PHITS奨励設定ファイル
「マニュアルを読んでも自分が必要とする計算でどのようなパラメータを設定して良いかわからない」という質問が多数ありましたので，いくつか代表的な問題に関して，その奨励設定ファイルを作成しました。各インプットファイルは，その名前を付けたフォルダの中に，そのアウトプットとともに格納されています。
一覧

· BNCT:　ホウ素中性子捕捉療法の線量評価用の奨励設定

· CosmicRay:　宇宙線挙動解析用の奨励設定
· Counter: Counter機能を使う場合の例題

· DCHAIN: PHITS-DCHAIN接続計算用の奨励設定
· DetectorResponse: 検出器応答関数計算用の奨励設定
· Fusion: 核融合施設の設計計算の奨励設定
· H10multiplier: Multiplierや[t-deposit]などを使った線量計算手法の例題
· jendlHE: 高エネルギー核データライブラリJENDL-4.0/HEを使う場合の奨励設定
· muon: ミューオン挙動解析用の奨励設定

· NuclearReaction: 核反応断面積計算の例題

· ParticleTherapy: 粒子線治療線量評価用の奨励設定
· PhotonTherapy: X線治療線量評価用の奨励設定
· SemiConductor: 半導体ソフトエラー計算用の奨励設定
· Shielding: 遮蔽計算用の奨励設定
· TrackStructure: 飛跡構造解析モードを使う場合の奨励設定
· XrayDiagnostic: 診断用X線挙動解析用の奨励設定
更新履歴
2019/6/9　BNCT医学物理計算用の奨励設定（BNCT）を追加しました。
2019/3/14 Version 3.10より，一部の核種に対して高エネルギー核データライブラリJENDL-4.0/HEが使えるようになりましたので，その奨励設定(jendlHE)を追加しました。

2018/3/7 Version 3.05より，従来は[t-heat]でしか行えなかったカーマ近似による付与エネルギー計算機能を[t-deposit]にも追加しました。この改良により，付与エネルギー計算は全て[t-deposit]で行えるようになりましたので，[t-heat]を利用していたインプット(h10multiplier, XrayDiagnostic)から[t-heat]を削除しました。

2018/2/16 Trackstructureに[t-interact]を加えて，ある領域内に起きる電離や励起イベントの頻度分布を計算するようにしました。
2018/1/30　内蔵の線量換算係数を使って線量計算する手法が変更されましたので，新しい手法に対応するようh10multiplierを変更しました。また，ver.3.03より導入したmesh = xyzに対する[weight window]を使うように設定しました。
2017/8/4　宇宙線挙動解析に対する奨励設定CosmicRayを追加しました。奨励設定Counterで磁場を考慮するようにしました。奨励設定Shieldingに[importance]セクションを追加しました。
2017/6/10 Version 2.93よりfile(1)でPHITSインストールフォルダを指定することにより，それ以外の入力ファイルfile(7,20,21,24,25)を指定する必要がなくなりました。これに合わせて全ての奨励設定を変更しました。また，nucdataパラメータの導入やnegsのデフォルト値の変更により，特殊な場合を除いてeminやdmaxを指定する必要がなくなりました。
2017/6/9　飛跡構造解析モードに対する奨励設定TrackStrucutreを追加しました。

2016/12/16　診断系の医学物理応用のサンプルとしてXrayDiagnosticを追加しました。カーマ近似が成立する低エネルギー光子のみの挙動解析を効率よく行うための設定になっています。
2016/8/18 天然元素を自動展開する機能を組み込んだため，[material]セクションの指定方法を変更しました。

