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KAPITEL 1

EINLEITUNG

Bereits kurz nach der Entdeckung der Rontgenstrahlung hat sich eine Vielzahl von rontgenbasier-
ten Methoden weitreichend etabliert. Trotz dieser Vielfalt ldsst sich die Menge der Rontgenmetho-
den hauptsachlich in zwei Bereiche unterteilen.

Der erste Bereich umfasst die bildgebenden Verfahren, welche, z.B. durch Rontgenschwichung,
im wesentlichen Informationen iiber die Morphologie des zu untersuchenden Objekts liefern.
Charakterisierend fiir diese Gruppe von Verfahren ist die haufige Verwendung von polychromati-
scher Strahlung vergleichsweise hoher Rontgenenergie (z.B. > 60keV) in einer Kegel- oder Facher-
strahlgeometrie mit dem Ziel der bildlichen Darstellung der Messdaten. Mit der Entwicklung des
ersten Computertomographen durch Hounsfield[1] konnte die Rontgenschwédchung von ausge-
dehnten Objekten erstmalig raumlich aufgeldst und zerstorungsfrei zugéanglich gemacht werden.
Medizinische Computertomographie (CT) Systeme der aktuellen Generation ermoglichen es Auf-
nahmen bei einer Zeitauflosung von < 100 ms mit bis zu 400 pm Ortsauflosung[2] im Dual-Energy
Verfahren durchzufiihren. Mit Kegelstrahl-Systemen, wie sie beispielsweise in der dentalen Volu-
mentomographie eingesetzt werden, sind isotrope Voxelgréfien von bis zu 100 pym erzielbar[3].
Fiir industrielle Anwendungen, beispielsweise im Bereich der Werkstofftechnik (Faserverteilung
in Verbundwerkstoffen, Porositdtsanalyse, Defektanalyse, ...), Metrologie oder auch in der be-
gleitenden Qualitdtssicherung kommen zunehmend Mikro-CT Systeme zum Einsatz[4]. Hierbei
sind durch die Verwendung von Mikrofokus-Rontgenrohren in Reflektions- bzw. Transmissions-
geometrie Ortsauflosungen von < 1 um bei einer Scandauer von wenigen Minuten[5] erzielbar.

Der zweite Rontgenmethoden Bereich zeichnet sich durch analytische Verfahren aus, welche,
z.B. mittels Rontgenbeugung, -absorption, oder -fluoreszenz, Aufschluss iiber materialspezifi-
sche Eigenschaften der Probe liefern. So erlaubt die Rontgendiffraktometrie (XRD) neben der
Kristallstrukturanalyse auch die Untersuchung von Phaseniibergéngen, Anderungen der chemi-
schen Zusammensetzung, Textur, Temperatur oder dem Grad der Kristallinitidt der Probe und
bietet somit vielfdltige industrielle Anwendungsmoglichkeiten[6]. Typischerweise kommt bei der
winkeldispersiven Rontgenbeugung (ADXRD) weiche und monochromatische Réntgenstrahlung
in einer Nadel- bzw. Parallelstrahlgeometrie zum Einsatz[7].

Die Entwicklung der energiedispersiven Rontgenbeugung (EDXRD) durch Giessen/Gordon[8]
und Buras[9] ermdglicht hingegen die Verwendung polychromatischer Strahlung und bewirkt
einen Geschwindigkeitszuwachs bei der Datenakquisition von mehr als einer Grofienordnung[10].

Durch die energiedispersive Rontgendiffraktometrie konnen Diffraktogramme an ausgedehnten
Objekten mit harter Rontgenstrahlung in einer Transmissionsgeometrie unter Verwendung kon-
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ventioneller Rontgenrohren ortsaufgelost gemessen werden[11]. Somit bildet das EDXRD-Verfahr-
en die Grundlage vieler Rontgenstreubildgebungsverfahren (XDI) und ermoglicht die Verkniip-
fung zwischen den Bereichen der Rontgenanalytik und Rontgenbildgebung. Anwendungen aus
dem medizinischen Bereich, wie etwa die Mineralienanalyse von Knochen[12] oder Brustgewe-
beuntersuchungen[13], sowie aus dem Bereich der Gepackinspektion zur Detektion verbotener
Substanzen, wie Betdaubungsmittel[14] und Sprengstoffe[15][16][17], wurden bereits frith aufge-
zeigt. Erste kommerziell erhéltliche XDI-Systeme zur Gepéackinspektion vermogen Streuung aus
~ 10? Voxeln parallel zu akquirieren und erlauben es somit einen kompletten Koffer in wenigen
Minuten zu scannen[18]. Mithilfe von Multifokus-Réntgenrohren kann der Parallelisierungsgrad
bei Geriten der aktuellen Generation auf ~ 10* Voxel erhoht werden, sodass ebenfalls Untersu-
chungen von Handgepéck bei Sicherheitskontrollen ermdglicht werden[19].

Trotz der geringen Scandauer im Fall der Gepackinspektion, ist die Lange der Aufnahmezeit ei-
nes Streubildes bei XDI-Verfahren eine kritische Grofie. So konnen beispielsweise Messungen mit
gewohnlichen Rontgenrdhren, anwendungsabhiéngig, bei einer hohen 6rtlichen und spektralen
Auflosung durchaus mehrere Stunden in Anspruch nehmen. Ein weiteres, inhdrentes Problem
der energiedispersiven kohdrenten Rontgenstreubildgebung ist die geringe Ortsauflosung ent-
lang der Primérstrahlrichtung. Trotz des erhohten Durchsatzes neuer Systeme, liegt die soge-
nannte longitudinale Auflosung auch dort mit lediglich 20 mm etwa eine Groéfsenordnung tiber
der transversalen Auflosung senkrecht zum Strahl und begitinstigt somit Teilvolumeneffekte[19].
Mittels kohdrenter Streutomographie ldsst sich durch Rekonstruktion der Streudaten eine isotro-
pe Ortsauflosung erzielen, sie ist jedoch aufgrund der Ficherstrahlgeometrie auf einige Millime-
ter begrenzt[20]. Die Gantry basierte Kohédrente Streutomographie (CSCT)-Geometrie erlaubt eine
direkte Integration in konventionelle CT-Systeme und ist insbesondere fiir medizinische Anwen-
dungen konzipiert[21][22]. Die erforderliche Dosis bei einer Auflésung von 10 mm betrédgt etwa
20 mSv[23]. Der Einsatz von CSCT in Kegelstrahl-CT Anlagen wird hingegen nicht verfolgt. Dabei
erdffnen gerade neue Anwendungsfelder der industriellen Mikro-Computertomographie, wie die
Untersuchung elektrochemischer Prozesse an Li-lonen-Akkumulatoren[24][25][26], die Qualitéts-
kontrolle bei additiven Fertigungstechniken[27][28][29] oder Prozessoptimierungen im Bereich
der Lebensmittelindustrie[30][31][32], Moglichkeiten der Erweiterung mittels ortsaufgeloster In-
formation zum Ladungszustand von Batterien[33][34], Phasen- und Texturbestimmung wéhrend
Erstarrungsvorgangen[35][36], sowie Materialbestimmung in biologischen Proben[37][38].

Ansatz dieser Arbeit

Obwohl die Kombination von Modalitdten in der medizinischen Bildgebung durchaus {tiblich ist
(PET/CT, PET/MR, SPECT/CT, ...)[39], werden EDXRD-Systeme als eigenstdandig, d.h. isoliert
von bestehenden konventionellen Rontgenbildgebungssystemen, betrachtet[18]. Demgegentiber
wird an CSCT-Systemen geforscht, welche sich modular und kosteneffizient in vorhandene Com-
putertomographen integrieren lassen. Auf diese Art kann die, in der Computertomographie tibli-
cherweise durch Streustrahlenraster unterdriickte, Streustrahlung einen signifikanten Informati-
onsgewinn bewirken[20].

Im Rahmen dieser Arbeit wird ein Kegelstrahl-CT-System und ein CSCT-System in Nadelstrahl-
geometrie kombiniert, um Streubildgebung mit einer Ortsauflosung im Milli- und Submillimeter-
bereich zu ermoglichen. Im Gegensatz zu den existierenden Ansétzen, bei denen eine parallele



Akquisition von Schwiachungs- und Streudaten stattfindet, wird hier die Idee eines sequentiellen
Scans verfolgt. Verglichen mit der Streubildgebung liefert das aufgebaute Kegelstrahl-CT-System
3d-Bilder des Schwachungskoeffizienten mit hoher Ortsauflosung (~ 100 pm) bei kurzen Aufnah-
medauern. Diese Daten werden als sogenanntes a priori Wissen verwendet, um Streuspektren
mithilfe eines reduzierten Streudatensinogramms zu rekonstruieren.

In den folgenden Kapiteln werden zunéchst die fiir die Streubildgebung relevanten physikali-
schen Prozesse dargestellt. Es wird iiber den Stand von Wissenschaft und Technik bildgebender
EDXRD-Verfahren berichtet, Grundlagen der Transmissions-Computertomographie werden be-
schrieben. Die Simulation von EDXRD-basierten XDI-Systemen wird thematisiert und ein Monte-
Carlo basiertes Simulationsverfahren vorgestellt. Neben der Validierung der Simulationsroutine
werden verschiedene XDI-Topologien z.B. im Hinblick auf Quantendurchsatz, Ortsauflosung und
spektrale Auflosung miteinander verglichen.

Anschlieffend wird der entwickelte Rekonstruktionsalgorithmus und dessen Erprobung anhand
von simulierten Daten vorgestellt. Es wird die mathematische Modellierung des Problems be-
schrieben und Grundlagen zu dessen Losung erldutert. Untersuchungen zur Rekonstruktions-
giite in Abhédngigkeit verschiedener Scanparameter werden mithilfe unterschiedlicher virtueller
Phantome durchgefiihrt. Vorteile gegeniiber einer konventionellen Rekonstruktion mit gefilterter
Riickprojektion werden veranschaulicht.

Im weiteren Verlauf der Arbeit wird der experimentelle Aufbau der kombinierten EDXRD-CT An-
lage beschrieben. Die verwendete Hardware und entwickelte Software zur Datenakquisition wird
beleuchtet, sowie die Performance beider Systeme spezifiziert. Das Potential des Verfahrens wird
des Weiteren anhand von Anwendungsbeispielen demonstriert. Als zentrale Beispiele sind hier
die zerstorungsfreie und schichtaufgeloste Darstellung des Ladungszustands von kommerziell
erhéltlichen zylindrischen Lithium-Ionen Akkumulatoren als auch die Erkennung unbekannter
Substanzen bei geringen Teilvolumeneffekten zu nennen.






KAPITEL 2

STAND VON WISSENSCHAFT UND
TECHNIK

In diesem Abschnitt wird auf den Stand von Wissenschaft und Technik in der Rontgenstreubild-
gebung eingegangen. Zundchst werden die physikalischen Grundlagen der energiedispersiven
Rontgenbeugung zusammengefasst und Grenzen des Verfahrens aufgezeigt. Neue Ansédtze der
Streubildgebung, wie das Multiple-inverse-Fanbeam Verfahren (MIFB), die kohédrente Streuto-
mographie (CSCT) und das Coded-Aperture Diffraction-Imaging (CAXDI) werden vorgestellt.
Grundlagen und Entwicklungen in der konventionellen Transmissionscomputertomographie wer-
den beschrieben.

2.1. Physikalische Grundlagen

Den folgenden Ausfiihrungen liegt der in dieser Arbeit relevante Energiebereich von ~ 20 —
150 keV bei einem typischen Streuwinkel von ©® =~ 3,5° zugrunde (vgl. Unterabschnitt 3.3.2).
Physikalische Wechselwirkungsprozesse und Ergebnisse der Beugungstheorie werden im Hin-
blick auf die quantitative Beschreibung energiedispersiver Rontgendiffraktogramme zusammen-
gefasst.

2.1.1. Wechselwirkung von Rontgenstrahlung mit Materie

Als relevante Wechselwirkungsprozesse werden tiblicherweise Photoeffekt, Compton-Streuung
und Paarbildung aufgefiihrt[40]. Im konkreten Fall der energiedispersiven Rontgenbeugung be-
sitzt der Paarbildungseffekt allerdings aufgrund des typischerweise verwendeten Energieberei-
ches von ~ 20 — 150 keV keine Relevanz. Hingegen ist angesichts des Streuwinkels von wenigen
Grad (hier © ~ 3,5°) die fiir die Rontgenbeugung notwendige kohdrente Thomson-Streuung von
grofser Bedeutung.

Mithilfe des totalen Gesamtwirkungsquerschnittes oges, bestehend aus den Beitrdgen der Photo-
absorption oy, der kohédrenten Streuung oon und der inkohédrenten Streuung oinc, lasst sich die
Schwiéchung von Rontgenstrahlung durch das Lambert-Beersche Gesetz berechnen.

I(E) =1y (E)-exp (—Mq - Oges (Z,E) - X) (2.1)



Kapitel 2 : Stand von Wissenschaft und Technik

Dabei beschreibt I die Intensitdt des Rontgenstrahls vor Beginn der Wechselwirkung, n, die An-
zahldichte der enthaltenen Atome bzw. Molekiile und x gibt die Position innerhalb des zu durch-
dringenden Objekts an. Haufig wird Gleichung 2.1 mithilfe des linearen Schwachungskoeffizien-
ten L = Nq0ges oder des Massenschwachungskoeffizienten (1/p ausgedriickt. Die Werte fiir die
Massenschwiachungskoeffizienten sind fiir alle chemischen Elemente bis Z = 92 und eine Vielzahl
an chemischen Verbindungen {iiber einen weiten Energiebereich beispielsweise in [41] tabelliert.

Photoeffekt

Bezogen auf den hier betrachteten Energiebereich stellt der Photoeffekt bei kleinen bis mittleren
Energien den dominantesten Effekt dar. Abhdngig von der Ordnungszahl ist der Absorptionswir-
kungsquerschnitt um bis zu zwei Gréflenordnungen hoher als bei den konkurrierenden Streupro-
zessen. Der totale Wirkungsquerschnitt dieses Prozesses ist approximativ durch

Oph & Z™-ET3P (2.2)

gegeben und gilt auferhalb der Absorptionskanten. Der Exponent n kann quantenmechanisch
zu n = 5 bestimmt werden[42], experimentell zeigt sich jedoch, dass n im Bereich von 4 —5 in
Abhiéngigkeit von der Photonenergie liegt[43, Seite 49].

Thomson-Streuung

Fiir die kohérente Streuung eines Rontgenphotons an einem Atom ergibt sich fiir den differenti-
ellen Wirkungsquerschnitt nach Thomson

<dc) _ 2. 1+ cos? (©)

acy (s, Z2)%. (2.3)
dQ coh ¢ 2

Dabei beschreibt r. den klassischen Elektronenradius. Der Atomformfaktor f ist von der Ord-
nungszahl Z und dem Betrag des Streuvektors |s| = s = 2sin (0/2) /A abhingig; die Definition
der Richtung des Streuvektors §'ist in Abbildung 1 dargestellt. In der energiedispersiven Rontgen-
beugung wird s {iblicherweise als Impulstibertrag bezeichnet[18]. Der totale Wirkungsquerschnitt
ergibt sich entsprechend durch Integration der Gleichung 2.3 {iber dQ. Haufig ist in Ndherung
eine Proportionalitdt zu Z* - E~2 angegeben[44]. Dieser Wechselwirkungsbeitrag wird beispiels-
weise in der medizinischen Bildgebung oftmals nicht betrachtet. Der totale Wirkungsquerschnitt

Einlaufender
Rontgenstrahl

Abbildung 1: Definition des Streuvektors .
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fallt bei den anwendungsspezifischen Rontgenenergien fiir Elemente mit niedriger Ordnungszahl
im Vergleich zur inkohdrenten Streuung klein aus, siehe Abbildung 2 a), ist dafiir aber stark vor-
wartsgerichtet, vgl. Abbildung 2 b).

Compton-Streuung

Der Compton-Effekt beschreibt die inelastische Streuung von Photonen an Elektronen. Fiir freie
Elektronen ist die Wechselwirkungswahrscheinlichkeit durch den Klein-Nishina Wirkungsquer-
schnitt gegeben. Fiir Elektronen im atomaren Verbund ist die Wechselwirkungswahrscheinlichkeit
verringert, da der Energietransfer auf die Elektronen den quantenmechanischen Auswahlregeln
unterliegt. Durch eine multiplikative Korrektur mit der inkohdrenten Streufunktion S (s, Z) kann
der Streuvorgang iiber einen grofien Energiebereich hinreichend genau beschrieben werden[47].
Der atomare differenzielle Wirkungsquerschnitt berechnet sich entsprechend zu

I\ 2 /

::(J)KN

Q.

Wobei E die Energie des Photons vor und E’ die Energie des Photons nach der Streuung darstellt.
Der relative Energieverlust hiangt dabei vom Streuwinkel, der Primérenergie des Photons und der

10" —— 10°
| 7, = 6 (C) | e—7 = 6 (C)
103 ;;;|||||||Z:13(A1) | 105 ;;;|||||||Z=13(A1)
Sk = = =7 =47 (Ag) ) 4 = = =7 =47 (Ag)
107 @\ | e 7. = 82 (PD) s 10 | e 7. = 82 (PD)
; T _8 .........................
g RN T, NN
< 10 <10
< <
g 8
6° INENCY s S L K N e
10 — S 10 | o~
[ S~ R S — - -
Ll % NS Ty -
10_1. C ~ 101 ........................
10_2 10° SRR RN N NN R R RN e v e
0 50 10 150 200 0 50 100 150 200
Energie / keV Energie / keV
(a) Verhiltnis der totalen Streuquerschnitte fiir ver- (b) Verhiltnis der differenziellen Streuquerschnitte
schiedene Materialien. (® = 3,5°) fuir verschiedene Materialien.

Abbildung 2: Verhiltnis der Streuquerschnitte von kohédrenter und inkohédrenter Streustrahlung in
Abhingigkeit der Photonenenergie. Vergleich der totalen Wirkungsquerschnitte a), ent-
nommen aus [45], und der differenziellen Querschnitte b), berechnet mithilfe von [46].



Kapitel 2 : Stand von Wissenschaft und Technik

Ruheenergie des Elektrons mec? ~ 511 keV in folgender Weise ab:

B 1
E 1+4E/(mec?)(1—cos(©)

(2.5)

Der totale inkohdrente Streuquerschnitt ergibt sich durch Integration von Gleichung 2.4 und zeigt
anndhernd eine Proportionalitdt zur Ordnungszahl Z auf. Es ist anzumerken, dass sich bei stark
vorwirts gerichteter Streuung (© < 3,5°) und einer Photonenenergie von 150 keV sowohl die Ab-
weichung der Klein-Nishina Formel von dem Thomson Wirkungsquerschnitt als auch der relative
Energieverlust zu < 1 %o berechnen ldsst.

Rontgenfluoreszenz

Auch wenn die Rontgenfluoreszenz keine Wechselwirkung von Rontgenstrahlung mit Materie
darstellt, wird sie im hier relevanten Energiebereich als Folge des Photo-Effekts in EDXRD Mes-
sungen bei Elementen mit Ordnungszahlen Z 2 45 beobachtet. Die Emissionen von Fluoreszenz-
Photonen sowie Auger-Elektronen nach der Photoionisation stellen konkurrierende Prozesse dar.
Es gilt pAuger + PFluo = 1, wobei die Wahrscheinlichkeit fiir einen Strahlungstibergang pgiy, als
Fluoreszenzausbeute bezeichnet wird. Im Falle einer K-Schalen Ionisation ist die Wahrscheinlich-
keit fiir eine K-Fluoreszenzlinie durch pgj,0 x - Pki bestimmt. Dabei gibt px; die Wahrscheinlich-
keit fiir einen entsprechenden Elektronentibergang von Zustand i nach 1s an. Der Wirkungsquer-
schnitt der K-Schalen Fluoreszenz ist proportional zum Wirkungsquerschnitt der Photoionisation
von 1s Elektronen. Dieser kann mithilfe des Sprungverhéltnisses Sk des totalen Photoabsorpti-
onsquerschnitts oy, an der K-Absorptionskante berechnet werden. Entsprechend folgt fiir den
Wirkungsquerschnitt[48, Seite 309 ff.]

Ok, X %%h “PFluo,K * PKi- (2.6)

K

Elementabhingige Werte fiir Fluoreszenzausbeute, Ubergangswahrscheinlichkeiten und Kanten-
hiibe sind in der Literatur tabelliert, vgl. beispielsweise [49] zur Ubersicht.

2.1.2. Energiedispersive Rontgenbeugung

Es werden zunéchst grundlegende Resultate der einschldgigen Literatur zur winkeldispersiven
Rontgendiffraktometrie [50][51][52] aufgefiihrt, um anschliefend Formeln zur quantitativen Be-
schreibung energiedispersiver Pulverdiffraktogramme zu formulieren.

Zur Bestimmung der gebeugten Intensitét I (5) muss das Betragsquadrat der Streuamplitude be-
rechnet werden. Wird der Streuer durch eine Elektronendichte p. (j) beschrieben, erhdlt man un-
ter Vernachldssigung von Absorption

2
I(5) Upe (¥) - exp (—2miy - §) dVg

— [ [ oe @)+ pe (5) - exp (-2 (5 ) -5) dvgdvy
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als Ausdruck fiir die Intensitat. Dabei entspricht das in Zeile 1 auftretende Integral dem Formfak-
tor f (5) der Elektronendichte. Das Quadrat des Formfaktors wurde in ein Doppelintegral tiber-
fiihrt, sodass Gleichung 2.7 mit Hilfe einer Substitution weiter zu

I (§') X ije (g/) ‘Pe (1]" +%) - exp (—27'(17_5 §) dV;ngg/
(2.8)
= J‘P (X) - exp (—2mix - §) dVx

umformuliert werden kann. Dabei ldsst sich die Intensitat 1(8) als Fourier-Transformation der
Autokorrelationsfunktion der Elektronendichte, der sog. Pattersonfunktion, P (X) auffassen.

Debye-Formel

Wird die Streuamplitude eines Molekiils, welches sich aus N verschiedenen Atomen zusammen-
setzt, durch die Addition aller Atomformfaktoren fj (5) unter Beriicksichtigung der Streuphase
berechnet, wird die resultierende Grofie als molekularer Strukturfaktor F(§) bezeichnet. Im Fall
idealer Gase und Losungen kann die Orientierung der Molekiile zum Streuvektor § als gleichver-
teilt angenommen werden. Mittelt man die Intensitét {iber alle Orientierungen, zeigt sich, dass die
mittlere Intensitat pro Molekiil lediglich vom Betrag des Streuvektors s und dem Abstand x;y der
Atome untereinander abhangt[50, Seite 49].

N N

Ipebye (s) o< [F ()7 =) 3 (s)+ > fj(s) i (s) - sinc (2msxjy) (2.9)
j=1 j k=1
j#k

Gleichung 2.9 wird Debye-Formel genannt. Sie besitzt ebenfalls Giiltigkeit fiir feine Pulver mit
nahezu einheitlicher Korngrofie. Die Summation muss dann iiber ein komplettes Korn ausgefiihrt
werden.

Im Falle realer Fliissigkeiten und amorpher Feststoffe kann aufgrund von intermolekularen Wech-
selwirkungen keine Gleichverteilung der Molekiilorientierungen angenommen werden. Fiir eine
monomolekulare Substanz ergibt sich entsprechend fiir die Intensitéat[52, Seite 52]:

Nm Nm
I (8) oc D FF(8)+ ) Fj(8) Fi (8) - exp (—2m%;yc8)
j=1 j k=1
7k
N (2.10)
= NMF2 ()1 1+1/Nm Z exp (*27‘[7_()]%5’)
j,k=1
ik
F(3)

Die eingefiihrte Funktion J (§) wird Interferenzfunktion genannt. Sie beschreibt die Abweichung
zur Streuintensitdt von Np; unabhdngigen Molekiilen. Nimmt man an, dass die Verteilung der
Molekiile im Mittel durch eine kontinuierliche Paarkorrelationsfunktion g (X) zu beschreiben ist,
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lasst sich & (8) durch

F(i)=1 +NMJ9 (X) exp (—2mis - X) - %dv,-g

=1+ NTM Jexp (—2mis- X)d Vi —i—NTM J (g(xX)—1)-exp (—2mis- X)dVx (211)

=5(5)

ausdriicken. Da die Integration iiber den gesamten R® ausgefiihrt wird, entspricht der zweite
Summand gerade der Fouriertransformation einer Konstanten und liefert damit exakt 0 fiir s #
0. Gleichung 2.11 erlaubt neben der anschaulichen Interpretation der Rontgendiffraktogramme
auch deren Vergleich mit theoretischen Modellen betreffend der Struktur und Wechselwirkung
der Molekiile [53][54].

Beugungsbedingung

Durch die Beschreibung eines Kristalls als periodische Aneinanderreihung von Elementarzellen
auf dem Kristallgitter, ldsst sich dessen Elektronendichte als Faltung der Gitterfunktion z (X) mit
der Elektronendichte der Einheitszelle pgz (X) auffassen. Die Streuamplitude kann mithilfe der
Fouriertransformation und des Faltungssatzes durch

Fe (8) = Faz (5)- -+ 3 95T 2.12)

ausgedriickt werden, wobei Vc dem Volumen der Elementarzelle entspricht, Fgz (§) die Fourier-
transformation der Elektronendichte der Elementarzelle beschreibt und h, k, 1 fiir die Millerschen
Indizes stehen. Fiir einen unendlich ausgedehnten Kristall geht die Interferenzfunktion J in eine
Deltafunktion tiber. Damit liefert Gleichung 2.12 nur an den reziproken Gitterpunkten

§ =T (2.13)

von Null verschiedene Werte. Es ist anzumerken, dass auch im Fall von Kristallen mit endlichem
Volumen, Fgyistann nur bei Erfiillung der Beugungsbedingung signifikante Beitrdge liefert. Betrach-
tet man beispielsweise einen kubischen Kristall, beinhaltet J (s) die Fouriertransformation einer
Boxfunktion. Deutet man die erste Nullstelle als Breite der Kurve, so errechnet sich fiir einen Kris-
tall mit einer Kantenldnge von 10 um etwa As = 1- 1074 nm~". Vergleicht man diesen Wert mit
der Auflosung eines typischen EDXRD Systems von = 5-10~2 nm ™! ergibt sich eine Diskrepanz
von zwei Groflenordnungen. Bei Kristallitgrofien von < 0,1 um muss die Verbreiterung hingegen
berticksichtigt werden. Sie ldsst sich insbesondere nutzen, um Riickschliisse auf die Kristallitgrofie
zu ziehen[55].

Wie auch bei winkeldispersiven Verfahren sind die Positionen der Beugungsreflexe durch die
Beugungsbedingung definiert. Fiir einen konstanten Beugungswinkel O folgt aus Gleichung 2.13
die Bragg-Bedingung. Sie ldsst sich tiber

_ 1 E-sin(©/2)
4= Zdhkl N hc

(2.14)
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)

Abbildung 3: Korrekt orientierter Kristallit im Winkelintervall [@ — 60/2,0 + 50/2].

mit dem Impulsiibertrag q verkniipfen, wobei h dem Planckschen Wirkungsquantum und c der
Lichtgeschwindigkeit im Vakuum entspricht. Der fiir ein EDXRD-System zugéngliche Impuls-
tibertragsbereich ist entsprechend durch Aq = sin (0/2) - (Emax — Emin) /1,2398 keV [nm*q gege-
ben. Fiir typische Beugungswinkel bei der Gepackinspektion[56] von 2,5° betridgt Aq ~ 2,5nm ™',
bei Untersuchungen biologischer Proben[21] hingegen fiihren Streuwinkel von beispielsweise
O~ 6°zuAq~5nm~".

Intensitat

Fiir die Berechnung der Intensitit bei pulverdiffraktometrischen Messungen wird von der Gleich-
verteilung der Kristall-Orientierungen ausgegangen, wobei ein Kristallit beztiglich einer Netze-
benenschar hkl als korrekt orientiert gilt, wenn der Normalenvektor der Netzebene einen Winkel
von 71/2 — ©/2 mit dem einlaufenden Strahl Sy bildet. Unter Beriicksichtigung der Strahldiver-
genz (80) in einem realen Experiment, ergibt sich nach Abbildung 3 fiir die Wahrscheinlichkeit
Por, dass ein Kristallit korrekt orientiert ist: poy = %m cos (©/2) 6O. Hier ist m die aufgrund der
Symmetrie gegebene Multiplizitdt der betrachteten Netzebenenschar. Die integrale Zahlrate eines
Beugungspeaks Np einer Pulverprobe lisst sich fiir den energiedispersiven Fall unter Beriicksich-
tigung der Quanteneffizienz npet (E) des Detektors und der mittleren Schwachung der Strahlung
A (E) fiir einen kompletten Debye-Scherrer Ring durch

. . m [Frial®
Np = 11g (E) 8 -1 - £7 (€, F) - 55 V- 1ipe (E) - A (E) (2.15)

C
berechnen[9]. Dabei wurde die Primérintensitdt mit dem Spektrum der Rontgenrohre 1y (E), Ein-
heit [#Photonen keV—Ts! mm_z], sowie der Breite 0E der entsprechenden Beugungslinie for-
muliert. Sdmtliche auftretenden Winkelfunktionen wurden zum sog. Lorentz-Polarisationsfaktor
zusammengefasst, welcher durch

3
£ = L9 (hc)

~ 8sin(©/2) \ E (2.16)

gegeben ist.

Die Giiltigkeit von Gleichung 2.15 fufit auf der Annahme, dass eine grofie Anzahl korrekt orien-
tierter Kristallite im sog. Volume Of Interest (VOI) des EDXRD-Systems vorhanden ist, vgl. Abbil-
dung 5. Mithilfe der Wahrscheinlichkeit der korrekten Orientierung eines Kristallits po, ldsst sich

11
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die mittlere Anzahl der korrekt orientierten Kérner nc durch die mittlere Korngrofse ve (Volumen)

wie folgt abschétzen:

Vi 5¢ - 50 - cos (02
ne = YO b =m> cos(©/2),, (2.17)
Ve 47 - ve

Dabei beschreibt ¢ das Ringsegment eines Debye-Scherrer Rings und Vyor das Probenvolumen
innerhalb des VOI. Im Falle des in dieser Arbeit verwendeten Systems wird stets ein kompletter
Debye-Scherrer Ring, d.h. §¢ = 27 aufgenommen.

Fiir ein typisches Volumen! von Vyo; = 1 mm?3, eine Probe mit Multiplizitit m = 8 (z.B. kubisches

System, hhh Reflex), @ = 3,5° und 6@ = 0,175° ergibt sich nc = 1,2- 10~2 mm?3 /vy. Bei einer
mittleren Korngrofie von ve = (10 pm)3 errechnen sich demnach 1,2-10* Korner in korrekter
Orientierung.

Linienauflésung

Die Breite der Beugungspeaks im Linienspektrum ist von mehreren Faktoren abhingig[57]. Als
dominante Effekte sind insbesondere die energieabhédngige Detektorauflosung dEpet (E) und die
Winkelunschiérfe 50 des Systems zu nennen. Hauptursachen fiir die Winkelunschérfe des Sys-
tems sind die Strahldivergenz sowie der Winkelakzeptanzbereich des Streukollimators. Ist die
mittlere Verteilung der moglichen Streuwinkel? bekannt, lasst sich die Form der Beugungspeaks
mithilfe der Bragg-Gleichung berechnen. Die Energieunschérfe des Detektors SEpet kann durch
eine Faltung der Beugungspeakkurve mit der spektralen Stoflantwort des energiedispersiven De-
tektors berticksichtigt werden. Typischerweise ist die Pulsantwort des Detektors in sehr guter
Néherung normalverteilt[43, Seite 416 ff.], so dass die Unschérfe der Beugungslinien mithilfe der
Bragg-Gleichung durch Gaufische Fehlerfortpflanzung beschrieben werden kann. Es ergibt sich

SE  |(8Epet\”  [cot(©/2)60)°
£ —\/ (E> +<z> (2.18)

tiir die relative Linienbreite eines Beugungspeaks[19]. So ist die Limitierung der Aufldsung prin-
zipiell durch die Energieunschérfe der Detektoren bestimmt. Bei hochreinen Germanium (HPGe)
Halbleiterdetektoren betréagt sie ca. 1% fiir E = 100 keV. In der Praxis ist die Auflosung jedoch hau-
fig durch die Winkelunschérfe des Systems beschrankt. Anwendungsabhingig liegt sie zwischen
1 —15%, sodass gegeniiber HPGe Detektoren spektral geringer auflosende und kostengiinstigere
CdTe-Halbleiterdetektoren zum Einsatz kommen[58].

