
Известия Томского политехнического университета. Промышленная кибернетика. 2023. Т. 1. № 3. 7–13 
Котляревская А.С., Павлюк А.О. Моделирование в среде Geant4 спектров рентгенофлуоресцентных и … 

7 

УДК 519.245:543.427.4 
DOI: 10.18799/29495407/2023/3/33 
Шифр специальности ВАК 1.3.2 

Моделирование в среде Geant4 спектров рентгенофлуоресцентных  
и денситометрических измерений 

А.С. Котляревская, А.О. Павлюк  

Национальный исследовательский Томский политехнический университет, Россия, г. Томск 

 ask157@tpu.ru 

Аннотация 

Разработана компьютерная модель гибридного устройства для определения концентраций актинидов в пробах ра-
диоактивных отходов или технологических растворов методами рентгенофлуоресцентного анализа и рентгенов-
ской денситометрии, перспективность которого обусловлена необходимостью повышения точности измерений. 
Гибридное устройство представлено в виде системы из рентгеновской трубки, измеряемого образца и детекторов 
ионизирующего излучения. Модель, позволяющая получать спектры с полупроводникового и сцинтилляционного 
детекторов, предназначена для отработки конструкционных решений на этапе разработки устройства и выявления 
возможных технических проблем. Для реализации использована программная среда Geant4, осуществляющая ими-
тационное моделирование (по методу Монте-Карло) процессов взаимодействия ионизирующего излучения с веще-
ством. Рассмотрено воздействие материала измерительной кюветы на форму получаемых спектров на примере кю-
вет из полистирола, стали и кварцевого стекла. Получены спектры для модельных растворов, содержащих один из 
элементов (U, Np, Pu или Am) в матрице из азотной кислоты. Отмечено, что полученные энергетические распреде-
ления слабо различимы ввиду близости энергий K-края поглощения. Также получены спектры для раствора нитра-
та уранила в широком диапазоне концентраций, и подтверждено, что рентгенофлуоресцентный метод наиболее 
перспективен для измерения низких концентраций (до 100 г/л), а денситометрия по K-краю – для высоких (более 
100 г/л). Полученные функции отклика детекторов являются «идеалистичными», поскольку в модели учитывается 
лишь воздействие статистических флуктуаций количества носителей заряда, рождённых в чувствительном объёме 
детектора, на детектируемые энергии частиц. 

Ключевые слова: компьютерное моделирование, рентгенофлуоресцентный анализ, денситометрия, метод Монте-
Карло, Geant4. 
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Abstract 

The authors have developed the computational model of hybrid device for determining concentration of actinides in radioac-
tive waste or process solutions using X-ray fluorescence analysis and X-ray densitometry. Prospects of this method is deter-
mined by the necessity of greater precision. The hybrid device consists of an X-ray tube, ionizing radiation detector and a 
sample. The model purpose is to gauge the viability of decisions being made during development and to highlight possible 
technical problems. Moreover, it allows getting spectrа from semiconductor and scintillation detectors. The model is devel-
oped using Geant4 – a platform for imitation modeling of ionizing radiation interaction with matter using the Monte-Carlo 
procedure. The cuvette material impact on the shape of spectrum was assessed using polystyrene, steel and quartz glass. The 
authors obtained the spectra of model solutions containing one of the elements (U, Np, Pu or Am) in nitric acid. It is noted 
that the resulting energy distributions are weakly discernible due to the proximity of K-edge absorption energies. In addition, 
spectra for uranyl nitrate solution in wide range of concentration were simulated. It was confirmed that X-ray fluorescence 
method is most promising for measuring low concentrations (up to 100 g/l). On the other side, K-edge densitometry shows 
better results for high concentrations (more than 100 g/l). Resulting response functions of detectors are "idealistic" because 
of model limitations. Only the impact of statistical fluctuation of the amount of charge carriers created in detector sensitive 
volume on detected energies of particles is taken into the account.  
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Введение 
Одной из актуальных задач в области обеспече-

ния контроля жидких радиоактивных отходов и тех-

нологических растворов, содержащих актиниды, 

является разработка методик и средств их измерения 

(СИ). В настоящий момент к перспективным мето-

дам анализа содержания актинидов в жидкостях от-

носятся рентгенофлуоресцентный анализ (РФА) и 

рентгеновская денситометрия (плотнометрия). 

Математическое моделирование в данном случае 

выступает инструментом, значительно упрощаю-

щим проектирование новых СИ. Компьютерная мо-

дель разрабатываемого СИ позволяет выявить и ис-

ключить возможные технические проблемы, связан-

ные с выбором материалов, конструкции устрой-

ства, параметров эксплуатации и т. д. 