2015/9/2 Fusion, H10multiplier, Shieldingなど巨大な体系の中性子・光子輸送をメインとする計算では，計算時間短縮のためEGS5を使わないようにしました（EGS5を使うと，電子まで輸送するので計算時間が掛かってしまうため）
2015/3/12 PHITS2.76よりミューオンの核反応及び捕獲反応を模擬できるようになったため，ミューオン輸送計算用の奨励設定ファイルmuonを追加した。
2015/3/10 particletherapyに荷電粒子の角度分散を調整するパラメータascat1とascat2を導入した。これに伴い，nspredの奨励値を1（オリジナルモデル）から2（Lynchの式）に変更した。また，水に対するLETをより正確に計算するため，各タリーのletmatパラメータを-5とした（負値の場合，電子のdE/dxはSRIMで計算した1g/cm3の水に対する値を使うようになる）。
2015/1/29 電子・光子の輸送計算にEGS5を使うことを奨励するようにした（negs=1パラメータの導入）。これに伴い，file(20)の指定が必要となりました。また，γ脱励起に関するデータベース”trxcrd.dat”をソースファイルに組み込みましたので，file(14)の指定が不要となりました。
2014/9/26 イベントジェネレータモードを使う場合の奨励設定値を2とした(e-mode=1からe-mode=2へ変更）。
2014/8/29 核融合用の奨励設定ファイルfusionを追加。DetectorResponseで検出器の分解能を考慮するdresolとdfanoパラメータを導入。negsパラメータを導入し，PHITS-EGS5を最新版で実行できるようにした。
2013/8/21 Version2.60で新しい脱励起モデルEBITEMを導入したことにより，いくつかの奨励設定ファイルのigammaパラメータを変更しました。

2012/12/17 Version2.52では，電子輸送計算アルゴリズムを改訂したので，電子のカットオフエネルギーを低くしても正しい計算結果が得られるようになりました。ただし，電子のカットオフエネルギーを低くしすぎると，計算時間が膨大になるため，極めて高い空間分解能が要求されるsemiconductor.inpを除いて100keVとしています。また，DCHAIN-SPとの接続計算を解説したdchain.inpを追加しました。

2012/9/21　Version2.50では，計算を高精度化・高速化するため，いくつかのデフォルトパラメータを変更しました。大きな変更ポイントは，核子に対する初期核反応モデルをBertiniモデルからINCLに変更した点と，重イオン（重陽子やα粒子含む）に対するカットオフエネルギーを109MeVから1MeVに引き下げた点です。これに合わせて，いくつかの奨励設定のパラメータも変更しました。したがって，これらのファイルを実行する際は，必ずPHITS2.50（もしくは，より新しいversion）をご使用ください。なお，電子輸送を行う計算には，以前のversionでは付録されていなかった電子-原子相互作用断面積ライブラリが必要になりますのでご注意ください。
2012/8/10　電子輸送のバグがあったため，電子輸送を行う奨励設定のカットオフエネルギーを1 keVから1 MeVに変更しました。SimpleGEOの奨励設定を「ツール」の方に移動しました。

各奨励設定の解説
1. DetectorResponse.inp
　シンチレータなど，放射線検出器の応答関数を計算するための奨励設定ファイルです。以下，重要なパラメータの説明です。