Schwichung

Fiir ein Nadelstrahl basiertes Streuexperiment gemafs Abbildung 5 stellt die Annahme, dass die
Schwichung der gestreuten Strahlung vergleichbar mit der Schwachung des Zentralstrahls ist,
aufgrund der geringen Streuwinkel eine gute Ndherung dar[11]. Geht man weiter von einem ho-
mogenen Intensitdtsprofil innerhalb des VOI aus, lédsst sich die Zdhlrate der gestreuten Photonen
Ns durch

do

Ns =11 (E) 8E - Ayor - g <dQ

) 00 - d-exp (—pd) (2.19)

1Bei einem rekonstruktiven Verfahren muss Vyop durch das Rekonstruktionsvolumen eines Voxels ersetzt werden.
2Diese Verteilungsfunktion weist im Allgemeinen eine Ortsabhédngigkeit auf, vgl. Kapitel 3.
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Z=6(CQ) Z =13 (Al) Z =26 (Fe) Z =47 (Ag) Z =82 (Pb)
5 5 5 5 5
e 15 g 15 g 15 c 15 g 15
E 25 & 25 £ 25 E 25 E 25
~ ~
o 35 o 35 o 35 o 35 o 35
45 45 45 45 45
25 75 125 25 75 125 25 75 125 25 75 125 25 75 125
E / keV E / keV E / keV E / keV E / keV
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000

Abbildung 4: Zshlraten aufgrund kohédrenter Streuung fiir verschiedene Materialien in Abhéngigkeit
der Materialstarke d. Berechnung bei einem Streuwinkel von ©® = 3,5°, einer Band-
breite von SE/E = 6% und einem Streu-Raumwinkel von §Q = 1-1073 sr. Das Roh-
renspektrum 1 (E) entstammt einer Wolfram-Drehanoden Rontgenrchre (I = 10mA,
U = 150kV) und wurde durch Messung in der Standard-Nadelstrahl-Anordnung (vgl.
Kapitel 5, Divergenz 1 - 107° st) ermittelt.

bestimmen. Dabei entspricht Ayo; der Querschnittfliche des VOI und d gibt die longitudinale
Ausdehnung (z-Richtung) eines sich innerhalb des VOI befindlichen Objekts an. Fiir den Fall von
kohédrenter Streuung gemifd Gleichung 2.3 sind die Zahlraten bei verschiedenen Elementen in
Abhéngigkeit der Materialstarke exemplarisch nach Gleichung 2.19 in Abbildung 4 fiir typische
Anlagenparameter dargestellt.

2.2. Rontgenstreubildgebung

Die zerstorungsfreie Streubildgebung an ausgedehnten Objekten mittels EDXRD wird durch die
Verwendung einer Vorwartsstreugeometrie ermoglicht. Wie in Abbildung 5 schematisch gezeigt
ist, konnen Streubilder im einfachsten Fall mithilfe eines Rasterscans aufgenommen werden. Me-
thoden zur Parallelisierung der Datenakquisition zwecks Minimierung der Aufnahmedauer las-
sen sich in rekonstruktive und nicht-rekonstruktive (,,direkte”) Ansitze unterteilen. Bei rekon-
struktiven Verfahren wird ferner zwischen tomographischer und blendenbasierter Datenakquisi-
tion unterschieden. Im Folgenden wird tiber den Stand von Wissenschaft und Technik im Bezug
auf direkte und rekonstruktionsbasierte XDI-Verfahren berichtet.

Streuung

Primarstrahl
—

=

Rasterscan

Abbildung 5: Typische Vorwartsstreugeometrie bei EDXRD-basierten XDI-Verfahren. Bildgebung
wird durch einen Rasterscan ermdoglicht.
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Kapitel 2 : Stand von Wissenschaft und Technik

2.2.1. Direkte Verfahren

Unter direkten Verfahren sollen Verfahren verstanden werden, in denen Streustrahlung unter ei-
nem konstanten Streuwinkel © volumenselektiv durch Kollimation energiedispersiv detektiert
wird. Durch die Kenntnis von Streuwinkel und Energie lassen sich die detektierten Streudaten
mittels Gleichung 2.14 direkt als Funktion des Impulstibertrags und des Ortes N (x,v, z, q) darstel-
len. Typischerweise werden die direkten Verfahren nach ihrem Parallelisierungsgrad der Streuda-
tenakquisition klassifiziert.

Test- und Laborsysteme, welche - wie in Abbildung 5 dargestellt - das Objekt punktweise ab-
rastern, weisen keine Ortliche Parallelisierung auf. Erste kommerziell erhéltliche Systeme erlau-
ben durch die Verwendung eines segmentierten Halbleiterdetektors hingegen, Streuung entlang
einer Linie (1d Parallelisierung) zu registrieren[18]. Die parallele Akquisition der Daten aus ei-
ner Ebene im Objekt (2d Parallelisierung) kann mit einer Facherstrahlgeometrie erreicht werden.
Zur Minimierung der Kollimator- und Detektorgrofie werden Systeme mit speziellen Multifokus-
Rontgenrdhren ausgestattet. Dies eroffnet die Moglichkeit eine mehrfach invertierte Facherstrahl-
geometrie (MIFB)[59] zu realisieren: Wie in Abbildung 6 dargestellt, werden primdérseitig von je-
dem Fokuspunkt der Rontgenrohre zwei Fiacher diskreter Nadelstrahlen in Richtung eines ge-
meinsamen Detektorarrays kollimiert. Eine sequenzielle Aktivierung der einzelnen Foki bewirkt
entsprechend eine Abtastung des Objekts entlang der y-Achse unter Verwendung weniger ener-
giedispersiver Detektorelemente. Ein dreidimensionaler Scan wird durch die Translation des Ob-
jekts entlang der x-Achse erreicht.

Die Kernanwendung derartiger kommerzieller Systeme ist die Gefahrstoffdetektion bei der In-
spektion von aufgegebenem Reisegepdck an Flughdfen. Durch den Messzeitvorteil einer MIFB
basierten Geometrie wird erstmals auch die Untersuchung von Handgepéck und die Klassifizie-
rung von Fliissigkeiten bei der Sicherheitskontrolle ermoglicht[19]. Dabei stellt insbesondere die
Falschalarmrate der Systeme eine wichtige Kenngrofle dar, welche durch mehrere Parameter be-
einflusst wird: Die Korngrofienverteilung oder eine mogliche Texturierung der Probe kann zu
sog. Peakinstabilitdten fithren[60], sodass die Reproduzierbarkeit von Peakform, -intensitat und

Primar- Streu- y Primaér- Streu-
Z kollimator kollimator Z kollimator kollimator

I

AU N e W R

Multifokus . CdTe Multifokus . CdTe
Rontgenrdhre Objekt Detektor ~ Rontgenrohre Objekt Detektor

u|

OO00O00O0O00O00OO

(a) Darstellung in der xz-Ebene. (b) Darstellung in der yz-Ebene.

Abbildung 6: Schematischer Aufbau eines MIFB-basierten EDXRD-Systems. Es wird parallel Streu-
strahlung aus Voxeln in der yz-Ebene detektiert. Fiir einen dreidimensionalen Scan muss
das Objekt entlang der x-Achse verschoben werden.
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2.2. Rontgenstreubildgebung

-position nicht mehr gegeben ist. Entsprechend Gleichung 2.17 muss das Detektionsvolumen, d.h.
die Ortsauflosung des Systems, bzw. die Grofse des detektierten Kreissegments 6¢ eines Debye-
Scherrer Ringes, angepasst werden. Andererseits beeinflussen sowohl die spektrale als auch die
rdumliche (aufgrund von Teilvolumeneffekten) Auflosung ebenfalls die Detektionszuverldssig-
keit des Systems. Wahrend die laterale Ortsauflosung in der xy-Ebene durch die Primédrkollima-
toreigenschaften bestimmt ist, hdngt die longitudinale Auflosung in z-Richtung sowohl von der
Primér- als auch von der Streukollimatorgeometrie ab. Die spektrale Auflosung ist nach Glei-
chung 2.18 unter anderem vom Beugungswinkel @ und der Winkelunschérfe 50 des gesamten
Systems - und damit insbesondere von den Kollimatoren - abhédngig. Zur Optimierung dieser
Systemgrofien kann der Quantendurchsatz eines Detektorelements fiir einen gegebenen Rontgen-
reflex mittels Gleichung 2.15 durch Einsetzen der Bragg-Bedingung und unter Verwendung von
OFE = %E cot (©/2) 60O in Kleinwinkelndherung erster Ordnung zu

2
. 8¢ mdfy [Frual _

Np o 119 (E) pet (E) A (E) - 50 = V2

\% (2.20)

bestimmt werden. Entsprechend ist die integrale Zahlrate Np von der Grofle des streuenden Vo-
lumens in x-, y- bzw. z-Richtung und der Winkelauflosung des Systems linear abhédngig. Fiir Sys-
teme mit dEpe/E <« 80/0O dndert sich die Streuintensitit bei gleichbleibender relativer Linienauf-
16sung ebenfalls linear mit dem Streuwinkel.

Auch wenn die kommerzielle Nutzung direkter XDI-Systeme derzeit auf die Gefahrstoffdetek-
tion beschrankt ist, wurden bereits frith weitere Anwendungen, etwa die der zerstérungsfrei-
en Priifung[61], die der archdometrischen Untersuchungen[62] oder die der Kontrollen in der
Nahrungsmittelindustrie[63] aufgezeigt. Durch aktuelle Entwicklungen bei energiedispersiven
Pixeldetektoren fiir harte Rontgenstrahlung werden neue Strahltopologien fiir die Streubildge-
bung mit konventionellen Rontgenrchren ermoglicht. So sind bereits CdTe-basierte Pixeldetek-
toren mit einer Energieauflosung von < 1keV im Energiebereich 4 —200keV und einer Pixel-
grofse von 250 pm kommerziell verfiigbar - Konfigurationen mit bis zu 400x400 Pixeln wurden
demonstriert[64]. Dieser Detektortyp erlaubt es durch die pixellierte Rontgendiffraktometrie (PixD)
2d-Streubildgebung mittels Lochkameraabbildung durchzufiihren. Materialwissenschaftliche Fra-
gestellungen, wie etwa die Darstellung der Kristallorientierungen an Schweifsndhten[65], wurden
erstmals mit einer konventionellen Mikrofokus-Rontgenrohre (U = 160kV, I = 0,375 mA) de-
monstriert. Medizinische Anwendungen zwecks Tumordiagnostik bei der Mammographie wer-
den diskutiert[66][67]. Im Spezialfall flacher Proben wird bei Verwendung einer Nadelstrahl-
anordnung aufgrund der hohen Pixeldichte und geringen Pixelgrofie kein Streukollimator fiir
die EDXRD benotigt. Dies ermoglicht die punktweise Probenuntersuchung in portablen Syste-
men mit kleinsten Rontgenrchren (U = 50kV, I = 80pA) bei Aufnahmedauern von 0,5s zur
Materialidentifikation[68].

Auf den ersten Blick scheint die Erhohung des Quantendurchsatzes durch Parallelisierung eine
rein technische Herausforderung darzustellen. Es ist allerdings anzumerken, dass die geometri-
schen Restriktionen aufgrund der Streugeometrie (Verkleinerung von 8¢, Gleichung 2.20) dazu
fiihren, dass eine Verkiirzung der Scandauer unterproportional mit der Anzahl der Detektor-
elemente skalieren kann. Als weiteres Problem ist die intrinsische Anisotropie der rdaumlichen
Auflosung direkter Verfahren zu nennen. Die rdumliche Aufldsung in Strahlrichtung Az ist auf-
grund der Vorwirtsstreugeometrie deutlich geringer als die rdaumliche Auflosung senkrecht zur
Strahlrichtung (transversal). Geméafd Abbildung 5 ist 5z = (dy +w) /tan (©) und fiir dy ~ w folgt
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Kapitel 2 : Stand von Wissenschaft und Technik

mit @ < 10° eine um 6z > 10 - Ay verringerte longitudinale Auflosung. Resultierende Teilvo-
lumeneffekte konnen sich negativ auf die Detektionsquote des Systems auswirken. Ansatze zur
Auflosungsverbesserung durch Mehrfachmessungen werden in der Literatur beschrieben[69][70],
fiihren jedoch nicht zu isotroper Auflésung in allen Raumrichtungen.

2.2.2. Computertomographische Ansitze

Im Gegensatz zu direkten XDI-Verfahren wird bei der kohdrenten Streutomographie (CSCT) die
Streustrahlung aus Objektbereichen entlang einer Linie iiberlagert akquiriert und das Streubild
N (y,z,q) durch eine computerbasierte Rekonstruktion ermittelt. Wie in Abbildung 7 a) darge-
stellt, wird der Streuwinkel © durch die Position a des energiedispersiven Detektors entlang der
x-Achse und dem Ort der Streuung entlang der Linie 1 tiber tan (©) = a/1 festgelegt. In Kleinwin-
kelndherung erster Ordnung kann der Impulstibertrag durch q ~ Ea/ (2hcl) berechnet werden.
Entsprechend Abbildung 7 b) werde durch « das betrachtete Strahlenbiindel des Facherstrahls
in der yz-Ebene indiziert und durch y die Rotation des Objekts um die x-Achse festgelegt. Die
Zidhlrate der Projektionsstreudaten ist dann durch Integration von Gleichung 2.19 entlang des

Zentralstrahls durch

. ['Ns (y,oc,l,qzzﬁa)dl
N T0j ’ /E cl
proj (¥, o/ B) ox Ay, o )

gegeben, wobei die Schwidchung A (y, «, E) mithilfe der Transmissionsdetektoren unter © = 0°
abgeschitzt wird. Die aufgenommenen Projektionsspektren Ny (v, «, E) weisen aufgrund des
variablen Streuwinkels eine spektrale Verschmierung auf. Fiir die Rekonstruktion des Streubildes
muss daher eine Inversion im dreidimensionalen xyq-Raum erfolgen. Analog zu den Rekonstruk-
tionsverfahren in der Transmissionscomputertomographie (vgl. Unterabschnitt 2.3.2) ldsst sich die

(2.21)

Primar- Streu- y Primaér- Streu-
Z kollimator kollimator Z kollimator kollimator

B ,_________._-_-_—_-_-;j_‘_‘_‘jif:1: ol :1[] B :

\ .............. \ .......

CdTe
Detektor

(a) Darstellung in der xz-Ebene. (b) Darstellung in der yz-Ebene.

00000000000

CdTe

Rontgenrdhre Objekt
Detektor

Rontgenrdhre Objekt

Abbildung 7: Schematischer Aufbau eines CSCT-basierten EDXRD-Systems. Es wird parallel Streu-
strahlung aus Voxeln entlang von Linien in der yz-Ebene detektiert. Der zur Schichtre-
konstruktion benotigte Datensatz ergibt sich durch Rotation des Objekts um die x-Achse.
Fiir einen 3d-Scan muss das Objekt entlang der x-Achse verschoben werden.
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2.2. Rontgenstreubildgebung

Inversion mittels einer 3d gefilterte Riickprojektion erzielen[71] und ist durch

27T
Ns (y,z,q) J J Nproj (0, E)@w ()8 (y' —y) 8 (z' —2) 8 (¢’ —q) dy’dz’dqdy  (2.22)
0o Jv

gegeben, wobei V = V (y,z,q) dem Integrationsvolumen der Probe und w einem gewichteten
Hochpassfilter entspricht. Dabei sind y’ und z’ analog wie in Unterabschnitt 2.3.1 mity und z ver-
kniipft, sodass die Integration im Ortsraum nur entlang des zugehorigen Zentralstrahls durchge-
fithrt wird (6rtliche Riickprojektion). Durch den Zusammenhang q ~ Ea/ (2hcl) wird die gesamte
Riickprojektion im dreidimensionalen yzg-Raum allerdings entlang von hyperbolisch gekriimm-
ten Linien ausgefiihrt. Ein vierdimensionales Streubild Ns (x,,z,q) kann durch die sequenzielle
Messung von Schichtbildern entlang der x-Achse gewonnen werden.

Im Gegensatz zu den direkten Verfahren wird durch die Rekonstruktion im CSCT-Verfahren ei-
ne isotrope Ortsaufldsung im yz-Raum erzielt. Sie ist durch den Abstand der Lamellen des di-
vergenten Sollerkollimators limitiert und liegt typischerweise im Millimeterbereich, wohingegen
die Ortsauflosung in x-Richtung durch die Schlitzblendenweite des Priméarkollimators festgelegt
wird. Die Auflésung im Impulsiibertragungsraum ist von geometrischen Grofsen, wie Detektor-
und rekonstruierte Voxelgrofie, sowie der spektralen Auflosung des energiedispersiven Detek-
tors abhdngig. Unter Verwendung eines CdTe-Detektors wurden Auflosungen von 6q/q = 6%
bei einer Ortsauflosung von 4,5 mm (@0.04 der Modulationsiibertragungsfunktion (MTF)) de-
monstriert[20]. Durch die Verwendung mehrerer Detektorelemente entlang der x-Achse kann der
Quantendurchsatz eines CSCT-Systems derart gesteigert werden, dass die parallele Akquisition
von Transmissions- und Streudaten in einem Gantry basierten Aufbau ermoglicht wird[22].

Der rekonstruierbare Impulstibertragbereich qmin ~ Emin®max/(2hc) ... dmax = Emax®Omin/(2hc)
ist durch den variablen Streuwinkel gegentiber direkten Verfahren eingeschrankt. Ebenso liefern
die Rohdaten aufgrund der Ortsabhidngigkeit des Streuwinkels und der daraus resultierenden
spektralen Verschmierung in den akquirierten Beugungsspektren, vgl. Gleichung 2.21, keinen di-
rekten Informationsgewinn. Die dreidimensionale Rekonstruktion der Streudaten setzt zudem
eine isotrope Streucharakteristik des Probenmaterials voraus. Eine Verletzung dieser Vorausset-
zung ist beispielsweise bei grobkristallinen bzw. texturierten Materialien gegeben - Streifenarte-
fakte und Geisterpeaks konnen als Folge im rekonstruierten Streubild beobachtet werden[72]. Da
bei Facherstrahl basierten CSCT-Systemen nur ein kleiner Anteil 8¢ eines Debye-Scherrer Rings
registriert wird, werden texturbedingte Artefakte begiinstigt.

Durch medizinische Anwendungen motiviert, wurden Ansétze zur Streubildgebung mittels Gan-
try basierten CT-Geometrien bereits frithzeitig verfolgt[73]. Es konnte gezeigt werden, dass die fiir
eine Aufnahme erforderliche Dosis bei einer Auflésung von 10 mm etwa 20 mSv betrdgt und so
mit einem konventionellen Thorax CT vergleichbar wird[23]. Insbesondere die sogenannte ,, virtu-
elle” Brustgewebeuntersuchung zur Fritherkennung von bosartigen Tumorerkrankungen ist Ge-
genstand aktueller Forschung[74][75][76].

Im Rahmen der vom US amerikanischen Heimatschutzministeriums geférderten ALERT[77] Kol-
laboration werden aktuell auch Anwendungen zur Sprengstoffdetektion erforscht[78]. Die ver-
folgten Ansitze basieren dabei auf der Verwendung algebraischer Rekonstruktionsverfahren (vgl.
Unterabschnitt 2.3.2). Hierbei wird das zu rekonstruierende Streubild Ng (y,z, q) diskretisiert als
Vektor f e RNxNax1 aufgefasst, welcher iiber die Systemmatrix R € RM* NXNa mit den Messda-
ten p € RM*! verkniipft ist. Die Inversion des resultierenden Gleichungssystems wird iiber die
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Minimierung einer Zielfunktion

f= arg min ](1?) = argmin|[p — Rﬂl% + A () (2.23)
f F

erreicht. Die Zielfunktion setzt sich aus dem Datenterm und einem Strafterm ¢ (f_j zusammen. Bei
einer {;-Norm basierten Wahl des Strafterms zeigt der Vergleich mit konventionellen Rekonstruk-
tionsmethoden insbesondere eine verbesserte Performance bei der Rekonstruktion von Kanten.
Eine geringere Empfindlichkeit bzgl. Rauschen in den Eingangsdaten wird beobachtet[79].

2.2.3. Coded Aperture

Wie bei den computertomographischen Ansitzen, wird auch bei Coded-Aperture basierten XDI-
Verfahren (CAXDI)[80] das Streubild durch eine computergestiitzte Rekonstruktion ermittelt. Das
Verfahren ist mit dem Lochkameraprinzip zur Abbildung von Streustrahlung (vgl. direkte Ver-
fahren in Unterabschnitt 2.2.1) vergleichbar, wobei die Lochblende durch eine kodierte Maske mit
einem rdumlich modulierten Muster ersetzt wird. Primarseitig konnen verschiedene Strahltopo-
logien, wie etwa Nadel-[81], Facher-[82] oder Teilkegelstrahl[83], verwendet werden. Wie in Ab-
bildung 8 dargestellt, wird hier das Funktionsprinzip des relativ jungen CAXDI-Verfahren stell-
vertretend anhand einer Facherstrahlgeometrie erldutert. Die integrale Streuleistung, welche in
einem Detektorpixel an der Stelle 74 detektiert wird, ldsst sich durch

. . o do (E,7)
Nproj (Fdet, E) o Jno (B)-A(E 7, Foet)  ————

10 8Q -t (¥, Fger) AT’ (2.24)

beschreiben. Dabei wird die Integration tiber das beleuchtete Objektvolumen ausgefiihrt. Der auf-
tretende differenzielle Wirkungsquerschnitt ist als Gesamtstreuquerschnitt kohédrenter und inko-
hérenter Streuung zu verstehen. Q) gibt den Raumwinkel, unter dem das zugehorige Detekto-

Primaér- Kodierte y Primar- Kodierte
Z kollimator Maske Z kollimator Maske

\ ....... \ .......

CdTe
Detektor

(a) Darstellung in der xz-Ebene. (b) Darstellung in der yz-Ebene.

CdTe
Detektor

Rontgenrshre Objekt Rontgenrdhre Objekt

Abbildung 8: Schematischer Aufbau eines CAXDI basierten Systems in einer Facherstrahlgeometrie.
Mit einem energiedispersiven Zeilendetektor wird Streustrahlung aus einer Objekt-
schicht in der yz-Ebene detektiert. Die zuldssigen Streuwinkel sind aufgrund der ko-
dierten Maske vom Ort der Streuwechselwirkung abhéngig. Fiir einen dreidimensiona-
len Scan muss das Objekt entlang der x-Achse verschoben werden.
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relement sichtbar ist, an und t (¥, Tget) entspricht der Transmission der verwendeten kodierten
Maske. Zur Rekonstruktion des Streubildes wird Gleichung 2.24 diskretisiert und ein Minimie-
rungsproblem wie in Gleichung 2.23 formuliert. Die Inversion wird durch eine 3d algebraische
Rekonstruktion, dhnlich eines Expectation-Maximization Verfahrens, mit Nebenbedingungen zur
Forcierung von stiickweise konstanten Funktionsverlaufen im Ortsraum und stetigen Funktionen
im g-Raum durchgefiihrt[84]. Durch die Annahme, dass das Objekt im dreidimensionalen yzg-
Raum diinn besetzt reprasentiert werden kann, wird eine Dimensionsreduktion ermdoglicht. Das
dreidimensionale Streubild N (y, z, q) kann durch einen zweidimensionalen Datensatz Nproj (y,E)
rekonstruiert werden. Ein vierdimensionales Streubild N (x,y, z, q) kann wie beim CSCT durch
die sequenzielle Messung von Schichtbildern entlang der x-Achse akquiriert werden.

Durch den Wegfall der konventionellen Streukollimatoren wird ein um Grofsenordnungen ho-
herer Quantendurchsatz erzielt. Bei gewodhnlichen Strahlparametern (U = 170kV,I = 10,5mA)
erlauben Masken mit einer Transmission® von 40 % die Aufnahme eines raumlich zweidimensio-
nal aufgeltsten Streubildes in weniger als einer Sekunde[85]. Die erzielte Ortsauflosung ist dabei
mit 0y = 2mm in y-Richtung und 6z = 13 mm in z-Richtung zwar mit der eines CSCT-Systems
vergleichbar, jedoch ist die Auflosung im g-Raum mit 8q/q = 14 % deutlich verringert. Die Orts-
auflosung lasst sich geometrisch, d.h. ohne Beriicksichtigung von Rauschen, durch

su_vy.  ODD o v ODD?
Y=Y " VpD ~ L MDD
im Objektzentrum abschétzen[86, Seite 76 ff.]. ODD bzw. MDD bezeichnen dabei den Objekt-
Detektor bzw. Masken-Detektor Abstand, v ist die Schlitzweite der Maske und L die Lange der

Detektorzeile. In Kleinwinkelndherung ladsst sich hieraus die Winkelauflosung

(2.25)

v

50 ~ MDD

' (1 v %) (2.26)
des Systems berechnen[86, Seite 104 ff.], wobei y die Position entlang des Zeilendetektors be-
schreibt. Auswirkungen durch inkohédrente Streuung, Mehrfachstreuung oder nicht-isotropes Streu-
verhalten der Probe auf die Systemeigenschaften sind zu untersuchen und sind Gegenstand ak-
tueller Forschung. Ebenfalls die Untersuchung komplexer Objekte mit stark schwachenden Mate-
rialien ist vorzunehmen. Aufgrund der Vielzahl an moglichen Streupfaden gestaltet sich eine ad-
dquate Absorptionskorrektur der Daten als schwierig - es sind keine Verfahren aus der Literatur
bekannt. Aktuell wird die Anwendbarkeit des Verfahrens fiir die Sprengstoffdetektion ebenfalls
im Rahmen des ALERT-Programms[77] untersucht.

2.3. Computertomographie

In diesem Abschnitt soll auf Grundlagen und Trends der Transmissions-Computertomographie
eingegangen werden. Dazu wird zunéchst die Radon-Transformation sowie deren direkte Inver-
sion anhand der Parallelstrahl-Geometrie definiert. Hiermit lassen sich auch facherstrahlbasier-
te Systeme, wie sie beispielsweise zur Streustrahlreduzierung bei der zerstorungsfreien Priifung
grofser Objekte oder in medizinischen Multi-Slice-Systemen mit Flying Focus Technik[87] Anwen-

3Die Transmission einer kodierten Maske ist als Anteil der Flache, welche die Strahlung ungeschwicht passieren lasst
(Durchlass), von der Gesamtfliche der Maske definiert.
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(a) Koordinatensysteme bei der Abtastung des zwei- (b) Exemplarisches Sinogramm eines Polkon-
dimensionalen Radon-Raums durch Parallelpro- taktes einer Li-lonen Akkuzelle. Rekon-
jektionen; y’z’ systemgebunden, yz objektfest. struktion in Abbildung 10 gezeigt.

Abbildung 9: Die Abtastung des 2d-Radon-Raums durch Parallelprojektionen p (v,y’) geschieht in
Nadelstrahlanordnung, wie in a) gezeigt, durch sukzessive Translation und Rotation des
Rontgensystems relativ zur Probe. Stellt man die Projektionsdaten in einem kartesischen
Koordinatensystem wie in b) dar, spricht man von einem Sinogramm.

dung finden[4], beschreiben. Zudem bildet dieses Akquisitionsschema die Grundlage des in Ka-
pitel 5 beschriebenen EDXRD-CT Verfahrens.

Die Aufnahme von konventionellen, d.h. auf Rontgenschwéchung basierten, Schichtbildern ge-
schieht in dieser Arbeit hingegen mit einem Kegelstrahl-CT (CBCT). Diese, als modernste gelten-
de CT-Generation[88], wird gesondert erldutert. Neben dem géngigen Rekonstruktionsverfahren
der gefilterten Riickprojektion werden ebenfalls Ansitze der algebraischen Rekonstruktion vor-
gestellt.

2.3.1. Radon-Transformation

Mathematisch formuliert entspricht die Computertomographie der Bestimmung einer Funktion
f : R?> — R (Bild) durch ihre Integralwerte entlang gerader Linien (Projektionen). Im Fall der
Transmissions-Rontgentomographie ist das Bild dabei durch die ortsaufgelosten Schwachungsko-
effizienten u (y, z) gegeben. Die zugehorigen Projektionen ergeben sich beim Durchstrahlen eines
Objekts mittels Gleichung 2.1 zu

p = log <IIO> = J u(y,z)dL (2.27)

Fiir die Streutomographie hingegen koénnen die differenziellen Streuwirkungsquerschnitte als
Bildinhalt von f (y, z) identifiziert werden (vgl. Kapitel 4). Die systematische Aufnahme der Pro-
jektionsdaten in einer Nadelstrahl-Geometrie wird in Abbildung 9 a) veranschaulicht. Es werden
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jeweils Parallelprojektionen entlang der y’-Achse fiir einen Satz von Drehwinkeln y € [0, 7] ak-
quiriert!. Mithilfe der Abbildung lasst sich das ortsfeste und das rotierte Bezugssystem durch
y =y’ cos(y)—z'sin(y) bzw. z = y’sin (y) + z’ cos (y) in Beziehung setzen. Die kontinuierliche
Abtastung der Projektionen kann entsprechend durch

R(fy,2)=p(v,y') = J f (y'cos (v) —2'sin (y),y’ sin (y) + 2 cos (v)) dz’ (2.28)
beschrieben werden. R (f (y, z)) wird Radon-Transformation der Funktion f genannt. Fiir sttick-
weise stetige Funktionen mit f (y,z) = 0 fiir y> + z2 > RZ__ ist Gleichung 2.28 wohldefiniert.
Dies ist bei der Computertomographie durch die endliche Ausdehnung des zu untersuchenden
Objekts gesichert. Die Darstellung der Radon-Transformation, d.h. der Projektionsdaten p (v, y’),
erfolgt tiblicherweise in kartesischen- oder polaren Koordinaten. Die kartesische Darstellung, wie
sie beispielhaft in Abbildung 9 b) gezeigt ist, wird als Sinogramm bezeichnet. Die direkte Inver-
sion von Gleichung 2.28 kann mithilfe des Fourier-Scheiben-Theorems formuliert werden. Man
betrachtet dazu die eindimensionale Fourier-Transformation der Projektionen p (v,y’) bei kon-
stantem Winkel vy:

/

Py (w) = J p (v,y') - exp (—2miwy’) dy

o oo (2.29)
= J J f(y,z) - exp (—2mi (wcos (y) y + wsin (y) z)) dydz

Dabei wurden die gestrichenen Koordinaten (y’,z’) mittels Substitution durch (y, z) ersetzt. Da-
mit entspricht P, (w) der Fourier-Transformation des Bildes f (y, z) entlang einer Ursprungsgera-
den unter dem Winkel y. Das zweidimensionale Fourier-Spektrum von f ldsst sich durch schei-
benweises Einsortieren von P, (w) in Polarkoordinaten rekonstruieren.

2.3.2. Rekonstruktion

Bis heute ist die gefilterte Riickprojektion (FBP) als gédngigstes Verfahren zur Rekonstruktion realer
Messdaten anzusehen[89]. Neben der exakten zweidimensionalen Rekonstruktion im Falle einer
Facherstrahlgeometrie[90] wird auch die exakte dreidimensionale Rekonstruktion, wie beispiels-
weise beim Kegelstrahl-basierten Helix-CT[91] oder bei Systemen mit komplizierteren Quelle-
Detektor-Trajektorien[92], ermoglicht. Die FBP bietet insbesondere im Hinblick auf Implemen-
tierung und Rechenaufwand Vorteile und wird daher im Folgenden exemplarisch anhand der
Parallelstrahlgeometrie erldutert. Neben der gefilterten Riickprojektion werden auch regularisie-
rende algebraische Verfahren beschrieben. Diese iterativen Verfahren gewinnen immer mehr an
Bedeutung, da sie eine geringere Rauschempfindlichkeit besitzen und hohere Rekonstruktionsgii-
ten erzielt werden konnen[93].

“In der Skizze ist das ortsfeste Koordinatensystem exemplarisch mit dem Objekt verkniipft, sodass bei der Datenauf-
nahme das komplette System, bestehend aus Rontgenrohre und Detektor, verschoben bzw. rotiert wird. Die Trans-
lation bzw. Rotation des Objekts unter Verwendung eines ruhenden Rontgensystems kann dquivalent beschrieben
werden.
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Gefilterte Riickprojektion

Die gefilterte Riickprojektion ergibt sich direkt mithilfe des Fourier-Scheiben-Theorems. Dazu
wird das Bild f (y, z) durch seine zweidimensionale Fouriertransformation F (u,v) in Polarkoor-
dinaten ausgedriickt und scheibenweise mit den eindimensionalen Fouriertransformationen der
Radon-Projektionen p identifiziert:

27T oo
fly,z) = J J F(wcos (v),wsin(y)) - exp (2miw (y cosy + zsin (y))) - wdwdy

0 —0o0

27T 00
= J (J lwl[- Py (w) -exp (ZTEiwy’) dw> dy (2.30)

0 —00

=hy(y’)

Das Ergebnis lasst sich derart deuten, dass das eigentliche Bild durch eine , Riickverschmierung”
der Funktionswerte von h, (y’) gewonnen werden kann. Dabei entspricht hy (y’) lediglich den
mittels Rampenfilter gefilterten einzelnen Projektionen, so dass zur Rekonstruktion die spalten-
weise gefilterten Werte des Sinogramms in Richtung der Rontgenquelle riickprojiziert und auf-
summiert werden miissen. Aufgrund der messtechnisch limitierten Detektorbreite und des Rau-
schens in den Projektionsdaten, wird der Rampenfilter durch eine geeignete Fensterung modifi-
ziert. Anwendungsspezifisch gilt es zwischen Filtern mit verstarkter Rauschunterdriickung (z.B.
Blackman, Parzen) und mit verstarkter Kantenbetonung (z.B. ,Ram-Lak” oder Shepp-Logan) ab-
zuwagen.

