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Introduction générale 

 

L'interaction du rayonnement avec l'ADN est un complexe de processus physiques, 

chimiques et biologiques. En effet, les dimensions de ses composants sont très précises 

(micro et nano). 

L'étude physique de cette interaction nécessite plus de théories physiques et mathématiques 

afin de l'approcher de la vérité. 

 Ce mémoire contient trois chapitres. Le premier chapitre parle de l'interaction des 

particules ionisées, en particulier des électrons, avec la matière en général en raison de son 

importance dans la compréhension de l'étude avec des matériaux dans des cas particuliers 

tels que la matière vivante. 

 Nous savons que les protons et les électrons émis par une source transportent de l'énergie, 

et c'est cette dernière qui détermine le type d'interaction. On retrouve dans cette section les 

types d'interactions, diffusion élastique et diffusion inélastique... 

 On a également abordé la définition de l'interaction entre un électron porteur d'une 

énergie supérieure à l'énergie de liaison de l'atome ou ce qu'on appelle l'ionisation, le 

problème de la tarière sur l'émission d'électrons des couches de l'atome pour restaurer sa 

stabilité. L'état du carton est secondaire, c'est-à-dire un électron faiblement lié. Et aussi 

l'interaction du positon avec la substance. Dans le deuxième chapitre, j'ai traité l'effet 

biologique des rayonnements ionisants. Où j'ai connu l'ADN pour la première fois car c'est 

un composant important de la cellule. L'ADN contient deux chaînes enroulées l'une autour 

de l'autre et chaque chaîne est une union d'un groupe de molécules et d'ions, ou nous disons 

que c'est une union d'un groupe de nucléotides et chaque nucléotide est constitué d'un sucre 

désoxygéné, d'une base azotée et d'un phosphate grouper. J'ai aussi expliqué un peu la 

structure de certaines de ses molécules, mais je me suis concentré dans mon explication sur 

la molécule de pyrimidine (l'objet de ma recherche), cette molécule à partir de laquelle se 

forment les bases azotées de la pyrimidine. 

 Puis j'ai évoqué les cinq types de modifications résultant des deux mécanismes 

d'interaction avec l’ADN (effets directs et indirect). 

 Dans le troisième chapitre, nous avons discuté de l'étude graphique afin de 

déterminer les libres parcours des électrons au sein de la pyrimidine (Précurseur des bases 

pyrimidiques de l’ADN) 
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En calculant les sections efficaces élastiques en utilisant les lois de la physique des 

particules, nous obtenons finalement l'expression de la section efficace totale des collisions 

élastiques Utilisation Le système de code FORTRAN 77 ELSEPA. Ces codes calculent les 

sections efficaces des particules.  

Ces symboles effectuent des calculs relativistes à ondes partielles de la diffusion par le 

potentiel de réaction central et le potentiel des électrons émis par analyse relativiste, 

l'équation de Schrödinger. 

  Les règles d'addition avec la correction pour SCAR, permettent de déterminer les 

sections efficaces de molécules hétérogènes (absence de leur centre de symétrie).  

Enfin, nous avons trouvé la relation de libres parcours des électrons. 

Tout cela nous a conduit à des représentations graphiques des libres parcours des électrons 

dans le cas des diffusions élastiques et à discuter leurs résultants. 
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I.1. Introduction 

L’étude de l’interaction rayonnement-matière a été en grande partie effectuée au 

vingtième siècle et trouve son origine dans la découverte de la radioactivité par Henri 

Becquerel en 1895 et du radium par les Curie en 1890. Ces découvertes ont permis des 

avancées aussi bien fondamentales que technologiques. Le développement historique de la 

science de la radiologie est lui-même intéressant, et aide à comprendre les quantités et les 

unités utilisées dans ce domaine aujourd'hui (Aouina, 2020). 

  Initialememt, un rayonnement ionisant  est tout rayonnement susceptible d’arracher 

un électron à la matière ; Lorsque le rayonnement passe à travers la matière, il a la capacité 

d'ioniser directement  ou indirectement  les atomes et les  molécules, par conséquent, nous 

utilisons le terme rayonnement ionisant. 

 

  Dans le cadre de notre travail, nous considérons que les interactions des particules 

chargées légères qui désignent ici exclusivement les électrons  

 

I.2. Interactions des électrons et des positrons 

En traversant la matière, les particules chargées interagissent principalement avec les 

électrons et très rarement avec le noyau. Suite aux collisions des particules avec les électrons 

atomiques, elles déposent leurs énergies soit en les excitants à des niveaux d'énergie plus 

élevés. Les atomes peuvent retourner à leurs états fondamentaux en émettant des photons 

(Attix et al., 2008).  

Les interactions possibles des électrons et des positrons avec le milieu sont collisions 

élastiques, collisions inélastiques et émission de Bremsstrahlung; les positrons peuvent aussi 

subir une annihilation (Salvat et al., 2009) 

 

I.3. Interactions des électrons 

L'électron porte une charge électrique négative égale à -1.6 × 10-19 coulombs. La 

masse d'un électron est d'environ 9.11 × 10-31 kg, ce qui correspond à une masse 1836 fois 

inférieure à celle du proton. Les électrons peuvent avoir une origine atomique ou nucléaire 

provenant du cortège électronique des atomes du milieu ou suite à la désintégration 

radioactive de noyaux (radioactivité β+, β−) respectivement (Lyoussi,  2021). 
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Les électrons cèdent progressivement leur énergie à la matière. Les différents types 

de la diffusion des électrons sont bien sûr la base de la plupart des méthodes de microscopie 

électronique (Heger, 2008). A très haute énergie (>10 MeV), le processus dominant est le 

rayonnement de freinage (Bremstrahlung): Un électron en mouvement dans le champ 

coulombien d'un noyau est soumis à des forces d'accélération (Ziad Francis, 2007). Quand 

un électron intéragie  avec la matière, différentes interactions peuvent se produire, comme 

le résume la  figure 1. Pour une systématisation, les interactions sont classées en deux 

différents types, à savoir les interactions élastiques et inélastiques. Ces processus peuvent 

être catégorisés comme suit: 

 

 

Figure I.1 : Schéma des interactions électron-matière résultant 

de l'impact d'un faisceau d'électrons sur un spécimen 

 

http://www.gm.univ-montp2.fr 

 

I.3.1. Diffusion élastique 

Au cours d’une interaction élastique, l’électron projectile subit une diffusion 

coulombienne par le potentiel électrique d'un noyau de charge Ze à grande distance de cet 

atome et est dévié de sa trajectoire initiale sans perte d’énergie appréciable en raison de la 

grande différence de masses (Zouckermann, 1957). Il n’y a pas de modification de l’énergie 

interne de l’atome et l’énergie de l’électron après déviation (diffusion) est proche de celle 

http://www.gm.univ-montp2.fr/
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avant l’interaction et les états électroniques et nucléaires de la molécule (état rotationnel et 

vibrationnel) restent inchangés après la collision (Sanz et al., 2014).  