1 e-mode in [parameters]：検出器の応答関数計算では，イベント毎の情報が必要となる場合が多いので，イベントジェネレータモード(e-mode=2)に設定しています。
2 dir in [source]：イベントジェネレータモードで等方照射線源を再現するためには，dirを”-all”ではなく”iso”に設定する必要があります。その際，半径c3の球内における平均入射粒子フラックスは，π*(c3)2となります。
3 dresol, dfano：実際の検出器はエネルギー分解能を持ち，dresol及び dfanoは，その分解能を表すパラメータです。dresol=σr, dfano=Fの場合，付与エネルギーEのイベントは標準偏差が√（σr 2 + FE）のガウス分布に従って分散されます。
2. Shielding.inp
　遮へい計算用の奨励設定ファイルです。低エネルギー中性子及び光子の輸送には，核データライブラリを用います。イベント毎の情報は必要ありませんので，イベントジェネレータモードで計算する必要はありません。したがって，JENDL高エネルギーファイルやLA150など高エネルギー核データライブラリを別途入手することにより，計算精度を向上させることができます。得られた中性子及び光子のフラックスに内蔵の線量換算係数を乗じて実効線量を導出するため，電子の輸送は必要ありません。したがって，negsはデフォルト値から変更していません（光子のみ輸送）。また[importance]や[weight window]セクションを導入することにより，遮へい体後方における線量も比較的短時間で計算できるようになります。詳しくはlecture\advanced\weightA及びweightBをご参照下さい。
3. ParticleTherapy.inp
　粒子線治療時の吸収線量や線量当量の空間分布(r-z mesh)，及びLETやyの確率密度分布を計算するための奨励設定ファイルです。[t-sed]タリーは，比較的計算時間が掛かりますので，y分布の情報が不要な方は，offにして下さい。以下，重要なパラメータの説明です。
1 e-mode in [parameters]：[t-LET]や[t-SED]タリーを行うためには，イベントジェネレータモード(e-mode=1 or 2)に設定する必要があります。

2 nedisp in [parameters]：粒子線治療におけるブラッグピークの深さを正確に計算するためには，阻止能（dE/dx）の確率的な分散(Energy straggling)を考慮する必要があります。
3 nspred in [parameters]：粒子線治療における線量のビーム中心から横方向への空間的な拡がりを正確に計算するためには，その角度分散(Angular straggling)を考慮する必要があります。nspred=2の場合は，角度分散の大きさをascat1とascat2で調整することができます。
4 dedxfnc in [t-deposit]：dedxfnc=0の場合は，計算したdeposit energyをそのまま出力し，dedxfnc=1の場合は，計算したdeposit energyをICRP60で定義されたQ(L)関係で重み付けして出力します。したがって，1つ目の[t-deposit]タリーでは吸収線量を，2つ目の[t-deposit]タリーでは線量当量を計算します。
5 letmat: この値が負の場合は，電子に対するdE/dxは，SRIMで計算した1g/cm3の水に対する値を自動的に使うようになります。また，letmatで指定した物質の密度は個数密度で入力し，その物質はcellセクションでは使わないようにしてください。
4. PhotonTherapy.inp
　光子線治療時の吸収線量の空間分布(xyz-mesh)を計算するための奨励設定ファイルです。20MeV の電子Linacを想定し，WターゲットでX線を発生させ，下流側にある組織等価物質内での吸収線量を計算しています。以下，重要なパラメータの説明です。
1 ipnint in [parameters]: 約7MeV以上の光子は，原子核と巨大共鳴を引き起こして中性子を発生します。中性子による吸収線量への寄与はそれほど大きくありませんが，奨励設定では，中性子の発生を考慮するようipnint=1としています。

2 electron in [t-heat]：電子の輸送を計算しているため，光子のカーマ近似ではなく電子の電離損失により吸収線量を計算しています(electron=1)。 
3 電子の輸送が必須ですのでnegs = 1としています。
5. SemiConductor.inp
　半導体のソフトエラー発生率評価など，微少空間における付与エネルギーを計算する奨励設定ファイルです。以下，重要なパラメータの説明です。
1 esmin in [parameters]：微少空間における荷電粒子の挙動を正確に計算するためには，荷電粒子の飛程を計算する最小エネルギー（esmin）を小さく設定する必要があります。

2 e-mode in [parameters]：微少空間における付与エネルギー計算にはカーマ近似は使えませんので，イベントジェネレータモード(e-mode=1 or 2)に設定する必要があります。