Unter Vernachldssigung der Fortpflanzung von Fehlern in den Eingangsdaten, kann die Anzahl
der benétigten Messwerte fiir eine Rekonstruktion mittels gefilterter Riickprojektion abgeschétzt
werden. In einem zu untersuchenden Objekt mit Objektdurchmesser dop; sollen Strukturen mit
einem Durchmesser dn, aufgelost werden kénnen. Fiir die Anzahl der Messungen n,- entlang
der y’-Achse gilt pro Projektion[94, Seite 206 ff.]

Ny ~ ZdOb]/dmm (231)

Die benétigte Zahl an Projektionen n., kann mittels Fourier-Scheiben-Theorem abgeschitzt wer-
den. Im polaren Fourier-Raum ist die grofste Unsicherheit dw aufgrund des Abtastintervalls &y im
maximalen Abstand wmax durch dw ~ Wmax - &y bestimmt. Ausgedriickt durch die objektbezoge-
nen Parameter liefert diese Abschédtzung

ny = 7/8Y X MWmax/dW = Tdopj/dmin &~ Ty (2.32)

Bei Verwendung eines Zeilendetektors muss die Zahl der Projektionen also in etwa der Pixelan-
zahl des Detektorarrays entsprechen. Die Gesamtzahl der benotigten Messwerte ist folglich durch
n~ng, = 4d,/ i, gegeben.

Algebraische Rekonstruktion
Bei der algebraischen Rekonstruktionsmethode wird, im Gegensatz zur gefilterten Riickprojek-

tion, die Rekonstruktionsvorschrift mithilfe der diskretisierten Radon-Transformation iiber ein
lineares Gleichungssystem formuliert. Die Rekonstruktion wird folglich durch die Losung dieses
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(a) Zweidimensionale Schichtrekonstruktion, (b) Volumenrendering eines Ausschnitts des
Schnittbild aus 3d Datensatz extrahiert. rekonstruierten 3d-Datensatzes mit iso-

troper Ortsauflosung.

Abbildung 10: Exemplarische Feldkamp-Davis-Kress (FDK)-Rekonstruktion eines Li-Ionen Akkumu-
lators bei einer Voxelgrofie von 50 um. Vergleich zwischen Schichtrekonstruktion a)
und dreidimensionaler Rekonstruktion mit Volumenrendering b).

Gleichungssystems beschrieben. Fiir ein zu rekonstruierendes Bild f € R™*™ mit ny? Pixeln
ergibt sich formal

R(f(yz)=p(vy)—=>p=R-f (2.33)

fiir die Diskretisierung. Die Matrix R € R™"m* ny? wird iiblicherweise als Systemmatrix bezeichnet,
P € RM entspricht dem Messvektor. Abbildung 11 a) verdeutlicht den Diskretisierungsprozess
und erlaubt es die Systemmatrix zu beschreiben. Der Beitrag eines Voxels f; zur i-ten Projektion
pi ist durch die zugehorige Pfadliange 1i; des Strahls durch dieses Voxel gegeben. Fiir einen idealen
Nadelstrahl ergibt sich entsprechend

Pl =3 1y (2.34)
j

fiir die Zusammensetzung der i-ten Projektion. Wird zusatzlich die Intensitatsverteilung der Ront-
genstrahlen (Strahlprofil) psp (y’) berticksichtigt, lassen sich die Projektionen fiir reale Nadel-
strahlen durch Integration iiber das Intensitadtsprofil des Strahls berechnen. Die Integration lauft
dabei tiber den gesamten Durchmesser der aktiven Detektorfldche dpet.

7dDet/2 .
p1i‘eal — J Psp (y/) . plideal (y/) dy/ (235)
dDet/2
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(a) Diskretisierung der Radon-Transfor- (b) Rekonstruktionsgtite des Kaczmarz Algorithmus
mation zur Modellierung der Sys- in Abhéngigkeit der Iteration am Beispiel des Si-
tem Matrix R. Der gelb hinterlegte nogramms (mit 5% normalverteiltem Rauschen
Bereich symbolisiert das Strahlprofil kontaminiert) aus Abbildung 9 b).

des realen Strahls.

Abbildung 11: Prinzip der algebraischen Rekonstruktion: Visualisierung der Systemmatrix Generie-
rung a), sowie Darstellung der regularisierenden Wirkung der iterativen Kaczmarz Re-
konstruktion mittels der Rekonstruktionsgtite b).

Im diskreten Fall liegt das Strahlprofil psp als Ngp-dimensionaler Vektor mit Eintrdgen p SP ; VOL.
Gleichung 2.35 geht nach numerischer Quadratur unter Verwendung der Mittelpunktsregel in

Ngp

P! = dpet/Nsp - ) psp ;- pis (2.36)
=1

tiber. Entsprechend sind die Matrixelemente von R durch die effektiven Voxelflichen

Ngp

Rij = dpet/Nsp - Y pspy - Lt (2.37)
k=1

definiert. Es ist anzumerken, dass die Modellierung sowohl fiir Transmissions- als auch fiir Streu-
bzw. Emissionstomographie Giiltigkeit hat. Aufgrund der Dimensionierung des Gleichungssys-
tems haben sich besonders iterative Verfahren zum Losen von Gleichung 2.33 bewéhrt. Des wei-
teren erlauben iterative Verfahren, regularisierend tiber die Anzahl der Iterationen, den Einfluss
von Unsicherheiten in den Eingangsdaten auf die Rekonstruktion zu steuern. Eine Vielzahl sol-
cher Verfahren beruht auf dem Kaczmarz Algorithmus[95], dessen Iterationsvorschrift durch

R - f .
s RY (2.38)

gegeben ist. Zur Verbesserung der Konvergenzgeschwindigkeit lassen sich die algebraischen Ver-
fahren durch Ordered Subset (OS) Techniken[96] optimieren.
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Eine Alternative zu der direkten Losung von Gleichung 2.33 bilden sogenannte statistische Ver-
fahren. Bei diesen werden durch die Maximierung der Verbundwahrscheinlichkeit, d.h. der Wahr-
scheinlichkeit bei gegebenen Erwartungswerten der Messgrofien die Messdaten zu beschreiben,
die gesuchten Messgrofien bestimmt. Dies wird, dhnlich wie in Gleichung 2.23, durch die Mi-
nimierung einer Zielfunktion erreicht. Da durch diese Verfahren die Zihlstatistik der Detektion
berticksichtigt wird, finden sie hdufig aufgrund des geringen Quantenaufkommens in der Emissi-
onstomographie Anwendung. Neben den Maximum Likelihood Expectation-Maximization (ML-
EM)[97] Methoden kommen ebenfalls Ordered Subset Expectation-Maximization (OS-EM) Ver-
fahren zum Einsatz.

Die Anzahl der benétigten Messungen zur Rekonstruktion eines Objekts mit Durchmesser doy; bei
einer Detailerkennbarkeit dmax kann dhnlich, wie bei der gefilterten Riickprojektion abgeschitzt,
werden. Nach dem Abtasttheorem muss eine Pixelgrofie von dmax/2 bei der Rekonstruktion ge-
wahlt werden, was zu insgesamt 4d20bj /d2,.. Unbekannten im linearen Gleichungssystem fiihrt.
Diese grobe Abschitzung verdeutlicht, dass die benotigte Anzahl der Messungen mit den Anfor-
derungen an die gefilterte Riickprojektion tibereinstimmt. Nichtsdestotrotz stellen sich ART ba-
sierte Ansétze, insbesondere bei unzureichender Datenqualitét, z.B. durch Unterabtastung oder

starkes Rauschen, gegentiber FBP-Verfahren als iiberlegen heraus[98].

2.3.3. Kegelstrahl-Geometrie

CT-Systeme der aktuellen Generation nutzen den kompletten Kegelstrahl einer Rontgenrhre
zur Akquisition von zweidimensionalen Projektionsdaten mit einem Flachendetektor. Die Re-
konstruktion aus den Projektionsdaten liefert einen dreidimensionalen Datensatz mit isotroper
Ortsauflosung und ermoglicht eine Darstellung durch ein Volumenrendering (vgl. Abbildung 10).
Durch diese Kegelstrahl-Anordnungen werden mit medizinischen C-Bogen-Systemen[99] viel-
seitige Anwendungen zur radiologischen Intervention, Therapieplanung und -kontrolle erméog-
licht. Beispielsweise ist in der dentalen Volumentomographie eine isotrope Ortsauflosung von
bis zu 100 pm erzielbar[3]. Kardiologische Anwendungen profitieren von grofivolumigen Auf-
nahmen mit 320 Schichten (Voxelgrofie 500 pm) bei Zeitauflosungen von < 175 ms[87]. Die Ver-
wendung von Dual-[100] und Multiple-Energy[101] Verfahren, sowie ausblickend die selektive
K-Kanten Bildgebung[102], ist als aktueller Trend zur Kontrastverbesserung zu beobachten. Die
Nutzung des Dual-Energy-Verfahrens in C-Arm-Bogen-Systemen mittels kV-Switching[103] wur-
de demonstriert.

Fiir industrielle Anwendungen kommen zunehmend Mikro-CT-Systeme in Kegelstrahlgeometrie
zum Einsatz[4]. Im Bereich der Werkstofftechnik, Metrologie oder auch in der begleitenden Qua-
litatssicherung sind durch die Verwendung von Mikrofokus-Réntgenrchren in Reflektions- bzw.
Transmissionsgeometrie Ortsauflosungen von < 1um erzielbar. Die typische Scandauer betragt
nur wenige Minuten[5]. Gantry basierte Mikro-CT-Systeme erlauben bei Scandauern von 12 s so-
gar zeitabhdngige Untersuchungen (4d-CT) bei 7 pum[104].

Analog zur zweidimensionalen Radontransformation in Unterabschnitt 2.3.1 l4sst sich die drei-
dimensionale Transformation fiir Parallelstrahlen formulieren. Dazu sei ein System aus Flachen-
detektor und Rontgenréhre drehbar um das Objektzentrum gelagert. Die Orientierung des Fla-
chendetektors werde in Kugelkoordinaten mit Polarwinkel v und Azimutalwinkel 9 beziiglich
der Detektornormalen beschrieben. Fiir gegebene planare Detektorkoordinaten (x’,y’) ist die zu-
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gehorige Projektion durch

o0

po (v.x",y') = J f (—x"sin (y) —y’ cos (v) cos (9) + z’ cos (y) sin (9), (2.39)

x’ cos (y) —y’sin (y) cos (§) + z" sin (y) sin (9),
y’sin () +z’ cos (9)) dz’

gegeben[94, Seite 275 ff.]. Wie auch bei der zweidimensionalen Computertomographie in Unterab-
schnitt 2.3.2 kann die Rekonstruktion des dreidimensionalen Bildes f (x,y, z) durch eine gefilterte
Riickprojektion, mithilfe des verallgemeinerten Fourier-Scheiben-Theorems oder durch einen al-
gebraischen Ansatz erfolgen. Jedoch entsprechen die Projektionsdaten in einer Kegelstrahlgeome-
trie mit zirkularem Orbit - gegenteilig zur Facherstrahlgeometrie im zweidimensionalen Fall - kei-
nem vollstandigen 3d-Radonsatz. Die Vollstandigkeit des Datensatzes ist erst gegeben, wenn alle
durch das Objekt gelegten Flachen die Bahn der Rontgenrohre wenigstens einmal schneiden[105].

Dennoch werden sowohl in industriellen als auch in medizinischen Anwendungen héufig CT-
Systeme mit einer einfachen zirkularen Quelle-Detektor-Trajektorie verwendet. Die Rekonstruk-
tion kann dann approximativ mithilfe des Feldkamp, Davis und Kress (FDK) Algorithmus[106]
erfolgen. Wie bei der gefilterten Riickprojektion in Gleichung 2.30, wird beim FDK Algorithmus
der dreidimensionale Datensatz[94, Seite 329 ff.]

r” (y’ (%, v,2,Y)

2
0 z ) : h’y (X/ (X/U/Z/Y) /U/ (X/y/Z/Y)) d’Y (240)

f(x,y,z) =
durch eine Riickverschmierung der gewichteten und gefilterten Projektionsbilder h, (x’,y’) be-
rechnet. Die Filterung geschieht durch Faltung

FOD
\/FODZ X2 4 y 7]

1
hy (x',y') = 5P (v, x",y) ®g(x') (2.41)
der detektierten Projektionsbilder p (v, x’,y’) mit einem Rampenfilter g (x’), FOD beschreibt den
Fokus-Objekt Abstand.

Artefakte des approximativen FDK Algorithmus treten aufgrund der Verletzung der Vollstdn-
digkeitsbedingung insbesondere an rekonstruierten Flachen auf, welche parallel zum zentralen
Facherstrahl verlaufen. Zur Vermeidung konnen exakte Rekonstruktionsalgorithmen, beispiels-
weise unter Verwendung einer Helix-Trajektorie[107], eingesetzt werden.
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KAPITEL 3

SIMULATION

In diesem Kapitel wird die Simulation von EDXRD-basierten XDI-System thematisiert. Es wird ein
auf dem GATE-Toolkit basiertes Simulationsverfahren vorgestellt, welches neben der Simulation
von Systemeigenschaften auch die schnelle Berechnung eines CSCT-Datensatzes ermoglicht. Zur
Validierung werden die Simulationsergebnisse mit realen Messdaten verglichen. Anwendungen
zur Anlagen- bzw. Kollimatoroptimierung und der Vergleich verschiedener XDI-Topologien im
Hinblick auf Quantendurchsatz, Ortsauflosung und spektrale Auflosung, werden gezeigt.

3.1. Einfithrung

Fiir die Entwicklung neuer Strahltopologien und Aufnahmeverfahren zur Streubildgebung sind
Programme zur XDI-Simulation von wesentlicher Bedeutung. Sowohl der schnelle Vergleich von
Leistungsmerkmalen verschiedener Systeme als auch die systematische Optimierung von Anla-
genparametern (z.B. komplexe Streukollimatorgeometrie) zur Erfiillung von Spezifikationen bei
gegebenen Priifaufgaben, konnen mithilfe von Simulationstools kosteneffizient ermoglicht wer-
den. Neben diesen Anwendungen wird die Simulation im Rahmen dieser Arbeit insbesondere
zur Entwicklung von neuen Rekonstruktionsalgorithmen eingesetzt. So lassen sich Einfliisse auf
die Rekonstruktionsgiite aufgrund von Probeneigenschaften (Absorption, Textur, ...) und Anla-
genparametern (Rohrenleistung, Detektoreigenschaften, ...) systematisch untersuchen.

3.1.1. Anforderungen

Zum realistischen Vergleich verschiedener XDI-Topologien ist die Systemsimulation unter Be-
riicksichtigung sdamtlicher relevanter physikalischer Effekte durchzufiihren. Die Simulation der
Wechselwirkung von Rontgenstrahlung mit Systemkomponenten der Rontgenbeugungsanlage
soll daher die physikalischen Effekte der photoelektrischen Absorption, der kohdrenten und in-
kohérenten Streuung, sowie der Rontgenfluoreszenz berticksichtigen (vgl. Abschnitt 2.1).

Bei der Modellierung der Rontgenrohre ist es notig, Parameter, wie das emittierte Spektrum, die
Brennfleckgeometrie (Intensitidtsverteilung, ggf. mehrere Foki), sowie die Abstrahlcharakteristik
und Rohrenleistung zu verdndern. Komplexe Kollimator-, Phantom- und Detektor-Geometrien
sollen analytisch, voxelliert oder durch rechnergestiitztes Konstruieren (CAD) implementiert wer-
den und aus mehreren Materialien modellierbar sein. Die Orientierung bzw. Position innerhalb
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Abstrahlcharakteristik
Emittiertes Spektrum
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Abbildung 12: Schematische Ubersicht der Anforderung an ein XDI-Simulationsprogramm, sowie des
Ablaufs einer Streusimulation. Typischerweise werden die Schritte 1-5 sukzessive in
der Simulationsroutine abgearbeitet.

des Simulationsvolumens muss frei wihlbar sein, fiir die Simulation von verschiedenen Scan-
Trajektorien ist aufierdem eine Translation bzw. Rotation der Probe im Rahmen der Simulation er-
forderlich. Einfliisse der Ausleseelektronik-Kette sollen ebenso beriicksichtigt werden. Zur Uber-
sicht sind diese Anforderungen schematisch in Abbildung 12 zusammenfassend dargestellt.

Neben der Optimierung von Systemeigenschaften mittels , weifSer Streuer” sollen Beugungsspek-
tren ebenfalls zu simulieren sein. Damit komplette Scan-Datensétze, wie z.B. ein Rasterscan oder
ein CSCT-Sinogramm, zur Bewertung und Erprobung von Rekonstruktionsroutinen verwendet
werden konnen, muss deren Berechnung in kurzer Zeit (Ordnung Sekunden) auf einem gewohn-
lichen PC moglich sein.

3.1.2. Gingige Simulationsverfahren

Bereits vor der Veroffentlichung erster Ergebnisse zur Rontgenstreubildgebung durch Harding et
al. wurden grundlegende Untersuchungen, wie etwa die Bestimmung der anteiligen Verteilung
kohérent-, inkohdrent- und mehrfach-gestreuter Photonen bei der Detektion in einem potenziel-
len Rontgenbeugungssystem, mittels Simulationen durchgefiihrt. Mithilfe von Monte-Carlo Me-
thoden konnte so das Streuverhalten einfacher Wasserphantome in Abhdngigkeit der Probendi-
cke unter Verwendung einer idealen Nadelstrahlgeometrie untersucht werden[108]. Die bis heute
entwickelten Verfahren zur Simulation von Streubildgebungssystemen lassen sich basierend auf
ihren Ansatzen in zwei Bereiche, Monte-Carlo basierte Verfahren und Methoden mit sequenzieller
geometrischer Strahlverfolgung, unterteilen.

Bei der sequenziellen geometrischen Strahlverfolgung werden die moglichen Strahlpfade von der
Quelle bis zum Detektor durch eine festgelegte Iteration bestimmt. Wechselwirkungen der Ront-
genstrahlung mit Komponenten des Systems werden allerdings nicht berticksichtigt. Bei der Be-
riicksichtigung der geometrischen Randbedingungen des Systems lassen sich physikalische Pro-
zesse im Objekt modellieren. So existieren beispielsweise Programme wie X-5im2001, welche die
Schwichung der Rontgenstrahlung im Objekt bertiicksichtigen[109], jedoch keine komplizierteren
Phantome mit mehreren Materialien unterstiitzen. Anwendungen finden derartige Tools bei der
Optimierung von Systemen fiir spezielle Untersuchungsaufgaben, wie beispielsweise die Erken-
nung von Betdubungsmitteln[110]. Durch die analytische Berechnung der Intensitit des gestreu-
ten Photonenflusses lassen sich, unter Berticksichtigung der Wirkungsquerschnitte von Thomson-
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und Comptonstreuung, realistische Spektren simulieren. Die Verwendung komplexer, beispiels-
weise voxellierter Phantome, welche aus mehreren Materialien bestehen konnen, ist unter ande-
rem mit der Software SinFullscat[111] moglich. Ein wesentlicher Vorteil der geometrischen Ver-
fahren liegt in der kurzen Berechnungsdauer eines simulierten Streuspektrums. So steht eine Si-
mulation auf einem gewohnlichen Desktop-PC typischerweise innerhalb weniger Sekunden zur
Verfiigung. Da aufier der Absorption keine komplizierteren Wechselwirkungen mit den System-
komponenten beriicksichtigt werden, ist die Detailtreue der Spektren eingeschriankt. Mehrfach-
streuung und Fluoreszenzstrahlung werden ebenfalls nicht simuliert.

Weitaus hédufiger als die geometrische Strahlverfolgung finden Monte-Carlo basierte Verfahren
Anwendung zur Simulation von Streubildgebungssystemen. Dabei kommen in der Regel Pro-
gramme aus der Hochenergiephysik zur Simulation des Strahlungstransports in Materie zur An-
wendung. Rontgenbeugung wird durch eine Modifizierung der materialabhéngigen atomaren
Formfaktoren implementiert. So kénnen beispielsweise mit dem am CERN entwickelten “GEo-
metry ANd Tracking” (GEANT4) Programm[112] komplizierte Coded-Aperture[113] und CSCT-
Geometrien[75] simuliert werden. Praktische Anwendungen, wie die Optimierung von Detekto-
reigenschaften zur automatischen Erkennung von unbekannten Substanzen, lassen sich mithil-
fe der modifizierten CT-Simulationssoftware CatSim[114] durchfiihren[115]. Medizinische Frage-
stellungen bei der Entwicklung von CSCT-basierten Mammographiesystemen[116] werden mit
dem , PENetration and Energy LOss of Positrons and Electrons” (PENELOPE) Modell[117] unter-
sucht.

Durch die Simulation weiterer physikalischer Prozesse, wie z.B. Mehrfachstreuung, Rontgenfluo-
reszenz und Wechselwirkungen mit den Systemkomponenten, entstehen bei den Monte-Carlo
basierten Methoden prinzipiell realistischere Spektren als bei der geometrischen Strahlverfol-
gung. Da der Akzeptanzwinkelbereich von Streukollimatoren in XDI-Systemen jedoch verhalt-
nisméafiig klein ist (der von der typischen Detektorflache erfasste Raumwinkel liegt typischer-
weise bei < 1 %o), fithren nur wenige Photonenpfade zur Registrierung. Trotz der Verwendung
von Varianz-Reduktionsmethoden resultieren hohe Simulationszeiten. So betrdgt beispielsweise
die Simulationsdauer eines kompletten CSCT-Scans mit dem ,Electron Gamma Shower” (EGS5)
Programm][118] auf einem Quad-Core Xeon x5560 (2.8 GHz) einige Tage[119].

3.1.3. Simulationsansatz der Arbeit

Der Strahlungstransport innerhalb eines XDI-Systems ldsst sich mithilfe der stationdren Boltz-
mann Transportgleichung beschreiben[120]. Als zentrale GrofSe zur Beschreibung des Strahlungs-
transports wird die energieabhédngige Photonenflussdichte n verwendet. Sie beschreibt die Anzahl
der pro Zeiteinheit und Energie aus einer Richtung O einlaufenden Photonen am Ort ¥ innerhalb
des Volumenelements d. Analog zu n werden die Photonenquellen 7 innerhalb der Geometrie
definiert. Unter Verwendung eines punktférmigen Detektors am Ort ¥p (vgl. Abbildung 13) kann
der detektierte energieabhdngige Photonenfluss in integraler Form durch[121, Seite 99 ff.]

) (?D,ﬁ, E) - JﬁQ (?’, 3, E) T (?' 7,0, E> d7’ (3.1)

+”sz (?’,ﬁ’,E’) o (?’,ﬁ’ S G E E) T (f” S, 0, E) di’dG/dE’
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Abbildung 13: Schematischer Aufbau des Simulationsvolumens einer XDI-Simulation. Exemplarisch
ist der Photonpfad eines Einfachstreuevents eingezeichnet.

modelliert werden. Dabei berticksichtigt T(¥/ — Tp, Q, E) neben der aufgrund von Schwachung
(gemdfl Lambert-Beer) entlang des Pfades ¥ — 7p auftretenden Verringerung der detektierten
Quanten auch die Detektionswahrscheinlichkeit (Photoabsorption) im Volumenelement dr am
Ort Tp. Die GroRe o(7,Q’ — Q,E’ — E) beschreibt die Wahrscheinlichkeit fiir eine Wechsel-
wirkung am Ort ¥/, welche mit einer Richtungsanderung O’ — O und einem Energieverlust
E’ — E einhergeht und umfasst alle betrachteten physikalischen Prozesse (vgl. Abschnitt 2.1).
Das auftretende Volumenintegral wird tiber das komplette Simulationsvolumen Vs, ausgefiihrt,
das Energieintegral lauft iiber den von der Rontgenrohre abgestrahlten Energiebereich. Bei der
Integration iiber Q' wird das Integral zwar iiber alle Orientierungen ausgewertet. Die Boltzmann
Gleichung 3.1 setzt sich anschaulich aus einem direkt transmittierten und einem tiber Streuung /
Fluoreszenz generierten Strahlungsanteil summativ zusammen. Ziel der, in Unterabschnitt 3.1.2
beschriebenen Monte-Carlo basierten Verfahren, ist es, eine Losung der Boltzmann Gleichung 3.1
zu bestimmen.

Die geometrischen Verfahren beruhen hingegen auf einem approximativen Ansatz zur Losung der
Boltzmann Gleichung. Geméf; der Methode der sukzessiven Ordnung der Streuwechselwirkung-
en[122] ldsst sich die Losung additiv aus den Anteilen der einfach, zweifach, ..., i-fach gestreuten
Quanten 7; in einer Reihe darstellen:

o
n (T_“'D,ﬁ, E) = Z ni <?D,é, F—) . (3.2)
i=0
Die ersten beiden Ordnungen sind dabei durch[121, Seite 103]

—

0 (?D,Q, E) _ JhQ (Fs,ﬁ, E) T (?s 7,0, E) dfs (3.3)
i (?D,ﬁ, E) - “”r’zQ (Fg,ﬁ’,E’) T (?S N F’,fl’,E’) (3.4)
o (f",ﬁ' S OE — E) T (?’ 7,0, E) drsdi’dG/dE’

gegeben. Wiahrend der Beitrag von 1y zum direkt transmittierten Strahl korrespondiert, lassen
sich die Beitrdge von 117 als Photonen interpretieren, welche nach einer einzelnen Wechselwirkung
den Detektor erreichen. Dabei werden die Integrale iiber den selben Gebieten wie in Gleichung 3.1
ausgewertet; die Integration tiber T's ist nun speziell tiber das Volumen der Rontgenquelle und die
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Integration tiber ¥/ tiber das Systemvolumen auszufiihren. Fithrt man zusitzlich einen Detektor
mit endlicher Flache ein und beriicksichtigt, dass im Fall von XDI-Systemen keine unmittelbar
transmittierte Strahlung detektiert wird, ergibt sich

N (E) /dE = ”nl (?D, G, E) dFpdQ + Ny (E) /dE (3.5)
— N (E) /dE + Ng (E) /dE + N (E) /dE

fiir die Zahl der pro Zeiteinheit im gesamten Detektor erfassten Quanten mit der Energie E. Die
in Gleichung 3.5 eingefiihrten Integrale werden tiber das gesamte Detektorvolumen bzw. alle Ori-
entierungen ausgefiihrt. Die Notation folgt dabei dem in Abbildung 13 dargestellten Schema der
Streugeometrie. Aufgrund der Linearitdt von o wurden die Beitrdge nach den zugehorigen phy-
sikalischen Prozessen gruppiert. Ns (E) entspricht dem Einzelstreubeitrag (kohdrent und inko-
harent), Nf (E) enthilt die durch Fluoreszenz induzierten Beitrdage und Nm (E) berticksichtigt
die Streubeitrage hoherer Ordnung. Die in Unterabschnitt 3.1.2 beschriebenen sequenziellen geo-
metrischen Verfahren zeichnen sich dadurch aus, dass die Anteile von N, (E) und Ng (E) nicht
beriicksichtigt werden, d.h. die Approximation bereits nach den Einfachstreubeitrdgen abgebro-
chen wird. Geht man zusétzlich - wie beispielsweise bei X-Sim2001 - von einem konstanten Streu-
querschnitt im Objekt (sog. , weifSer Streuer”) aus und ersetzt die Lambert-Beersche Schwachung
durch , geometrische Schwachung”, so ldsst sich Gleichung 3.5 als reine Render-Gleichung[123]
interpretieren.

Wihrend die Simulationsvolumina, sowohl bei den Monte-Carlo basierten als auch bei den geo-
metrischen Verfahren, iiblicherweise das komplette Rontgenbeugungssystem umfassen, wird in
dieser Arbeit der Ansatz verfolgt, die Simulation des Systems und der Probe getrennt auszu-
fiihren. Beriicksichtigt man bei den Streubeitrdgen der Einfachstreuung, dass der Energieverlust
beim Compton-Effekt in typischen XDI-Systemen aufgrund der starken Vorwiértsstreugeometrie
vernachléassigt werden kann (vgl. Abschnitt 2.1.1), lasst sich der Einzelstreubeitrag Ns (E) gemaf3
Gleichung 3.5 und Gleichung 3.4 iiber

N (E)g /dE = ”J”nQ (s, 0%F) - T (¥s - 7,0 F) (3.6)

beschreiben. Zur Vereinfachung von Gleichung 3.6 wird fiir einen festen Streupfad (¥s — 7 —
Tp) gemdfl Abbildung 13 der zugehorige Streuwinkel O definiert. Die Wahrscheinlichkeit fiir eine
Streuwechselwirkung O — Q' am Ort 7/, lasst sich dann durch den entsprechenden differen-
ziellen Streuquerschnitt (do/dQ)(7,©, ) ausdriicken. Die einlaufende Intensitit an diesem Ort
korrespondiert mit der Integration von n¢ (s, Q'E) - T(Fs — 7,Q’,E) iiber das gesamte Brenn-
fleckvolumen. Diese Grofie werde im Folgenden mit No (¥, E) bezeichnet; sie beschreibt, unter
Beriticksichtigung von Schwachung an Systemkomponenten (jedoch nicht am Objekt), die An-
zahl der Photonen, welche pro Zeit- und Fldcheneinheit mit der Energie E am Ort 7 einlaufen.
Die Anzahl der nach der Streuwechselwirkung detektierten Photonen ist dann durch Integration
iiber den vom Streuort ¥ aus sichtbaren Raumwinkelbereich Qpe des Detektors gegeben. Dieses
zweidimensionale Integral wird durch die Einfithrung einer normierten! Streuwinkelverteilungs-
funktion psw (¥, 0, E) und eines mittleren Raumwinkelelements §Q (7', E) in ein eindimensiona-

Hpsw (i,0,E)dO = 1.
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les Integral tiber den Streuwinkel © {tiberfiihrt. Damit ergibt sich insgesamt fiir die Detektionsrate
Ns (E) der Streubeitrdge eines ,weifsen Streuers”:

NS (E) = JJNO (1_”'/, E) . AObj (175 -7 = T_"D,E) “Psw (17/,@, E) (37)

=/
M (7) <d“(:ﬂ’)®’E)>T 50 (¥/,E) di"de.

Die Grofie Aopi(Ts — ¥ — 7p,E) kennzeichnet dabei die Lambert-Beersche Schwéchung der
Strahlung innerhalb des Objektvolumens. Gleichung 3.7 kann mithilfe von Voxeln durch eine
Summation iiber die einzelnen Voxelpositionen 7; diskretisiert werden. Die Diskretisierung wird
durch eine Indizierung der Variablen gekennzeichnet; dabei beschreibt der Indexi € {1, ..., #Voxel}
die Voxelposition, j € {1, ...,#Winkel} den Streuwinkel und der Index k € {1, ..., #Energiekanile}
die Photonenenergie. Unter Vernachldssigung von Schwiéchung entspricht

#Voxel #Winkel do
Ns (Ex) = Wyox - No (F;, Ex) - 8Q (7, E 7,05, Ex) e (7)) | o= 7,05, E
S ( k) Vox ; 0 (Tl k) (Tl k) ]; pPsw (Tl j k) Na (rl) <dQ>Tot (Tl j k)

System Objekt

(3.8)
einer diskreten Beschreibung von Gleichung 3.7, welche eine Trennung der Simulationsvolumina
Vsys und Vop; ermoglicht - das Voxelvolumen Vy, ist dabei als Simulationsparameter zu inter-
pretieren. Die System beschreibenden Funktionen kénnen damit durch eine Monte-Carlo Simu-
lation unter Berticksichtigung der relevanten physikalischen Prozesse getrennt von den Objekt
basierten Daten bestimmt werden. Hingegen wird durch die analytische Beschreibung der Ob-
jektdaten anschlieflend eine schnellere Simulation von Beugungsspektren bzw. kompletten Scans
erlaubt. Rontgenschwéchung kann durch die Kenntnis der Streupfade, wie in Unterabschnitt 3.2.6
beschrieben, ebenfalls post-prozessiv bertiicksichtigt werden. Neben den Einzelstreubeitrédgen tra-
gen auch die weiteren Anteile

Np (Ex) = Ns (Ex) + Npg,opj (Ex) + NEMsys (E) + (NFobj (Ex) + N M 0bj-sys (Ex)) (3.9)

zum gesamten Streuspektrum bei. Wahrend die Einfliisse von Einfach- und Mehrfachstreuung
sowie der Fluoreszenzstrahlung an Systemkomponenten N, M,sys (Ex) durch die Monte-Carlo Si-
mulation beriicksichtigt werden, wird die in der Probe angeregte Fluoreszenzstrahlung N oy, auf-
grund der zugrundeliegenden Transmissionsgeometrie und des geringen Akzeptanzwinkels nicht
berechnet. Der Anteil an Mehrfachstreuung N1 opj im Objekt fallt in typischen XDI-Systemen mit
starker Streukollimation ebenfalls vergleichsweise gering aus (< 1 %) und ist daher haufig in guter
Néaherung vernachladssigbar[108][124]. Die Berticksichtigung von Streuung hoherer Ordnung im
Objekt ladsst sich jedoch optional in die Simulation einbinden, wahrend Streubeitrage NF, M,Obj-Sys
hoherer Ordnung (> 3), welche sowohl Objekt- und Systemkomponenten umfassen, nicht bertick-
sichtigt werden.
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3.2. Simulationsroutine

Eine schematische Ubersicht des Simulationsablaufs ist in Abbildung 14 dargestellt. Zur Bestim-
mung der Systemfunktionen No (¥, Ex), 8Q(;, Ex) bzw. psw (75, ©;, Ey) wird das Monte-Carlo Si-
mulationstool GATE (Geant4 Application for Emission Tomography [125])? eingesetzt. Um die
Streuung effektiv simulieren zu kénnen, ist die Simulation in zwei Teile gestaffelt. Zunédchst wird
die Intensitatsverteilung des Primérstrahls, d.h. die Ausleuchtung des Objekts, simuliert und so-
mit No(7;, Ex) bestimmt. Im zweiten Teil wird der Streuprozess mithilfe einer im Objektbereich
platzierten, ausgedehnten weiflen Strahlungsquelle imitiert. Ahnlich der forcierten Detektion bei
Simulationsverfahren von Radiographie- bzw. CT-Systemen[126][127], kann durch eine gezielte
Abstrahlung der virtuellen Quelle, die pro Zeiteinheit simulativ detektierten Quanten ausschlag-
gebend erhoht und die Raumwinkelfunktion Q) (¥, Ex) effizient approximiert werden. Aus bei-
den Teilen der GATE Simulation kénnen im Weiteren die Systemfunktionen psw (7, ©j, Ex) und
N, m,sys(Ex) berechnet werden. Die Bestimmung der Streuspektren bzw. kompletten Streudaten-
sitze geschieht unter Zuhilfenahme der Objekt basierten Daten n(7;) bzw. (do/dQ)(¥;, ©;, Ex)
mit der Softwareumgebung MATLAB®. Die post-prozessive Berechnung der Réntgenschwichung
mittels Backtracking und die Berticksichtigung von Mehrfachstreuung im Objekt wird ebenfalls
in MATLAB durchgefiihrt. Im Rahmen der Beschreibung der Simulationsroutine werden zur Ver-
deutlichung exemplarische Simulationsergebnisse dargestellt. Sofern nicht anders angegeben, be-
ziehen sich die zugehorigen Simulationsparameter auf eine Nadelstrahl-Konfiguration, welche
dem realisierten experimentellen Aufbau (vgl. Kapitel 5) entspricht.

