
niveis energéticos adotados neste estudo.

Além disso, foram realizados experimentos com phantoms e amostras de
rochas carbonaticas utilizando tanto o tomégrafo gama quanto o tomégrafo de raios
X, para validar a precisdo e a confiabilidade das metodologias propostas. A analise
dos phantoms, que incluiram materiais como acrilico e 6xido de aluminio, permitiu
avaliar a eficacia do método na determinacdo das propriedades de materiais nao
elementares. As amostras de rochas, provenientes de afloramentos calcarios, foram

analisadas para verificar a aplicabilidade do método em contextos geoldgicos.
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Os resultados experimentais destacaram a importancia de selecionar
adequadamente os materiais de calibragao para garantir a precisdo dos calculos de
densidade e numero atémico. Além disso, a analise de variancia e as métricas de
regressao utilizadas confirmaram a robustez do modelo algébrico em comparagéo
com outros modelos.

Embora os resultados sejam promissores, o método apresenta limitagdes,
especialmente na determinacdo da densidade de materiais com baixo numero
atbmico. Esses desafios abrem caminho para refinamentos futuros, que podem
incluir ajustes nos modelos matematicos para ampliar a precisao e a aplicabilidade

da metodologia.
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APENDICE A - ARGUMENTOS DE ENTRADA E SAIDA PARA A FUNGAO
LSQCURVEFIT

Considerando a sintaxe para a fungao /sqcurvefit.

[x, resnorm, residual, exitflag, output] = Isqcurvefit(fun, x0, xdata, ydata, Ib, ub,

options)
temos os seguintes argumentos de entrada:

e Funcéo do Modelo (fun): E a fungdo que define o modelo matematico a ser
ajustado aos dados. Esta funcdo deve ser escrita de forma que receba os
parametros do modelo e os dados de entrada, retornando os valores
calculados pelo modelo.

e Estimativas Iniciais (xo): Um vetor que contém os valores iniciais dos
parametros que seréo ajustados. Estes valores s&o utilizados como ponto de
partida para o algoritmo de otimizag&o.

e Dados Independentes (xdata): O conjunto de dados que representa as
variaveis independentes do modelo. Estes dados sao passados para a fungéo
do modelo para calcular os valores previstos.

e Dados Dependentes (ydata): O conjunto de dados que representa as
variaveis dependentes, ou seja, os valores observados que vocé deseja
ajustar ao modelo.

e Limites Inferiores e Superiores (/b, ub): (Opcional) Vetores que especificam os
limites inferiores e superiores para os parametros do modelo. Isso € util para
restringir a busca de parédmetros dentro de um intervalo fisicamente
significativo. Se nao especificados, assumem -inf e inf, respectivamente.

e Options (opcional): Uma estrutura de opg¢des criada com optimoptions para

controlar o algoritmo de otimizagao.
A seguir estdo os argumentos de Saida para a fungao /sqcurvefit

e x: E um vetor que contém os coeficientes estimados que melhor ajustam o

modelo aos dados.
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resnorm: E a norma residual ao quadrado, uma medida de qudo bem o
modelo ajustado se encaixa nos dados. Quanto menor o valor de resnorm,
melhor o ajuste. Matematicamente, € a soma dos quadrados das diferengas
entre os valores y dos dados (ydata) e os valores y previstos pelo modelo
ajustado.
residual: Vetor que contém os residuos no ponto da solugdo. Os residuos séo
as diferengas entre os valores y dos dados (ydata) e os valores y previstos
pelo modelo ajustado.
exitflag: Valor inteiro que descreve a condicdo de saida do algoritmo de
otimizacdo. Valores positivos indicam que o algoritmo convergiu para uma
solugdo. Valores negativos indicam que o algoritmo ndo convergiu. Um valor
de 0 geralmente indica que o numero maximo de iteragbes ou avaliagbes de
fungéo foi atingido.
exitflag: Coédigo que indica o motivo pelo qual a fungéo de ajuste foi
interrompida (por exemplo, convergéncia ou numero maximo de iteragdes).
output. € uma estrutura que contém informagdes sobre o processo de
otimizagao. Alguns campos comuns em output incluem:

v’ iterations: O numero de iteragdes realizadas.