3 [ Delta Ray ]セクション：微少空間における付与エネルギーを正確に計算するためには，ノックアウト電子（δ線）発生による荷電粒子飛跡周辺のエネルギー付与の空間的な拡がりを考慮する必要があります。この例では，ターゲット領域（reg=1）で発生する0.01MeV以上のδ線の挙動を解析します。
6. NuclearReaction.inp
　現在調整中のicntl=1のオプションを使わずに二重微分核反応断面積（DDX）を計算するサンプルインプットファイルです。断面積を計算したい粒子を薄膜ターゲットに照射して，そこで発生する2次粒子を[t-product]タリーします。また，ターゲットを中心としてリング状に配置した仮想検出器で[t-cross]タリーすることによりDDXを導出することも可能です。ターゲットでの多重散乱や空気での散乱などを考慮できるため，カウンター実験で得られたDDXを直接再現する目的には[t-cross]がお勧めです。様々な核反応モデルをテストできるよう，核反応に関連するパラメータを明示的に指定しています。
7. H10multiplier.inp

　PHITSには，３つの線量計算方法があり，その違いを明確にするために作った奨励設定ファイルです。[t-wwg]で作った[Weight Window]を使うサンプルにもなっています。以下，各方法の説明です。

[t-track]セクション：計算したフルエンスに[Multiplier]セクションで定義した線量換算係数を乗じて周辺線量当量H*(10)を導出します。また，data/multiplierフォルダ内に含まれる換算係数を使ってH*(10)(k=-200)と実効線量(k=-201)も同時に計算します。この手法で計算した線量は，フルエンスのみに依存しますので，コンクリート・空気間で差はほとんどありません。
[t-deposit]セクション：荷電粒子の電離損失と，中性子・光子のKermaファクターを用いて領域内の付与エネルギーを計算します。Kermaファクターは，物質の密度に大きく依存するので，コンクリート・空気間で線量に大きなギャップが見られます。

8. Counter.inp
  [Counter]セクションを使ってタリーする粒子を区別するサンプルインプットファイルです。[Counter]セクションを使えば，バックグランドの影響など実験値に含まれる系統誤差を評価することが可能です。このファイルでは，アルミラジエータを通してからNaIシンチレータに100MeV陽子を照射した場合のシンチレータ内でのエネルギー付与分布を，ラジエータで核反応が起きなかった場合（primary.out）と起きた場合（secondary.out）に分けて計算しています。イベントごとのエネルギー付与分布を計算する際のパラメータ設定に関する注意点は，「1.detector.inp」を参照してください。

9. dchain.inp

　[t-dchain]を使ったPHITSとDCHAIN-SPのつなぎ計算のための設定ファイルです。詳細は，フォルダ内に含まれるreadme-jpn.pdfをご参照下さい。
10. fusion.inp

　核融合に関連する計算のための奨励設定ファイル。計算時間短縮のため，電子・陽電子は輸送しない設定になっています。また，核融合施設での計算は，体系が大きい場合が多いので分散低減法（[importance]セクション）を利用しています。
11 muon.inp

　ミューオンの輸送を計算するための奨励設定ファイルです。以下、重要なパラメータの説明です。
1 imuint in [parameters]：仮想光子を介した高エネルギーミューオン核反応の計算を行うために、muint=1に設定する必要があります。

2 emumin, emumax in [parameters]：仮想光子を介した高エネルギーミューオン核反応の計算を行う際のミューオンの下限および上限エネルギーです。下限エネルギーを変更した場合、ミューオン核反応断面積が全エネルギー領域で変化しますのでご注意ください。100GeV以上のミューオン核反応を計算したい場合は上限エネルギーを調整してください。
3 mucap in [parameters]：ミューオン原子から放出される特性X線、および負ミューオンの原子核捕獲反応を計算するために、mucap=1に設定する必要があります。

12. XrayDiagnostic.inp

　低エネルギー光子を使った診断系の医学物理応用サンプルです。レントゲン写真のように，低エネルギー光子を組織等価物質に照射し，その中に含まれている金属（アルミ，鉄）を検知しています。低エネルギー光子（おおよそ1MeV以下）は，2次電子の飛程が短いため，電子の輸送を行わなくても精度の高い計算が可能です（ただし，細胞レベルのシミュレーションなど極めて高い空間分解能が必要になる場合を除く）。また，光核反応も起きないため，中性子の輸送も必要ありません（nucdata=0）。低エネルギー光子による吸収線量を計算するには，計算時間の観点から，カーマ近似を使って光子によるエネルギー付与を計算するPHITS従来アルゴリズム（negs = -1，デフォルト）を使っています。PHITS従来アルゴリズムは，電子・陽電子に対する計算精度に問題がありますが，光子に対しては十分に高い精度を有します。
13. TrackStructure.inp