La probabilité de diffusion augmente en Z2 l'absorbeur et environ avec 1/EK 2, où Ek 

représente l'énergie cinétique des électrons incidents,  cette propabilité est, pour un angle de 

diffusion donné, d'autant plus grande que l'énergie de l'électron est faible (Ratliff, 2009).  

 

 

Figure I.2 : Phénomène de diffusion élastique  

alice.fr-http://mon.ftp.a.moi.chez 

 

I.3.1.1. Électrons rétrodiffusés 

 

Plus rare, l’électron primaire peut interagir avec le noyau atomique, qui se traduira 

par une forte déviation de la trajectoire incidente sans transfert important d’énergie. Ces 

déviations peuvent conduire l’électron primaire à ressortir de la cible, c’est l’émission 

rétrodiffusée. Plus le matériau a des atomes lourds, plus le nombre d'électrons rétrodiffusés 

augmente (Darlington et al., 2007).  

L'émission de ces derniers, avec une fraction de perte d'énergie généralement de 50% 

à 80% par rapport à l'incident, dépend de la nature du matériau bombardé et de l'énergie des 

électrons incidents. 

 

http://mon.ftp.a.moi.chez-alice.fr/
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Figure I.3 : Électrons rétrodiffusés 

meba.org/tutorial/interactions.htm-http://www.gn 

 

I.3.2. Diffusion inélastique 

Au cours de la diffusion inélastique, l'électron entrant transfère une grande partie  de 

son énergie à la molécule cible. Ces collisions sont responsables de la plupart de l'énergie 

perdu par les projectiles (importance primordiale en radiobiologie).  

Le transfert d’énergie maximal est de E/2 pour les électrons et de E pour les positrons, 

où E est l'énergie cinétique. Un électron peut transférer toute son énergie cinétique à un autre 

électron dans une collision. Après la collision, il y aura deux électrons avec différents 

énergies, et par convention, l'électron avec la  plus grande énergie est considérée comme 

primaire , et donc, l'énergie maximal transféré sera de E/2. Pour les positrons, c’est possible 

de différencier les particules après la collision, et donc, l'énergie maximal transféré est E 

(Brahme, 2014) . Ces interactions déterminent le pouvoir d'arrêt.  

 

I.3.2.1. Ionisation et excitation 

L'ionisation et l'excitation coulombienne d'atomes sont les processus dominant dans 

l'interaction de particules chargées avec la matière. L’électron incident transfère une partie 

de son énergie cinétique à l’électron atomique ; selon la valeur de la quantité d’énergie 

transférée, l’une ou l’autre de ces réactions aura lieu (Jimonet, 2021).  

 

 

http://www.gn-meba.org/tutorial/interactions.htm
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 Excitation 

Si l'énergie transférée par l'électron incident est exactement égal à la différence entre 

les énergies de liaison de deux couches électronique de l'atome cible, un électron de cet 

atome saute sur une couche moins liée et il y a excitation. Les électrons atomiques concernés 

sont les électrons faiblement liés des couches externes (Attix, 2008). 

Cet électron va chercher à retrouver son niveau énergétique de départ. Lors de son 

retour à sa couche originelle, de l’énergie est libérée sous la forme d’un photon dont la valeur 

d’énergie dépendra de la différence entre les deux niveaux énergétiques. On parle de 

réarrangement du cortège électronique. Ce phénomène s’observe également dans le cas 

d’une ionisation où il aboutit généralement à une émission en cascade de rayonnements 

électromagnétiques et/ou électroniques de faibles énergies (Jimonet, 2021). 

 

Figure I.4 : Phénomène d’excitation 

 

http://mon.ftp.a.moi.chez-alice.fr 

 

 Ionisation 

Si l'énergie transférée par l'électron incident est supérieure à l'énergie de liaison (E 

>30eV ) d'un électron de l'atome cible, celui-ci est expulsé du cortège électronique et il y a 

ionisation de l'atome. Les électrons atomiques concernés sont les électrons fortement liés de 

la coucheK (Platzman, 1960). 

Lors d’une ionisation, l’énergie cédée par l’électron incident est généralement faible 

par rapport à son énergie cinétique totale. Dans le cas où l’électron incident est un négaton, 

il est impossible après l’interaction de le différencier de l’électron atomique expulsé. Par 

convention, c’est celui qui possède la plus grande énergie cinétique qui est considéré comme 

étant l’électron incident (Jimonet, 2021). 

 

http://mon.ftp.a.moi.chez-alice.fr/
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Figure I.5 :  Phénomène d’ionisation 

 

http://mon.ftp.a.moi.chez-alice.fr 

 

 Emission Auger 

L'atome peut aussi récupérer son état en éjectant un électron peu lié, appelé électron 

Auger.  

Initialement, un électron d'une couche profonde est éjecté d'un atome, un autre 

électron d'une couche supérieure descend pour occuper la place vacante et ce processus de 

désexcitation s'accompagne de l'émission d'un photon. Cette transition électronique produit 

alors soit purement et simplement un photon X, en l'occurrence lié à la fluorescence X soit 

l'émission d'un autre électron de l'atome ayant absorbé ce photon X. C'est précisément cet 

électron que l'on appelle un électron Auger (Carlson et al., 1965) 

les électrons Auger fournissent un outil extrêmement utile pour déterminer  la 

composition élémentaire des premières couches atomiques de la surface (Weiss et al., 1988). 

 

 

 

http://mon.ftp.a.moi.chez-alice.fr/
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Figure I.6 :  Emission Auger 

 

http://mon.ftp.a.moi.chez-alice.fr 

 

I.3.2.2. Ejection d'un électron secondaire 

Lorsqu'un électron est peu lié, celui-ci peut acquérir une énergie cinétique suffisante 

pour être éjecté. On l'appelle alors électron secondaire. Il a une énergie plus faible que les 

électrons primaires (Bruining, 2016). Ces électrons subissent des interactions inélastiques 

dans le matériau. Si leur énergie est suffisante, certains peuvent être éjectés de la surface du 

matériau . Ces électrons permettent d'observer le relief en microscopie électronique à 

balayage (Alvarado et al., 2018). 

Ces électrons ont une énergie de l'ordre de 500 eV et avant de pouvoir quitter 

l'échantillon, ils subissent encore à une perte aléatoire d'énergie. Ce phénomène a lieu pour 

des distances plus proches à la surface (de 5 à 10 nm de la surface). Donc, ces électrons 

donnent des informations spécifiques dans la zone d'interaction avec la matière (Bruining, 

2016). 

http://mon.ftp.a.moi.chez-alice.fr/
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Figure I.7 :  Electron secondaire  

 

http://mon.ftp.a.moi.chez-alice.fr 

 

I.3.2.3. Rayonnement de freinage : Bremsstrahlung  

Cet effet concerne toute particule chargée, mais il afecte principalement celles les 

plus légères comme les électrons. L'électron incident est dévié dans le champ coulombien 

du noyau de l'atome cible et ce changement de trajectoire s'accompagne de l'émission d'un 

rayonnement électromagnétique (rayonnement de freinage ou de Bremsstrahlung). Ce 

phénomène ne concerne que les électrons de très fortes énergies (plusieurs M eV) et que de 

plus traversent des milieux très denses (Turner, 2008). 