2GATE, Version 7.2, international OpenGATE collaboration - http: //wwu . opengatecollaboration.org
SMATLAB und Curve Fitting, Image Processing, Signal Processing bzw. Wavelet Toolbox R2013a, The MathWorks,
Inc., Natick, MA, USA - http://www.mathworks.com

Primar-Simulation \ Systemdaten '
, I___|___I 1 1
I R A :
S !
o i : . : Streuspektrum
Rontgenquelle  Kollimator _ v. Detektor ! NEMsys.1 N
1
Streu-Simulation : Psw |
P I J '
Ca \ 1 1
! GATE o) ! MATLAB
i : '
Objektbereich  Kollimator Detektor S _: E
1 ""Ahialtdatan | . . . .
Objekt : Objektdaten ! N =Ns+ Nyon; + Nepsys,
R | ! '
;@5 MATLAB| n, do/dQ
I 1
[ : ! 1
Objektbereich  Translation Rotation e :

Abbildung 14: Schematische Darstellung der Simulationsroutine. Wahrend die Systemdaten mit dem
Monte-Carlo basierten Simulationstool GATE bestimmt werden, lassen sich die Streu-
spektren aus den Systemfunktionen unter Verwendung der Objektdaten mithilfe der
Softwareumgebung MATLAB berechnen.
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3.2.1. GATE

Das GATE Toolkit wurde speziell fiir die Simulation medizinischer Bildgebungssysteme und ra-
diotherapeutische Anwendungen konzipiert. Es handelt sich um eine in C++ geschriebene Open
Source Software, welche auf der untersten Softwarearchitektur-Ebene die offiziellen Geant4 Bi-
bliotheken verwendet. Fiir den Benutzer stellt GATE jedoch eine eigene Makrosprache bereit,
welche es ermoglicht, komplizierte Szenarien ohne C++ Programmierung zu modellieren. Der
Aufbau und die Funktionen des Hauptmakros sollen kurz erldutert und einige im Rahmen dieser
Arbeit verwendeten Parameter angegeben werden. Das Hauptmakro setzt sich aus den folgenden
Teilmakros zusammen:

¢ Grundlegende Definitionen
Die fiir die Simulation benotigten Materialien lassen sich anhand ihrer elementaren Zusam-
mensetzung entweder stochiometrisch oder iiber Massenanteile in einer Materialdatenbank
definieren, vgl. Tabelle A.24. Fiir das Simulationsvolumen (sog. , Weltvolumen®) wird stets
als Material ,Luft” verwendet.

* Scanner Geometrie
Fiir die Scanner Geometrieklasse wird der allgemeine Systemtyp ,,Scanner” verwendet. Ne-
ben der Definition von Kollimatoren und weiteren Systemkomponenten (z.B. Abschirmun-
gen) wird auch der Detektor innerhalb der Scanner-Geometrie festgelegt.

* Strahlenquelle
Als Strahlenquelle dient eine universelle Gamma-Strahlenquelle (,,general particle source”).
Sowohl flache als auch rdaumlich emittierende Quellen kénnen mit beliebigem Emissionss-
pektrum konfiguriert werden.

* Physikalische Prozesse
Wiéhrend die Standardmodelle zur Simulation der physikalischen Prozesse weite Bereiche
der Energieskala (1keV — 100 TeV) abdecken miissen, ist das PENELOPE Modell (PENe-
tration and Energy LOss of Positrons and Electrons[117]) speziell fiir den niederenergeti-
schen Bereich (250 eV — 100 GeV) konzipiert worden. Daher wird die Physikliste ,,empene-
lope” verwendet. Sie beinhaltet die Prozesse der photoelektrischen Absorption, Compton-
Streuung, Rayleigh-Streuung, Ionisation, Bremsstrahlung, Fluoreszenz, Annihilation und
Paarbildung.

¢ Digitizer
Der Digitizer dient der Simulation der Detektor-Ausleseelektronik. Hier werden lediglich
die ,,Adder” und ,Readout” Module benutzt. Die Energieunschérfe des Detektors wird an-
schlieSend durch eine Faltungsoperation modelliert.

* QOutput
Das Outputskript definiert unter anderem den zu verwendenden Zufallszahlengenerator.
Im Simulationsskript wird der ,MersenneTwister” Generator mit zufilliger Seedgeneration
benutzt. Zudem werden Optionen und das Dateiformat der Ausgabe gewihlt.

» Akquisition
Im Akquisitionsskript wird die Lange von Zeitschritten und die Dauer der gesamten Simu-
lation eingestellt und die Datenakquisition gestartet.

Die einzelnen Teilmakros werden mittels MATLAB generiert und anschlieflend auf einen ausgela-
gerten Simulationsrechner transferiert. Via Secure Shell (SSH) kann die Simulation anschliefsend
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durch MATLAB direkt ausgefiihrt und tiberwacht werden. Nach Beendigung der Simulation wer-
den die Simulationsdaten eingelesen, analysiert und zur weitergehenden Simulation verwendet.

3.2.2. Primirstrahl

Zur Bestimmung der energieabhdngigen Intensititsverteilung No(¥i, Ex) des Primérstrahls inner-
halb des Objektvolumens muss in Gleichung 3.5 das Flachenintegral tiber den Brennfleckbereich
ausgefiihrt werden. Die Anzahl der pro Energieeinheit detektierten Quanten innerhalb eines Vo-
xels am Ort T erhdlt man durch eine weitere Integration iiber den zugehoérigen Raumwinkelbe-
reich. Sie kann durch

No (7, Ex) = ”aAo (Fs, Ex) - Ap (Fs — T, Ex) dQdFs (3.10)

ausgedriickt werden, wobei die sogenannte Aktivitat der Flaichenquelle aao (s, Ex) tiber die An-
zahl der Photonen mit einer Energie Ey, welche pro Zeiteinheit t in ein Raumwinkelelement dQ
emittiert werden, definiert ist. Ap beschreibt die Schwachung der Strahlung aufgrund von Sys-
temkomponenten. Gleichung 3.10 ist im Allgemeinen nicht analytisch 16sbar und wird daher tiber
die Monte-Carlo Simulation numerisch gelst.

Innerhalb der GATE Simulation kénnen die Strahlenquelle und die zugehorigen Systemkompo-
nenten gewdhlt werden. Zur Beschreibung der Rontgenrohre wird eine ausgedehnte Gamma-
Quelle vom Typ ,,general particle source” mit rechteckigem Brennfleck (xs x dys) und konstan-
tem Emissionsspektrum (im Energiebereich Enin — Emax) verwendet. Die Abstrahlcharakteristik
wird als isotrop ausgewdhlt und das polare Abstrahlwinkelintervall ([©g min, Os max]) auf den Ak-

Fit-Funktion 1
g O  Simulierte Daten .
k= ¢  Exkludierte Daten | "g
S : = 0.975
= &
S g
8 g
g — 095
B o] — O 20,1550 (Luft)
% SD S,max
- o _ o
8 ‘ — - B 9925 — Os/maX—O,Bl() (Luft)
—— O =O,155°(Vakuum)
. S,max
: : . : 0.9 ; ; ; - - ;
0 0.5 1 1.5 40 60 80 100 120 140
o
S,max / Ek / keV
(a) Darstellung der Anzahl der simulativ detektier- (b) Energiespektrum der primédren Quanten in Luft
ten Quanten n (alle Energien) in Abhangigkeit und Vakuum, vergleichsweise mit 2048 und 10
des Abstrahlkegels Og max der Rontgenrohre. Die Energiekanilen histogrammiert. Die Abnahme
Fehlerbalken der Datenpunkte sind kleiner als von bis zu 10 % bei kleineren Energien ist auf die
die Linienbreite der Fitfunktion T\(@S,max) = Schwiéchung in Luft zurtickzufiihren.

A/ (COS (G)S,min) — COs (G)S,max))'

Abbildung 15: Untersuchung zur Wahl des minimalen priméren Abstrahlwinkels Og n,x anhand der
Zidhlrate a) und des Energiespektrums b). Fiir die Standardkonfiguration kann ein Ab-
strahlwinkel von Og max = 0,155° gewéhlt werden.
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(a) Dreidimensionale ¢rtliche Darstellung des tiber (b) Abbildung der ortsabhangigen Brennfleckaktivi-
alle Energiekanile summierten Intensitatsprofils tit Ngg(Fs1,71) = > Npg(Fs 1,71, Ex) fiir Ob-
des Primarstrahls No (i) = >, No (Fi, Ey). jektvoxel aus der zentralen Objektschicht. Kést-

chen mit schwarzer Umrandung kennzeichnen
das entsprechende Objektvoxel (). Die Falsch-
farbendarstellung innerhalb der Kastchen ent-
spricht der Aktivitatsverteilung im Brennfleck.

Abbildung 16: Simulation des priméren Intensititsprofils No(¥;) a) und der daraus berechneten orts-
abhingigen Abstrahlverteilung Ngg (¥ s,1, i) der Rontgenquelle b). Beide Abbildungen
verwenden eine Falschfarben-Darstellung mit JET-Farbkodierung.

zeptanzbereich des Primarkollimators angepasst. Dazu wird Ogs min = 0° gesetzt und Os max bei
konstanter Quellenaktivitidt sukzessive erhoht, bis die Zahl der detektierten Quanten eine umge-
kehrte Proportionalitit zum Emissionsraumwinkel aufweist. Dieses Verfahren ist in Abbildung 15
a) illustriert, die Datenpunkte weichen in dieser Konfiguration < 0,1 %. von der Fitfunktion ab.
Bei einer Verdnderung des Winkelbereichs kann die Anzahl der emittierten Rontgenquanten ent-
sprechend mit dem Raumwinkelkorrekturfaktor 27t - (cos (O min) — c0s (Os max)) gewichtet wer-
den. Ein virtueller Detektor innerhalb des Objektvolumens registriert die kollimierten Rontgen-
photonen. Es wird ein sogenannter ,Phase Space Actor” eingesetzt, der die Ereignisse im inter-
nationalen Phase-Space Format[128] der IAEA (International Atomic Energy Agency) aufzeich-
net. Neben der Energie und Position der Photonen ldsst sich so auch die Richtung speichern und
damit das komplette Strahlungsfeld bestimmen: Eine dreidimensionale Histogrammierung lie-
fert die energieabhédngige Priméarintensitit innerhalb der virtuellen Detektorebene. Durch lineares
Backtracking wird dann das Strahlungsfeld No (71, Ex) entlang der z-Achse berechnet, vgl. Abbil-
dung 16 a). Dies ist zuldssig, da das Priméarspektrum weder signifikante Beitrdge von Compton-
Streuung noch von Fluoreszenzstrahlung aufweist. Der Anteil direkter Strahlung im Fall der Stan-
dardkonfiguration liegt bei > 99,99 %. Wie in Abbildung 15 b) ersichtlich, ist der signifikante Bei-
trag zur Schwachung durch die Luft im Systemvolumen bedingt.

Zur Bestimmung der ortsabhédngigen Abstrahlverteilung der Rontgenquelle wird eine Diskre-
tisierung der Brennfleckfldche mit einer rechteckigen Parkettierung durchgefiihrt. Die zentra-
len Ortspositionen der diskreten Brennfleckflachenelemente wird durch die Vektoren Ts; mit
1 €{1,...,#Brennfleckpixel} beschrieben. Mithilfe des beschriebenen Backtrackings lasst sich fiir
jedes Voxel mit Position ; im Objektbereich die energie- und ortsabhingige Aktivitatsverteilung
NBF(‘FS,[, i, Ex) des Brennfleckelements mit Ortsvektor T's ; bestimmen. Anschaulich beschreibt
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die Grofse NBF(?S,bFi;Ek) also die Anzahl der Photonen der Energie Ey, welche pro Zeitein-
heit aus einem Brennfleckelement am Ort T's | emittiert werden und deren Trajektorie ein gege-
benes Voxel im Objektbereich mit der Position 7; ohne Schwachung am Objekt schneidet. Sie wird
im Weiteren zur Berechnung der Rontgenschwichung und der Streuwinkelverteilung benétigt.
Abbildung 16 b) zeigt die Intensitdtsverteilung fiir Volumenelemente aus der zentralen Objekt-
schicht.

3.2.3. Streuung

Wie bei der Ermittlung der Primérintensitatsverteilung No(¥i, Ex ), muss fiir die Bestimmung der
ortsabhingigen Raumwinkelfunktion 8Q(¥;, Ex) eine Integration iiber den kompletten Detekti-
onsraumwinkel ausgefiihrt werden. Unter Verwendung einer isotrop abstrahlenden ausgedehn-
ten (Volumen-)Quelle mit Aktivitat avg(¥;, Ex) ldsst sich die Zdhlrate des Detektors tiber

N (¥4, Ex) = avo (Fi, Ex) - Vwox - JAS (fi = p, Ex)dQ (3.11)

ZIéQ(?i,Ek)

berechnen. Dabei beschreibt As(¥; — Tp, Ex) die Schwachung der Strahlung auf dem Pfad v; —
Tp aufgrund von Systemkomponenten. Das Integral in Gleichung 3.11 ist im Allgemeinen nicht
analytisch l6sbar und wird daher mittels einer GATE-Simulation approximiert.

Innerhalb der GATE Simulation wird eine ausgedehnte Strahlenquelle mit isotroper Abstrahlcha-
rakteristik im Objektbereich des Simulationsvolumens platziert. Dazu wird eine Volumenquelle
vom Typ , general particle source” (Gamma Emitter) mit diskretem Energiespektrum verwendet.
Die Ausdehnung der Quelle sei durch dxy x dyy x dzy gegeben und der Abstrahlwinkelbereich
durch A®p = Op max — Op,min definiert. Von der Strahlenquelle emittierte Quanten konnen nach

1 L
§ 10°
) [
k= -:;3 0.75¢1
S
S 5
(3 """"""""""" s Direkt o5
E 107 === Indirekt ] % ‘
% % 0.25}-
Q —-—
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A e ]
107 , . . e Direkt = Indirekt (x10) |
0 0.25 0.5 0.75 1 ’ ’ ' ’ : :
o) ) /° 25 50 75 100 125 150
D,max D,min Emissionsenergie / keV
(a) Intensitat der direkten und indirekten Strahlung (b) Anteil von direkter und indirekter detektierter
in Abhingigkeit des Abstrahlwinkels der Volu- Strahlung in Abhéangigkeit der Emissionsenergie
menquelle bei angepasster Simulationszeit. Alle bei AGp = 0,5°

Energien summiert.

Abbildung 17: Anteil von direkter und indirekter Strahlung in Abhédngigkeit des Quellenabstrahlwin-
kelbereichs AGp in a) und in Abhédngigkeit der Emissionsenergie b).
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(a) Simulierte Streuwinkel-Verteilungsfunktion des (b) Auf das Maximum normiertes Hintergrundspek-
Systems psw(©;) = > ; 2 1 Psw(Ti, 05, Ey) bei trum bei Verwendung einer weilen Rontgen-
einem Abstrahlintervall AO@p = 1,0° und einem quelle.

Designwinkel von ©g = 3,5°. Zur Visualisierung
wurde psw auf sein Maximum normiert.

Abbildung 18: Simulation der Systemfunktionen unter Verwendung der Standardkonfiguration: Win-
kelverteilung a) und Hintergrundspektrum b).

dem Durchlaufen moglicher Wechselwirkungsprozesse mit den Anlagenkomponenten (Streukol-
limator, Detektorabschirmung,...) durch einen ,realen” Detektor registriert werden. Die Detekto-
rausgabe erfolgt im ASCII-Format und beinhaltet neben den Ortskoordinaten der Detektion und
der Entstehung des einzelnen Quants auch dessen Energie und die Anzahl der vor der Detektion
geschehenen Wechselwirkungen mit den Systemkomponenten. Auf diese Art lassen sich direkte
(D), d.h. ohne Wechselwirkung mit dem System, und indirekte (BG) Ereignisse unterscheiden. In
Abbildung 17 a) ist der Anteil von direkter und indirekter Strahlung fiir die Standardkonfigura-
tion in Abhdngigkeit des Abstrahlwinkelbereichs A®p gezeigt. Analog zu Unterabschnitt 3.2.2 ist
die Simulationszeit mit dem Abstrahlraumwinkelelement gewichtet worden. Ab A®p =~ 0,3° wird
der Streukollimator komplett ausgeleuchtet und es tritt keine signifikante Veranderung der detek-
tierten Intensitit bei weiterer Vergroflerung von A@p auf. Eine energieaufgeldste Darstellung der
Detektionsanteile fiir den Fall A®p = 0,5° ist in Abbildung 17 b) zu finden. Die Abnahme der
Intensitéat direkter Strahlung bei hohen Rontgenenergien ist durch Compton-Riickstreuung aus
dem zylindrischen Detektorvolumen bedingt. Die daraus in den Systemkomponenten entstehen-
de Fluoreszenzstrahlung sowie der erhohte Compton-Wirkungsquerschnitt bei hoheren Energien
fiihren zur Zunahme der Intensitédt von indirekter Strahlung. Durch die Kenntnis der Entstehungs-
orte der auf direktem Wege detektierten Quanten, lasst sich die Anzahl der aus einem Voxel am
Ort 7; im Objektbereich emittierten Quanten energieabhéngig mit Hilfe einer Histogrammierung
bestimmen. Somit erhilt man eine Approximation fiir 5Q (7, Ex) gemafs Gleichung 3.11.

Jedem auf direktem Weg detektierten Quant ist durch den festgelegten Entstehungsort t ein Ob-
jektvoxel am Ort 7; zugeordnet. Neben der Kenntnis des Entstehungs- und Detektionsortes (¥p)
ist durch die Primérstrahlsimulation ebenfalls die ortsabhéngige Abstrahlverteilung der priméaren
Rontgenquelle Npr (s 1, Ti, Ex) bekannt. Unter Verwendung dieser Verteilungsfunktion lassen
sich fiir jedes Objektvoxel Startorte (¥s) in der Fokusebene generieren. Aus den resultierenden
Tripeln (¥s, ¥, 'p ) konnen die in dem Objektvoxel am Ort 7; auftretenden Streuwinkel energieab-
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Simulationsvolumen Vg;,,

Objektvolumen Vy;

Brennfleck

Abbildung 19: Visualisierung der Streupfadsimulation (¥s — ¥ — ¥p) zur Bestimmung der Winkel-
verteilungsfunktion psw (¥i, ©j, Ey ).

hingig tiber
(F—7s) - (fp —7)

cos (©) (3.12)

I7 =75 [Fo — 7
berechnet werden (vgl. Abbildung 19). Die anschliefSende Histogrammierung liefert die Winkel-
verteilungsfunktion des Systems psw (i, ©j, Ex). Im Fall der Standardkonfiguration mit einem
Designwinkel von © = 3,5° ist die Winkelverteilungsfunktion in Abbildung 18 a) dargestellt und
zeigt eine Winkelunschédrfe von A® = 0,21° (FWHM).

Wiéhrend die Winkelverteilungsfunktion mit Daten der Primérstrahlsimulation berechnet wird,
lassen sich die Systemkomponentenbeitrdge Ngsys(Ti, Ex) aus den, auf indirektem Weg, d.h.
nach zusitzlicher Wechselwirkung mit dem System, detektierten Quanten aufstellen. Dafiir wird
das energieabhingige Verhiltnis

Nag (Eg)

ogG (Ex) N (Ex) (3.13)
der indirekt (BG) detektierten Quanten Npg (E¢) und der direkt (D) detektierten Quanten Np(Ex)
definiert. Dabei entspricht E; der Energie zum Zeitpunkt der Emission des Quants von der Vo-
lumenquelle. Fiir eine isotrop abstrahlende Quelle mit konstantem Energiespektrum wird das re-
sultierende Hintergrundspektrum in Abbildung 18 b) im Fall der Standardkonfiguration gezeigt.
Neben Anteilen aus Compton-Streuung tragen insbesondere die Blei-Fluoreszenzen des Streukol-
limators und der Detektorabschirmung zum Untergrund bei.

Durch die Kenntnis der Systemfunktionen kénnen wichtige Kenngrofsen zum Vergleich unter-
schiedlicher Systeme bestimmt werden. Mit Hilfe der Winkelverteilungsfunktion psw (7, ©;, Ex)
lasst sich gemaf Gleichung 2.18 die spektrale Auflosung berechnen. Die Funktionen Ny (7, Ex)
und 5Q (7}, Ex) erlauben neben der Bestimmung des maximalen Quantenflusses auch die Ermitt-
lung der Ortsauflosung in lateraler (6x, dy) bzw. longitudinaler (8z) Richtung.

3.2.4. Preprocessing

Die Simulation von Streu- und Beugungsspektren setzt die Kenntnis der Materialverteilung inner-
halb des Objektbereichs voraus. Zu deren Beschreibung wird innerhalb der MATLAB Umgebung
eine Datenstruktur fiir das zu untersuchende Phantom generiert. Sie beinhaltet neben der Ma-
terialverteilung auch die Position und Orientierung relativ zu den Koordinaten aus der GATE
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Simulation. Die Materialverteilung wird analog zur Beschreibung voxellierter Phantome in GATE
tiber eine Matrix Mp € IN™*™" mit Werten Mp; definiert, wobei die Koordinaten ij die Position
innerhalb des Phantoms bestimmen. Der Wert jedes Eintrags Mp;; korrespondiert mit dem dort
vorliegenden Material. Die Materialien werden innerhalb einer Datenbank anhand ihrer chemi-
schen Zusammensetzung, entweder durch eine stochiometrische Beschreibung oder durch Anga-
be der Massenanteile der einzelnen Bestandteile und ihrer Massendichte definiert. Daraus lassen
sich die Atomformfaktoren und inkohirenten Streufunktionen (entnommen aus [46]) sowie die
Massenschwiachungskoeffizienten (entnommen aus [45]) als gewichtete Summe der einzelnen Be-
standteile gemafs

wiE 2 _ Zwﬁ“f’z) If(a,2)* =) wilfi(q,2)|*  S(q,2)=) wiSi(q,2)

P i

(3.14)
bestimmen. In diesem ,idealen Gasmodell” der Atome werden keine intramolekularen Interfe-
renzen berticksichtigt. Zur Beschreibung dieser Effekte lassen sich p, f und S optional fiir ein
definiertes Material individuell angeben. Zur Beschreibung der Beugungseffekte werden Pulver-
diffraktometrie Daten (PDF) des internationalen Zentrums fiir Beugungsdaten (ICDD) verwendet.
Die eingesetzte sogenannte PDF-Datenbank[129] (Release 2000) beinhaltet die Positionen und re-

lativen Intensititen der Rontgenreflexe zahlreicher Materialien®.

Unter Vernachldssigung von Rontgenschwachung im Objekt, kann jetzt gemafs Gleichung 3.8 fiir
jedes Objektvoxel am Ort ¥; mit Material m der energieabhéngige Beitrag N ¢ r/p(Fi, Ex, m) fiir
die Wechselwirkungsprozesse einzeln und materialabhdngig berechnet werden. Dabei geben die
Indizes C, R bzw. D an, ob es sich um Beitrdge aus Compton- oder Rayleigh-Streuung bzw. Ront-
genbeugung handelt. Die zugehorigen Wirkungsquerschnitte werden mit Hilfe der Gleichungen
2.3, 2.4 bzw. 2.15 ausgewertet. Da bei der Simulation von No(Fi, Ex) und 6Q (¥, Ex) jeweils ,wei-
B3e” Rontgenspektren von den Strahlenquellen emittiert werden, gilt es das reale Emissionsspek-
trum der zu simulierenden Rontgenrohre zu berticksichtigen. Dazu wird die Primérstrahlvertei-
lung No(¥, Ex) mit dem normierten Spektrum des verwendeten Rontgenstrahlers multipliziert.
Es ist anzumerken, dass die Berechnung der individuellen Beitrdge Ng c/r/p(Ti, Ex, m) bereits
durchgefiihrt werden kann, bevor die Materialverteilung bzw. das Phantom bekannt ist.

3.2.5. Scans

Unter Kenntnis des Objekts (Phantomdefinition), d.h. der Materialverteilung Mp(7;) = Mpyj,
lasst sich das Gesamtspektrum als Linearkombination

#Voxel
N(Ex) =8Epet (Ei)® > > o5 Nsj (%, B, Mp (1)) - (14 atgG - NEmsys (75, Ex)) (3.15)
je{CRD} i=1

der einzelnen Streuanteile gefaltet mit der energieabhéngigen Auflosungsfunktion dEpet(Ex) des
Detektors auffassen. Die Berticksichtigung der Beitrage von mit der Rontgenanlage wechselwir-
kenden Photonen NF,M,Sys(ﬂ, Ek) geschieht unter der Annahme, dass die aus einem Voxel stam-
mende Hintergrundintensitit proportional zu dessen Streuvermdogen ist. Obwohl die absoluten
Intensitdten durch die o.g. Gleichungen berechnet werden konnen, wurden in Gleichung 3.15

4 Aktuell fasst die Datenbank mehr als 340.000 Eintrage, http://wuw.icdd.com, abgerufen im Mai 2017.
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Gewichtungsfaktoren o; eingefiihrt. Hierdurch lassen sich zundchst unbekannte Eigenschaften
realer Proben, wie beispielsweise der Grad der Kristallinitdt, modellieren. Die Bestimmung der
Koeffizienten geschieht durch die Verwendung von Referenzmessungen N s ref(Ex) verschiedener
Materialien. Uber eine Kleinste-Quadrate Minimierung mit Nichtnegativitatsbedingung (NNLS)

ger = arg min || N (Ex, &) — Ns ger (Ex) 3 (3.16)
04

werden die Werte «; angepasst. Dies geschieht unter der Verwendung eines konventionellen NN-
LS Algorithmus[130].

Durch die Anpassung der Intensititskoeffizienten entspricht die Summe 3, N(Ey) der Gesamt-
zihlrate Nges. Fiir die Simulation eines Pulshohenspektrums N(Ey ), welches tiber eine Dauer
tmess akquiriert werden soll, wird die erwartete Anzahl der detektierten Photonen Ny durch die
Ziehung einer Poisson verteilten Zufallszahl mit Erwartungswert tmess - NGes bestimmt. Anschlie-
Bend wird N(Ey) selbst als Verteilungsfunktion interpretiert und Ner Zufallszahlen entsprechend
dieser Energieverteilung gezogen und zu dem Spektrum N(Ey ) histogrammiert.

Da nach der Simulation und Bestimmung aller System bezogenen Matrizen (wie in Unterab-
schnitt 3.2.4 beschrieben) zur Berechnung eines Beugungsspektrums unter Vernachldssigung von
Schwichung, lediglich eine Summation gemafs Gleichung 3.15 mit anschlieflender diskreter Fal-
tung auszufiihren ist, lassen sich einzelne Spektren unter Verwendung einer typischen Konfigura-
tion innerhalb weniger Millisekunden auf einem gewohnlichen Desktop-PC® berechnen. Der Scan
eines Objekts, d.h. das Abtasten durch die Aneinanderreihung mehrerer Einzelmessungen, kann
mittels Simulation vieler Einzelspektren realisiert werden. Durch die sukzessive Anpassung der
Position und Orientierung des Phantoms relativ zum Simulationskoordinatensystem kdnnen auf
diese Weise unter anderem zweidimensionale Rasterscans (xy-Ebene), Linienscans zur Bestim-
mung des Intensititsprofils des VOI (z-Scan) oder CT-Scans (xy Sinogramm) imitiert werden.

3.2.6. Schwichung

Wihrend die Spektrensimulation in Unterabschnitt 3.2.5 eine lineare Operation beschreibt, wird
bei der Beriicksichtigung der nicht linearen Schwachung der Berechnungsaufwand fiir die Si-
mulation erhoht. Betrachtet man die auf direktem Weg detektierten Photonen, so sind, wie in
Gleichung 3.11 beschrieben, die Streuvertices in Form von Tripeln (¥s, ¥, ¥p) fiir jeden Photon be-
kannt. Fiir alle Photonen mit Streuvertex innerhalb eines Objektvoxels an der Stelle ; lassen sich
die Voxelpositionen tij,j, der Objektvoxel bestimmen, die durch den Streupfad des ’jp-ten” Pho-
tons geschnitten werden. Unter Verwendung eines linearen Backtracking Verfahrens, werden die
zugehorigen Pfadlangen lij,5, ebenfalls ermittelt. Fiir hinreichend kleine Voxelgrofsen, kann die
Annahme gemacht werden, dass die Pfadldngen der Photonen, welche durch das Objektvoxels
an der Stelle 7; laufen, dhnlich sind. Somit ldsst sich fiir jedes Objektvoxel eine mittlere Pfadldnge
durch jedes geschnittene Volumenelement berechnen. Diese Weglidngen lassen sich unabhéngig
von der Materialzusammensetzung des Phantoms bereits vor der Spektrenberechnung bestim-
men. Ist eine Voxel-Material-Zuordnung gegeben, so muss bei der Berechnung der Schwachung
lediglich iiber die einzelnen Materialien iteriert werden.

5Deskt0p PC mit Core i3-3220 Prozessor @ 3,30 GHz, 32 GB RAM und OS Windows 10.
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3.3. Ergebnisse

Im Folgenden werden Ergebnisse gezeigt, welche mit Hilfe des beschriebenen Simulationsverfah-
rens erzielt wurden. Es werden Untersuchungen zur Validierung des Verfahrens vorgestellt so-
wie Auswirkungen der Anderung von Anlagen- und Simulationsparametern dargelegt. Ebenfalls
werden Studien zum Vergleich von Anlagengeometrien und zur Optimierung von Streukollima-
toren dargelegt.

3.3.1. Validierung

Um das Simulationstool zuverldssig fiir die Optimierung einer Anlagengeometrie verwenden zu
konnen, wurden einige Messungen zur Validierung bereits vor der experimentellen Realisierung
der aktuellen Anlagengeometrie (vgl. Kapitel 5) durchgefiihrt. Die Beschreibung der alten Anla-
gengeometrie ist beispielsweise in [131] zu finden. Im Rahmen der Validierung werden Untersu-
chungen zur Primérstrahlsimulation, Streuintensitat bei Variation der Sekundérstrahlkonfigurati-
on, Intensitédtsverteilung innerhalb des VOI und Spektrensimulation beschrieben.

Primarstrahl

Zur Bestimmung der Intensititsverteilung des Primérstrahls wurde ein experimenteller Aufbau
gemafd Abschnitt 5.1 mit Nadelstrahl-Primérkollimator realisiert. Mit Hilfe des Flatpanel-Detektors
lassen sich so die Primdrstrahlprofile fiir verschiedene Primarblenden-Konfigurationen aufneh-
men. Eine schematische Darstellung des Aufbaus ist ebenfalls in Abbildung 21 gezeigt. Die ver-
wendeten Blenden bestehen aus TRIAMET® S18, einem Verbundmetall mit einem Wolframanteil
von 95 %.

Bei der Durchfithrung wurden verschiedene Primérblenden-Konfigurationen geméf Tabelle 1 rea-
lisiert. Zur Minimierung des Bildrauschens aufgrund von Schwankungen in der Primérintensitat
wurden pro Konfiguration 10 Aufnahmen mit dem Flatpanel Detektor bei einer Bildwiederholra-
te von 10 Hz gemacht und gemittelt. Als Strahlparameter wurde bei allen Messungen U = 110 kV
und I = 2mA gewdhlt. Somit konnte eine Genauigkeit (Standardabweichung) der detektierten
Intensitdt von < 3,0 % sichergestellt werden.