　飛跡構造解析用のサンプルです。飛跡構造解析モードを使えば，熱化するまでに電子・陽電子が引き起こす電離・励起・振動などの個々のイベントを正確に模擬することができます。ただし，断面積は水に対する値のみ整備されており，それ以外の物質に対しては，単純に電子密度で断面積をスケーリングします。また，従来アルゴリズムと比較して計算時間が膨大に掛かりますので，通常の大きさの体系（cmオーダー）における放射線挙動解析には適しません。以下、重要なパラメータの説明です。
1 etsmax, etsmin in [parameters]：飛跡構造解析を実施する電子（もしくは陽電子）のエネルギーの上限・下限値です。etsminは，原理的には0でも設定可能ですが，計算時間が膨大になりますので，特に熱化した電子の挙動などを解析したい場合を除いて1eV程度に設定することをお勧めします。etsmaxは，1keVよりも大きく設定する必要があります。原理的には極めて大きい値も設定可能ですが計算時間が膨大になりますので，現実的には1MeV以下に設定することをお勧めします。
2 emin(12-13) in [parameters]：飛跡構造解析の場合は，必ずEGS5モードを用いて1keVまで電子輸送を行う必要があります。

3 [trackstructure]：飛跡構造解析を行うセルを指定します。mIDは，利用する断面積データのID番号で，今のところは0（=飛跡構造解析を行わない）か1（＝液体の水）しか指定できません。今後，様々な物質に対する断面積データを順次整備していく予定です。
4 angel = cmum in [t-deposit]：ANGELでプロットする軸スケールをcmからμmに変換するパラメータです。飛跡構造解析モードでは，小さい領域に対する空間分布を出力する場合が多いので，あらかじめ軸スケールを調整しておくと便利です。なお，cmumはcm to umを意味し，これ以外にcmnm (cm to nm), cmmm (cm to mm), cmmt (cm to m), cmkm(cm to km)が使えます。
14. CosmicRay

　宇宙線挙動解析用のサンプルです。宇宙線には，極めてエネルギーの高い陽子や重イオンが含まれるため，核反応により大量の2次粒子が発生する場合があります。そのような場合，ATIMAが作るデータベースの数(mdbatima)や2次粒子の情報を記憶するメモリ容量(maxbnk)がデフォルト値では足りなくなる可能性がありますので，それらのパラメータを大きくしています。また，宇宙放射線防護ではQ(L)関係に基づく線量当量を計算する必要があるため，中性子核反応による2次粒子の特定が不可欠となります。したがって，e-mode=2としてイベントジェネレータモードを使用しています。さらに，宇宙線挙動解析では重イオン核反応モデルの計算精度が重要になりますので，irqmd=1として最新版JQMD（version 2.0）を使用しています。また，宇宙線フラックスはMeV/u単位で評価する場合が多いのでiMeVperU=1としてタリーの単位をMeVからMeV/uに変換しています。
15. jendlHE