La contribution relative du Bremsstrahlung au ralentissement est ainsi de l'ordre de 

0.3% pour des énergies de 1 MeV pour atteindre 3% pour des énergies de 10 MeV. A plus 

faibles énergies, la perte d’énergie est due principalement aux interactions avec les électrons 

de la cible. Cependant l'électron incident ayant la même masse que les électrons atomiques 

avec lesquels il interagit, il est fortement défléchi (Ottini-Hustache,  2001). 

Cette interaction a de nombreuses applications dont la génération de rayons X. C’est 

en effet un des seuls moyens de produire des photons de haute énergie, notamment pour les 

faisceaux de photons utilisés en radiothérapie. 

http://mon.ftp.a.moi.chez-alice.fr/
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Figure I.8 : Rayonnement de freinage : Bremsstrahlung 

 

http://steevespaces.free.fr 
 

 

I.3.2.4.  Pouvoir d'arrêt 

Le ralentissement de l’électron dans la matière est exprimé à l’aide de la formule de 

Bethe (Bethe, 1930 ; 1934): 

 

𝑆 = |−
𝑑𝐸

𝑑𝑙
| =

𝑒4𝑧2𝑍𝑁

4𝜋𝜖0𝑚0𝑣2
(𝑙𝑛 (

2𝑚0𝑣
2

𝐼
) − 𝑙𝑛 (1 −

𝑣2

𝑐2
) −

𝑣2

𝑐2
) 

mo, e : masse au repos et charge de l’électron, respectivement, 

v, z : vitesse et charge de la particule, respectivement, 

N, Z : densité et numéro atomique des atomes du milieu, respectivement, 

I : constante caractéristique de l’espèce atomique considérée, définie comme une énergie 

moyenne d’excitation et d’ionisation des atomes du milieu. 

 

I.4. Interactions des positrons  

Les positrons (e +) sont les antiparticules des électrons, c'est-à-dire qu'ils ont la même 

masse (m = 9,1 x 10-31 kg) et spin (s = 1/2) que les électrons, mais leur charge électrique 

est positive plutôt que négative ( q = + 1,6 x 10-19 C). Le positron a d'abord été 

théoriquement prédit par Dirac, et observé expérimentalement quelques années plus tard par 

Anderson (Anderson, 1933). 

http://steevespaces.free.fr/
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Malgré les propriétés physiques communes des électrons et des positrons, les 

interactions positron-molécule sont très différentes des interactions électron-molécule dues 

à la charge opposée des projectiles. La différence la plus significative est le fait que le 

positron incident se distingue des électrons de la molécule cible (Hendee et al., 2002). 

Une particularité importante apparaît cependant dans le cas des positons lorsqu’ils 

ont perdu la totalité de leur énergie cinétique (Jimonet, 2021). 

 Ainsi, les effets d'échange électron-électron, qui sont présents dans les collisions 

électron-molécule, ne se produisent pas dans les interactions positrons. En outre, 

contrairement aux électrons, le positron est attiré par les électrons cibles et repoussé par les 

noyaux moléculaires. Cela signifie que l'interaction statique entre le positron et la cible est 

répulsive, alors que pour les électrons, elle est attirante (Sanz, 2014).  

En ce qui concerne les effets de polarisation, ils présentent normalement une 

dépendance quadratique par rapport aux champs appliqués, étant donc indépendants du signe 

de charge du projectile. Par conséquent, la section efficace totale pour une interaction 

positron-molécule donnée est typiquement plus petite que l'interaction électronique 

correspondante à basse énergie (Sanz, 2014). 

 

I.5. Phénomène d’annihilation 

 Au repos, le positon s’associe à un électron négatif et ces deux particules se 

dématérialisent. Ce phénomène d’annihilation de la matière s’accompagne de l’émission de 

deux rayonnements électromagnétiques (Ottini-Hustache, 2001). 

Les lois générales de la conservation de l’énergie et de l’impulsion appliquées à 

l’annihilation montrent que ces deux rayonnements X d’énergie 511 keV sont émis dans des 

directions opposées (angle de 180◦) (Jimonet et al., 2007 ; Ottini-Hustache, 2001). 

Tout écran utilisé pour absorber des positons (β+) devient donc une source secondaire de 

rayonnements X monoénergétiques (511 keV) dont le nombre est deux fois plus important 

que celui des positons absorbés. Dans une optique de radioprotection, il conviendra de tenir 

compte de ce phénomène (Hendee et al., 2002). 
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Figure I.9 : Phénomène d’annihilation de la matière (Jimonet et al., 2007). 
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II.1. Introduction 

L'ADN est la molécule qui est le support de l'information génétique des êtres 

vivants. Elle doit donc être transmise de cellule en cellule à chaque cycle cellulaire. 

L'ADN est une macromolécule, une molécule de très grande taille, constituée de 

milliards d'atomes. C'est également ce qu'on appelle un polymère, une grande molécule 

constituée de nombreuses petites molécules assemblées de façon répétitive, monomères. 

Dans le cas de l'ADN, ses monomères sont appelés les nucléotides. 

L'ADN est un composant essentiel dans les cellules vivantes, il porte l'information 

génétique et détermine la structure et les fonctions particulières de chaque cellule. Au 

XIXe siècle, Miescher découvre une substance chimique amorphe phosphatée dans les 

noyaux cellulaires alors que Mendel décrit les « facteurs invisibles » de l'hérédité et que 

Flemming individualise la « chromatine » au microscope. En 1952 Franklin découvre le 

spectre de diffraction rayons X de la molécule d’ADN, qui inspire à Watson et Crick le 

modèle en double hélice à brins complémentaires antiparallèles (Bruch - Eloit et al., 2019) 

Watson et Crick ont résolu la structure tridimensionnelle de l'ADN en 1953 (Heather et 

Chain., 2016). 

II.2. Structure de l’ADN 

La molécule d’ADN est une double hélice composée de deux brins enroulés l’un 

autour de l’autre. Chaque brin est composé d’une succession de nucléotides qui sont un 

assemblage de trois molécules : un groupement phosphate, un sucre (désoxyribose) et une 

base azotée. Chacune de ces chaînes est constituée d’un enchaînement de bases dites 

puriques (guanine, G ; adénine, A) et pyrimidiques (cytosine, C ; thymine, T). Les bases 

adénine-thymine (A/T) et cytosine-guanine (C/G) sont complémentaires et cette 

association est assurée respectivement par deux et trois liaisons hydrogène (Fréneau. 

2018).  
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Figure II.1 : Les bases azotées peuvent s’associer deux à deux par des liaisons 

hydrogènes. 

https://planet-vie.ens.fr/thematiques/cellules-et-molecules/molecules/la-decouverte-de-la-

structure-de-l-adn 

 

De plus, certains rapports entre les nucléotides formant l’ADN avaient été observés. 