Zum Vergleich der experimentellen Aufnahmen mit den simulierten Daten wurde das Strahl-
profil aus den Bildern isoliert und die integrale Intensitit, sowie die Halbwertsbreiten in x- und
y-Richtung bestimmt. Die Anlagen spezifischen Parameter des experimentellen Aufbaus wurden
in der Simulation tibernommen. Da die simulative Detektion in der Priméarstrahlsimulation mit
einem idealen virtuellen Detektor durchgefiihrt wird, mussten die ortsaufgelosten simulierten
Bilder des Strahlprofils mit der Punktbildfunktion des Flatpaneldetektors gefaltet werden. Da-
zu wurde die Punktbildfunktion mittels Fouriertransformation der Modulationstransferfunktion
(MTF) berechnet. Die MTF konnte hierfiir aus den Herstellerangaben des Detektors entnommen
werden.

In Abbildung 20 a) ist der Vergleich zwischen gemessenen und simulierten Primérintensitét in
Abhéngigkeit der Blendenkonfiguration dargestellt. Mit Ausnahme der Konfigurationen 13 — 16,

®http://wolfram-industrie.de/werkstoffe/schwermetall-auf-wolframbasis-triamet/, am 08.09.2017 aufgeru-
fen.
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liegen die Intensitdten der simulierten Daten im Toleranzbereich der experimentellen Daten und
weichen im Mittel nicht mehr als 3 % ab. Es ist anzumerken, dass alle Blenden durch ein Drahte-
rodierverfahren mit einer Genauigkeit von ~ 0,01 mm hergestellt wurden. Eine Ausnahme bilden
die Blenden mit den Durchmessern 1,0 mm bzw. 1,0 mm, welche durch Drehen bzw. Bohren mit
einer Toleranz < 0,05 mm gefertigt wurden. Abbildung 20 b) zeigt den Vergleich der Halbwerts-
breiten des Strahlprofils in x-und y-Richtung. Die mittlere Abweichung liegt bei < 5%, grofere
Abweichungen sind tendenziell bei grofieren Blendendurchmessern zu beobachten.

Tabelle 1: Ubersicht der Primérkollimator-Konfigurationen

Konfiguration 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

ds; / mm 030 250 3,00 200 050 200 300 250 10 3,00
dsy / mm 030 030 030 030 050 050 050 050 080 0,80

Konfiguration 11 12 13 14 15 16 17 18 19

ds; / mm 250 200 1,50 2,00 250 3,00 200 250 3,00
ds; / mm 080 08 10 10 10 1,0 150 1,50 1,50

Variation des Streuwinkels

Zur Untersuchung der Anderung eines Beugungsspektrums bei Variation des Beugungswinkels
ist der experimentelle Aufbau aus Anhang A verwendet worden. Dabei ldsst sich der Abstand
zwischen den Streublenden kontinuierlich verdndern. Auf diese Weise kann der Streuwinkel in
einem Winkelbereich von 2,8° — 5,2° variiert werden. Als Probe dient ein 1,0 mm diinnes Eisen-
blech. Der Nadelstrahl wird mit den Priméarblenden dg; = 2,0 mm und dg; = 0,8 mm realisiert.

1r O Messung | : 000 1.6} A Messung (x) : : S
©  Simulation : v Messung (y) ‘ § § §
s 0.8 ' ' ' o g 14} A Simulation (x) |- - ]
2 g v Simulation (y)
3 0.6 : ' — 127 XK XX
2 0688 > | | |
2 04 R S e 13
= 0000 =3
Soaf osf  Y¥EY
8°°° | EXXX
0ro 0006~ : : : : B 0.6} ' :
0 5 10 15 20 0 5 10 15 20
Konfiguration Konfiguration
(a) Gesamtintensitit des Primdrstrahls in Abhédngig- (b) Halbwertsbreite (FWHM) der Intensitatsvertei-
keit der Priméarblendenkonfiguration. lung des Primarstrahls in x- und y-Richtung.

Abbildung 20: Validierung der Primdrstrahlsimulation: Vergleich von Messung und Simulation an-
hand der Primérintensitédt a) und der Halbwertsbreite b).
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ey

Quelle Primérblenden Detektor Strahlprofil

Abbildung 21: Schematische Darstellung des Aufbaus zur Validierung der Priméarstrahl-Simulation.
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(a) Integrale Intensitdt des Eisen (110) Reflexes in (b) Gemessenes und simuliertes Eisenspektrum bei
Abhingigkeit des Streuwinkels. 0 =4,01°.

Abbildung 22: Validierung bei Variation des Streuwinkels: Vergleich von gemessenen und simulierten
Daten in Bezug auf die integrale Peakintensitit a) und die Peakform b).

Bei der Durchfithrung wird das Eisenblech in jeder Winkelkonfiguration mittig innerhalb des VOI
platziert. Als Strahlparameter werden U = 150kV und I = 10 mA gewdhlt und die Beugungs-
spektren iiber eine Dauer von tyess = 100 s akquiriert. Bei den gemessenen Eisenspektren wird
der (110) Hauptpeak mit Hilfe einer Gauf3-Fitfunktion angepasst, um die signifikanten Peakpara-
meter zu extrahieren.

Das experimentelle Prozedere wird auf die Simulationsparameter der GATE basierten Simulation
tibertragen. Die erste Messung (© = 2,87°) wird dabei als Referenz fiir die Normierung herange-
zogen. Ein Vergleich der Beugungsspektren im Hinblick auf die Peakform zeigt, dass insbesonde-
re Halbwertsbreite und Peakposition hinreichend genau nachempfunden werden. Abbildung 22
b) demonstriert exemplarisch den Vergleich zwischen simuliertem und gemessenem Spektrum
bei © = 4,01°. Die durch die GATE Simulation ermittelten Peakintensitédten liegen dabei nahezu
innerhalb des Toleranzbereichs der Messdaten, vgl. Abbildung 22 a).

Intensititsprofil des VOI

Das Intensititsprofil des , Volume of Interest” (VOI) ist eine wichtige Systemgrofie, welche In-
formation iiber das rdumliche Auflosungsvermogen des XDI-Systems beinhaltet und héufig in
Rekonstruktionsverfahren benotigt wird[70][69]. Wie auch bei der Untersuchung zur Variation
des Streuwinkels wird auch bei dieser Untersuchung der experimentelle Aufbau aus Anhang A
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3.3. Ergebnisse

mit den Nadelstrahlparametern ds; = 2,0 mm und ds; = 0,8 mm verwendet. Zur eindimensio-
nalen Abtastung des VOI wird ein 1,0 mm diinnes Eisenblech benutzt, welches schrittweise in
longitudinaler Richtung durch den sensitiven Systembereich verfahren wird.

Zu Beginn wird das Eisenblech aufierhalb des VOI platziert und anschliefSend sukzessive in Ab-
stinden von 8z = 1,0 mm in positive z-Richtung verschoben. Bei jeder Position wird ein Beu-
gungsspektrum mit U = 150kV und I = 10 mA fiir tmess = 100 s akquiriert. Aus den gemessenen
Eisenspektren wird anschliefsend die integrale Peakintensitit des (110) Reflexes mittels Gaufs-Fit
bestimmt.

Die Parameter des experimentellen Aufbaus werden zur Simulation eines z-Scans benutzt. Der
Vergleich zwischen den experimentellen und simulierten Daten der Peakintensitidt des Fe-(110)
Rontgenreflexes in Abhdngigkeit der longitudinalen Position ist in Abbildung 23 a) dargestellt.
Die Abweichung des simulierten Profils von der gemessenen Funktion betragt weniger als 2 %.

Unabhingig von der verwendeten Probe, ldsst sich mit den simulierten Systemfunktionen der
sensitive Systembereich charakterisieren. Abbildung 23 b) zeigt die entsprechende dreidimensio-
nale Volumendarstellung des VOI.

Spektrenanpassung

Die Anpassung von simulierten Streuspektren an gemessene Diffraktogramme wird exemplarisch
anhand von vier Materialien gezeigt, welche innerhalb dieser Arbeit am hédufigsten in den Mess-
phantomen eingesetzt werden (vgl. Abschnitt 6.1). Bei der Untersuchung wird der experimentelle
Aufbau gemidfd Abschnitt 5.1 benutzt. Um Textur bedingte Artefakte zu vermeiden, werden als
Referenzen lediglich Pulverproben verwendet. Die Pulver werden in ein zylindrisches Glasrohr
mit einem Boden aus Zellophanfolie (Starke < 0,02 mm) gefiillt und durch manuelle Kompression

1 o
+ 08¢
g 16.71
E 06}
g
T 04f &
S &
= >
w027 N
g -8.3
L
E o |
-16.7 1
_0.2| | === Simulation O Messung | |
-25 -12.5 0 12.5 25 0 1-1 0 1
z, / mm y /mm X / mm
(a) Eindimensionales Intensitétsprofil des VOI ent- (b) Dreidimensionale Darstellung des VOI mit Hilfe
lang der z-Achse. Vergleich simulierter und ge- simulierter Systemfunktionen (Ng, psw, §Q), alle
messener Daten. Energien summiert.

Abbildung 23: Validierung durch Untersuchung des sensitiven Volumens einer Rontgenbeugungsan-
lage. Vergleich zwischen Simulation und Messung fiir ein eindimensionales Profil ent-
lang der longitudinalen z-Achse a) sowie simulierte dreidimensionale Volumendarstel-
lung des VOI b).
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Abbildung 24: Validierung der Intensititsanpassung der Streuspektren mit Hilfe von Referenzproben.
Vergleich zwischen angepassten Streuspektren und gemessenen Daten. Die verwende-
ten Energiekanalbereiche fiir die Anpassung sind hervorgehoben.

mit einem Stempel in zylindrische Form gebracht. Aus dem Schiittvolumen (Innendurchmesser
des Rohrchens d; = (8,00 & 0,05) mm) und dem Gewicht lassen sich die Schiittdichten ermitteln.
Eine Ubersicht der Materialien, sowie der zugehorigen Parameter ist in Tabelle 2 zu finden.

Nach der Praparation werden die Referenzproben mittig innerhalb der VOI positioniert und Beu-
gungsspektren fiir tmess = 100s bei U = 150kV und I = 10 mA aufgenommen. Fiir die Simulati-
on werden die Anlagen- und Probenparameter aus der Messung verwendet und die Anpassung
der Daten nach Gleichung 3.16 unter Berticksichtigung von Schwéchung durchgefiihrt. In Ab-
bildung 24 sind Vergleiche zwischen gemessenen und angepassten simulierten Spektren fiir die
Materialien Eisen, Natriumchlorid, Siliciumdioxid und Siliciumcarbid dargestellt. Der bei der An-
passung verwendete Energiekanalbereich wurde manuell derart gewihlt, dass alle signifikanten
Beugungspeaks bei der Fitprozedur erfasst werden. Die Bereiche sind jeweils in den einzelnen Ab-
bildungen angezeigt. Es ist anzumerken, dass die Siliciumcarbid Referenzprobe aus technischem
Schleifmittelpulver besteht und daher in den hexagonalen Phasen 2H, 4H und 6H vorliegt[132].
Entsprechend wurden bei dieser Probe eine Linearkombination aus mehreren ICDD-PDF Daten
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Tabelle 2: Ubersicht der ermittelten Probeneigenschaften und verwendeten PDF-Datenbankeintrége

Material Eisen Natriumchlorid  Siliciumdioxid Siliciumcarbid
Schiittdichte / gem™3 1,804 0,05 0,70 £0,05 0,74+0,05 0,68 +£0,05
Schiitthohe / mm 8,0+0,1 8,0+0,1 8,0+0,1 8,0+0,1
ICDD-PDF Nummer 87-0722 72-1668 68-2237 29-1127/29/30/31

angefittet (2H mit 2 %, 4H mit 42 % und 6H mit 56 %).

3.3.2. Optimierung der Kollimatorgeometrie

In diesem Abschnitt werden Simulationsergebnisse zur Optimierung der Kollimator- und der An-
lagengeometrie vorgestellt. Bei einer derartigen Optimierung eines EDXRD-basierten XDI-Systems
miissen, abhdngig vom zu untersuchenden Objekttyp, grundlegende Spezifikationen festgelegt
werden. Hierzu zdhlen konkret:

* Der Streuwinkel © legt den Energiebereich fest, in dem die zu detektierenden Beugungs-
peaks auftreten; er ist folglich materialabhangig zu wahlen.

Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein Winkel von © = 3,5° gewihlt, um eine moglichst breite
Klasse an kristallinen Materialien[18], biologische Proben[21] und Fliissigkeiten[59] abde-
cken zu konnen.

* Die Impulsiibertragsauflosung 5q/q (,,Beugungspeakbreite”) wird durch den Detektor und
den Akzeptanzwinkelbereich des Systems bestimmt. Diese Grofie muss auf Basis der kon-
kreten Messanforderungen spezifiziert werden. Hier wurde eine Auflésung von 6% ge-
wihlt, um einen Kompromiss zwischen der resultierenden Zahlrate und der Linienauflo-
sung einzugehen[20].

* Die Ortsauflosung kann prinzipiell in alle drei Raumrichtungen unterschiedlich festgelegt
werden. Hier soll sie im Milli- bzw. Submillimeter Bereich (= 0,1 —5mm) verdnderbar sein.

* Die maximale Grofle der zu untersuchenden Objekte muss bei der Auslegung eines EDXRD-
Systems bekannt sein. Im Falle von CSCT-Systemen ist der grofite Objektdurchmesser zu
spezifizieren. Im Rahmen der Entwicklung des Laborsystems soll die Untersuchung ,hand-
licher” Proben im Bereich weniger 100 mm sichergestellt sein.

Unter Zugrundelegung dieser Spezifikationen wurden die folgenden Untersuchungen zur Kolli-
matoroptimierung unter Verwendung eines ,weifsen” Streuers durchgefiihrt. Bei der Durchfiih-
rung der Studien wurde stets sichergestellt, dass das Abstrahlwinkelintervall A®p hinreichend
grofl gewdhlt ist. In Abbildung 25 ist diese Prozedur exemplarisch fiir die Simulation eines Streu-
kollimators in einer Nadelstrahlanordnung dargestellt (vergleiche folgenden Abschnitt). Zur Mo-
tivation der simulationsbasierten Kollimatoroptimierung wurde in diesem Beispiel die Simulation
sowohl mit realer als auch idealer, d.h. ,,geometrischer”, Schwachung innerhalb des Kollimator-
materials durchgefiihrt. Wie sich erkennen ldsst, betrdgt der Unterschied im Durchsatz bis zu 10 %
und die effektive Blendenoffnung eines Streukanals vergrofert sich entsprechend, siehe Teilabbil-
dung b).
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Abbildung 25: Vergleich zwischen realer und idealer Strahlungsschwachung innerhalb der Beugungs-
blenden. Der Unterschied in der Intensitét a) betrdgt bis zu 10 %. Der ortsabhingige
Quantenfluss am unteren Ende der Beugungsblende b) weist zusitzlich eine Verbreite-
rung auf.

Nadelstrahl vs. Facherstrahl

In diesem Abschnitt wird ein Vergleich zwischen direkten XDI-Systemen in Nadelstrahl- bzw.
Facherstrahlanordnung im Hinblick auf die o.g. Spezifikationen angestellt, um die Anlagengeo-
metrie fiir das Laborsystem zu optimieren. Die fiir die Untersuchung benétigte geometrische Mo-
dellierung der Anlagenkomponenten ist sowohl fiir die Nadel- a) als auch fiir die Facherstrahlan-
ordnung b) in Abbildung 26 gezeigt. Als mittlere transversale, d.h. senkrecht zum Zentralstrahl,
Ortsauflosung soll 1 mm bei einer Objektgrofie von 300 mm erreicht werden. Bei der Modellie-
rung wurden die Kollimatorwandung auf 0,2 mm, der Wandungsabstand auf 0,6 mm und die
Kollimatorhohe auf 175 mm festgelegt. Als Kollimatormaterial wurde Wolfram gewaihlt.

Um sowohl die Orts- als auch die spektrale Auflosung beider Systeme aneinander anpassen zu
konnen, wurde der Parameter w, des Facherstrahlsystems simulativ variiert. Durch dessen Op-
timierung ist eine Ubereinstimmung im Rahmen von 2 % sowohl fiir die spektrale Auflosung als
auch fiir die transversale Ortsauflosung beider Systeme erzielbar. Die resultierenden Ortsauflo-
sungen sind in Abhdngigkeit der longitudinalen Voxelzahl (,,z-Position”) in Abbildung 27 darge-
stellt. Es ist anzumerken, dass durch dieses Vorgehen unterschiedliche longitudinale Auflosungen
erzielt werden. Aufgrund der Divergenz des Féacherstrahls in x-Richtung besitzt diese Anordnung
verglichen mit der Nadelstrahltopologie eine intrinsisch geringere Auflosung in z-Richtung.

Um den Quantendurchsatz beider Systeme vergleichen zu kénnen, muss die Packungsdichte der
Kollimatoren entlang der x-Achse berticksichtigt werden. Vergleicht man die geometrische Aus-
dehnung beider Kollimatoren miteinander, ldsst sich berechnen, dass in dem speziellen Fall et-
wa 140 Facherstrahl-Streukollimatoreinheiten entlang der x-Achse innerhalb des Volumens ei-
ner Nadelstrahl-Streukollimatoreinheit platziert werden kénnen. Entsprechend weist das Facher-
strahlsystem einen ca. 140-fach hoheren Parallelisierungsgrad auf. Diesem Vorteil muss allerdings
der Nachteil des geringeren Detektionsraumwinkels gegeniibergestellt werden. Betrachtet man
den erzielbaren Quantendurchsatz beider Systeme in Abhdngigkeit der z-Position (vgl. Abbil-
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Abbildung 26: CAD basierte Darstellung der Simulationsgeometrie fiir die Nadel- a) und Facher-
strahlanordnung b). Die Replikationseinheiten sind in rot hervorgehoben.

49



Kapitel 3 : Simulation

Auflésung / mm

4 6 8 10 12 14 16 18 20 22
Voxelnummer (z—Achse)

Abbildung 27: Vergleich der raumlichen Auflosung beider Systeme entlang der z-Achse. Die relative
Winkelauflosung ist durch $0/0 = 6 % mit einer Genauigkeit von 2 % restringiert. Die
hochgestellten Indizes dienen zur Unterscheidung der Daten des Facherstrahls (F) und

des Nadelstrahls (P).
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Abbildung 28: Vergleich der Zahlrate pro Voxel in Abhéngigkeit der longitudinalen Voxelposition. Die
integrale Intensitdt in Nadelstrahlanordnung unterscheidet sich um einen Faktor 159
von dem Durchsatz des Facherstrahlsystems.

dung 28), stellt man fest, dass die absolute integrale Zihlrate im Fall des Nadelstrahlsystems -
verglichen mit dem Fécherstrahlsystem - ca. 159-fach hoher ausféllt. Unter Vernachldssigung der
Positionierzeit, konnen bei den zugrundeliegenden Systemanforderungen folglich keine Mess-

zeitvorteile durch die Facherstrahlparallelisierung erzielt werden. Weitere Details zu dieser Studie
sind in [133] zu finden.
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Optimierung des Multi-Lamellen Kollimators

Die Prozedur zur Optimierung eines Streukollimators soll am Beispiel des im Rahmen dieser Ar-
beit entwickelten Multi-Lamellen Streukollimators gezeigt werden. Der zu optimierende Kolli-
mator entspricht dem in Abbildung 26 b) gezeigten Modell, jedoch sind die radial verlaufenden
Verstrebungen in Anlehnung an die experimentelle Umsetzung durch einzelne Abstandhalter er-
setzt worden. Die Optimierung wird fiir eine mittlere zu erreichende Ortsauflosung von 1,5 mm
durchgefiihrt; die Wandstiarke des Kollimators betragt herstellungsbedingt 0,25 mm.

Bei gegebenem Streuwinkel und festgelegter Impulsiibertragsauflosung wird zunéchst das be-
notigte Aspektverhéltnis des Kollimators ermittelt. Dazu wird eine Simulation bei einer ausrei-
chenden Mindesthohe des Kollimators in Abhingigkeit der Kollimatoroffnung w durchgefiihrt.
Ergebnisse dieser Simulation fiir unterschiedliche Streuwinkel sind in Form des Durchsatzes a)
und der Winkelauflosung b) in Abbildung 29 dargestellt. Mit Hilfe von Teilabbildung b) kann das
benotigte Aspektverhdltnis des Kollimators ermittelt werden (fiir HPGe Detektoren kann in guter
Naherung 6q/q ~ 60/0 angewendet werden).
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(a) Kollimatordurchlass in Abhangigkeit der Breite (b) Relative Winkelauflosung in Abhédngigkeit der
der Kollimatordffnung w. Kollimatordffnungsweite w.

Abbildung 29: Vergleich der Intensitit a) und relativen Winkelauflésung b) des Systems in Abhéan-
gigkeit der Kollimatoroffnungsweite w fiir verschiedene Streuwinkel bei einer festen
Kollimatorhohe von 175 mm.

Anschlieffend wird eine Simulation bei konstantem Aspektverhéltnis mit unterschiedlichen Ho-
hen bzw. Offnungsweiten des Kollimators ausgefiihrt. Erwartungsgemédf nimmt der Quanten-
durchlass des Kollimators mit Vergroflerung der Kollimatoroffnung zu, da das Verhiltnis von
Wandstirke / Offnungsweite abnimmt. In Abbildung 30 a) ist dieser Zahlratengewinn deutlich zu
erkennen. Zudem nimmt bei kleinen Bauhthen des Kollimators die Anzahl der auf nicht direktem
Wege den Detektor erreichenden Quanten aufgrund verstarkter Wechselwirkung mit dem Kolli-
matormaterial zu. Zusitzlich nimmt die Winkelauflosung bei kleinen Offnungen des Kollimators
aufgrund der endlichen Ausdehnung des Nadelstrahls ab, vgl. Teilabbildung b). Dem Gewinn an
Quantendurchsatz bei Verwendung eines langeren Kollimators ist der Fertigungsmehraufwand
des Kollimators entgegenzusetzen.
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Abbildung 30: Vergleich der Intensitit a) und der relativen Winkelauflosung des Systems b) in Abhén-
gigkeit der Kollimatoréffnungsweite w bei konstantem Aspektverhiltnis des Kollima-
tors von 0,6/175.

Bei einer Kollimatorhohe von 175 mm und einer Offnungsbreite von w = 0,6 mm wird im Wei-
teren noch die Verwendbarkeit anderer Kollimatormaterialien iiberpriift. Abbildung 31 zeigt die
Streuwinkelverteilung fiir diverse Materialien. Aufgrund des geringen Streuwinkels von 3,5° ist
selbst Eisen zur Verwendung als Kollimatormaterial geeignet; die Streuwinkelverteilung ist mit
der von Blei vergleichbar. Betrachtet man allerdings den Anteil der indirekt gestreuten Quanten,
vgl. Teilabbildung b), so ist eine geringe Zunahme bei Energien oberhalb von 100 keV zu beobach-
ten. Nichtsdestotrotz zeigt diese Untersuchung, dass die Verwendung von Kollimatoren aus Stahl
prinzipiell denkbar ist. Die Ergebnisse der Untersuchung zur Wahl des Materials der Abstand-
halter ist in Abbildung 32 gezeigt. Die Abstandhalter aus Kapton erlauben einen, im Vergleich
zu stark schwidchenden Materialien, wie Blei, erhohten Quantendurchlass, bei gleichbleibender
Winkelaufldsung und gleichbleibendem Anteil ogg.
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Abbildung 31: Vergleich des Quantendurchsatzes, sowie des Akzeptanzwinkelbereichs a) und des An-
teils o,g (Ex) in b) fiir verschiedene Kollimatormaterialien.
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Abbildung 32: Vergleich des Quantendurchsatzes, sowie des Akzeptanzwinkelbereichs a) und des An-
teils Xpg (Ex) in b) fiir verschiedene Abstandhaltermaterialien.
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KAPITEL 4

REKONSTRUKTION

In diesem Kapitel wird die Rekonstruktion von ortsaufgelosten Streubildern in der kohdrenten
Streutomographie unter Verwendung von a-priori Wissen zur materialselektiven CT-Bildgebung
thematisiert. Einleitend wird der Ansatz zur Kombination eines konventionellen Kegelstrahl-
CT Systems mit einem kohdrentem Streu-CT vorgestellt und auf die Modellierung der Daten-
akquisition beider Systeme eingegangen. Es werden Grundlagen der ,,Compressed-Sensing” und
,Dictionary-Learning” Theorie aufgefiihrt, sowie aktueller wissenschaftlicher Forschung entspre-
chende Konzepte zur ,Sparse-Reconstruction” beschrieben und der im Rahmen dieser Arbeit ent-
wickelte Rekonstruktionsalgorithmus prasentiert. Anschlieffend wird die Performance des Ver-
fahrens anhand von simulierten Daten demonstriert. Es werden Untersuchungen zur Rekonstruk-
tionsgiite in Abhdngigkeit unterschiedlicher Scanparameter mit Hilfe virtueller Phantome durch-
gefiihrt und Vorteile gegentiber einer konventionellen Rekonstruktion aufgezeigt.

4.1. Einleitung

Wie in Kapitel 5 beschrieben, wird im Rahmen dieser Arbeit ein konventionelles Kegelstrahl-CT
System mit einem CSCT in Nadelstrahlgeometrie kombiniert. Dabei wird, im Gegensatz zu exis-
tierenden CSCT-Systemen, die Akquisition der Schwachungs- und Streudatensitze sequenziell
ausgefiihrt.

Verglichen mit dem CSCT-System erlaubt das Kegelstrahl-CT die schnelle Akquisition und Re-
konstruktion von (rdumlich) hochaufgelosten Bildern des mittleren Schwachungskoeffizienten
IceT(%,Y,2) = [i(x,y,z). Dabei ist der mittlere Schwachungskoeffizienten {1 gemafl Unterab-
schnitt 4.1.1 definiert. Mithilfe digitaler Bildverarbeitung lassen sich beispielsweise geometrische
Grofien (Abstdande, Volumina, ...) aus dem Datensatz bestimmen, Segmentierungen vornehmen
oder dreidimensionalen Visualisierungen (virtuelle Endoskopie) erzeugen. Das Volumenrende-
ring ist exemplarisch in Abbildung 33 (links oben) gezeigt; es lassen sich beliebige Schichtbilder
aus dem Datensatz extrahieren (links unten). Da {i(x, y, z) insbesondere von der Dichte des Mate-
rials am Ort (x,y, z) abhangig ist, beinhaltet IcgcT(x, Y, z) jedoch hauptsachlich morphologische
Informationen tiber das zu untersuchende Objekt. Materialspezifische Informationen, alleine auf-
grund der Grauwerte, sind im Allgemeinen nicht zugénglich.

Im Gegensatz zur Transmissionscomputertomographie, liefern energiedispersive Verfahren der
Streubildgebung materialspezifische Informationen iiber die Struktur des zu untersuchenden Ob-
jekts auf atomarer Ebene. Die resultierenden Streubilder Icsct(y,z E) :==nq(do/dQ) kénnen
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Abbildung 33: Vergleich der Bildinformation eines konventionellen Kegelstrahl-CTs mit der eines
CSCT-Systems anhand einer Aufnahme von einer antiken Keramik[134]. Wahrend die
grobkornigen Strukturen im CBCT-Bild (links) direkt den Hauptbestandteilen SiO,
(rot) und CaCOs3 (blau) der Probe zugeordnet werden konnen, ldsst sich die Mate-
rialzusammensetzung bei feinerer Kérnung (griin) nicht bestimmen. Eine EDXRD-
Messung (rechts) hingegen, erlaubt neben der Materialzuordnung ebenfalls eine orts-
aufgeloste Phasenanalyse. Das EDXRD-Bild ist als Uberlagerung mit dem CBCT-Bild
dargestellt.

entsprechend fiir Feinstrukturuntersuchungen herangezogen werden. Ein derartiges Streubild ist
exemplarisch und schematisch als Uberlagerung mit der CBCT-Rekonstruktion in Abbildung 33
(rechts oben) gezeigt und verdeutlicht den Informationsgewinn gegeniiber einem reinen CBCT-
Bild; jedem Pixel ist ein Streuspektrum (rechts unten) zugeordnet. Im Vergleich zum CBCT stellt
die Datenakquisition (Scannen) beim CSCT jedoch trotz der geringeren Ortsauflosung einen lang-
wierigen Prozess dar. Unter Verwendung der morphologischen a-priori Informationen aus dem
CBCT-Bild IcgcT(x, Y, z), kann die Rekonstruktion eines Streubildes Icsc1(y, z, E) allerdings aus
einem signifikant reduzierten Datensatz erfolgen. So lassen sich beispielsweise aufgrund der Geo-
metrie des Objekts triviale Randbedingungen (z.B. Aufienform) fiir die Rekonstruktion formulie-
ren. Der Zugang zu komplexeren morphologischen Informationen (z.B. Segmentierungen) kann
ebenfalls auf diese Weise formuliert werden, ist jedoch auf Methoden der digitalen Bildverar-
beitung begrenzt, welche automatisiert mit hoher Zuverlédssigkeit arbeiten. Weitere Kenntnisse
lassen sich aber aus IcgcT unter Darstellung in einer anderen Basis bzw. nach einer Transfor-
mation gewinnen. Zur Formulierung eines Rekonstruktionsalgorithmus, der diese Informationen
zur Rekonstruktion von I¢cscT nutzen kann, wird im Weiteren zunichst die mathematische Mo-
dellierung und Diskretisierung des verwendeten CBCT- bzw. CSCT-Systems durchgefiihrt und
anschliefSend auf die wesentlichen Elemente der ,,Compressed Sensing” Theorie eingegangen.
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4.1. Einleitung

4.1.1. Kegelstrahl CT (CBCT)

Zur Modellierung des in dieser Arbeit verwendeten Kegelstrahl-CT Systems mit zirkularer Tra-
jektorie (vgl. Unterabschnitt 2.3.3), wird im Folgenden angenommen, dass das aus Rontgenrohre
und Detektor bestehende Rontgensystem um das Untersuchungsobjekt gemafs Abbildung 34a)
rotiert. Wie der Abbildung zu entnehmen ist, wird die Rontgenrdhre als eine Punktquelle am
Ort ¥'s beschrieben. In dem mitrotierenden gestrichenen Koordinatensystem des Flichendetektors
(FPD) sei jedes individuelle Detektorpixel durch ¥p = (x’,y’) indiziert. Entsprechend kann die
Menge aller Projektionspfade von s — p tiber

Py, X y)={F:T=Fs(v)+A-(fo (v,x,y')—TFs(v)), Ael01]} (4.1)

definiert werden. Unter Annahme eines Rohrenspektrums ip(E) kann die Intensitdt an einem De-
tektorpixel (x’,y’) bei einem Rotationswinkel y gemaf8 Lambert-Beer durch

I(v,x',y') = Jio (E) - exp ( J u(x,y,zE) dl) dE (4.2)

le?

ausgedriickt werden. Bei hinreichend schmalbandiger Vorfilterung des Rohrenspektrums wird
die Annahme gemacht, dass p(x,y, z, E) =~ const. in Abhidngigkeit von E ist, sodass p durch eine
mittlere Schwéchung [i(x,y, z) ersetzt werden kann. Entsprechend liefert die Integration tiber E
ohne den Schwiéchungsterm die einlaufende Intensitit Iy. Die Projektionsdaten p(y,x’,y’) sind
dann tiber

): J f(x,y,z)dl (4.3)

le?®

Iy
"y') =1
plvxy’) =log (I(%X’,U')
definiert. Das zugehorige CT-Bild IcgcT(x, Y, z) kann aus dem so gewonnenen Projektionsdaten-
satz mit dem FDK-Algorithmus tiber Gleichung 2.40 approximiert werden. Auf die praktische
Bestimmung von p(y,x’,y’) wird in Abschnitt 5.2 eingegangen; die Auswirkung von Artefakten
wird in Unterabschnitt 4.4.4 thematisiert.

4.1.2. Kohirentes Streu-CT (CSCT)

Das zu modellierende CSCT-System ist schematisch in Abbildung 34b dargestellt. Zwecks Kom-
patibilitdt zu algebraischen Rekonstruktionsverfahren wird ein diskretisiertes Modell aufgestellt.
Es wird, wie im vorangegangenen Abschnitt, von einer Rontgenquelle am Ort ¥s und einem ,,1-
Pixel” Detektor am Ort p ausgegangen. Das Strahlprofil des einlaufenden Rontgenstrahls werde
durch ps P; mit j € {1,...,Ngp} beschrieben (vgl. Definition in Abschnitt 2.3.2). Jeder einzelne
Teilstrahl habe innerhalb des Objektvolumens eine Querschnittfliche 6Asp. Die Menge der Trans-
missionsstrahlpfade von ¥s — Tp 1 sei durch B(y,y’) = {f: ¥ = Fs+A- (Fp,7 —Ts),A € [0,1]}
und die Menge der Vektoren innerhalb eines (zweidimensionalen) Rekonstruktionsvoxels durch
Vi = {¥: ¥innerhalb Voxel i} gegeben. Die Menge der Indizes der Voxel, welche vom Primérstrahl
geschnitten werden, ergibt sich dann zu 8(y,y’) = {i : BNV; # (}. Die Zahlrate der gestreuten
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Zentral-
strahl

| Objekt

Wegldnge 1(BnVi)
im i-ten Voxel

(a) Modellierung CBCT. (b) Modellierung CSCT.