高エネルギー核データライブラリJENDL-4.0/HE[1,2]を利用する際の奨励設定です。JENDL-4.0/HEは，INCLなどの核内カスケードモデルと比べて，特に軽核や低エネルギーの核反応に対する計算精度が良く，遮蔽計算や中性子源設計などで極めて有用となります[3]。以下、重要なパラメータの説明です。
1 dmax(1) & dmax(2) in [parameters]：陽子及び中性子核データライブラリの上限エネルギー。JENDL-4.0/HEを使う場合は，200MeVに設定することを奨励します。
2 [material]セクション：PHITSパッケージに含まれる断面積アドレスファイル(xsdir.jnd)を使う場合，デフォルトで使われる中性子核データライブラリはdmax(2)の値に関わらずJENDL-4.0です。したがって，中性子に対してJENDL-4.0/HEを使いたい場合は，元素名の後にJENDL-4.0/HEの拡張子(.51c)を付けます。ある物質中の全ての元素に対してJENDL-4.0/HEを使いたい場合は，その物質の定義にnlib = 51cと加えることで，各元素に対して指定することなくJENDL-4.0/HEが利用可能となります。なお，陽子に対してdmaxを指定するとデフォルトでJENDL-4.0/HEが使われますので，物質名の後に陽子用の拡張子(.51h)を指定する必要はありません。ただし，ある物質中の全ての元素に対して明示的に陽子用JENDL-4.0/HEを使いたい場合は，その物質の定義にhlib = 51hを加えます。
3 [data max]セクション：JENDL-4.0/HEが整備されていない元素を[material]セクションで定義した場合，そのdmaxを[data max]セクションで設定する必要があります。陽子・中性子それぞれに対して，元素（核種毎には指定できません）とdmax（0を指定した場合はライブラリを使わない）を指定してください。
なお，高エネルギー核データを用いたイベントジェネレータモードはまだ開発されていないため，e-mode≠0とすると警告がでます。また，JENDL-4.0/HEにはカーマファクターが含まれていませんので，インプットファイルに[t-deposit]が含まれる場合も警告が出ます。ただし，JENDL-4.0/HEを使わない物質中での付与エネルギーは計算可能です。

　JENDL-4.0/HEはファイルサイズが極めて大きいため，一部の核種（H, Be（陽子のみ）, C, 14N, O, Al, Fe）しかPHITSパッケージには含まれていません。それ以外の核種に対しては，順次，原子力機構のホームページより公開予定ですので，しばらくお待ちください。
参考文献
[1]. https://wwwndc.jaea.go.jp/ftpnd/jendl/jendl40he.html
[2]. S. Kunieda et al., "Overview of JENDL-4.0/HE and benchmark calculation" JAEA-Conf 2016-004, pp. 41-46 (2016).
[3]. Matsuda et al. Prog. Nucl. Sci. Technol. 6, 225-229 (2019).

16. BNCT

BNCT医学物理計算用の奨励設定です。BNCTでは，ホウ素線量，窒素線量，水素線量，光子線量を区別して求めることが要求されるため，それぞれの寄与に分けて線量を導出するよう設定されています。なお，HeやLiイオンの生成を考慮して生物学的効果を加味した医学物理計算を行うためには，イベントジェネレータモードやEGSモードを使うことが必須となります。その場合は，粒子線治療に対する奨励設定（ParticleTherapy.inp）をご参照ください。以下、重要なパラメータの説明です。
1 [material]：m2001-2003は体系中では使用しませんが，[t-track]でこれらの物質に対するカーマファクターを使って線量計算するために定義が必要です。
2 mset1-3 in [t-track]：ホウ素線量，水素線量，窒素線量を分けて計算するためには，[t-track]で計算した中性子フルエンスに各元素のカーマファクターを乗じて積分する必要があります。この役割を担うのがmset1-3で，それぞれ水素線量，窒素線量，ホウ素線量を計算するように設定します。mset内のパラメータは

(規格化定数　カーマファクターを参照する物質番号 1 -4)
となります。最後の1 -4は，中性子のカーマファクターを使う際のおまじないと思ってください。カーマファクターは，対象物質密度が1 x 1024 atom/cm3，フラックスが1/cm2だった場合にMeV単位で出力するよう規格化されていますので，それをGyに変換するためには，規格化定数を1.6e-10 x 対象物質の元素密度(1024 atom/g)に設定する必要があります。なお，msetの中で数式やパラメータ（c1など）は利用できません。