Моделирование денситометрических и РФА-

спектров может быть осуществлено имитационны-

ми методами [1]. В настоящей работе в качестве 

среды разработки выбран Geant4, поскольку его 

функциональные возможности позволяют прово-

дить моделирование объектов исследования раз-

личной геометрии на основе метода Монте-Карло с 

использованием множества физических моделей 

для широкого диапазона энергий [2]. 

Целью настоящего исследования являлась раз-

работка компьютерной модели гибридного устрой-

ства для измерения концентраций смеси актинидов 

в пробах радиоактивных отходов на основе специа-

лизированного программного продукта Geant4. 
 
Обзор существующих гибридных устройств 
Перспективность гибридного устройства связа-

на с возможностью выполнять измерения концен-

траций смеси актинидов в широком диапазоне от 

десятых долей до сотен г/л с уровнем погрешности 

не более 10 % за счет одновременного выполнения 

пробы разными методами (РФА и денситометрии 

(рис. 1)).  

 
Рис. 1.  Сравнение погрешности анализа растворов U 

двумя методами [3] 
Fig. 1.  Comparison of the error in the analysis of U solutions 

by two methods [3] 

Подобный подход был продемонстрирован при 

разработке установки комплексного определения 

элементов УОКЕР [3], созданной для применения в 

специальных камерах и боксах радиохимического 

производства в «промежуточных» растворах отра-

ботанных тепловыделяющих сборок. Устройство 

реализует методы РФА, денситометрии и гамма-

спектрометрии. Источником ионизирующего излу-

чения (ИИИ) в установке служит 241Am, что суще-

ственно ограничивает денситометрический анализ, 

поскольку не позволяет проводить измерения по K-
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краю поглощения. В качестве детектора характери-

стического рентгеновского излучения используется 

кремниевый детектор, а детектором ослабленного 

первичного излучения служит сцинтиллятор. Ма-

териал кюветы – полистирол. 

Также пример компьютерной модели сходного 

гибридного устройства продемонстрирован в рабо-

те [4]. В работе рассмотрены приборы двух кон-

струкций: с одной кюветой (из полиэтилена) и с 

двумя (стеклянной для денситометрии и полиэти-

леновой для РФА). В качестве ИИИ в обоих 

устройствах используется рентгеновская трубка, а 

регистрация излучения осуществляется детектора-

ми на особо чистом германии (HPGe), что позволя-

ет осуществлять измерения концентраций компо-

нентов с близкими зарядовыми числами. Тем не 

менее применение HPGe-детекторов в условиях 

производства значительно осложняется за счёт их 

дороговизны, необходимости обеспечения опреде-

ленных условий эксплуатации и постоянного об-

служивания (охлаждения и др.). 

Не менее важную роль в конструкции подобных 

гибридных устройств играет угол, под которым 

располагается детектор характеристического излу-

чения по отношению к пучку излучения, испущен-

ного ИИИ [5]. С целью предотвращения попадания 

первичного излучения на детектор угол принима-

ется тупым: в работе [3] он составляет 135°, а в ра-

боте [4] – 150°. На данный момент в разработанной 

модели детектор располагается под углом 135°, 

однако предусмотрена возможность его модифика-

ции для дальнейшего определения оптимального 

положения детектора. 
 
Материалы и методы 
В рамках настоящей работы предполагается 

усовершенствовать подход из работы [3] за счет 

использования в качестве ИИИ рентгеновской 

трубки, а также модифицировать конструкцию 

устройства и определить возможность применения 

других материалов кюветы. Для реализации данно-

го подхода была разработана модель с несколькими 

базовыми объёмами, представленными на рис. 2. 

Детектором характеристического излучения вы-

бран полупроводниковый кремниевый детектор, а 

детектором излучения, пропущенного через обра-

зец – сцинтилляционный детектор на основе 

CsI(Tl). Вся измерительная система помещена в 

стальной корпус, визуализация которого в модели 

отключена с целью получения информативных 

изображений. 

Зависимость интенсивности рентгеновского из-

лучения I от энергии излучения E построена на ос-

нове формулы Крамерса [6]: 

I (E )=
KZ

(hc )3
E2

(E0
− E ) , 

где K – коэффициент пропорциональности; Z – за-

рядовое число материала мишени; h – постоянная 

Планка; c – скорость света; E0 – максимальная 

энергия излучения. 