Ces rapports sont connus sous le nom de règles de Chargaff, du nom du chercheur qui les a 

décrits. Toutefois, la raison d’être de ces rapports restait inconnue… 
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Figure II.2 :  De l’ADN à la cellule 

http://georges.dolisi.free.fr/Transmission_vie/2_cycle_cellule.htm 
 

II.3. Composants de l’ADN 

II.3. 1. Nucléotides 

Un nucléotide (figure 3) est composé de trois molécules plus petites, un phosphate, 

un sucre désoxyribose et une base azotée qui donne son nom au nucléotide. Les 4 bases 

azotées sont thymine (pour le nucléotide T), cytosine (pour C), guanine (pour G) et adénine 

(pour A). Les nucléotides polymérisés sont unis les uns aux autres par des liaisons covalentes 

entre le désoxyribose d'un nucléotide et le groupe phosphate du nucléotide, formant ainsi 

une chaîne où alternent oses et phosphates, avec des bases nucléiques liées chacune à un 

ose (Aouina, 2020) 

 

http://georges.dolisi.free.fr/Transmission_vie/2_cycle_cellule.htm
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Figure II.3 : Structures d’un nucléotide 

https://www.assistancescolaire.com 

II.3. 1.1. Désoxyribose 

Un désoxyribose est un sucre à 5 carbones contenu dans les nucléotides de l'ADN, 

dérivé d'un monosaccharide à cinq atomes de carbone (pentose, formule empirique 

C5H10O4), dérivé du ribose par perte d'un atome d'oxygène dans l'hydroxyle 2', et ne 

répond donc pas à la formule générale des monosaccharides (CH2O)n. Cela fait partie de 

l'ADN. C'est un solide cristallin et incolore, assez soluble dans l'eau. Dans sa forme 

furanose (cycle pentagonal), il fait partie des nucléotides qui constituent les chaînes de 

l'acide désoxyribonucléique (ADN) (Victor, 2012). 

 

 

Figure II.4 : Structures d’un désoxyribose 

https://commons.wikimedia.org 
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II.3.1.2. Groupement phosphate  

Le groupe phosphate. Il se fixe aux sucres (désoxyribose) à deux endroits : 1°) en 

position 5’ sur le sucre « en dessous », le CH2 joue le rôle du radical R ci-dessous; 2°) en 

position 3’ sur le sucre « au-dessus », par l’intermédiaire de l’atom O (Frelin, 2011). 

 

Figure II.5 : Structures d’un désoxyribose 

https://commons.wikimedia.org 

 

II.3.1.3. Bases azotées 

            Les paires de base sont au nombre de quatre : Adénine (notée A), Guanine (G), 

Cytosine (C) et Thymine (T). On distingue les paires de base en deux catégories suivant 

qu’elles dérivent de la purine (A et G) ou de la pyrimidine (T et C). Ces bases peuvent 

s’apparier spécifiquement par des liaisons hydrogènes. A s’associe avec T, et G avec C 

(Heim, T. 2002) 

 

II.4. La pyrimidine 

La pyrimidine (C4H4N2) est un composé organique aromatique hétérocyclique 

contenant deux atomes d'azote aux positions 1 et 3 du cycle à six membres (Figure 6) et est 

considérée comme une molécule modèle pour les études des interactions des électrons avec 

l'ADN et Bases ARN en raison de la similitude de sa structure cyclique avec trois des cinq 

nucléobases, à savoir la cytosine (C4H5N3O), la thymine (C5H6N2O2) et l'uracile 

(C4H4N2O2). (Palihawadana,P-Sullivan,J et al., 2011) 

Thymine (T) : la thymine (C5H6N2O2), schématisée par la figure 1-3-b, présente 

pratiquement la même structure du cycle aromatique de l’uracile composée de quatre 

atomes de carbone et deux atomes d’azote. Chacun de ces atomes est lié à un atome 

d’hydrogène à l’exception du cas des deux atomes de carbone 2 et 4 qui sont liés chacun à 
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un atome d’oxygène par une double liaison et celui du carbone 5 lié avec un groupement 

méthyl, CH3. Ce qui fait que la masse molaire de la thymine est 126 uma. Elle peut être 

aussi appelée 5- méthyluracile (Tabet, 2007). 

Dans le cas de la cytosine (C4H5N3O), la liaison double de l’atome d’oxygène (16 

uma) avec l’atome de carbone 4 est remplacée par une liaison simple avec le groupe amine 

NH2 de même masse molaire. L’atome de carbone 4 effectue ainsi une liaison double avec 

l’atome d’azote qui ne possède pas cette fois une liaison simple avec un atome 

d’hydrogène. La cytosine est d’une masse molaire de 111 uma (Tabet, 2007). 

La pyrimidine possède également des propriétés physico-chimiques intéressantes 

qui en font une molécule intéressante à étudier d'un point de vue fondamental. Ceux-ci 

incluent une polarisabilité dipolaire et un moment dipolaire relativement importants, et un 

nuage de charge électronique avec une extension spatiale significative (Palihawadana, et 

al., 2011) 

 

Figure II.6:  Diagramme schematique montarnt la structure de la pyrimidine et des bases 

pyrimidiques (Palihawadana et al., 2011) 

 

II.5. Radiolyse de l’eau entourant l’ADN 

Si de nombreux composés biologiques sont sensibles à la radiolyse, l’ADN est une 

cible cellulaire critique des radiations ionisantes. Les rayonnements de faible TEL, tels que 

les rayons γ, agissent sur l’ADN en solution aqueuse diluée essentiellement par effet 

indirect, c’est-à-dire par l’intermédiaire des radicaux libres provenant de la radiolyse de 

l’eau. (Gillard, 2005). On parle d’effets directs lorsque l’énergie est déposée directement 

sur la molécule d’ADN en libérant un électron secondaire (Wozny, 2018). Cet effet peut se 

produire par interaction directe avec les constituants de l’ADN (désoxyribose, base et 

phosphate) ou par rupture des liaisons de la molécule d’ADN induisant une cascade 

d’événements biologiques délétères (Wozny, 2018). 
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Figure II.7:  Représentation schématique des principaux dommages de 

l’ADN produits par des effets directs et indirects (Wozny, 2018) 

 

 

 

II.6.  Lésions fréquentes de l’ADN 

 Cinq grands types de modifications qui résultent de ces deux principaux 

mécanismes ont été identifiés : les cassures de chaînes d’ADN, les modifications de la 

structure chimique Effet direct Photon Effet indirect Photon Pontage ADN-protéine 

Cassure simple brin Pontage ADN-ADN Modification de base Cassure double brin Perte 

de base5 des bases puriques et pyrimidiques, la création de sites abasiques, la formation de 

pontages ADN-protéines, la formation d’adduits (Chetioui et al., 2004). 

Toutes les molécules constitutives d’une cellule sont des cibles potentielles: eau, 

acides nucléiques (ADN), protéines, lipides, carbohydrates. En raison de la fonction 

centrale de l’ADN dans la cellule, les lésions de l’ADN ont été les plus étudiées (Chetioui 

et al., 2004). 