Abbildung 34: Modellierung des dreidimensionalen CBCT- a) und des zweidimensionalen CSCT-
Systems b).

Strahlung, welche vom Streudetektor (S) registriert wird, kann durch

Nsp

Ns (v,y',E) Zpsp > No(E)8Asp - us (7, E) - L(BNVy)-A(Fs = T = Tp,s, ) (44)
i€e8

mit ps (7, E) = ng (7i) (gg) wor - 0Q (T4, E) berechnet werden, wobei 1(B NV;) die Pfadlinge des
Strahls im i-ten Voxel und A(¥s — ¥y — Tp,s, E) die Strahlschwachung entlang des gegebenen

Pfades von ¥s — T{ — Tp,s beschreibt. Analog dazu lasst sich die Zahlrate des Transmissionsde-
tektors (T) durch

Nsp
Nt (v,y',E) ZPSP) No (E) 8Asp - A (f's — Ti — Tp,7, E) (4.5)

ausdriicken. Fine explizite Summation iiber die einzelnen Voxel, wie in Gleichung 4.4, ist nicht
notwendig, da die Pfadldangen durch die Strahlschwédchung A(¥s — ¥i — 7p,1, E) bertiicksichtigt
werden. Unter der giangigen Annahme[71], dass A(Ys — i — ¥p,s,E) = A(¥s — i — o1, E)
gilt, lasst sich sowohl der Einfluss der Schwachung als auch der des Rontgenrohren-Spektrums
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auf die Streudaten korrigieren. Es resultiert ein sog. normierter Streudatensatz (Sinogramm)

Nsp

Nn (v, y',E) = NLvapsp] 3 ws (7, E) - LBV, (4.6)
ies

Um Gleichung 4.6 als Gleichungssystem in Matrix-Vektorschreibweise darzustellen, wird das
normierte Streudatensinogramm Ny (y,y’, E) in den Projektionsvektor b € R"m*"e {iberfiihrt.
Dabei beschreibt n,, = mnsy - ngy die Gesamtzahl der Messungen, welche sich aus der Zahl
der Rotations- ng, und Translationsschritte ng, zusammensetzt; n. gibt die Anzahl der Ener-
giekanile an. Ebenfalls werden die gesuchten Streukoeffizienten nq (i) - (do/dQ)s als Vektor
X € R™*Me dargestellt. Die Anzahl der Voxel n, im rekonstruierten Bild entspricht dabei dem
Quadrat nﬁ der Anzahl der Voxel entlang der y-Achse. Damit kann die diskrete Modellierung der
Datenakquisition des gegebenen CSCT-Systems als lineares Gleichungssystem

R-X=b (4.7)
mit
Nsp
Zpspk (7, E) - l(fBiﬂV]') (4.8)

beschrieben werden. Die Matrix R(E) € R™"™*™ wird System- oder Radonmatrix genannt und
weist aufgrund von 0Q (7}, E) eine Energieabhidngigkeit auf. Im Folgenden wird die Systemmatrix
der Ubersichtlichkeit halber lediglich mit R bezeichnet.

4.2. Mathematische Grundlagen der Rekonstruktion

Gemaf der klassischen Theorie linearer Gleichungssysteme (LGS) muss zur Konsistenz des LGS
4.7 der Rang der Systemmatrix dem Rang der erweiterten Koeffizientenmatrix rg(R) = rg([R, b]) =
1T entsprechen. Ist dieser Wert r gleich der Anzahl der Unbekannten n, so besitzt das Gleichungs-
system eine eindeutige Losung. Im Folgenden sei stets ein konsistentes System - d.h. ein System
mit einer existierenden Losung - vorausgesetzt!. Dann miissen zur eindeutigen Rekonstruktion
eines Streubildes Icsct € R™*™yXTe mindestens Ny, = n% Streuprojektionen, d.h. ein voll-
standiges Sinogramm, aufgenommen werden. Fiir den weiteren Verlauf werde jedoch der Fall
betrachtet, dass weniger Messungen als Unbekannte existieren (n,, < n;). In diesem Fall ist das
LGS unterbestimmt und n, — r Unbekannte lassen sich frei wiahlen. Um eine eindeutige Losung
zu erhalten, konnen jedoch zusétzliche Bedingungen an den Losungsvektor formuliert werden.
Das LGS wird dazu, wie auch in Unterabschnitt 2.2.2 beschrieben, in ein Minimierungsproblem

min] (%) sd. R-X=b (4.9)

mit Zielfunktion ] tiberfiihrt. Ist | streng konvex, so ist die Losung X eindeutig. Als Beispiel sei
J(%) = ||%||5, d.h. die euklidische Norm, genannt. Die Lésung kann mithilfe der Pseudoinversen
X=RT-(RR")"!.b analytisch formuliert werden.

Durch die Wahl der Messpunkte in y- und y-Richtung kann die Radonmatrix R entsprechend konstruiert werden.
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4.2.1. Compressed-Sensing

Die Compressed-Sensing Theorie beruht auf einer speziellen Wahl der Zielfunktion J zur Losung
unterbestimmter linearer Gleichungssysteme. Mithilfe der sog. ,0-Norm”, d.h. J(X) = ||X]|o, wel-
che die Anzahl der Vektorkomponenten (X); angibt, fiir die (X); # 0 gilt, ist es unter gewissen
Voraussetzungen sogar im Fall n,, < n, moglich, Gleichung 4.9 eindeutig zu l6sen.

min %], sd. R-X=b (4.10)
xX

Der Definition der Zielfunktion folgend, wird dabei die Diinnbesetztheit (Sparsity) des Losungs-
vektors forciert. Ein Vektor X werde k-fach diinn-besetzt, oder alternativ auch k-sparse genannt,
wenn [|X]|p < k gilt, d.h. X maximal k von Null verschiedene Komponenten besitzt. Entsprechend
wird mit

Ty =% %l < ) (4.11)

die Menge aller k-fach diinn-besetzten Vektoren bezeichnet. Zur Charakterisierung realer Signale,
d.h. im vorliegenden Falle der CT-Bilder, ist die restriktive Forderung X € Zy allerdings unbrauch-
bar. Stattdessen wird die sogenannte Komprimierbarkeit oy durch

ok (X) = min ||X —Xi||;, (4.12)
Xkezk
d.h. den kleinsten Abstand eines Signals X von einem k-fach diinn-besetzten Vektor Xy quantifi-
ziert.

Zur eindeutigen Losung des unterbestimmten Gleichungssystems RX = b sind neben der Sparsity-
Anforderung an den Losungsvektor ebenfalls Bedingungen an die Matrix R gestellt. Um insbe-
sondere Aussagen iiber die Stabilitét, also das Verhalten der Losung unter Storungen der rechten
Seite b, machen zu koénnen, wird die die sog. restringierte Isometrie Bedingung (, restricted iso-
metry property”, RIP) definiert[135, Seite 5]: Die Matrix R erfiillt die RIP der Ordnung k, wenn ein
dx € (0,1) existiert, s.d.

(1= 8i) [[%]5 < IR- %3 < (1+8) [I%]l3 (4.13)

fir alle X € Zy gilt. Gleichung 4.13 beschreibt, dass fiir eine Matrix R mit einer kleinen Konstante
0y, der Abstand &x von zwei beliebigen Vektoren Xp,X; € Xy, in etwa dem Abstand ob der
Messungen entspricht, d.h. dx = ||X1 —Xpll2 =~ ||R(X1 —Xp)||2 = Ob gilt und es sich damit nicht
um ein schlecht gestelltes Problem handelt. Konkret ldsst sich bestimmen, ab welcher Dimension
einer Messmatrix R € R™™ %™ d.h. nach wie vielen Messungen, die Matrix die RIP der Ordnung
2k mit & € (0,1/2] erfiillen kann. Es gilt[136, Seite 42]

1
m>21n<¢22+1)

n k-In (l> (4.14)

k

fiir die Anzahl der benétigten Messungen. Diese steigt lediglich logarithmisch mit der Zahl n, der
zu rekonstruierenden Pixel. Ein Bild mit 100 x 100 Pixeln liefse sich beispielsweise bei k = 1000
mit lediglich 645 Messungen im Fall rauschfreier Daten rekonstruieren. Dazu ist jedoch das kom-
binatorische Problem gemaf3 Gleichung 4.10 zu l6sen. Des Weiteren ist das Verhalten beziiglich
der Auswirkung von Rauschen in den Eingangsdaten zu kldren: Es sei angenommen, dass die
Messdaten b = RX + & durch additives Rauschen & mit Betrag ||€], < e kontaminiert sind. Das
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4.2. Mathematische Grundlagen der Rekonstruktion

wesentlich effizienter 16sbare konvexe Minimierungsproblem
min [7]], s.d. HR-%—EHZ <e (4.15)
X

werde betrachtet. Es ldsst sich zeigen, dass Gleichung 4.15 ebenfalls stabile Losung erzeugen
kann[137]. Sei dazu X’ Losung von Gleichung 4.15. Wenn R das RIP mit der Ordnung 2k mit
o < ﬂZ) — 1 erfiillt, dann gilt (,, worst case” Grenze)

1—<1—\@>52k‘0-k(7‘{0)1+4 VITo
1—(1—|—ﬁ)52k \/E 1—<1+\ﬁ>52k

%" —%o||, <2 € (4.16)

wobei Xy der exakten Losung von Gleichung 4.15 im rauschfreien Fall (sog. ,,ground truth” Lo-
sung) entspricht. Dieses wichtige Ergebnis der RIP-basierten Compressed-Sensing Theorie gibt
an, dass sich auch komprimierbare Signale mithilfe der {;-Minimierung stabil rekonstruieren las-
sen. Die Abweichungen hingen linear von der Komprimierbarkeit oy und dem Rauschlevel € ab.
Auf Algorithmen zur Losung von Gleichung 4.16 wird in Unterabschnitt 4.2.4eingegangen.

Problematisch ist, dass das RIP-Kriterium einen stark restriktiven Charakter hat. So lasst sich
zeigen, dass die angegeben Schranken signifikant unterschritten werden konnen[138]. Betrachtet
man beispielsweise Gaufische-Zufallsmatrizen, ergibt sich im Limes n, — oo

N >21n(“r > K (4.17)

fiir die Anzahl der benotigten Messungen. Tragt man diese Grenze im Vergleich zu der in Glei-
chung 4.14 beschrieben RIP-Grenze auf, so zeigt sich (siehe Abbildung 36b) dass eine Diskrepanz
bis zu einem Faktor 10 vorliegt. Numerische Experimente bestédtigen dieses Verhalten[139]. Fiir
Radon-Matrizen, d.h. Systemmatrizen wie sie bei einer tomographischen Rekonstruktion vor-
kommen, ist das RIP-Kriterium nur sehr schwach erfiillt[140]. Fiir den Fall n,, = 100 x 100 ist

=]
sl
0 " L " " " L L "
0 500 1000 1500 2000 2500 0 200 400 600 800 1000
Konfiguration k
(a) 2500 Konfigurationen fiir k = 1000. (b) RIP-Konstante 8.

Abbildung 35: Abschidtzung der RIP-Konstante einer Radonmatrix durch Erzeugung von Zufallskon-
figurationen fiir k = 1000 a) und in Abhéngigkeit von k b) im Fall ny,, = 100 x 100.
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(a) Phasendiagramm fiir Gaufssche Zufallsmatrizen. (b) Vergleich RIP-Analyse und Phasengrenze.

Abbildung 36: Phasen-Phianomen unter Verwendung Gaufsscher Zufallssystemmatrizen. Das Phasen-
diagramm in a) zeigt, wann eine Rekonstruktion erfolgreich durchgefiihrt werden kann
(grau unterlegter Bereich). Vergleicht man diese Grenze mit der RIP-Grenze aus Glei-
chung 4.14 fiir den Fall n,, = 10000, wird eine Diskrepanz deutlich b).

eine numerische Approximation von 8y in Abbildung 35 gezeigt. Fiir einen vorgegebenen Wert
von k sind unterschiedliche Konfigurationen von diinnbesetzten Vektoren X € Iy zuféllig gene-
riert und gemdfs Gleichung 4.13 ausgewertet worden, um das Verhaltnis ||RX||/||X|| zu bestimmen.
Dieses ist exemplarisch fiir Konfigurationen im Fall k = 1000 in Abbildung 35a dargestellt. Zur
Generierung der Vektoren wurde die Position und Anzahl der nicht-Nulleintrdge und der Wert
der Eintrdge gleichverteilt gezogen. Durch Variation von k kann hiermit & abgeschitzt werden,
vgl. Abbildung 35b. Es folgt, dass in diesem speziellen Fall das geforderte 8, < /(2) — 1 zur
Erfiillung von Gleichung 4.16 lediglich bis zu einem k < 100 erreicht wird.

Anwendungen von Compressed-Sensing basierten Rekonstruktionen in der Computertomogra-
phie zeigen allerdings, dass trotz der schwachen Erfiillung des RIP-Kriteriums, die Vorteile der
{1-Rekonstruktion ausgenutzt werden konnen[141]. Zur Charakterisierung der Performance wer-
den sogenannte Phasendiagramme angefertigt, vgl. Abbildung 36a. Dafiir werden die Grofsen
p =k/nm € (0,1) bzw. n = nyy/ny € (0,1) definiert und schrittweise variiert. Fiir jedes Wer-
tepaar (p,n) werden Rekonstruktionen entsprechend eines Testproblems durchgefiihrt und die
Rekonstruktionsgiite eingetragen. Diese Art der Analyse hat sich bewéhrt, um auch fiir die CT
Anwendung die Rekonstruktionsperformance vergleichbar zu machen. Die Theorie zur Stabilitat
der Losungen im Fall Radon-basierter Matrizen ist Stand von aktueller Forschung.

Es ist weiter anzumerken, dass ebenso Anwendungen im Bereich der digitalen Bildverarbeitung
Konzepte des Compressed-Sensings benutzen. So konnen Ansédtze zu schlecht gestellten Proble-
men, wie z.B. Rauschentfernung[142], das , Inpainting Removal” bzw. “Missing Pixel” Probleme[143]
state-of-the-art Ergebnisse erzielen.

4.2.2. Sparse-Coding

Die Ausfiihrungen zu den zentralen Ergebnissen der Compressed-Sensing Theorie im vorange-
gangenen Abschnitt zeigen, dass fiir die erfolgreiche Rekonstruktion, beispielsweise eines Bildes,
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die Losung hinreichend komprimierbar bzw. diinn-besetzt sein muss. Diese Annahme ist fiir rea-
le Signale im Allgemeinen jedoch nicht direkt erfiillt. Fiir die folgende Betrachtung sei ein Bild
[ € R™*™ gegeben, welches durch Aneinanderreihung aller Pixel in einen Vektor ¥ € R™*1,
mit n, - ny = n,, tiberfiihrt werde. Dieser Vektor ldsst sich als Linearkombination von Vektoren
d; € R™*1 gemi

ng
=) PBi-di=Df (4.18)
i=1

ausdriicken. Dabei entsprechen die Komponenten des Koeffizientenvektors € R™a*! den Koef-
fizienten ;. Die darstellende Matrix D € R™*™d wird typischerweise als Dictionary-Matrix, die
zugehorigen Spaltenvektoren d; als Atome bezeichnet. Sind alle Spaltenvektoren linear unabhén-
gig und ist weiter ng = n,, dann bilden sie eine Basis und die Darstellung von X ist eindeutig.

Im Hinblick auf Compressed-Sensing Anwendungen stellt sich die Frage nach der geeigneten
Wahl einer Dictionary Matrix, welche eine diinn-besetzte Reprédsentation 3 eines Signales/Bildes
X ermoglicht. Orthogonale Transformationen, wie beispielsweise die Fourier-Transformation bil-
den ein prominentes Beispiel fiir eine Wahl von D : So findet die diskrete Cosinus Transformation
(DCT) Anwendung bei der JPEG Komprimierung von Bildern[144]. Ungiinstig ist diese Dictiona-
ry Wahl allerdings im Hinblick auf die fehlende Lokalitit der einzelnen DCT-Atome. Es resultiert
eine limitierte Kompressionseffizienz bei der Beschreibung von lokalen Effekten, wie beispielswei-
se scharfen Kanten, in einem Bild. Aus diesem Grund werden bei modernen Kompressionsverfah-
ren Dictionarys verwendet, deren Atome Lokalitdtseigenschaften besitzen, vgl. z.B. die sogenann-
ten ,,Cohen-Daubechies-Feauveau 9/7” (CDF9/7) Wavelets des JPEG-2000 Standards[145].

Es hat sich gezeigt, dass fiir die Erreichung hoherer Grade an Diinnbesetztheit realer Signale (d.h.
|| B]lo soll moglichst klein sein), der Fall ng > n, zu betrachten ist[146]. Anschaulich bedeutet dies,
dass ein Signal gemafs Gleichung 4.18 als Linearkombination weniger, aus einem ,grofsen Pool”
(dem Dictionary) stammender, Atome darstellbar ist. Diese Darstellung ist nicht eindeutig, jedoch

(a) DCT (b) CDF97 (c) HAAR (d) K-SVD
Abweichung 9,2 % Abweichung 8,2 % Abweichung 6,8 % Abweichung 2,6 %
PSNR 27,9 dB PSNR 28,6 dB PSNR 29,6 dB PSNR 37,1 dB

Abbildung 37: Vergleich der Komprimierungseigenschaften analytischer Transformationen a)-c) mit
der eines K-SVD erlernten Dictionarys d). Gezeigt sind nach dem harten Thresholding
Verfahren komprimierte Bilder I € R6%96 (sec:recon:performance:datagen) mit k =
0,9. Zur Analyse wurde der FISTA Algorithmus nach Unterabschnitt 4.2.4 bei einer
Patchgrofie von 6 x 6 Pixeln verwendet. K-SVD Parameter: Redundanz: 4x; ny = 6;
Grofle des Trainingsdatensatzes: 100x; Anzahl der Iterationen: 100.
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lassen sich die Koeffizienten iiber sogenanntes ,Sparse-Coding” analog zu Gleichung 4.9 gemaf3
der Compressed-Sensing Theorie durch ein Minimierungsproblem

Bl sd. x=D-B (4.19)

B = arg min )

bestimmen. Der Vorgang der Minimierung, wie in Gleichung 4.19 beschrieben, wird als Analy-
se bezeichnet. Die inverse Operation, d.h. die Berechnung von X unter Kenntnis von { iiber die
Matrix-Vektor Multiplikation X = D - 3, wird Synthese genannt.

Zum Zweck der (verlustbehafteten) Komprimierung eines Signals X sei ohne Einschrankung der
Allgemeinheit angenommen, dass der zugehorige Koeffizientenvektor nach den Betragen |(3;] sei-
ner Komponenten absteigend sortiert ist. Bei dem sog. harten Thresholding-Verfahren wird das
approximierte Signal X’ durch eine nach den ersten ny Beitrdgen abgeschnittene Linearkombina-
tion

Ny
=) Bi-di=D-pr (4.20)
i=1

berechnet. Der Grad der Komprimierung k = 1 —ny/n, wird durch den Kompressionsfaktor k
(0,1) ausgedriickt. Der fiir die Formulierung iiber eine Matrix-Vektor Multiplikation eingefiihrte
Threshold-Vektor ist per Definition k-Sparse, also 31 € Zy.

Das Design einer Dictionary-Matrix fiir ein Kompressionsverfahren ist durch die Minimierung
von ny bei gleichzeitiger Minimierung der verlustbedingten Abweichung ||X’ —X||, fiir eine grofe
Vielzahl an Signalen X gekennzeichnet. Es wird zwischen analytischen und lernbasierten Metho-
den zur Erzeugung von D unterschieden. Analytische Dictionarys werden im Hinblick auf ge-
wiinschte Eigenschaften konstruiert. So ist es beispielsweise mit der Curvelet-Transformation[147]
moglich, stiickweise konstante zweidimensionale Bilder optimal zu komprimieren. Es haben sich
eine Reihe von analytischen Transformationen (Contourlets[148], Bandelets[149], Grouplets[150]
,...) fiir die Signalreprasentation etabliert.

Im Gegensatz zu den analytischen Transformationen, weisen anhand von Trainingsdaten erlern-
te Dictionarys Vorteile bei der Darstellung ,natiirlicher” Bilder auf[151]. Direkte Anwendungen
der Dictionary-Learning Methoden fiihren zu state-of-the-art Verfahren in der digitalen Bildver-
arbeitung, vgl. Unterabschnitt 4.2.1. Zur Demonstration ist in Abbildung 37 die Performance der
Komprimierung eines kiinstlichen CT-Bildes (vgl. Unterabschnitt 4.4.1) mit k = 0,9 unter Ver-
wendung eines erlernten Dictionarys (K-SVD, siehe Unterabschnitt 4.2.3) und drei analytischen
Transformationen gezeigt. Die nach ihrem Betrag sortierten Koeffizienten 3; aller Verfahren und
die Atome des erlernten Dictionarys sind in Abbildung 38b bzw. 38a dargestellt.

Eine Vielzahl der Verfahren zum Dictionary-Learning, wie etwa die ,Method of Optimal Direc-
tions” (MOD)[152], basieren auf einem gemeinsamen Ansatz: Das Training der Matrix D wird
mathematisch durch das Minimierungsproblem

min|[X—D-B|? s.d. ‘
D,B

B,

<ne Vi (4.21)

ausgedriickt. F kennzeichnet dabei die Frobenius Norm. Der Trainingsdatensatz X besteht aus
Spaltenvektoren, welche die einzelnen ,Lernsignale” enthalten. Die zugehorigen Koeffizienten
Vektoren 61 bilden spaltenweise analog die Koeffizienten-Matrix B. Mit dem Parameter ny lasst
sich der Grad der Sparsity der [§i festlegen. Das im Rahmen dieser Arbeit verwendete K-SVD
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(a) Darstellung der erlernten Dictionary Atome. (b) Koeffizienten p;, absteigend sor-
tiert nach Absolutbetrag.)

2000 4000 6000

Abbildung 38: Darstellung der erlernten Dictionary Atome a) zur Erzeugung von Abbildung 37. Der
Abfall der Koeffizienten {3; ist im Vergleich zu den analytischen Transformationen in
b) gezeigt.

Verfahren basiert ebenfalls auf diesem Ansatz und wird im nidchsten Abschnitt ndher erldutert.

4.2.3. K-SVD Dictionary-Learning

Der K-SVD Algorithmus[153] ist eine auf der Singuldrwertzerlegung (SVD) basierende Verall-
gemeinerung des k-Mean Cluster Verfahrens[154] zum Erlernen von Dictionarys mit dem Ziel,
diinnbesetzte Reprasentationen zu bestimmen. Als Eingabe wird ein Trainingsdatensatz X € R™*™t
bestehend aus Trainingssignalen X; € R™" bendtigt.

Der prinzipielle Ablauf des K-SVD Algorithmus folgt einem sukzessiven Schema: Beginnend mit
einem Start-Dictionary Dy € R™* ™4 (beispielsweise aus Zufallszahlen) - hier wird das sog. , over-
complete DCT” Dictionary[155] verwendet - wird abwechselnd ein Sparse-Coding Schritt und ein
Schritt zum Update der Dictionary Matrix vorgenommen. Fiir den Sparse-Coding Schritt, begin-
nend mit dem Start-Dictionary Dy, muss das Minimierungsproblem

" 2
min||Dof; — %
B 2

—

Bi

s.d. ‘

, <k (4.22)

fur alle i € {1,...,n¢} gelost werden. Es resultieren die zu den Trainingsdaten zugehorigen, be-
ziiglich Dy diinn-besetzten Koeffizienten Vektoren Bi.

Im Dictionary Update-Schritt werden fiir jede Spalte d; € R™*! der aktuellen Dictionary-Matrix
D alle ,aktiven” Trainingsvektoren X; € R™ > mit1 < j < ng, gesucht, welche zu Ihrer Dar-
stellung beziiglich D das Atom d; benotigen. AnschlieBend wird fiir alle i € (1,...,nq) die
Residuums-Matrix
E;=X—) dj-B] (4.23)
i#t

bestimmt und eine Matrix EI¢¢ generiert, welche lediglich alle aktiven Spalten enthilt. Es wird
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eine Singularwertzerlegung ET¢4 = UAVT durchgefiihrt und die erste Spalte von U als neuer Dic-
tionary Vektor d; gesetzt. Der zugehdrige Koeffizientenvektor B; ergibt sich durch Multiplikation
der Spalte von V mit A(1,1). Anschlieffend wird die Iteration mit Gleichung 4.22 fortgefiihrt. In
Form von Pseudocode ist das Verfahren in Algorithmus 4.1 zusammengefasst.

Algorithmus 4.1: K-SVD Algorithmus, Pseudocode

Trainingsdaten—Matrix X
Start—Dictionary Dy
Ziel Sparsity nyg
Anzahl Iterationen njsgr

for v = 0 : Migr

for i =1 : ng
Bi =argmin(||Dy - Bi —%i[7 sd. [Biflo <nk;
end
for i =1 : ng
wi ={j:1<j <ng, BI(G) #0};
i =X—Y:d-By;
ER = Ei(wi);
[U,A, V] =svd(ER);
di =Uu(,1);
Bl = v(ll) . A(lll)/
end

end

4.2.4. Rekonstruktionsalgorithmen

Im Folgenden wird auf die Algorithmen zur Losung der im Rahmen dieser Arbeit auftretenden
Minimierungsprobleme eingegangen. Fiir die Analyse von Vektoren beziiglich eines Dictionarys
D , sowie fiir das Ausfiihren des K-SVD Algorithmus wird ein Verfahren zur Losung des klassi-
schen Compressed-Sensing Problems
" 2 "
mjn“D-B—vZ“ s.d. HBH <y (4.24)
B 2 0

benotigt (vgl. ebenfalls Gleichung 4.10). Mithilfe des sog. ,Matching Pursuit” (MP) Algorithmus
von Mallat und Zhang[156] lasst sich eine Losung in ny Schritten approximieren. Dieser Algo-
rithmus ist insbesondere fiir klein- und mittelskalige Probleme geeignet (vgl. explizite Matrix
Inversionen in Algorithmus 4.2, Zeile 12). Da hier die Berechnung bei der Analyse oder dem
Dictionary-Learning patchweise geschieht (vgl. Abschnitt 4.3), stellt dies keine Einschrankung
dar. Es wird jedoch eine erweiterte Variante, der sog. ,Orthogonale Matching Pursuit” (OMP)
Algorithmus[157] zur Berechnung verwendet.
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OoOMP

Zur Berechnung einer Losung von Gleichung 4.24 wird zunéchst das MP Verfahren erldutert und
anschlieffend der OMP Algorithmus formuliert. Fiir die Bestimmung des diinn-besetzten Ausga-
bevektors f € R™a*! wird eingabeseitig eine Dictionary-Matrix D € R™*™4, das zu komprimie-
rende bzw. analysierende Signal X € R™*! und der gewiinschte Grad der Diinnbesetztheit ny
benotigt.

Das Prinzip des MP Verfahrens beruht auf der sukzessiven Analyse des Signals durch die Be-
rechnung von Skalarprodukten zwischen allen Dictionary Atomen d; und dem Signalvektor. Das
Atom, welches den grofiten Anteil am Signal besitzt wird ausgewéhlt und anteilig vom Signal sub-
trahiert. Der resultierende Residuumsvektor ¥ dient als neuer Signalvektor zur Analyse beziiglich
der Atome des Dictionarys. Dieser Vorgang wird wiederholt bis ein geeignetes Abbruchkriterium
erfiillt ist; beispielsweise bis die Norm des Residuumsvektors eine Schranke |[t]| < € unterschritten
hat oder eine maximale Anzahl an Iteration ny durchgefiihrt sind.

Im Unterschied zum MP Algorithmus wird bei dem OMP Verfahren das Signal in jedem Schritt
auf den gesamten Unterraum aller bereits bestimmten Atome projiziert. Die im v-ten Schritt be-
reits bestimmten Vektoren dy, . . ., dv werden dazu durch spaltenweises Aneinanderreihen in einer
Matrix @ zusammengefasst. Anschlielend kann der orthogonale Projektor, welcher den Signal-
vektor auf @ projiziert, durch P = @ - (@7 . ®)~!. ®T berechnet werden. Das Residuum fiir die
Analyse im (v + 1)-ten Schritt ist entsprechend durch ¥ = X — P - X gegeben. Nach Erreichen des
Abbruchkriteriums wird der diinn-besetzte Ausgabevektor B durch (@7 - @) !- @7 - X bestimmt.
Formal ist der OMP Algorithmus mit Hilfe von Pseudocode in Algorithmus 4.2 dargestellt. Da-
bei ist das Abbruchkriterium durch eine maximale Anzahl an zu identifizierenden Atomen ny
vorgegeben.

Algorithmus 4.2: Orthogonaler Matching Pursuit (OMP) Algorithmus, Pseudocode

Dictionary —Matrix D
Signalvektor ¥

i
I
X1

for v =1 : ny
av :argmaxailai~ﬂ|
oY =[d,...,dV]
P=0-(07T-0)1.0T
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FISTA

Anstatt das Minimierungsproblem aus Gleichung 4.24 zu l6sen, ldsst sich zum Zweck des Sparse
Codings nach Chen, Donoho und Saunders ebenfalls eine Losung des relaxierten ,Basis Pursuit”
(BP) Problems

ngn‘)B'Hl sd. D-f=x (4.25)

bestimmen[158]. Durch die Verwendung der konvexen Zielfunktion IBll; lasst sich das Problem
als lineares Programm formulieren und mittels konventioneller Methoden der linearen Optimie-
rung, wie z.B. dem innere Punkte Verfahren, 16sen.

Da es sich bei dem vorliegenden Tomographie-Problem um ein grofiskaliges Problem handelt
(ny 2 1000), wird das Rekonstruktionsproblem Gleichung 4.9 adressiert?. Fiir den Fall verrausch-
ter Daten kann das ,,Basis Pursuit Denoising” (BPDN), wie es in Gleichung 4.15 mit Nebenbedin-
gungen formuliert ist, verwendet werden. Eine dquivalente BPDN Formulierung ohne Nebenbe-

dingungen wird durch

4112
mjn”R~%—b”2+A||%||1 (4.26)

beschrieben[159]. Dabei kann A als Parameter zur Steuerung der Sparsity der Losung und da-
mit als Regularisierungsparameter interpretiert werden. Strategien zur Wahl von A sind beispiels-
weise in [159] beschrieben; auf die getroffene Wahl im Rahmen dieser Arbeit wird am Ende des
Unterabschnitts eingegangen.

Zur Losung von Gleichung 4.26 ist eine Vielzahl an iterativen Verfahren bekannt[160]. Fiir grofs-
skalige Probleme zeichnet sich insbesondere die Klasse der Klasse der sog. ,Iterativen Shrinkage
Thresholding Algorithmen” (ISTA) Verfahren aus. Hier wird eine explizite Matrixinversion nicht
benotigt. Speziell der , Fast Iterative Shrinkage Thresholding Algorithmus” (FISTA)[161] zeigt gu-
te Performance-Ergebnisse bei schlecht gestellten Problemen[162] und erlaubt es, durch seine ver-
gleichsweise einfache Implementierung, zahlreiche Modifikationen vorzunehmen. Zur Formulie-
rung von FISTA wird zundchst das BPDN Problem (Gleichung 4.26) durch

min]J (%) =f(x) + g (%) (4.27)

verallgemeinert dargestellt. Dabei ist das Minimierungsfunktional J(X) als Summe aus einer kon-
vexen und stetig-differenzierbaren Funktion f(X) mit Lipschitz-stetigem Gradienten (Lipschitz-
konstante L(f)) und einer konvexen stetigen Funktion g(X) geschrieben. Im Weiteren soll das
Funktional durch eine quadratische Funktion Jq (X, §j) gemaf

Jo (%,9) = £(5) + (X—9)- V7(9) + 5 [~ gl + (0 (4.28)

im Punkt §j approximiert werden. Statt ] soll ] o minimiert werden. Eine Losung (g1 )i (§) lasst sich
analytisch mit dem sog. ,Shrinkage”-Operator shrinky (x) = (|x| — o) 1 - sgn(x) formulieren:

(pL); (§) = shrink, (yi —2/L (RT (Rg - 6)) ) . (4.29)

1

Mit diesem Ergebnis kann eine Iterationsvorschrift zur Losung von Gleichung 4.27 formuliert

2Dazu sei angenommen, dass R eine Darstellung beinhaltet, beziiglich der X bereits hinreichend komprimierbar ist
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4.2. Mathematische Grundlagen der Rekonstruktion

werden: Man bestimme im v-ten Schritt das Minimum X, = {1 (Xy_1) von Jg an der Entwick-
lungsstelle X _1. Diese Vorschrift entspricht gerade dem ISTA Verfahren[163] mit einer konstanten
Schrittweite 1/L.