v funcCount. O nimero de avaliagdes da fung¢éo objetivo.

v'algorithm: O algoritmo de otimizagao usado.

v’ message: Uma mensagem descrevendo a condi¢do de saida do

algoritmo.
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APENDICE B - COEFICIENTES DE ATENUAQAO DE MASSA DOS MATERIAIS
DE CALIBRACAO OBTIDOS COM O TOMOGRAFO DE RAIOS GAMA

Tabela B1 — Coeficientes de atenuagéo de massa para os materiais de calibragéo, obtidos
com o TC de raios gama para E; = 59,5 keV e E; = 662 keV.

tem | Amostra |(u/p), (cm?/g)| (u/p)u (cm?/g)| R =L

(u/p)u
1 Carbono 0,175470 0,076847 2,2834
2 Aluminio 0,281712 0,075084 3,7520
3 Silicio 0,315615 0,076091 41479
4 Titanio 0,753638 0,069162 10,8967
5 Vanadio 0,848165 0,070160 12,0890
6 Cromo 0,939539 0,071353 13,1675
7 Cobalto 1,277625 0,069769 18,3122
8 Niquel 1,482648 0,075654 19,5977
9 Cobre 1,512965 0,069865 21,6555
10 Zinco 1,716389 0,071618 23,9659

Fonte: O autor (2025).
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APENDICE C - PROJEGOES OBTIDAS COM O uTC DE RAIOS X

Figura C1: (a) Projeg&o do tubo contendo 6xido de calcio com 130 kV. (b) Intensidade da
radiacdo que atravessando o tubo vazio (em azul) e o tubo com CaO (em vermelho). (c)
Atenuacao da radiagao devido ao CaO.

4
x 10 6.5 L1 . ; .
lg '} o .
©55F . 1
=] . ¢ ’
8 £ 5t - ¢
g f
o 45F
3 } |
55 o 4T %
2 L
o 3.5
£ 3F *+ CaO
5 « Tubovazio °
2.5 L L L
-2 -1 0 1 2
Posigao radial, x(cm)
45
(b)
4
1
15 08r

Lt
Atenuacao, - !n(l/lo)
o
[=2]

25

-2 -1 0 1 2
Posicao radial, x(cm)

(a) (c)

Fonte: O autor (2025).



104

Figura C2: (a) Projeg&o do tubo contendo teflon (C,F,) com energia de 130 kV. (b)
Intensidade da radiag&o que atravessando o tubo vazio (em azul) e o tubo com C,F, (em
vermelho). (c) Atenuagéao da radiagéo devido ao C,F,.
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Figura C3: (a) Projeg&o do tubo de acrilico com energia de 130 kV. (b) Intensidade da
radiagdo incidente (em azul) e ao atravessar o tubo de acrilico (em vermelho). (c) Atenuagao
da radiag&o devido ao acrilico.
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Figura C4: (a) Projegdo da amostra de rocha VNO1 com energia de 130 kV. (b) Intensidade
da radiagao incidente (em azul) e ao atravessar a amostra da rocha VNO1 (em vermelho).
(c) Atenuacao da radiagédo devido a amostra da rocha VNO1.
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Figura C5: (a) Projegéo do tubo com éxido de aluminio com 180 kV. (b) Intensidade da
radiagdo que atravessando o tubo vazio (em azul) e o tubo com AlI203 (em vermelho). (c)