 
Рис. 2.  Геометрия модели измерительного устройства 
Fig. 2.  Geometry of the measuring device model 

Спектр первичного излучения в модели задан в 

виде гистограммы «энергия – относительная ин-

тенсивность» через макрос. Создание макроса по 

исходным данным автоматизировано в программе 

Wolfram Mathematica. Также перед началом сеанса 

моделирования организован выбор состава модель-

ного раствора из перечня и задание концентрации 

актинидов через терминал. 

Основной модуль физической модели взаимо-

действий частиц представлен библиотекой 

G4EmPenelopePhysics, которая использует модель 

Penelope для расчёта электромагнитных взаимодей-

ствий электронов, позитронов и гамма-излучения с 

энергиями до 1 ГэВ [7]. 

Работа детекторов организована на основе 

встроенного класса G4UserSteppingAction. Методы 

данного класса на каждом шаге (отрезке траекто-

рии частицы) осуществляют проверку на принад-

лежность текущего положения частицы детекти-

рующему объёму и затем сохраняют значение 

энерговыделения на текущем шаге. Конечная энер-

гия частицы вычисляется путём суммирования всех 

значений энерговыделения частицы на траектории, 

принадлежащей объёму детектора.  

Дополнительно в модель введена поправка на 

статистические флуктуации количества рождённых 

носителей заряда в чувствительном объёме детек-

тора в соответствии со следующей формулой [8]: 

 FWHM= 2,355 σ≈ 2,355√FωE ,  (1) 

где FWHM – полная ширина на половине высоты пи-

ка; σ – среднеквадратичное отклонение энергии ча-

стицы; F – фактор Фано; ω – энергия, затрачиваемая 

на рождение носителя заряда; E – энергия частицы. 

Для полупроводникового детектора F принят 

равным 0,128 [9], а ω=3,650 эВ (энергия рождения 

электронно-позитронной пары для Si). Таким обра-
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зом, для кремниевого полупроводникового детек-

тора FWHM0,509E (кэВ). 

Для сцинтилляционного детектора F принят 

равным 1 [5], а ω вычислена по формуле: 

 ω =
hc

ληε
,            (2) 

где λ – средняя длина волны фотонов, образуемых 

в сцинтилляторе (550 нм для CsI); η – световой вы-

ход сцинтиллятора в долях (0,135 для CsI(Tl)); ε – 

квантовый выход фотокатода ФЭУ (0,1). 

Таким образом, исходя из формул (1), (2), для 

сцинтилляционного детектора CsI(Tl) ω=167 эВ, а 

FWHM0,962E (кэВ). 

Введение поправки реализовано путём перерас-

чёта энергии частицы в соответствии с распределе-

нием Гаусса с заданным σ. После перерасчёта осу-

ществляется запись энергии в гистограмму Root. 

Подобный подход позволяет запускать симуляцию 

в режиме многопоточности, что значительно уско-

ряет процесс вычислений, но увеличивает нагрузку 

на оперативную память. 
 
Результаты исследования 
На начальном этапе проверка модели на адек-

ватность осуществлялась по соответствию пиков, 

присутствующих на полученных спектрах, основ-

ным энергетическим переходам интересующих 

элементов (таблица) в рассматриваемом диапазоне 

(от 5 до 160 кэВ). 

На рис. 3 приведены предварительные результа-

ты моделирования прохождения рентгеновского 

излучения (3·107 событий) через модельный рас-

твор нитрата уранила с концентрацией U порядка 

200 г/л для трёх материалов кювет: полистирола, 

нержавеющей стали и кварца. Концентрация урана 

подобрана таким образом, чтобы обеспечить высо-

кую контрастность спектров при небольшой стати-

стике. 

Таблица.  Основные энергии рентгеновских переходов 
для U, Np, Pu и Am [10] 

Table.  Major X-ray transition energies for U, Np, Pu and 
Am [10] 

Элемент 
Element 

Энергия фотонов, кэВ/Photon energy, keV 
K-край/K-edge Kα1 Kα2 Lα1 

U 115,6 98,4 94,7 13,6 
Np 118,7 101,1 97,1 13,9 
Pu 121,8 103,7 99,5 14,3 
Am 125,0 106,5 102,0 14,6 

 

На рис. 3, а различим спад интенсивности излу-

чения с энергиями выше 115 кэВ, что соответствует 

K-краю поглощения U, а также прослеживаются 

пики, соответствующие линиям Kα1 и Kα2 U. При 

этом, в сравнении с кюветой из полистирола, кюве-

ты из кварца и нержавеющей стали демонстрируют 

меньшую пропускную способность первичного 

излучения на 4 и 42 %, соответственно.  