Zum Erreichen einer hoheren Konvergenzrate wird beim FISTA Verfahren fiir die (v + 1)-te Ap-
proximation y 41 eine spezielle Linearkombination aus zwei zuvor bestimmten Approximatio-
nen X, und X, _1 berechnet. Die explizite Vorschrift

Ukl = X + T (X — X—1)

lasst sich als Extrapolation der Losung entlang einer Geraden deuten. Fiir den Faktor T ergibt

sich nach [161] Ty = (tx —1)/tky1, wobei t, = (14 4/1 +4t]2<)/2 ist, um Konvergenz gemaf3
Gleichung 4.30 zu gewihrleisten.

Wie auch bei dem ISTA Verfahren, stellt sich zusatzlich die Frage nach der optimalen Schrittweite
1/L des Algorithmus, da die Lipschitz-Konstante L hdufig nicht bekannt ist. Zur Losung wird
ein sog. ,Backtracking” durchgefiihrt: Gegeben sei ein Startwert [y > 0 und ein Backtracking
Parameter i > 1. Dann wird in jedem Iterationsschritt der kleinste Index i, derart gesucht,
sodass mit L = niLV L,_; die Relation

J(r(Uv)) <Joq,i(Fr(Tv), §v)

erfiillt ist. Mit diesem L, kann die Minimierung durchgefiihrt werden. Das komplette FISTA Ver-
fahren ist in Form von Pseudocode in Algorithmus 4.3 zusammengefasst.

Algorithmus 4.3: Fast Iterative Shrinkage Thresholding Algorithmus (FISTA) mit Backtracking

Radon—Matrix R

Messvektor b

Sparsity —Parameter A
Lipschitz Startwert Lo
Backtracking Parameter mnp
Startwert X

for v =1 : ny

while J(ﬁj_(gv).) >J o, (Pt (Uv), §v)
L= HILV ‘Ly1
end

7_5\/ = 5Lv(gv)

tyi1 = (1++/1+4t3)/2

ngrl =Xy +(ty — 1)/tv+l Xy _’_"vfl)
end

X
Il
<«
2
+
AN
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Mit diesen Parameterwerten kann fiir das FISTA Verfahren mit Backtracking folgende Aussage
tiber das Konvergenzverhalten gemacht werden: Seien {Xy}, {j} eine mit Algorithmus 4.3 gene-
rierte Serie an Vektoren und sei X* eine Losung des Minimierungsproblems aus Gleichung 4.27,
dann gilt jedes v > 1:

) e 2L [|Ro — %3
(Xy)—J(X") <
&)= (v+1)?

d.h. die Funktionswerte ndhern sich quadratisch in 1/v einem Minimum J(X*) an.

(4.30)

Zuletzt bleibt die Frage nach der Wahl des Sparsity-Parameters A. Wendet man die Optimalitats-
bedingung statt auf ] direkt auf ] an, so ist ein Vektor X* genau dann die Losung des zugehorigen
Minimierungsproblems, wenn

2RT (B—R-%*)) =Asgn((X*);) ,XE#0
(287 (5 Re%") ), =Asgn (27, 1
(o (5-0.5)),

fiir alle Komponenten i erfiillt ist[164]. Aus der zweiten Bedingung folgt mit A > II2(RT - 6)i||oo =
Amax, dass X* = 0 gilt. Im Grenzwert A — 0 geht das BPDN Problem hingegen in den Basis
Pursuit (siehe Gleichung 4.25) {iber. Statt den Sparsity-Parameter fest aus dem Intervall (0, Amax)
zu wihlen, wird eine sog. Warmstart-Strategie mit Fixpunkt Fortsetzung verwendet[165]. Dabei
wird A in jedem FISTA Iterationsschritt gemafSs A(v) =13 - Amax mit einem 0 < n) < 1 geometrisch
verkleinert, bis in einem Iterationsschritt ¥ eine definierte untere Grenze Ay, erreicht ist. Fiir alle
folgenden Schritte v > ¥ wird dann A (v) = Amin gewahlt.

<A ,XE=0 (4.31)

4.3. CSCT-Rekonstruktionsalgorithmus

In diesem Abschnitt werden die Resultate aus Abschnitt 4.2 verwendet, um einen Compressed-
Sensing basierten Rekonstruktionsalgorithmus fiir die CSCT-Rekonstruktion unter Verwendung
von a priori Wissen zu formulieren. Unter Kenntnis des vektorisierten CBCT-Bildes Xcp , wird
dieses auf zwei Weisen genutzt: Zum einen werden mit Hilfe von Bildverarbeitungsmethoden
geometrische Informationen aus dem Bild extrahiert und tiber eine Nebenbedingungsmatrix C
mit Nebenbedingungsvektor bc direkt in das Minimierungsproblem integriert (vgl. Unterab-
schnitt 4.3.2). Zum anderen wird mittels des Bildes ein Dictionary D trainiert, beziiglich dessen
Xcp komprimierbar darstellbar ist, d.h. Xcg ~ D - ﬁ mit einem diinn-besetzten Koeffizientenvek-
tor gilt (vgl. Unterabschnitt 4.3.1). Unter der Annahme, dass das zu rekonstruierende CSCT-Bild
ebenfalls unter dieser Darstellung komprimierbar ist, ldsst sich das Minimierungsproblem zur Re-
konstruktion von X durch

2
+>\H(§Hl sd ¥>0 (4.32)
2

‘ R . b
min -D-p—1
p C bc
beschreiben. Dabei wird ebenfalls die Nicht-Negativitit der Losung im Ortsraum gefordert. Im
Folgenden wird zunédchst auf die Erzeugung der Matrizen C, D und R eingegangen und die Aus-
wirkungen der Unterabtastung der Streuprojektionen abgeschatzt, um abschliefiend einen Rekon-
struktionsalgorithmus zur Losung von Gleichung 4.32 vorzustellen.
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4.3.1. Dictionary Learning

Das fiir die CSCT-Rekonstruktion relevante CBCT-Schichtbild in der yz-Ebene werde im Folgen-
den durch Icgct(iy,iz) - mit Indizes iy € {1,...,ny} bzw. i, € {1,...n,} und einer Gesamtpi-
xelanzahl n; = ny - n, - bezeichnet. Die vektorisierte Form von IcgcT sei weiterhin durch Xcp
definiert. Dabei ist vorausgesetzt, dass die Voxelgrofie im CBC- Datensatz auf die Voxelgrofie des
CSCT-Bildes angepasst ist.

Wie bei konventionellen Komprimierungsverfahren tiblich, wird das Bild zur Analyse bzw. Syn-
these beziiglich eines Dictionarys D in einzelne Segmente aufgeteilt. Diese Segmentierung wird
mit Hilfe quadratischer Blocke der Grofle w x w, den sog. ,Patches”, realisiert. Die roten Git-
terlinien in Abbildung 39 (oben links) veranschaulichen eine derartige Aufteilung des Bildes in
quadratische Teilblocke. Die Anzahl aller Patches ist durch npyin, = n» /w?, die Anzahl der Pat-
ches einer Zeile, z.B. in y-Richtung, durch npaten,y = ny/w, gegeben. Fiir den Fall (ny mod w) # 0,
wird das Bild am Rand entsprechend durch Nullen erginzt (,,zero-padding”).

Ortsraum D-Raum
Eingabe: CBCT-Bild X  Dictionary: D(n,)
z :
K-SVD
Traiﬁing
7~ | f
Patch i, 3
Grofe wxw Zufallige Wahl von
n, Trainingspatches

Synfhese
— | ﬁi | 10

V(:)Il ﬁT

0
0 2000 4000 6000 8000 10000

i Threshold: Br(ny)

Abbildung 39: Schematische Darstellung des Dictionary Optimierungsprozesses: Aus dem CBCT-Bild
IcecT(ily,iz) werden zufillig gewihlte Patches (gelb) zum Erlernen eines Dictiona-
rys via K-S5VD verwendet. In Abhiéngigkeit der Ziel-Sparsity ny, wird das CBCT-
Bild beziiglich des erlernten Dictionarys D(ny) analysiert und mit Hilfe des Hard-
Thresholdings approximiert. AnschlieSend wird ny derart gewahlt, dass die Abwei-
chung zwischen Approximation und Eingangsbild minimiert ist.
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Das Teilbild im i-ten Patch werde mit IEiB c1- die zugehorige vektorisierte Form mit %E‘B bezeich-
net. Die vektorielle Darstellung des gesamten Bildes IcpcT beziiglich der Patch-Segmentierung
%EB ist durch die zeilenweise Aneinanderreihung der Vektoren %‘éiB furi € {1,..., Npaten) de-
finiert. Analog wird mit den Koeffizientenvektoren Pt zur Beschreibung von Xcp beziiglich
des Patch-Dictionarys D gemd8 X3, = D - BPt verfahren. Es lisst sich eine Synthese-Matrix

A € R XTda Mrach bestimmen, s.d. iber
A-BP =Xce (4.33)

die Berechnung des Bildes Xcp im Ortsraum beziiglich der Standardeinheitsbasis erfolgen kann.
Es ist anzumerken, dass in dieser Arbeit bei der Formulierung von Optimierungsproblemen zur
Rekonstruktion, siehe beispielsweise Gleichung 4.32, der Ubersichtlichkeit halber auf diese detail-
lierte Notation verzichtet wird®.

Fiir das Erlernen eines Dictionarys unter Verwendung des K-SVD Algorithmus werden n zufalli-
ge Trainingspatches X; € R™**! der GroRe w x wmit i € {1,...,n} aus dem CBCT-Bild extrahiert.
Dabei wird zusétzlich gefordert, dass die Standardabweichung der Komponenten eines Trainings-
vektors einen vorgegebenen Schwellwert std(X;) > epssq liberschreiten muss. Dies verhindert,
dass Bildareale mit konstanter Intensitit zum Trainingsdatensatz beitragen; epsgq wird entspre-
chend an die Standardabweichung des Bildrauschens angepasst. Mit diesem Trainingsdatensatz
kann fiir eine feste Anzahl von K-SVD Iterationen ni ein rp -fach redundantes Dictionary D (ny)
in Abhéngigkeit der K-SVD Ziel-Sparsity ny erlernt werden.

Algorithmus 4.4: Dictionary Training, Pseudocode

K-SVD Parameter param ={w,Tp, N, Niter)
CBCT-Bild Xcp
Kompressionsziel My thresh
for ny =1:my max
D(ny) = ksvd(Xcp, Ny, param)
Bl e = OMP (D, XcB, Mk thresh)
7_{CB,thresh =D- Bglresh
T(ny) = [IXcB thresh — XcBll2
end

M opt = arg min(r(ny))

Dopt =D (nk,opt)

Das Verfahren zur Optimierung des Dictionarys im Hinblick auf dessen Komprimierungseigen-
schaften ist schematisch in Abbildung 39 dargestellt. D(n) wird fiir eine Reihe von Werten n. €
{1, ..., N max) bestimmt, um anschlieffend X beziiglich D(ny) mittels OMP patchweise zu analy-
sieren. Der resultierende Koeffizientenvektor BP(ny) wird durch einen vorgegebenen Schwell-
wert in einen diinn-besetzten Vektor mit Sparsity Ny resh tiberfiithrt und die Bild-Approximation

3Dies ist ohne Einschrankung moglich, da B aus BP durch eine lineare Transformation Tp hervorgeht. Damit lasst
sich Gleichung 4.33 tiber Xcp = A - pP = ATy - p = D- B unter Verwendung einer globalen Dictionary-Matrix D
umformulieren.
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XCB thresh = A - 610 (nk) berechnet. Es wird der Parameter ny opt gewihlt, welcher das Residuum
|IXCB,thresh — XcBll2 minimiert und das zugehorige Dictionary Dopt mit dem Koeffizientenvektor
Bopt gespeichert. Das Verfahren ist in Form von Pseudocode in Algorithmus 4.4 dargestellt.

4.3.2. Praprozess

Der im vorangegangenen Abschnitt beschriebene Dictionary-Training Prozess liefert ein ,,optima-
les” Dictiogary Dopt zur Komprimierung des CBCT-Bildes, sowie den zugehorigen Koeffizien-
tenvektor Bopt- Durch die patchweise Analyse lassen sich zu Bildbereichen, wie z.B. dem Hinter-
grund auflerhalb der ROI oder iso-intensen grofiflichigen Arealen, korrespondierende Koeffizien-
ten identifizieren, welche keinen relevanten Beitrag zum CBCT-Bild liefern. Unter der Annahme,
dass diese Dictionary-Atome ebenfalls keinen signifikanten Anteil am CSCT-Bild haben, lassen
sie sich durch ein Threshold-Verfahren entfernen: Es werden die vom Betrag kleinsten n ; , Koef-
fizienten vernachldssigt, bzw. die zugehorigen Spalten der Radonmatrix gestrichen. Dabei diirfen
einerseits die Komprimierungsverluste |[Dpt - ﬁthresh —XcBll2/lIXcBll2 einen vorgegeben Wert, z.B.
1%, nicht tiberschreiten, andererseits muss ausreichend Redundanz des Dictionarys rp 2 1 be-
stehen bleiben, damit der CSCT-Bildinhalt komprimierbar darstellbar bleibt. Zur Wahl von ny ;.
vgl. Unterabschnitt 4.4.3.

Die Kenntnis des CBCT-Bildes erlaubt es, neben der Optimierung der Darstellung durch das Dic-
tionary ebenfalls mit Methoden der Bildverarbeitung a priori Informationen zu erschliefien, wel-
che direkt in Form von Gleichungsrestriktionen in den Datenterm des Rekonstruktionsproblems
eingebracht werden kénnen. Lassen sich unterschiedliche Pixel (Xcg)i und (Xcg); im CBCT-Bild
beispielsweise dem selben Material gleicher Dichte zuordnen, so gilt (Xcg)i — (Xcg); = 0. Diese
Information entspricht einer Zeile k der Nebenbedingungsmatrix C und kann tiber

(C)y.-X=0&100---0 1 0---0 —1 0---0-D-B=0 (4.34)

Ortsraum

Eingabe: CT-Bild X, Segmentgrofie n,,

A

Wasserscheiden- Z

Transformation

mit max.
Segmentgrofie ng,

-

Pixel mit Index i y Y’
(Wahl zufillig) Ausgabe: Indexmenge S(i,Ny;) = {Sy, -y S}, M SNy

Abbildung 40: Demonstration der zufélligen Wasserscheiden-Segmentierung. Es wird eine hinrei-
chend grofie Indexmenge generiert, indem das Verfahren mit einer vorgegebene An-
zahl an Startpixeln i und Segmentgrofien nseg wiederholt wird.
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implementiert werden, wobei fiir den Nebenbedingungsvektor (rechte Seite) be = 0 gilt. Um
den Einfluss der Starke dieser Randbedingung auf die Losung des zugehorigen Optimierungspro-
blems kontrollieren zu kénnen, werden die Zeilen von C mit einem Wichtungsfaktor Aseg multipli-
ziert. In Abhéngigkeit des Einflusses der Segmentierung Aseg kann die lokale Glattheit der Losung
eingestellt werden. Hierdurch wird die Losung stabilisiert, da durch die zusatzlichen Gleichungen
der Grad der Unterbestimmtheit des Gleichungssystems reduziert wird. Dabei lasst sich Aseg als
sog. Tikhonov-Regularisierungsparameter und C als lokale Tikhonov-Matrix interpretieren[166].

Die Bestimmung von Pixeln, welchen das gleiche Material mit selber Dichte zugrunde liegt, ent-
spricht einem Segmentierungsproblem. Im Allgemeinen stellt die Entwicklung von robusten Seg-
mentierungsverfahren in automatisierten Prozessen eine Herausforderung dar. Im vorliegenden
Fall ist es jedoch ausreichend, kleinere Areale eines Materialsegments zu bestimmen. Statt der
Identifizierung eines komplett zusammenhidngenden Materialgebiets, werden lediglich kleinere
Teilgebiete mit einer vorher definierten Pixelanzahl nse, im CBCT-Bild bestimmt. Dazu wird ei-
ne modifizierte Variante der sog. Wasserscheidentransformation[167] (,,watershed segmentation”)
verwendet: Es wird dabei von einem zufillig gewéahlten Startpixel (Xcg)i, im CBCT-Bild die an-
grenzende 4-er Nachbarschaft untersucht. Erfiillt ein Nachbarschaftspixel die Segmentierungsbe-
dingung, wird sie in die Indexmenge des aktuellen Segments aufgenommen, siehe Abbildung 40.
Dabei wird ein Pixel im v-ten Schritt akzeptiert, wenn

v—1

(XcB ) S
Z v — 11k - (XCB)iV < €seg (435)
k=1

erfiillt ist. Die Grofie eseg beschreibt die maximal zuldssige Abweichung des neuen Pixelwer-
tes verglichen mit dem Mittelwert der bisher akzeptierten Werte. eseg wird typischerweise ent-
sprechend des zu erwartenden Bildrauschens gewdhlt. Neue Pixel werden solange in die ak-
tuelle Segmentierungsindexmenge aufgenommen, bis die maximale Segmentgrofie nseg erreicht
ist. Dieses Vorgehen wird fiir weitere Startpositionen innerhalb des CBCT-Bildes wiederholt, bis
tiber alle moglichen Startpixel-Positionen iteriert wurde. Bereits segmentierte Bildbereiche wer-
den bei der Startpixelwahl nicht mehr beriicksichtigt (keine Uberlappung). Um ebenfalls grofere
Areale zu detektieren, wird nach einer derartigen Iteration die maximale Segmentgrofie gemafs
Nseg(Vseg) = Tseg0 + Mseg - Vseg linear erhoht und der gesamte Segmentierungsvorgang wieder-
holt. Dabei beschreibt ngego die Start-Segmentgrofie und mseg gibt die Steigung an, mit der die
Patchgrofe bis zu einer maximalen Segmentgrofie bei Vseg max erhoht wird. Das komplette Verfah-
ren ist in Form von Pseudocode in Algorithmus 4.5 skizziert. Nach Durchlaufen des Algorithmus
ist eine Indexmenge Jseg (10, Nseg) = {10, -, inseg—l} fiir jeden moglichen Startwert iy bei einer gege-
benen Segmentgrofse nseg vorhanden. Fiir jeden Startwert lassen sich nseg — 1 Nebenbedingungen
gemafs Gleichung 4.34 generieren.

74



4.3. CSCT-Rekonstruktionsalgorithmus

Algorithmus 4.5: Segmentierungsprozess, Pseudocode

Segmentierungsparameter Nseg,0, Mseg, €seg
Anzahl Iterationen vmax
CBCT-Bild Xcg

for v=1:vmax
Tlseg = Mseg,0 + Mseg - V
for i=1:length(Xcp)
JI(v,1) = watershed(Xcg, 1, Nseg)
end
end

Indexmenge J(v,1)

4.3.3. Generierung der Radonmatrix

Fiir die Rekonstruktion realer und simulierter CT-Sinogramme werden unterschiedliche Ansitze
zur Generierung der Radonmatrix* gewahlt. Es ist bekannt, dass bei Untersuchungen zur Perfor-
mance eines Rekonstruktionsalgorithmus mittels synthetischer Daten die Rekonstruktionsgtite im
Vergleich zu realen Daten tiberschitzt wird, wenn dasselbe Modell sowohl fiir die Datengenerie-
rung (Vorwértsmodell) als auch fiir das inverse Problem (Rekonstruktion) verwendet wird[168]
(sog. ,inverse crime”). Daher wird fiir die Analyse des entwickelten Rekonstruktionsalgorith-
mus in Abschnitt 4.4 eine ,,synthetisch” generierte Radonmatrix verwendet, wohingegen bei der
Rekonstruktion realer Messdaten (Kapitel 6) eine per Simulation erzeugte Systemmatrix benutzt
wird.

Synthetische Erzeugung

Zur Bestimmung der Systemmatrix wird die Linearitdt der Radon-Transformation ausgenutzt. Die
k-te Spalte (R)(.y) der Radonmatrix ldsst sich aus den Koeffizienten der Radon-Transformierten
des k-ten Einheitsvektors ermitteln. Fiir Einheitsvektoren (bzw. -Bilder) beztiglich der Standard-
basis ergeben sich entsprechend einzelne sinusformigen Kurven fiir die Spalten der Matrix. Eine
Linearkombination dieser Vektoren liefert durch Uberlagerung der Sinuskurven das Sinogramm.

Anstatt die Radon-Matrix R beztiglich der Standardeinheitsbasis zu bestimmen, wird sie direkt
in Form von R - D, d.h. beziiglich des Dictionarys, fiir eine patchweise Reprasentation P des
Koeffizientenvektors ermittelt. Dazu werden alle Atome von D einzeln in jedem Patchsegment
Radon-transformiert, vgl. Abbildung 41 oben. Die einzelnen , Radon-Atome” bestehen so aus ei-
ner gewichteten Uberlagerung mehrerer Sinuskurven - auch negative Eintrdge sind moglich. Fiir
die Generierung der Radon Daten wird die MATLAB eigene Funktion (,,radon.m”), welche ein
Subpixel Verfahren[169, Seite 505 ff.] zur Berechnung anwendet, benutzt.

4In Teilen dieses Kapitels werden die Begriffe ,Radonmatrix” und ,Systemmatrix” synonym verwendet.
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Um bei einem CSCT-System das zweidimensionale Intensitatsprofil des VOI Iyoi(y, z), vgl. Un-
terabschnitt 3.3.1, berticksichtigen zu konnen, miissen die Eintrdge der Radon-Atome in Abhdn-
gigkeit des Drehwinkels y korrigiert werden. Der Zusammenhang zwischen rotiertem und orts-
festem Bezugssystem z’ = z/(x, z,y) ist gemafl Unterabschnitt 2.3.1 bekannt, sodass die Korrektur
fiir einen festen Winkel y durch eine eindimensionale Faltung von Iyor(y’, 2’ (x, z,v)) mit der zum
Rotationswinkel y korrespondierenden Bildzeile in y’-Richtung durchgefiihrt werden kann. Die-
se korrigierten Radon Atome bauen spaltenweise die globale Systemmatrix R auf. Gleichzeitig
kann die Analyse Matrix A durch eine gleichartige Einsortierung der Dictionary Atome im Orts-
raum konstruiert werden, so dass sich das Bild X aus den Koeffizienten der Radon-Atome iiber
X=A-: (gp berechnen lésst.

Erzeugung mittels Simulation

Die simulative Bestimmung der Systemmatrix geschieht analog zum zuvor beschriebenen Ver-
fahren zur ,synthetischen Erzeugung” der Radonmatrix. Der wesentliche Unterschied besteht in

Ortsraum : Radon-Raum

Eingabe: Dictionary Matrix D : Radon-Atom: 1(i,j)

A ] A
z : y
Radon —\

—
_a Transformation
| g N

Patch i mit

Atom a’]
Y i Y Faltung mit
Transformations-Matrizen: A, R " Gefaltet: };(j,j) VOI-Profil
Synthese Matrix A
AB=X :
Fur alle
=
(i)
Radon Matrix R f \
RDB =b
y'

Abbildung 41: Schematische Darstellung der ,,synthetischen” Radon Matrix Erzeugung. Die einzelnen
Atome der Dictionary Matrix D werden patchweise in den Radon-Raum transformiert
und mit dem ortsabhéngigen VOI-Profil entlang der y-Achse gefaltet. Die gefalteten
Radon-Atome bilden die Spalten der globalen Radon-Matrix R .
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der Berechnung der Radon-Transformation. Diese wird hier mit Hilfe der in Unterabschnitt 3.2.5
beschriebenen Simulationsroutine zur Erzeugung von CSCT-Sinogrammen durchgefiihrt. Dazu
wird die Phantom Matrix jeweils fiir alle Dictionary Atome der Matrix D und fiir alle Bildsegmen-
te einzeln durch weifle Punktstreuer beschrieben. Die CSCT-Simulation liefert die zu den Dictio-
nary Atomen gehorenden Sinogramme bzw. Radon-Atome, welche anschliefiend spaltenweise in
die Matrix R einsortiert werden konnen. Analog wird ebenfalls die Synthesematrix A bestimmt.
Durch die komplette Systemsimulation beinhaltet R automatisch alle Systemeigenschaften, sodass
zusétzliche Korrekturen, wie zum Beispiel aufgrund der Intensitdtsverteilung der VOI, nicht ge-
sondert berticksichtigt werden miissen.

Die der Systemmatrix-Erzeugung zugrundeliegende Sichtweise erlaubt eine alternative Interpre-
tation des Rekonstruktionsproblems aus Gleichung 4.32: Anstatt eine Losung im Ortsraum durch
ein beziiglich D komprimierbares Bild X zu bestimmen, wird dquivalent eine Darstellung des
beobachteten Sinogramms mit einer geringen Anzahl von Radon-Atomen gesucht. Es ist anzu-
merken, dass durch die speziellen Radon-Atome die Sinogramme durch diinn-besetzte Koeffi-
zientenvektoren [g dargestellt werden konnen, die Radon-Matrix selbst dafiir jedoch nicht mehr
gleichermafsen diinn-besetzt ist.

4.3.4. EDXRD-Scan (,,CBCT-Schitzer”)

Unter Kenntnis des CBCT-Bildes und des daraus bestimmten Dictionarys D, Radon-Matrix R und
Synthesematrix A, gilt es das a priori Wissen zu nutzen, um eine Abschitzung der Rekonstruk-
tionsgiite des CSCT-Bildes in Abhéngigkeit des Grades der Unterabtastung k zu erlangen. Bei
der Wahl des Akquisitionsschemas eines CSCT-Systems in Nadelstrahlanordnung wird, in An-
lehnung an typische Compressed-Sensing Aufnahmeverfahren (vgl. beispielsweise das Ein-Pixel
Kameraprinzip[170]), eine zuféllige Abtastung des Sinogramms Ortsraum gewahlt: Entlang der
Energieskala wird angenommen, dass alle Energiekanéle parallel Daten akquirieren. Bei der Mes-
sung des Sinogramms im Ortsraum werden dquidistante Winkelschritte y; € {0°,...,180°} mit
ie{l,...,nsy} verwendet und die Messpunkte entlang der y-Achse entsprechend « zuféllig ver-
teilt. Die Anzahl aller Translationsschritte in y-Richtung, d.h. bei einer kompletten Aufnahme,
werde mit n;, bezeichnet, die Anzahl der gesammelten Datenpunkte im Sinogramm (kx = 0)
entspricht also n,, = ngy - ngsy. Bei einem komprimierten Scan werden entsprechend lediglich
(1 —k) - ny, Datenpunkte gemessen.

Um Aussagen iiber die Anzahl der benotigten Messungen in Abhédngigkeit eines gegebenen Qua-
litatskriteriums treffen zu konnen, wird der CBCT-Datensatz zu dessen Abschdtzung benutzt.
Durch die Vorwirtsprojektion des CT-Bildes Xcg wird ein kompletter Transmissionsscan iiber
die Beziehung beg = R-Xcp + € imitiert. Dabei entspricht € wieder einem Rausch-Vektor, vgl.
Abschnitt 4.2. Da die akquirierten Daten Poisson verteilt sind, ist es sinnvoll, das Rauschlevel des
CSCT-Sinogramms N(v,y, E) durch dessen hochsten Eintrag Nmax = max[N(y,y, E)] zu charak-
terisieren und entsprechend N = Ny« zu wéhlen. Der imitierte Messvektor kann entsprechend
der Parameter N. und k durch

Neg (x) 5 -Ne) — bep,e (k) (4.36)

NCB/e (K) = pOiSSOﬂ <1’naX(]\JCB(

beschrieben werden. Dabei ist mit SCB,e(K) der Messvektor gemeint, bei dem zufallig « - ny,
Eintrdage entfernt wurden, um die Unterabtastung des Sinogramms zu beschreiben. Formal ge-
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schieht dies durch Verwendung einer sog. ,,Maskierungs-Matrix” M, mit der der diinn-besetzte
Messvektor via M - 6CB,€ und die beschreibende Systemmatrix durch M, - R berechnet wer-
den kann. Die durch den Datenterm |[[M, - R - [gcg — My - 5CB,€||% des resultierenden Minimie-
rungsproblems entstehende Beschreibung ldsst sich aus Sicht der digitalen Bildverarbeitung als
Sinogramm-Inpainting Problem bzw. als Impulsrauschreduzierung im Sinogramm-Raum inter-
pretieren.

Durch die Inversion des Problems unter Verwendung des modifizierten FISTA Rekonstruktions-
algorithmus (vgl. Unterabschnitt 4.3.5) beziiglich des erlernten Dictionarys D lassen sich Ap-
proximationen X(-g (k, N¢) bestimmen. Damit kann die Rekonstruktionsgtite durch {cp(k, N¢) =
IXce —XGp (K, Ne)ll2/IXcgll in Abhédngigkeit des Rauschlevels € und dem Grad der Komprimie-
rung k ermittelt werden. Dieser Ablauf ist schematisch in Abbildung 42 dargestellt. Auf diese
Weise lasst sich das fiir den CBCT-Scan benétigte k in Abhdngigkeit des gegebenen Rauschlevels
fiir eine maximal zu tolerierende Abweichung C abschédtzen. Untersuchungen zu dieser Heuristik
sind in Unterabschnitt 4.4.3 beschrieben.

Ortsraum Radon-Raum
Eingabe: CBCT-Bild Xcp :Sinogramm: b = RXcs +€

A

Radon y
Transformation

Poisson
Rauschen

m . !
Tl%) |_£1_£2 —E3| § FAN) y A
= Rekonstruktion

- :
17 3
é\ fur kK E{xy,...,K,}
\E :
4 Ken(ic)

Abbildung 42: Schematische Darstellung zur Abschitzung der benotigten Anzahl an Messungen bei
gegebenem Rauschlevel.
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4.3.5. CSCT-Rekonstruktionsprozedur

Der beschriebene Rekonstruktionsalgorithmus basiert auf der expliziten Kenntnis des Abtast-
musters des CSCT-Sinogramms, d.h. der Maskierungs-Matrix M. Ist das zum zweidimensio-
nalen CSCT-Schnitt korrespondierende CBCT-Schichtbild gegeben, kann zunéchst geméfs Unter-
abschnitt 4.3.1 ein Dictionary D erlernt werden. Mit diesen Informationen lésst sich entsprechend
der gewdhlten Patch-Segmentierung die Radon-Matrix R bzw. Synthese-Matrix A fiir die Rekon-
struktion berechnen. Optional kann die angepasste Wasserscheiden-Segmentierung (vgl. Unter-
abschnitt 4.3.2) auf Xcg angewendet werden, sodass eine erweiterte Systemmatrix mit neuem
Messvektor bes(E) gegeben ist. Es sei explizit darauf hingewiesen, dass es sich bei den CSCT-
Messdaten um einen dreidimensionalen Datensatz handelt, d.h. beg(E) € R™X"e. Alle bisher
beschriebenen Matrix-Vektor Operationen werden damit in Matrix-Matrix Multiplikationen um-
gewandelt. Dies entspricht zundchst einer entlang der Energieachse ,kanalweisen” Betrachtung
des Problems. Zur Beriicksichtigung der Korrelationen zwischen Orts- und Impulsiibertragskoor-
dinaten sowie zur verstiarkten Forcierung der diinn-Besetztheit der Losung wird eine modifizierte
Variante des FISTA Algorithmus verwendet. Dabei wird der FISTA Algorithmus (vgl. Algorith-
mus 4.3) zur Losung von Gleichung 4.32 derart modifiziert, dass zwischen zwei Iterationsschritten
weitere Operationen auf die Losung angewendet werden. Diese Vorgehensweise ist vereinfacht
mittels Pseudocode in Algorithmus 4.6 skizziert.