La plupart des ruptures simples chaînes de l’ADN (CSB) radio-induits sont produits 

par les radicaux qui attaquent la liaison base-désoxyribose (Lemouari et al., 2020). 
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Dans la majorité des cas, la cassure double-brin ou la rupture des deux chaînes 

d’ADN à des sites distants de quelques nucléotides est formée par les radicaux produits 

lors du dépôt d’énergie par une particule (Lemouari et al., 2020). Si deux cassures proches 

affectent le même brin, il se produira une perte d’un morceau de la chaîne (Chetioui et al., 

2004).  

Les bases puriques et pyrimidiques modifiées constituent l'une des principales 

classes de dommages à l'ADN médiés par les radicaux hydroxyle avec les ruptures de brins 

oligonucléotidiques, les liaisons croisées ADN-protéines et les sites abasiques (Cadet et 

al.,1999). 
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III.1. Introduction 

Après avoir pris connaissance des modèles de molécules qui composent l’ADN 

(chapitre II) dans ce chapitre l’étude de l’interaction, cas de diffusion élastique, des électrons 

avec une molécule non moins importante que le reste des composants de l’ADN, la molécule 

de la pyrimidine. 

 Ainsi, afin de contrôler les collisions élastiques des électrons avec le précurseur des bases 

pyrimidiques, elles sont connues physiquement (par des équations), sections efficaces; en 

dedans modèle de calcule la section efficace total. Sections efficaces des collisions élastiques 

des électrons avec des atomes où on a utilisé le système de code FORTRAN 77 ELSEPA et 

les sections efficace élastiques en cas de collisions avec les molécules où on a utilisé la 

méthodes SCAR. 

III.2. Calcul de sections efficaces élastiques 

Les sections efficaces de collision d'électrons dépendent de l'énergie d'impact E et des 

angles de diffusion θ et ϕ. La section efficace différentielle (par unité d'angle solide) pour la 

diffusion élastique d'un projectile d'énergie cinétique E dans l'élément d'angle solide est 

définie comme (Walker, 1971 ; Drake et al., 2006) : 

 

𝑑𝜎𝑛(𝐸0, Ω)

𝑑Ω
=

𝑘𝑓

𝑘𝑖

|𝑓𝑛(𝐸0, Ω)|2                                                                                                               (1) 

 

Avec Ω est l’angle polaire de détection, ki et kf   sont les moments initial et final, et fn est 

l’amplitude de diffusion complexe (n=0 se réfère à la diffusion élastique). 

L’intégration sur tous les angles de diffusion donne les sections efficaces intégrales (Drake et 

al., 2006) : 

 

𝜎𝑛(𝐸0) = ∫ ∫
𝑑𝜎𝑛(𝐸0, Ω)

𝑑Ω

𝜋

0

𝑠𝑖𝑛θdθdϕ                                                                                               (2)

2𝜋

0

 

 

Dans le cas de la diffusion élastique, la section efficace de transfert d’impulsion est définie 

comme suit (Drake et al., 2006) : 
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𝜎0
𝑀(𝐸0) = ∫ ∫

𝑑𝜎𝑛(𝐸0, Ω)

𝑑Ω

𝜋

0

(1 − 𝑐𝑜𝑠𝜃)𝑠𝑖𝑛θdθdϕ                                                                         (3)

2𝜋

0

 

 

La section efficace totale de diffusion des électrons est obtenue en faisant la somme de toutes 

les sections efficaces intégrales (Drake et al., 2006 ; Mayol et Salvat, 1997) 

𝜎𝑡𝑜𝑡(𝐸0) = ∑ 𝜎𝑛(𝐸0)

𝑛

                                                                                                                           (4) 

III.3. Calcul des sections efficaces des atomes 

Les sections efficaces de diffusion élastique sont obtenues à partir du code ELSEPA. 

Le système de code FORTRAN 77 ELSEPA est conçu pour le calcul de la diffusion élastique 

des électrons et des positrons par les atomes et les ions positifs. Ces codes effectuent des 

calculs d'ondes partielles relativistes (Dirac) pour la diffusion par un potentiel d'interaction 

central local V (r). Pour les atomes et les ions, l'approximation du champ statique est adoptée, 

le potentiel défini étant égal à l'énergie d'interaction électrostatique entre le projectile et la 

cible, plus une interaction d'échange local approximatif lorsque le projectile est un électron 

(Salvat et al., 2005).  

Pour les projectiles ayant des énergies cinétiques allant jusqu'à 10 keV, le potentiel 

peut éventuellement inclure un potentiel de corrélation–polarisation semi-empirique pour 

décrire l'effet de polarisation de la charge cible. De plus, pour les projectiles d'énergies 

inférieures à 1MeV, un potentiel d'absorption imaginaire peut être introduit (Salvat et al., 

2005) 

Le potentiel de diffusion considéré dans le code ELSEPA a la forme générale : 

𝑉(𝑟) = 𝑉𝑠𝑡(𝑟) + 𝑉𝑒𝑥(𝑟) + 𝑉𝑐𝑝(𝑟) + 𝑖𝑊𝑎𝑏𝑠(𝑟)                                                                                  (5) 

où Vst(r) est le potentiel électrostatique, Vex(r)  est le potentiel d'échange local (uniquement 

dans le cas de la diffusion d'électrons), Vcp(r)  est le potentiel de corrélation-polarisation et 

Wabs(r) est le potentiel d'absorption. Le code ELSEPA offre le choix de différents modèles 

pour les contributions de Vst(r), Vex(r), Vcp(r) et Wabs(r) dans le potentiel total (Salvat et al., 

2005). Le potentiel Vst(r) comprend l’interaction électrostatique des projectiles avec la 

distribution de charge positive du noyau et la distribution de charge négative des électrons 

atomiques (Jablonski et al., 2005). 
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La partie réelle représente la diffusion élastique des électrons ou des positrons 

incidents tandis que la partie imaginaire représente les processus inélastiques considérés 

comme "absorption" du faisceau incident (Salvat 2003). Lorsqu'on considère les collisions 

élastiques d'électrons et de positrons à partir d'atomes libres, la partie réelle du potentiel 

d'interaction est utilisée comme  

{
V(r)=Vst(r)+Vcp(r)+Vex(r)         pour les électrons

V(r)=-Vst(r)+Vcp(r)                     pour les positrons
                                                                (6) 

Pour la diffusion d'électrons, le potentiel est représenté par la somme du potentiel 

d'interaction électrostatique Vst (r) dérivé d'un calcul de Hartree-Fock de la distribution de 

charge atomique (Salvat 2003 ; Salvat et al., 2005), le potentiel d'échange Vex (r) (utilisé 

uniquement pour les électrons) (Salvat 2003) pour expliquer l'indiscernabilité des électrons 

incidents (Salvat et al., 2005),  Vcp (r) le potentiel de corrélation-polarisation (nécessaire 

uniquement pour les projectiles lents, avec des énergies incidentes E inférieures à environ 10 

keV) (Salvat,  2003). 