Atenuagéo da radiagéo devido ao AlI203.
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Figura C6: (a) Projegéo do tubo com éxido de calcio com 180 kV. (b) Intensidade da
radiacdo que atravessando o tubo vazio (em azul) e o tubo com CaO (em vermelho). (c)
Atenuagéo da radiagdo devido ao CaO.
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Figura C7: (a) Projeg&o do tubo com teflon (C,F,) com energia de 180 kV. (b) Intensidade da
radiagao que atravessando o tubo vazio (em azul) e o tubo com C,F, (em vermelho). (c)
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Figura C8: (a) Projeg&o do tubo de acrilico com energia de 180 kV. (b) Intensidade da
radiagdo incidente (em azul) e ao atravessar o tubo de acrilico (em vermelho). (c) Atenuagao
da radiag&o devido ao acrilico.
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Figura C9: (a) Projegdo da amostra de rocha VNO1 com energia de 180 kV. (b) Intensidade
da radiagao incidente (em azul) e ao atravessar a amostra da rocha VNO1 (em vermelho).
(c) Atenuacao da radiagédo devido a amostra da rocha VNO1.
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APENDICE D - CODIGOS DO PROCESSO DE CALIBRAGAO

Quadro D1: Fungédo com o modelo para ajuste da se¢do de choque total.

function F = SCTef(x,xdata)

al =x(1);
b1 =x(2);
c1 =x(3);

F = a1.*xdata + b1.*xdata.*c1;

Quadro D2: Cédigo para determinagéo dos coeficientes de ajuste para segdo de choque

total.
xdata = Z; % vetor com numeros atémicos dos materiais de calibragao
ydata = sigmaT; % vetor com os valores das se¢des de choque totais
x0=1[111]; % chute inicial do método

options = optimoptions('lsqcurvefit','Algorithm’,'levenberg-marquardt',...
'Display','iter','FunValCheck','on’,...
'Maxlter',Inf, ...
'MaxFunctionEvaluations',100000,...
"TolX',1e-15,...
'OptimalityTolerance', 1e-15,...
'FunctionTolerance', 1e-15,...
'StepTolerance',1e-15,...
"TolFun',1e-15);

Ib=[]; % Limite inferior para os coeficientes. Se ndo especificado, assume -Inf.
ub =[1; % Limite superior para os coeficientes. Se ndo especificado, assume Inf.

COEFMod = Isqcurvefit(@SCTef,x0,xdata,ydata,lb,ub,options); % coef. do ajuste
ymod = SCTef(COEFMod,xdata);

plot(xdata,ydata,r',xdata,ymod,'--b")

lgd = legend('Valores Tedricos','Ajuste ao modelo’, 'Location’,'northwest");
xlabel('Numero , Z_{eff}")

ylabel('Total effective cross-section, \sigma_{t} (barns)')
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Quadro D3: Fungao com o modelo proposto para ajuste do nimero atdmico em fungéo da
razao entre os coeficientes de atenuacéo.

function F = MFA(x,xdata)

p1 =x(1);
p2 = x(2);
p3 = X(3);
p4 = x(4);

Num = p1 + p2*xdata + p3*xdata.*p4;
q1=x(5); 92 = x(6); q3 = x(7);
Den = g1 + g2*xdata + xdata.*q3;

F = (Num)./(Den);

Quadro D4: Cédigo para determinagéo dos coeficientes de ajuste para o numero atdémico.

xdata = R;
ydata = Z;
x0=[1111111];

options = optimoptions('lsqcurvefit','Algorithm’,'levenberg-marquardt',...
'Display’,'off','FunValCheck','on’,...
'Maxlter',Inf, ...
'MaxFunctionEvaluations',100000000,...
"TolX',1e-15,...
'OptimalityTolerance', 1e-15,...
'FunctionTolerance', 1e-15,...
'StepTolerance',1e-15,...
"TolFun',1e-15);

lb=T[]
ub =T[1;

COEFMod = Isqcurvefit(@MFA,x0,xdata,ydata,lb,ub,options);
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Quadro D5: Fungéo com o modelo para ajuste da massa atémica em fungdo do numero
atébmico.