На РФА-спектре (рис. 3, б) линия Lα U отчётли-

во различима только в случае пластиковой кюветы. 

В случае стальной кюветы преобладает линия Kα Fe 

(6,4 кэВ), а при использовании кварца достоверно 

судить о наличии пиков нельзя в связи с малым 

количеством отсчётов. 

Также проведено моделирование прохождения 

рентгеновского излучения через растворы, содер-

жащие один основной элемент (U, Np, Pu или Am) 

в легкой матрице (HNO3), помещённые в кювету из 

полистирола (рис. 4). Спектры с полупроводнико-

вого детектора малоинформативны по причине не-

значительных различий в энергиях Lα линий эле-

ментов, поэтому опущены.  

 
Рис. 3.  Спектры для раствора нитрата уранила при различных материалах кювет: а) со сцинтилляционного де-

тектора; б) с полупроводникового детектора 
Fig. 3.  Spectra of the uranyl nitrate solution with various cuvette materials: a) from a scintillation detector; б) from a semi-

conductor detector 
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Рис. 4.  Спектры со сцинтилляционного детектора для 

модельных растворов, содержащих один из эле-
ментов (U, Np, Pu или Am), в сравнении с пробой 
1M HNO3 

Fig. 4.  Spectra from a scintillation detector of model solu-
tions containing one of the elements (U, Np, Pu or 
Am), in comparison with a 1M HNO3 sample 

Ввиду того, что значения энергий K-края по-

глощения у U, Np, Pu и Am сравнительно близки, 

при сходной концентрации элементов в растворах 

(массовая доля каждого составляет 15 %) наблюда-

емая спектральная картина практически идентична. 

Тем не менее на данном этапе можно различить 

сдвиг по энергиям линий Kα. 

В дополнение были получены спектры для раз-

личных концентраций U в модельном растворе 

нитрата уранила (рис. 5). 

Спектры со сцинтилляционного детектора 

(рис. 5, а) демонстрируют увеличение доли погло-

щённых фотонов с ростом концентрации. Спектры 

при больших концентрациях отличаются высокой 

контрастностью, что в дальнейшем способствует 

повышению точности результатов измерений. При 

этом спектры для 1 и 10 г/л практически идентичны, 

из чего следует вывод о низкой чувствительности 

денситометрии при малых значениях концентраций. 

 
Рис. 5.  Спектры для раствора нитрата уранила при различных концентрациях U: а) со сцинтилляционного детек-

тора; б) с полупроводникового детектора 
Fig. 5.  Spectra of the uranyl nitrate solution with various U concentrations: a) from a scintillation detector; б) from a semi-

conductor detector 

В свою очередь, спектры от полупроводниково-

го детектора (рис. 5, б), несмотря на рост интен-

сивности L-линии U (13,6 кэВ) с увеличением кон-

центрации элемента, демонстрируют замедление 

роста (наблюдаются лишь незначительные разли-

чия в интенсивности между спектрами для 100 и 

500 г/л). 

Таким образом, продемонстрированные на рис. 

5 эффекты согласуются с зависимостью погрешно-

сти данных методов анализа от концентрации, от-

ражённой на рис. 1, что также подтверждает адек-

ватность разработанной модели. 
 
Заключение 
Имеющаяся компьютерная модель гибридного 

СИ для осуществления РФА и денситометрии рас-

творов актинидов в жидких пробах на данном этапе 

разработки позволяет получать спектры рентгенов-

ского излучения с двух детекторов и оценивать 

влияние материала измерительной кюветы на по-

лучаемые спектры. 

Модель также позволяет судить об оптималь-

ных диапазонах концентраций, в которых приме-

нимы методики РФА и денситометрии. РФА обла-

дает преимуществом в точности результатов изме-

рений в диапазоне более низких концентраций (до 

100 г/л), а денситометрия – в области более высо-

ких (более 100 г/л), что согласуется с данными 

предыдущих исследований [3]. 
Следует отметить, что полученные функции от-

клика детекторов пока являются «идеалистичны-

ми», т. к. в модели отсутствует учет влияния сцин-
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тилляционных эффектов (плато комптоновского 

рассеяния, пик обратного рассеяния и т. п.) и элек-

тронные шумы, что будет устранено в ходе совер-

шенствования модели. Также планируется введе-

ние в модель собственного излучения содержимого 

кюветы и верификация результатов на эксперимен-

тальных данных. 
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