Le potentiel d'interaction électrostatique Vst (r) du projectile à une distance r du noyau 

de l'atome cible est donné par (Salvat 2003 ; Salvat et al., 2005) ; 

𝑉𝑠𝑡(𝑟) ≡
𝑍0𝑍𝑒2

𝑟
− 𝑍0𝑒2 (

1

𝑟
∫ 𝜌(𝑟′)4𝜋

𝑟

0
𝑟′2

𝑑𝑟′ + ∫ 𝜌(𝑟′)4𝜋𝑟′𝑑𝑟′∞

𝑟
)                                           (7)                                         

où 𝑍0e est la charge du projectile. 

Le potentiel d'échange de Furness et McCarthy qui est dérivé directement de l'expression 

formelle de l'interaction d'échange non locale (Salvat 2003) est considéré pour le cas des 

électrons comme ; 

𝑉𝑒𝑥(𝑟) =
1

2
[𝐸 − 𝑉𝑠𝑡(𝑟)] −

1

2
{[𝐸 − 𝑉𝑠𝑡(𝑟)]2 + 4𝜋𝑎0𝑒4𝜌(𝑟)}1 2⁄                                                  (8) 

Lorsque le projectile est loin de l'atome, l'énergie potentielle de polarisation peut être 

approchée au moyen du potentiel de Buckingham qui est également valable pour les positrons 

𝑉𝑐𝑝(𝑟) = −
𝛼𝑑𝑒2

2(𝑟2 + 𝑑2)2
                                                                                                                     (9) 
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où αd est la polarisabilité dipolaire de l'atome cible et d est un paramètre de coupure 

phénoménologique qui sert à empêcher le potentiel de polarisation de diverger en r = 0 

(Salvat 2003); 

𝑑4 =
1

2
𝛼𝑑𝑎0𝑍−1 3⁄ 𝑏𝑝𝑜𝑙

2                                                                                                                         (10) 

où bpol en tant que paramètre réglable dépendant de l'énergie (Salvat et al., 2005). 

  𝑏𝑝𝑜𝑙
2 = max{(𝐸 − 50eV) (16 eV), 1⁄ }                                                                                           (11)                                                                                  

La section efficace totale pour un atome i est donnée par (Walker, 1971) ; 

𝑑𝜎𝑖
𝑒𝑙

𝑑𝜃
= |𝐹𝑙(𝜃)|2 + |𝐺𝑙(𝜃)|2                                                                                                                (12) 

Où   

𝐹𝑙 =
1

2𝑖𝐾
{(𝑙 + 1)[𝑒𝑥𝑝(2𝑖𝛿𝑙+) − 1] + 𝑙[𝑒𝑥𝑝(−2𝑖𝛿𝑙−) − 1]}𝑃𝑙  (cos𝜃)                                  (13) 

𝐺𝑙 =
1

2𝑖𝐾
{𝑒𝑥𝑝(−2𝑖𝛿𝑙−) − 𝑒𝑥𝑝(−2𝑖𝛿𝑙+)}𝑃𝑙

1 (𝑐𝑜𝑠𝜃)                                                                   (14) 

et 𝛿𝑙− , 𝛿𝑙+ sont les déphasages d'ordre l. k représente l'impulsion du projectile qui est liée à 

son énergie cinétique E à travers (Salvat 2003, Salvat et al., 2005, Shimizu et Ding, 1992) 

 

𝑘2 = 𝐸(𝐸 + 2𝑐2)/𝑐2                                                                                                             (15) 

 

où c’est la vitesse de la lumière dans le vide. Pour chaque valeur du moment angulaire orbital 

1 (sauf l = 0) (Salvat et al., 2005) 

La section efficace totale pour un atome i est ensuite calculée à partir de la section 

efficace différentielle comme (Aouina et Chaoui, 2018a ; 2018b) 

 

𝜎𝑖
𝑒𝑙 = ∫

𝑑𝜎𝑖
𝑒𝑙

𝑑𝜃
𝑑Ω

𝜋

0

                                                                                                                                (16) 
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III.4. La méthode des règles d’additivité avec correction d'écran (SCAR) 

Pour calculer les sections efficaces élastiques totales pour la diffusion des électrons de 

tous les composants de la molécule d'ADN, nous avons appliqué une procédure des règles 

d’additivité avec correction d'écran (SCAR) (une forme corrigée de la méthode de l'atome 

indépendant) qui incorpore une correction géométrique pour chaque atome du reste de la 

molécule. Seules les coordonnées spatiales atomiques sont nécessaires pour le calcul des 

sections efficaces élastiques totales des différents composants des molécules d'ADN (Aouina, 

2020), sans tenir compte de la symétrie moléculaire et une fois les sections efficaces connues, 

les quantités moléculaires corrigées sont directement évaluées (Blanco et Garcia, 2004, 2007) 

La règle d'additivité pour une molécule composée de N atomes conduit à la section 

efficace total donné comme (Aouina et Chaoui, 2018a ; 2018b); 

𝜎𝑒𝑙 = 𝜎1
𝑒𝑙 + 𝜎2

𝑒𝑙 + ⋯ + 𝜎𝑁
𝑒𝑙 = ∑ 𝜎𝑖

𝑒𝑙

𝑖=1,𝑁

                                                                                          (17) 

où 𝜎𝑒𝑙  est la section efficace élastique totale des atomes de la molécule. 

L'introduction de coefficients d’écran 𝑠𝑖 à la règle d'additivité conduit à (Aouina et Chaoui, 

2018a ; 2018b)  

𝜎𝑒𝑙 = 𝑠1𝜎1
𝑒𝑙 + 𝑠2𝜎2

𝑒𝑙 + ⋯ + 𝑠𝑁𝜎𝑁
𝑒𝑙 = ∑ 𝑠𝑖𝜎𝑖

𝑒𝑙
𝑖=1,𝑁                                                                        (18)                   

Les coefficients de correction d’écran 0≤𝑠𝑖 ≤1 réduisent la contribution de chaque 

atome à la section efficace totale. Le calcul des coefficients 𝑠𝑖 nécessite seulement des 

données sur la position et la section totale de chaque atome dans la molécule (Blanco et 

Garcia, 2004, 2007, 2009 ; Blanco et al., 2013). Pour une énergie incidente de l’électron ou 

du positron, les coefficients de sélection 𝑠𝑖 sont calculés en premier lieu. Les expressions 

explicites sont données comme (Aouina et Chaoui, 2018a ; 2018b) 

𝑠𝑖 = ∑ ±
𝜀𝑖

(𝑁)

𝑁!
                                                                                                                                      (19) 

Où 

𝜀𝑖
(𝑘)

=
𝑁 − 𝑘 + 1

𝑁 − 1
∑

𝜎𝑖
𝑒𝑙𝜀𝑗

(𝑘−1)

𝛼𝑖𝑗

(𝑘 = 2, … , 𝑁)