function ¢ = Mass(t,z)

k = length(t);
y=0;
forn=1:k

y =y + t(n)*(log(z)).*(n-1);

end

Quadro D6: Cddigo para determinagédo dos coeficientes de ajuste para a massa atémica.

xdata = Z;
ydata = A; % Massa atdbmica, g/mol

X0=[11111111];

options = optimoptions('lsqcurvefit','Algorithm’,'levenberg-marquardt',...
'‘Display','iter','FunValCheck’,'on’,...
'Maxlter',Inf, ...
'MaxFunctionEvaluations',1000000,...
"TolX",1e-15,...
'OptimalityTolerance', 1e-15,...
'FunctionTolerance', 1e-15,...
'StepTolerance',1e-15,...
"TolFun',1e-15);
lb=[]

ub=T[F;

COEFMod = Isqcurvefit(@Mass,x0,xdata,ydata,|b,ub,options);
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APENDICE E - CODIGO PARA DETERMINAGAO DO NUMERO ATOMICO E
DENSIDADE

Quadro E1: Cdédigo para determinagdo do numero atdmico e densidade.

% Constantes
NA = 6.02214e23; barns = 1E-24; ConstCOnv = (NA).*(barns);

% Coeficientes obtidos dos ajustes para se¢des de choque

a_L =4.98816e-01; b_L =2.20899e-04; c_L = 3.98465;

a_H =2.54553e-01; b_H=4.07787e-13; c_H=7.76898;

% Coeficientes obtidos dos ajustes para Z em fungéo de R
p1=4.28480e-02; p2 = 8.00580e-02; p3 = 9.53109e-02;
p4 = 8.60232e-01; q1 = 8.42378e-04; g2 = 2.16344e-02;
g3 = 5.52119;

% Coeficientes obtidos dos ajustes para A em fungéo de Z

t0 = 1.00939; t1 = 3.60165e+01; t2 = 1.44361e+02;
t3 =-1.98899e+02; t4 = 1.39000e+02; t5 = - 5.21800e+01
t6 = 1.01006e+01; t7 = 7.87338e-01;

% Dados de entrada: mu_Lemu_H

mu_L = input(‘Informe o valor do coeficiente de atenuacao linear do material para a
energia E_L’)

mu_L = input(‘Informe o valor do coeficiente de atenuacéo linear do material para a
energia E_H’)

%% Estimativa para o nUmero atbmico
R=mu L/mu_H;
Zeff = (p1 + p2*R + p3*R*p4)/(q1 + 92*R + R*q3);

%% Estimativa para a massa atdmica
Aeff = t0 + t1*(log(Zeff)) + t2*(log(Zeff))*2 + t3*(log(Zeff))*3 + t4*(log(Zeff))*4 +
t5*(log(Zeff))*5 + t6*(log(Zeff))*6 + t7*(log(Zeff)) 7

%% Estimativa para a densidade

Matriz = [(ConstCOnv/Aeff)*(a_L*Zeff + b_L*(Zeff)*c_L)
(ConstCOnv /Aeff)*(a_H*Zeff + b_H*Zeff*c_H)];

d=[mu_L; mu_Hj;

% Como nao temos restricdes de desigualdade, definimos A e b como vazios
A=L]
b=T],

% Nao temos equacdes de igualdade adicionais além do proprio sistema
Aeq =[],
beq =[];
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% Definir limites inferior e superior para a densidade (se aplicavel)
Ib =0; % A densidade ndo pode ser negativa
ub =[]; % Pode deixar vazio se ndo houver limite superior

% Resolver o sistema
rho = Isqlin(Matriz, d, A, b, Aeq, beq, Ib, ub);

% Exibir os resultados
fprintf('O nimero atdmico da amostra é: %.2f \n', Zeff);

fprintf('A densidade da amostra é: %.4f g/cm3n’, rho);