𝑗(≠𝑖)

  ;   𝜀𝑖
(1)

= 1                                                      (20) 

L'indice j parcourt tous les atomes N sauf l'atome i, 

 𝛼𝑖𝑗 = 𝑚𝑎𝑥(4𝜋𝑟𝑖𝑗
2 ,  𝜎𝑖

𝑒𝑙, 𝜎𝑗
𝑒𝑙)                                                                                                             (21) 
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où  rij est la distance entre les centres des atomes i et j. La contribution des coefficients dans 

l'évaluation de la section efficace élastique peut être interprétée comme l'effet de la 

configuration géométrique des atomes dans la molécule avec leurs sections efficaces 

correspondantes considérées comme des surfaces par la particule chargée incidente qui peut 

se chevaucher selon la distance entre les centres des atomes. Puisque tous les atomes 

contribuent en fonction de leurs sections efficaces et de leurs positions à l'intérieur de la 

molécule, chaque coefficient de correction d’écran  𝑠𝑖 utilisé dans chaque terme 𝑠𝑖𝜎𝑖
𝑒𝑙 

représente une moyenne des contributions de tous les atomes (en exclusion de l’atome i) dans 

la collision élastique. 

III.5. Libre parcours moyen élastique des électrons 

Le libre parcours moyen des électrons de basse énergie est un facteur important dans 

de nombreuses techniques d'analyse de surface. La relation entre le libre parcours moyen des 

électrons et leur énergie revêt une importance particulière, en particulier pour établir des 

facteurs élémentaires pour des applications quantitatives et pour utiliser l'émission angulaire 

pour obtenir des informations sur la profondeur des constituants (Aouina, 2020). Le libre 

parcours moyen, entre deux événements de diffusion peut être simplement dérivé de la section 

efficace de diffusion totale.  

Le libre parcours moyen élastique des électrons et le libre parcours moyen élastique du 

transport sont calculés comme suit : 

 𝜆𝑒𝑙 =
1

𝑛𝜎𝑒𝑙
                                                                                                                                            (22) 

 

Avec 𝜎𝑒𝑙 est dérivé des équations (17) et (18) respectivement ; n représente le nombre de 

biomolécules par Å3 et les sections efficaces sont en  Å2. 
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IV. Résultats et discussions 

IV.1. Sections efficaces élastiques 

Après avoir calculé les sections efficaces des collisions élastiques avec les 

biomolécules, nous représentons les courbes graphiques des changements de section efficaces 

en termes d'énergies des électrons sortants. 

Les différents ensembles de données résultant de l'inclusion de différents potentiels 

d'interaction mais dans notre modèle l’effet de potentiel de polarisation est omis car son effet 

est très prononcé pour des énergies supérieures à 1 KeV. Dans la suite des résultats, on va 

considérer le potentiel statique et le potentiel d’échange sans potentiel de polarisation comme 

le montre la figure1. 
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Figure IV.1.  Sections efficaces élastiques des électrons de l’adénine pour différents 

potentiels d’interaction  

La figure montre une grande divergence entre les différents potentiels. La section 

efficace comprenant le potentiel de polarisation est supérieure à celle qui comprend le potentiel 

d’échange. Des effets similaires ont été observés dans le cas de la cytosine et thymine. Dans 
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notre modèle théorique, les excitations rotationnelles et la correction dipolaire ne sont pas prises 

en compte. 

La pyrimidine est un précurseur des bases pyrimidiques qui sont la cytosine et la 

thymine constituant la molécule d'ADN. Dans un sens plus large, ses dérivés à bases 

pyrimidiques sont appelés pyrimidines. Pour cette raison on va comparer les sections efficaces 

de collisions d’électrons avec la pyrimidine précurseur des bases nucléiques pyrimidiques avec 

les sections efficaces de collisions d’électrons avec la cytosine et la thymine comme le montre 

la figure 2. 
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Figure IV.2.  Sections efficaces élastiques des électrons de la pyrimidine comparée avec les 

sections efficaces élastiques des électrons de la cytosine et la thymine. 

 

La figure montre un comportement similaire des sections efficaces des collisions élastiques des 

électrons avec les bases nucléiques (cytosine et thymine) et la pyrimidine. Ce qui montre que 

même pour différentes compositions chimiques mais ils ont le même comportement vis-à-vis 

un rayonnement. On peut remarquer à partir de cette figure qu’il y a une petite divergence entre 

les sections efficaces élastiques des bases nucléiques pyrimidiques et la pyrimidine qui tend à 

diminuer d’une façon monotone avec l’augmentation de l’énergie. De même, on peut noter que 
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plus les énergies des électrons émis sont élevées, moins ils sont susceptibles d'entrer en collision 

avec la molécule de la pyrimidine, et la même chose se produit avec la cytosine et la thymine. 

Dans les figures 3, nous montrons des comparaisons entre nos sections efficaces des 

collisions d’électrons de la pyrimidine avec les données théoriques et expérimentales 

disponibles dans la littérature.  
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Figure IV.3.  Sections efficaces élastiques des électrons de la pyrimidine comparée avec les 

sections efficaces élastiques des électrons de Sanz (Sanz 2014), base de données PENELOPE 

de Salvat et al. (2014), Bug et al. (2017), Bug (2014) et Baek et al. (2014). 

 

On peut noter à partir de cette figure que nos données présentent un très bon accord avec 

les données mesurées de Bug et al. (2017) et Bug (2014). Nous avons utilisé pour le calcul des 

sections efficaces élastiques atomiques où le potentiel d'interaction inclue le potentiel d'échange 

sans potentiel de polarisation.  

Pour des énergies d’électrons incidents jusqu’à 1 keV, les résultats actuels diffèrent de 

moins de 15 % par rapport aux données de Bug et al. (2017) et Bug (2014). 
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Pour des énergies plus faibles, l’effet d’écran entre les atomes de la molécule est très 

prononcé et conduit à un meilleur accord avec les données mesurées dans les références Bug et 

al. (2017) et Bug (2014). Les données des sections efficaces élastiques de Bug et al. (2017) et 

Bug (2014) représentent l'intégration des sections élastiques différentielle expérimentales 

jusqu'à 1 keV, ainsi que l'interpolation et l'extrapolation à des énergies de l’ordre des keV basées 

sur le modèle des ondes partielles. Ce n’est pas le cas pour la procédure d'intégration les 

données mesurées de Baek et al. (2014). Notons qu'à partir d'une énergie incidente de 1 keV, 

nos résultats diffèrent de moins de 4% par rapport aux données de PENELOPE (Salvat et al., 

2015) 

Pour des énergies plus élevées, notre modèle se réduit à un modèle simple des atomes 

indépendant car l’effet d’écran n’a aucun sens et diminue avec l’augmentation des énergies 

incidentes.  

IV.2. Section efficace différentielle élastique 

Pour les sections efficaces différentielle élastique, la comparaison est faite avec les 

résultats théoriques de Fuss (2013) et les résultats expérimentaux de Bug (2014), Bug et al., 

(2017) comme le montre la figure 4.  

 

Figure IV.4.  Sections efficaces élastiques différentielles des électrons du pyrimidine, 

comparées avec les sections efficaces élastiques différentielles des électrons de Fuss et al. 

(2013), Bug et al. (2017), Baek et al. (2014). 
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Aux basses énergies inférieures de 200 eV, il y a un faible accord entre l'approche IAM-

SCAR et les autres travaux expérimentaux et théoriques comme prévu. Pour les molécules 

polaires comme la pyrimidine, les rotations peuvent toutefois représenter une contribution 

majeure à la diffusion totale des sections efficaces. 

IV.3. Libre parcours moyen élastique 

Le libre parcours moyen des collision d’électrons avec les bases nucléiques de basse est 

une quantité importante et particulière pour établir des facteurs élémentaires pour des 

applications quantitatives et pour obtenir des informations sur la profondeur des constituants. 

Le libre parcours moyen, entre deux événements de diffusion peut être simplement dérivé de la 

section efficace de diffusion totale. 
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Figure IV.5.  Présent calcul du libre parcours moyen élastique des électrons pour la 

cytosine, la thymine et la pyrimidine respectivement. 
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            Nous présentons dans la figure 5, le libre parcours moyen des collisions élastiques des 

électrons avec les bases nucléiques pyrimidiques (cytosine et thymine) et celui de la pyrimidine. 

On peut noter à partir de cette figure que le libre parcours moyen pour les trois molécules citées 

ci-dessus, augmente avec l’augmentation de l’énergie incidente. Dans la littérature au moins 

consultée, il n’existe aucune donnée théorique ou expérimentale concernant le libre parcours 

moyen des collisions élastiques des électrons avec les bases nucléiques ou bien la pyrimidine. 

On seulement pris les données théoriques de bug et al. (2017) concernant les sections efficaces 

élastiques pour faire une comparaison significative entre nos résultats et ceux de Sanz et al. 

(2014) et Zecca et al. (0000) comme le montre la figure 6. 
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Figure IV.6.  Présent calcul du libre parcours moyen élastique des électrons comparés 

au libre parcours moyen élastique de Sanz et al. (2014) et Zecca et al. (2014) 

 

On peut noter à partir de cette figure que le libre parcourt moyen n’est en désaccord 

avec notre libre parcours moyen que pour les énergies inférieures à 1KeV où on remarque un 

désaccord important. Cependant, pour des énergies ≥1KeV, ces divergences disparaissent. A 

très basses énergies, l’effet d’écran entre les atomes est important mais d’autres effets 

quantiques doivent être pris en compte. Lorsque l'énergie incidente augmente, l’effet d’écran 
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diminue et disparaît complètement et les sections efficaces élastiques peuvent être facilement 

évaluées à l'aide de la règle d'additivité (AR) et le résultat repose sur la précision des sections 

efficaces élastiques atomiques. 
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Conclusion générale 

 

Les sections efficaces des atomes, qui constituent les biomolécules citées, sont calculées 

à l’aide de l’analyse des ondes partielles de Dirac à des énergies incidentes comprises entre 10 

eV et 100 keV. Pour les sections efficaces élastiques moléculaires, nous avons appliqué la 

méthode SCAR (une correction d’écran géométrique) où l’effet d’écran est important à basse 

et moyenne énergie (supérieure à ~ 100 eV). À quelques KeV d'énergie incidente, l'effet d’écran 

entre les atomes disparaît rapidement ; par conséquent, notre modèle se réduit à un simple 

modèle atomique indépendant.  

Pour des énergies d’électrons incidents jusqu’à 1 keV, les résultats actuels diffèrent de 

moins de 15 % par rapport aux données de Bug et al. (2017) et Bug (2014). 

Aux basses énergies inférieures de 200 eV, il y a un faible accord entre l'approche IAM-

SCAR et les autres travaux expérimentaux et théoriques comme prévu. Pour les molécules 

polaires comme la pyrimidine, les rotations peuvent toutefois représenter une contribution 

majeure à la diffusion totale des sections efficaces. 

Pour le libre parcours moyen inélastique, un bon accord a été trouvé pour les énergies 

supérieure à 100 eV. Pour les énergies inférieures à 100 eV, on remarque la présence d’un écart 

qui est dû d’une part à l'utilisation des données théoriques dans le calcul de Bug et d’autre part. 

A très basses énergies, l’effet d’écran entre les atomes est important mais d’autres effets 

quantiques doivent être pris en compte. Lorsque l'énergie incidente augmente, l’effet d’écran 

diminue et disparaît complètement et les sections efficaces élastiques peuvent être facilement 

évaluées à l'aide de la règle d'additivité (AR) et le résultat repose sur la précision des sections 

efficaces élastiques atomiques. 
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 ملخص 

 قواعد مثل بيولوجية أهمية ذات جزيئات مع الكلي الإلكترون لتشتت العرضية المقاطع لحساب العمل هذا تخصيص تم

 (SCAR) الشاشة تصحيح مع الجمع قاعدة طبقنا المرنة، العرضية المقاطع إجمالي لحساب لذلك،. وبيريميدين بيريميدين

 أفضل فهم أجل من الإلكترونات لتصادم المرنة الحرة المسارات متوسط العمل هذا يوفر. كيلوفولت 100 إلى فولت 10 من

 .المشحونة الجسيمات بين المرنة التفاعلات عن مفصلة نتائج الحالية الدراسة تقدم. المؤين للإشعاع البيولوجية للتأثيرات

  SCAR ، بيريميدين ، بيريميدين قواعد الحر، المسار تعني المرونة المرنة، للإلكترون العرضية المقاطع :المفتاحية الكلمات

 

Résumé 

Ce travail est consacré au calcul des sections efficaces de diffusion totale d'électrons avec des 

molécules d’intèret biologique telles les bases pyrimidiques et la pyrimidine. Par conséquent, 

pour calculer les sections efficaces élastiques totales, nous avons appliqué la règle d'additivité 

avec correction d’écran (SCAR) de 10 eV à 100 KeV. Ce travail fournit les libres parcours 

moyens élastiques des collisions d’électrons afin de mieux comprendre les effets biologiques 

des rayonnements ionisants. La présente étude fournit des résultats détaillés sur les interactions 

élastiques entre particules chargée.  

Mots clés : Sections efficaces élastiques des électrons, libre parcours moyen élastique, bases 

pyrimidiques, pyrimidine, SCAR  

 

Abstract 

This work is devoted to the calculation of the cross sections of total electron scattering with 

molecules of biological interest such as pyrimidine bases and pyrimidine. Therefore, to 

calculate the total elastic cross sections, we applied the additivity rule with screen correction 

(SCAR) from 10 eV to 100 KeV. This work provides the elastic mean free paths of electron 

collisions in order to better understand the biological effects of ionizing radiation. The present 

study provides detailed results on elastic interactions between charged particles. 

Key words: Elastic electron cross sections, elastic mean free path, pyrimidine bases, 

pyrimidine, SCAR 