Algorithmus 4.6: CSCT-Rekonstruktion, Pseudocode

CBCT-Bild Xcp
CSCT—Sinogramm bes(E)

Anzahl Iterationen vpax
Patchweise Ziel—Sparsity n}

Dopt = ksvd(Xcg)

[A, R] = generateRadon(Dpt)

[R, bes(E)] = imSegmentation(Xcp)
for v=1:vmax

BYs(E) = FISTAstep(A, R, bes(E), Bs ' (E))
zgs(E) =A- [355('5)

Xs(E) = imProcessing3d (X (E))

X¥g(E) = thresh(x¥g(E))

Bg(E) = omp(X¥g(E),ny)
end

Rekonstruiertes CSCT-Bild Xlg(E) =A - Bl&>(E)

Nach der Initialisierung der Variablen wird zu Beginn zunichst ein gewohnlicher FISTA-Schritt
(FISTAstep) im Dictionary Raum durchgefiihrt. Dieser liefert einen diinn-besetzten Koeffizienten-
vektor E%s, welcher anschlieffend mit der Synthese-Matrix in den Orts-/Energieraum tiberfiihrt
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Ortsraum Radon-Raum Ortsraum
Eingabe: Sinogramm ECS(E) FISTA Iter.: ECBV (E)= RECB"(E) Synthese: >_<::BV(E)= AECBV(E)
? y
Y :
FISTA Synthese
v=(-1 via A
Digitale
Bildver-
arbeitung
(3d)
- : )
Synthese Analyse
V=V; max omp(:?CBV’K)
Y v y
Ausgabe: X'(E) -OMP Iter.: B'cs"(E) : Filterung: X'c5"(E)

Abbildung 43: Vereinfachte Darstellung der iterativen Rekonstruktionsroutine: Das diinn-besetzte
Eingabesinogramm bes wird beziiglich eines erlernten Dictionarys D mit Hilfe des
FISTA-Algorithmus rekonstruiert. In jeder Iteration wird der aktuelle Koeffizienten-
vektor BV via Synthesematrix A in den Ortsraum iiberfiihrt. Dort werden Bildverar-
beitungsschritte ausgefiihrt und das Bild anschlieffend tiber den OMP Algorithmus
diinn-besetzt zuriicktransformiert.

wird. Das resultierende approximierte Losungsbild X&g ldsst sich mit Methoden der digitalen Bild-
verarbeitung manipulieren. Abhéngig von weiterem Vorwissen iiber das Objekt konnen spezielle
Filter oder Detektionsalgorithmen zum Einsatz kommen. Typischerweise werden Filter zur Sta-
bilisierung der Losung eingesetzt. So wird standardmaéfiig ein dreidimensionaler Gaufischer Tief-
passfilter mit vergleichsweise geringer Standardabweichung (o < 0.3 Voxel) in Kombination mit
einem 3d-Medianfilter mit 3er Nachbarschaftsrelation verwendet. Durch die starke Lokalisierung
der Filter (geringe Kernelbreite) soll eine signifikanten Verschlechterung der Energie- / Ortsauf-
16sung verhindert werden. Jedoch ist aufgrund der Kollimator bedingten Winkelunscharfe bei
einem CSCT-System (hier ca. 6 %, vgl. Unterabschnitt 3.3.2) die Linienunschérfe in der spektralen
Dimension bestimmt. Im Vergleich zu moéglichen hohen Kontrasten im Ortsraum (scharfe Kanten)
miissen die Spektren ein hohes Maf an Glattheit aufweisen. Daher wird zusétzlich fiir jedes Pixel
im Ortsraum eine eindimensionale Savitzky-Golay Filterung[171] entlang der spektralen Achse
durchgefiihrt. Abhéngig von der verwendeten Energiekanalanzahl kann diese Filterung mit ent-
sprechend breiterem Filterkern (z.B. ~ 10 Kanile) durchgefiihrt werden. Die gesamte Bildverar-
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beitungsprozedur ist im Pseudocode des Rekonstruktionsalgorithmus als imProcessing3d Schritt
zusammengefasst.

Nach dem Filter-Prozess wird im tresh Schritt fiir jedes Voxel die zuldssige Wertemenge gepriift
und angepasst: Alle Werte kleiner einer definierten Untergrenze Npyin (z.B. Npin = 0 als Nicht-
negativitatsbedingung) und grofier einer gegeben Obergrenze N, werden auf diese definierten
Grenzwerte zuriickgesetzt. Das resultierende Bild der aktuellen Iteration muss fiir die néchste
FISTA Iteration in den Dictionary Raum tiberfithrt werden. Zur Forcierung einer diinn-besetzten
Représentation von B%S wird aus X&g unter Verwendung des OMP Algorithmus patchweise ein
Koeffizientenvektor mit minimaler Sparsity n} analysiert (omp Schritt). Durch das Training des
Dictionarys D ist die zu erwartende Approximationsgiite in Abhédngigkeit der Ziel-Sparsity be-
kannt und n{ kann entsprechend gewihlt werden. Dieser komplette Vorgang wird fiir eine fest-
gelegte Anzahl an Iterationen vmax durchgefiihrt. Um die Prozedur zu veranschaulichen, ist in
Abbildung 43 eine vereinfachte Ubersicht des Rekonstruktionsprozesses gezeigt.

Wie bei Patch-basierten Verfahren zur Kompression oder Rekonstruktion treten auch hier bei ei-
nem hohen Grad an Sparsity aufgrund der quadratischen Parkettierung sog. Block-Artefakte auf,
sodass die Ubergénge zwischen benachbarten Blocken sichtbar werden. Géngige Verfahren zur
Verringerung dieses Effekts basieren auf der mehrfachen Durchfiihrung einer Rekonstruktion un-
ter Verwendung verschobener Patch Gitter[172]. Prinzipiell lassen sich w? unterschiedliche Va-
rianten fiir das Patch-Gitter wéhlen, wobei an den Rédndern mit periodischen Randbedingungen
gearbeitet werden kann, um die Anzahl aller Patches konstant zu halten. Diese unterschiedli-
chen Realisierungen des Patch Gitters fiihren zu unterschiedlichen Rekonstruktionsproblemen,
welche unabhingig voneinander gelost werden konnen. Anschlieffend werden die so gewonnen
Rekonstruktionen durch Mittelwertbildung verrechnet. Dabei entsteht eine kantenfreie Rekon-
struktion, deren Giite signifikant hoher als die einer Einzelgitter-Rekonstruktion ist, vgl. Unterab-
schnitt 4.4.3.

4.3.6. Overlay

Dieser Abschnitt dient der Erkldrung der Visualisierung von Rekonstruktionsergebnissen. Nach
der Rekonstruktion des CSCT-Datensatzes stehen mit IcgcT und IcscT zwei dreidimensionale
Bilder zur Verfiigung. Der Ubersichtlichkeit halber wird bei der CBCT-Rekonstruktion nur das zur
CSCT-Rekonstruktion korrespondierende Schichtbild betrachtet, der Datensatz der Streurekon-
struktion bleibt durch die spektrale Komponente bedingt dreidimensional. Wahrend die CBCT-
Bildschicht lediglich in Graustufen darstellbar ist, ldsst sich die Energieskala des CSCT-Bildes in
eine (echte) Farbskala tiberfithren. So kann beispielsweise fiir eine selektierte Energie (oder eine
Linearkombination mehrerer Energien), welche in charakteristischer Art zu einem Material kor-
respondiert, eine Farbe definiert werden.

Zur Uberlagerung der beiden Bilder wird das CBCT in voller Auflésung verwendet und das
CSCT-Bild entsprechend tiber eine kubische Interpolation auf diese Dimension hochskaliert. Die
Kombinierung beider Bilder geschieht durch eine transparente Uberlagerung des CBCT-Graustu-
fenbildes mit dem CSCT-Vollfarbenbild beziiglich eines JET-Farbschemas. Diese Art der Darstel-
lung ist exemplarisch in Abbildung 44 visualisiert. Es wird die hohe Ortsauflosung des konven-
tionellen CT Bildes mit der materialspezifischen Farbdarstellung der Streudaten kombiniert. Es
ist anzumerken, dass je nach Anwendung die Farbkodierung des Streudatenbildes auch Informa-
tion tiber Bragg-Peak Verschiebungen aufgrund von Phasenumwandlungen, Textur, thermischer
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Ortsraum
CBCT-Bild X¢p Transparente CSCT-Bild Xcs(E)
(Grauwertskala) Uberlagerung (echte Farbskala)

Q

y

y

Abbildung 44: Kombinierte CBCT-CSCT-Darstellung durch transparente Uberlagerung beider Bilder.
Wihrend der CBCT-Datensatz ein Grauwertbild liefert (links), entspricht das CSCT-
Bild einem echten Farbbild. Die Farben korrespondieren dabei zu unterschiedlichen
Energiekanilen bzw. Materialien. Eine transparente Uberlagerung (mittig) ermoglicht
die kombinierte Darstellung des hochauflésenden CBCT-Bildes mit der materialselek-
tiven CSCT-Darstellung.

Probenausdehnung, etc. enthalten kann.

4.4. Untersuchung zur Rekonstruktionsperformance

Zur Untersuchung der Performance des Rekonstruktionsalgorithmus beziiglich der Rekonstrukti-
onsparameter, der maximal erzielbaren Komprimierung sowie der Auswirkung von Schwiachung
und Probentextur wurden Studien mit simulierten Daten durchgefiihrt. Dazu wurden Phanto-
me zuféllig, in Abhédngigkeit verschiedener Komplexititsgrade, generiert und ein zugehoriges
Transmissions- bzw. Streudatensinogramm simuliert. Diese Vorgehensweise erlaubt es, mittlere
Rekonstruktionsgiiten fiir eine komplette Klasse von Phantomen zu bestimmen und die Rekon-
struktionsperformance im Hinblick auf reale Daten realistisch abzuschétzen.

4.4.1. Generierung kiinstlicher Daten

Die fiir die Performance-Studien benétigten Daten zur Rekonstruktion wurden in zwei Schritten
generiert. Zundchst wurde fiir die Definition der Materialmatrix des Phantoms eine parameter-
abhéngige Verteilung erstellt (Phantom Erzeugung). Diese Materialverteilung wird anschliefSend
genutzt, um mit der Simulationsroutine aus Unterabschnitt 3.2.5 die benétigten Transmissions-
und Streusinogramme zu erstellen.
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Tabelle 3: Ubersicht der zur Phantom Generierung verwendeten Materialdatenbank. Dichten kénnen
Festkorperdichten oder Schiittdichten darstellen, die Materialbezeichnungen sind im Akro-
nymverzeichnis hinterlegt.

Material Aluminium  Glas  Graphit Luft NaCl PA6 PE PEEK
Dichte / gem ™3 2,70 2,20 2,26 0,00 217 1,14 0,95 1,32
Kristallin? ja nein ja nein  ja ja ja nein
Material PETG PMMA POM PP PTFE PVC SiC  SiO,
Dichte / gem ™3 1,38 1,19 1,41 0,91 2,20 1,39 0,68 2,65
Kristallin? ja ja nein ja ja ja ja ja

Zufillige Phantom Erzeugung

Die zufillig generierten Matrizen Mp (y,z) zur Phantombeschreibung setzen sich durch Uberla-
gerung einer vorgegebenen Anzahl n,p,; unterschiedlicher, nach ihrer Grofie absteigend sortierten
Phantom-Formen mit homogener Materialverteilung Mpr;(y,z) miti € {1,..., nobj} zusammen.
Dabei ist jeder Form Mpr i(y, z) ein Material zugeordnet: Abhdngig von der Anzahl der zu ver-
wendenden Materialien nmat werden die Materialzuordnungen zuféllig bestimmt. Die Mpf 1 (y, z)
werden aus sog. Basisformen Mpri(y, z) erzeugt, indem die Basisformen auf eine vorgegebene
Grofse n{J x n/ skaliert und zuféllig in der leeren i-ten Phantom-Form Matrix Mpr i (y, z) platziert
werden.

Die Basisformen werden durch geschlossene Polygone beschrieben, deren n,y;: Ecken nach fol-
gendem Schema generiert werden: Fiirj € {1,..., npkt} seien Polarkoordinaten gemafs

ngrd
Ty =To+ Z rand [0,1] - sin (i - ¢;) (4.37)
i=1
27
;= -1 4.38
®j Mo 1 G—1) (4.38)

gegeben. Diese Koordinaten werden normiert (rj/max(rj), ;) und in ein kartesisches System
tiberfiihrt, sodass Mprgi(y,z) durch das resultierende ausgefiillte Polygon definiert ist. Dabei
wird durch ng4 der Abweichungsgrad der Form von einem Kreis mit Radius ro angegeben. Fiir
hohere Ordnungen wird dieser Kreis in eine Form mit , grofserer Welligkeit” tiberfiihrt. Das Ver-
hiltnis ng.q /7o charakterisiert die Form der auftretenden ,Spitzen” und hat damit Einfluss auf die
im Bild vorkommenden Ortsfrequenzen.

Fiir die zufdllige Phantomerzeugung dienen die Parameter Mo und Nmat zur Steuerung der Kom-
plexitdt. Fiir die in dieser Arbeit verwendete Bild-Auflésung von ny = n, = 96 wird np; = 100
und 19 = rand(1,...,10) festgesetzt. Um tiber np; einen Einfluss auf die im Bild auftretenden
Ortsfrequenzen zu erlangen, wird ngq = rand(1, ..., Nep;) gewihlt’. Die komplette Materialda-
tenbank besteht aus 16 Materialien geringer Dichte(vgl. Tabelle 3) und beinhaltet Kunststoffe und
Pulver in kristalliner sowie amorpher Phase. Diese Materialien werden tiiblicherweise in Phanto-
men fiir CSCT-Systeme eingesetzt[20][173][174]. Eine beispielhafte Darstellung von generierten
Materialverteilungen in Abhéngigkeit von ngp; und nmat ist in Abbildung 45 gezeigt.

SMit rand(1,...,n) werden gleichverteilte ganze Zufallszahlen aus dem Bereich 1, ..., n bezeichnet.
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Ortsraum

nobj =25

Abbildung 45: Darstellung von zufallig generierten Materialverteilungen zur Phantom Simulation in
Abhiéngigkeit der Objekt- nyp; und Materialanzahl nmat. Die Farben kennzeichnen die
unterschiedlichen Materialien.

Sinogramm Simulation

Im ersten Schritt wird ein Phantom mit ny, - n, = 96 Pixeln bei gegebenen Parametern Nopj bzw.
Nmat gemafs des oben beschrieben Verfahrens generiert. Abhdngig von den gewéhlten Parametern
werden die Phantome einer sog. Phantomklasse zugeordnet. Phantomklasse 1 ist durch ngp,; = 10
bzw. Nmat = 3, Phantomklasse 2 durch nyp = 20 bzw. nmat = 5 und Phantomklasse 3 durch
Nopj = 30 bzw. nmat = 7 definiert. Die Materialien des Phantoms werden zufillig entsprechend
Tabelle 3 ausgewdhlt. Anschlieffend werden vier verschiedene Sinogramm-Simulationen mit je-
weils ngy = 139 Translationsschritten durchgefiihrt: Zunéchst wird ein Transmissionssinogramm
BCB,HQ (E) und ein normiertes Streusinogramm ECS,HQ (E) bei einer geringen Winkelschrittweite
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von dyuqg = 1,5° (,High Quality”) berechnet und zusitzlich ein Streusinogramm GES,HQ (E) ohne
Berticksichtigung der Strahlungsschwiachung in der Probe bestimmt. Zusitzlich wird ein Streusi-
nogramm b s,.Q (E) unter Beriicksichtigung der Probenschwichung bei einer grofleren Winkel-
schrittweite von dy1g = 5° (,Low Quality”) simuliert. Bei gegebenem Energiebereich - hier wird
E =70 —100keV verwendet - wird aus BCB,HQ (E) der zugehorige Projektionsdatensatz BCB,HQ
durch Summation tiber die, dem Energiebereich zugehorigen Energiekanile, erzeugt.

Im Anschluss an die Sinogramm Simulation wird eine gewohnliche FBP Rekonstruktion energie-
kanalweise mit nicht verrauschten Daten durchgefiihrt, um Referenzwerte fiir eine ,, optimale” Re-
konstruktion zu erhalten. Somit liefert die rauschfreie FBP Rekonstruktion der CSCT-Simulation
ohne Beriicksichtigung der Probenschwichung b/ s,nq(E) ein CSCT-Referenzbild X5 (E). Die
relative Abweichung der idealen Rekonstruktion %’CS,O(E) vom wahren Eingabebild Xcs g1(E)
(,ground truth”) wird beziiglich der euklidischen Norm als (cs,gT definiert. Sie beschreibt in
erster Linie die Abweichung der Rekonstruktion aufgrund der Modellierung. Analog lasst sich
aus be s,HQ (E) das CSCT-Referenzbild Xcso(E) unter Berticksichtigung der Probenschwéchung
bestimmen. Die Abweichung dieses Bildes von X5 4(E) quantifiziert den Einfluss der limitier-
ten Schwachungskorrektur. Die Rekonstruktion der rauschfreien Transmissions-Projektionsdaten
BCB,HQ liefert entsprechend die Referenz X¢p o. Dieses Transmissions-Schichtbild wird im néchs-
ten Schritt verwendet, um das Dictionary D fiir die FISTA basierte Rekonstruktion zu erlernen.
Fiir die Simulationsstudien des Rekonstruktionsalgorithmus werden anschlieffend die Daten der
LQ-Sinogramme verwendet.

4.4.2. Studie zur Rekonstruktionsperformance

Zur Untersuchung der Rekonstruktionsperformance werden Phantome zuféllig - gemafS der im
vorigen Abschnitt definierten Phantomklassen - generiert. Pro Klasse werden 20 Phantom-Kon-
figurationen simuliert. Das Sinogramm be s5,.Q(E) und das - geméfs des in Unterabschnitt 4.3.4
beschriebenen CBCT-Schitzers definierte - LQ-Sinogramm werden in einem definierten Energie-
bereich (E = 70 — 100 keV, 378 Energiekanile) betrachtet. Die Sinogramme werden bei drei unter-
schiedlichen Poisson-Rauschlevels, entsprechend der maximalen Anzahl der detektierten Quan-
ten (Summe {iber alle Energiekanile im gewahlten Energiebereichs), fiir 103, 10* und 10° Quanten
simuliert. Anschlieflend werden FISTA Rekonstruktionen mit den Standardparametern unter Ver-
wendung verschiedener Sparsity Parameter k € {0;0,2;0,4;0,6;0,8;0,9} durchgefiihrt. Dabei ist
anzumerken, dass sich die Werte von k auf die LQ-Simulation mit lediglich 36 Winkelschritten
beziehen®. Die FISTA Rekonstruktionen werden mit dem aus der FBP Rekonstruktion XcB,o er-
lernten Dictionary D berechnet. Eine Segmentierung wird bei der Rekonstruktion nicht durchge-
fiihrt. Es resultieren die Rekonstruktionen Xcg(k, €) des Schitzers und der LQ-CSCT Simulation
Xcs(k, €, E). Der Ablauf zur Generierung der Sinogramme und Rekonstruktionen ist zur Ubersicht
in Abbildung 46 dargestellt.

Zur Quantifizierung der Rekonstruktionsgiite werden die relativen Abweichungen der vektori-
sierten rekonstruierten dreidimensionalen Bilder beziiglich der euklidischen Norm bestimmt. An-

®Die Anzahl der benotigten Messungen bei k = 0,8 im LQ-Scan ist verglichen mit der HQ-Rekonstruktion ca. um den
Faktor 10 geringer.
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Abbildung 46: Darstellung des Ablaufs der simulativen Studien zur Erfassung der Rekonstrukti-
onsperformance in Abhéangigkeit verschiedener Parameter.

schlieflend wird

>/ =
[Xcs (k, €, E) =XgT (E)ll, chs,o (B) —XaT (E)H2
XeT (Bl et (B[l

Ces (k€)= (4.39)

als Abweichung der CSCT-Rekonstruktionsgiite Xcs im Bezug auf die ,,ground truth” Losung Xg 1
von der Rekonstruktionsgiite der HQ-FBP Rekonstruktion X(-g , (keine Schwiachung) definiert.
Analog wird ebenfalls (cs o als Abweichung zwischen der FBP Rekonstruktionsgiite (mit Schwa-
chung) und dem HQ-Referenzbild %éslo(E) (ohne Schwachung) definiert. (cs o beschreibt Abwei-
chungen von der idealen Losung, welche durch die Absorptionskorrektur, also die Sinogramm
Normierung, zustande kommen. Die Differenz zwischen der LQ Rekonstruktionsgiite (cs(k, €)
und der Giite der rauschfreien FBP Rekonstruktion (cs o wird mit (cs a(k, €) bezeichnet. Fiir die
CBCT-Rekonstruktionen ladsst sich entsprechend mit

XcB (k,€) —XcBoll,

IXcB oll,

CcB (k€)= (4.40)

die Auswirkung von k und e auf die Bildqualitit der Rekonstruktion quantifizieren.
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Die Ergebnisse der Studie sind in Abbildung 47 fiir alle drei Phantomklassen zusammengefasst.
Fiir die Rekonstruktionen mit 10* bzw. 10° simulierten Photonen, lassen sich bei allen Phantom-
klassen und Rekonstruktionsgiiten ¢ deutlich plateauartige Bereiche bis zu einer Grenze K ax
identifizieren. Insbesondere weisen alle Giitekurven bei diesen beiden Rauschleveln nur einen ge-
ringen Unterschied auf. Im Vergleich dazu wirkt sich eine Verringerung auf 103 Photonen sprung-
artig auf die Qualitit der Rekonstruktionen aus. Dieser Sprung kann ebenfalls in der CBCT-
Schitzkurve (schwarz) beobachtet werden. Entsprechend ldsst sich tiber (cg(k, €) sowohl eine
Abschitzung fiir die benotigte Anzahl an CSCT-Messungen (Kmax) als auch fiir das bendtigte
Rauschlevel (d.h. die Integrationszeit) € nin fiir die untersuchten Phantomklassen erhalten. Inter-
essanterweise ist die Giite der LQ-Rekonstruktion mittels FISTA Algorithmus im Falle der mitt-
leren und geringen Rauschlevel bei bis zu k = 0,6 mit der Qualitdt der rauschfreien FBP Rekon-
struktion Xcs,0(E) vergleichbar, in einigen Fallen ist sie sogar besser.
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Abbildung 47: Ubersicht der Rekonstruktionsgiiten der drei Phantomklassen in Abhéngigkeit des Un-
terabtastungsgrades k und der Anzahl der simulierten Photonen. Die Fehlerbalken ent-
sprechen der Standardabweichung der Performance der einzelnen Konfigurationen.
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4.4.3. Parameterwahl

In diesem Abschnitt werden die Standardparameter der Rekonstruktion bestimmt. Die Ermittlung
der Parameter wird ebenfalls durch simulationsbasierte Studien mit zufillig generierten Phanto-
men durchgefiihrt. Dabei werden 20 Phantome der Klasse 2 benutzt und die benétigten Sinogram-
me analog zu Unterabschnitt 4.4.2 simuliert. Bei einem dquivalenten Rauschlevel von 10> Quan-
ten (hoch) bzw. 103 Quanten (gering) werden zweidimensionale Rekonstruktionen (Summe aller
Energiekandle des betrachteten Energiebereichs von E = 70 — 100 keV) im Ortsraum analysiert. So
lassen sich Parameter wie die Rekonstruktions-Sparsity A, die Iterationsanzahl v,y, die Dictiona-
ry Patch Grofe w, die patchweise Ziel-Sparsity n} und die Dictionary Redundanz r optimieren
(vgl. Abschnitt 4.3). Zudem werden Auswirkungen der Segmentierung und des Patch-Uberlapps
auf die Rekonstruktionsqualitdt untersucht.

Sparsity Parameter A

Der Sparsity Parameter A steuert den Grad der Diinnbesetztheit des rekonstruierten Bildes (vgl.
Ende von Unterabschnitt 4.2.4). Er wird in jedem Rekonstruktions-Iterationsschritt v verandert.
Dabei wird A gemdfs A(v) = (Na)Y - Amax mit n) = 0,95 solange in jedem Schritt reduziert, bis A
bei ¥ eine untere Grenze Apin erreicht hat. Fiir alle folgenden Iterationsschritte v > ¥ wird dann
A(V) = Amin = konst. gesetzt. Da A durch Apmax nach oben beschrénkt ist, wird die untere Grenze
gemafl Amin = o) - Amax gewdhlt. Im Rahmen der Untersuchung werden Rekonstruktionen bei
unterschiedlichen Werten des Parameters o) € {10~1,1072,1073,10~%,1075} durchgefiihrt und
die Rekonstruktionsgiite in Abhédngigkeit von k und e ausgewertet. Die Wahl der Parameter ist
auf die Anzahl der Iterationsschritte vimax = 250 abgestimmt, s.d. ein Erreichen der unteren Grenze
Amin fiir alle «; garantiert ist.

0 0.2 0.4 0.6 0.8 0 0.2 0.4 0.6 0.8
K K

(a) Rauschlevel dquivalent zu 102 Quanten. (b) Rauschlevel dquivalent zu 10% Quanten.

Abbildung 48: Untersuchung zur Wahl von Api,: Die Rekonstruktionsgiite (cs ist in Abhdn-
gigkeit von k fiir Rauschniveaus von 102 a) bzw. 10° b) Quanten fiir Werte
1071,1072,1073,10 % bzw. 10° (dunkelrot — hellrot) von o, dargestellt. Zum Ver-
gleich ist ebenfalls {cs o eingezeichnet (blau). Die Werte entsprechen den Mittelwerten
aller Rekonstruktionen, Fehlerbalken geben die Standardabweichung an.
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Der Verlauf der Rekonstruktionsgiite (cs(k, €) ist fiir alle untersuchten Sparsity-Parameter in Ab-
bildung 48 dargestellt. Zum Vergleich ist ebenfalls die Giite (cs der rauschfreien FBP Rekon-
struktion eingezeichnet (blaue Linie). Es wird ersichtlich, dass die Rekonstruktionsgiite fiir oy —
0 (dunkelrot — hellrot) zunimmt. Dabei fillt zusétzlich auf, dass sowohl bei hohem Rauschlevel
(a) als auch bei rauschdrmeren Daten (b) die Rekonstruktionsgiite fiir ay < 1072 keine signifikan-
te Anderung mehr aufweist. Dennoch hingt die Konvergenzgeschwindigkeit von (cs(Amax) vom
zugrundeliegenden Rauschlevel ab. Dies motiviert eine Wahl von ) gemafs o) = (na)¥™x. Fiir
ein hinreichend grofies vimax korrespondiert diese Wahl zu einer unteren Grenze von Amin ~ 0.

Es ist anzumerken, dass die Diinnbesetztheit der Rekonstruktion bei dem verwendeten Rekon-
struktionsalgorithmus 4.6 ebenfalls durch die in jedem Patch der Grofle w x w definierte Ziel-
Sparsity n} tiber den OMP basierten Sparse-Coding Schritt kontrolliert wird. Die Auswirkung
der Wahl von n}, ist daher Gegenstand des nichsten Abschnitts.

Patchweise Ziel-Sparsity n}

In jeder Iteration der Rekonstruktion werden gemifi Algorithmus 4.6 alle w x w grofien Bild-
patches des aktuellen Rekonstruktionsbildes mit Hilfe des OMP Algorithmus bei einer vorgege-
benen Ziel-Sparsity n} beziiglich des Dictionarys D analysiert. Abhéngig von der Wahl von n}
wirkt sich dieses harte Thresholding Verfahren rauschreduzierend auf das Bild aus. Dabei muss
ein Kompromiss zwischen dem Maf} an Rauschreduzierung und dem zu tolerierenden Kompres-
sionsfehler eingegangen werden: Fiir eine starke Rauschreduzierung muss n}, entsprechend klein
gewdhlt werden, damit die Rauschanteile im Bild weniger einflussreich dargestellt werden - wird
n} jedoch zu klein gewihlt, dominiert der Kompressionsfehler in der Rekonstruktion. Die opti-
male Wahl von n} ist zudem abhéngig von dem zugrundeliegenden Rauschlevel. Um den Ein-

fluss der Wahl der patchweisen Ziel-Sparsity auf das Rekonstruktionsergebnis zu untersuchen,

30 ol =izs |}
]
pP_
51 n = 10 )
== P = o
5 s 157 m =16 y
~ 20 > - = -nP=64
15/ 1ol = FBP Ref. |
10} -
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0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
K K
(a) Rauschlevel dquivalent zu 10> Quanten. (b) Rauschlevel dquivalent zu 10° Quanten.

Abbildung 49: Untersuchung zur Wahl von n}: Die Rekonstruktionsgiite (cs ist in Abhéngigkeit von
k fiir Rauschniveaus von 10% a) bzw. 10> b) Quanten fiir Ziel-Sparsity Werte von n} =
8,10, 16 bzw. 64 dargestellt. Zum Vergleich ist ebenfalls {cs o eingezeichnet (blau). Die
Werte entsprechen den Mittelwerten aller Rekonstruktionen, Fehlerbalken geben die
Standardabweichung an.
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werden Rekonstruktionen bei unterschiedlichen Werten ni € {8,10, 16, 64} durchgefiihrt und die
Rekonstruktionsgiite in Abhangigkeit von k und e ausgewertet. Die Untersuchung wird bei einer
Patch-Grofse von w = 8 und einer Dictionary Redundanz von rp = 4, d.h. bei einer vierfachen
Uberbestimmtheit des Dictionarys, durchgefiihrt.

Fiir die verschiedenen Werte der Ziel Sparsity nE ist der Verlauf der Rekonstruktionsgtite (cs(k, €)
in Abbildung 49 gezeigt. Zunichst ist zu erkennen, dass die Rekonstruktionen im Fall von nf = 64
die geringste Giite aufweisen. AuBlerdem ist ersichtlich, dass der optimale Wert von n} - wie er-
wartet - vom zugrundeliegenden Rauschlevel abhingt. So zeigt sich im Fall von 10? simulierten
Quanten (a), dass bei relevanten Werten von k stets eine Verbesserung der Rekonstruktionsgii-
te gegeniiber dem Fall n} = 64 vorliegt. Diese betrdgt bei k = 0,6 mehr als 5%. Im rauschér-
meren Fall von 10% simulierten Quanten (b) ist im Bereich k < 0,8 hingegen kein signifikanter
Unterschied der Rekonstruktionsgiiten auszumachen - hier liegt der optimale Wert n mit ~ 12
entsprechend hoher. Fiir die Standardkonfiguration der Rekonstruktionsparameter wird in dieser
Arbeit n} =10 = konst. gesetzt.

Anzahl der Iterationen

Iterative Verfahren zur Losung von schlechtgestellten Problemen konnen als Regularisierungs-
methoden interpretiert werden, deren Regularisierungsparameter durch die Anzahl der Iterati-
onsschritte gegeben ist[175]. Diese Verfahren zeichnen sich typischerweise durch die Eigenschaft
der semi-Konvergenz[176] aus. Hierbei existiert ein Iterationsindex v, fiir den eine optimale Re-
konstruktion, d.h. die maximal erreichbare Rekonstruktionsgiite, vorliegt; bei Werten v > vqpt
nimmt die Rekonstruktionsgiite wieder ab. Zur Untersuchung des Konvergenzverhalten von Al-
gorithmus 4.6 werden Rekonstruktionen der simulierten Sinogramme bei unterschiedlichen Wer-
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(a) Rauschlevel dquivalent zu 10> Quanten. (b) Rauschlevel dquivalent zu 10° Quanten.

Abbildung 50: Untersuchung zur Wahl von vmax: Die Rekonstruktionsgiite (cs ist in Abhdngigkeit
der Anzahl der Rekonstruktions-Iterationen v fiir Rauschniveaus von 10% a) bzw. 10° b)
Quanten bei k = 0;0,2;0,4;0,6;0,8 und 0,9 dargestellt (dunkelrot — hellrot). Zum Ver-
gleich ist ebenfalls (cs o (blau) und die Anzahl der benétigten CBCT-Rekonstruktionen
in Abhangigkeit von k (grau — schwarz) eingezeichnet. Die Werte entsprechen den
Mittelwerten aller Rekonstruktionen, Fehlerbalken geben die Standardabweichung an.
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ten k € {0;0,2;0,4;0,6;0,8;0,9} durchgefiihrt und die Rekonstruktionsgiite in Abhdngigkeit der
Iterationszahl v fiir die gegebenen Rauschlevel ausgewertet. Bei der Durchfiihrung werden ins-
gesamt Vmax = 500 Iterationen pro Rekonstruktion berechnet.

Der Verlauf der Rekonstruktionsgiite (cs(k, €) in Abhédngigkeit der Anzahl der berechneten Ite-
rationen v ist in Abbildung 50 fiir alle k Werte dargestellt (dunkelrot — hellrot). Ebenfalls ist
die Giite (cs,o der rauschfreien FBP Rekonstruktion eingezeichnet (blau). Zum Vergleich wird
zusitzlich die optimale Anzahl an Iterationen vt des CBCT-Schitzers fiir alle Werte von k einge-
zeichnet (grau — schwarz). Es fillt auf, dass alle Giitekurven ein fiir Semi-Konvergenz typisches
Minimum aufweisen. Fiir grofsere Werte von v ist die maximale Abweichung jedoch nach oben be-
schrankt und die Giitekurven folgen einem nahezu konstanten Verlauf. Zudem ist fiir Werte von
k < 0,6 bei geringem und hohem Rauschlevel der Rekonstruktionsgtiteverlust vergleichsweise
gering. Der stabile Verlauf der Rekonstruktionsgiite wird durch die Bildverarbeitung zwischen
den Iterationsschritten ermoglicht. Fiir die Falle k > 0, 8 sinkt die Rekonstruktionsqualitdt aller-
dings sprungartig ab. Dieses Verhalten kann ebenfalls bei dem CBCT-Schitzer beobachtet werden.
Dieser liefert somit offenbar eine gute Abschitzung fiir die benotigte Anzahl an Iterationen der
CSCT-Rekonstruktion.

Dictionary Patch Grofie w

Das Erlernen des Dictionarys D mittels K-SVD Algorithmus wird im Rahmen dieser Arbeit stets
mit der aus dem CBCT-Bild maximalen Anzahl zur Verfiigung stehenden Trainings Patches durch-
gefiihrt. Entsprechend ist die maximale Dictionary Patch GrofSe - unabhédngig vom Berechnungs-
aufwand - bereits durch die limitierte Menge der Lern-Informationen nach oben beschrédnkt. Die
Wahl von w hingt also mafigeblich damit zusammen, wie viele Trainingspatches zum Dictiona-
ry Training benétigt werden, um das CSCT- bzw. CBCT-Bild mit hoher Giite und Kompression
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(a) Rauschlevel dquivalent zu 10> Quanten. (b) Rauschlevel dquivalent zu 10° Quanten.

Abbildung 51: Untersuchung zur Wahl der Patch-Grofie w: Die Rekonstruktionsgiite (cs istin Abhan-
gigkeit von « fiir Rauschniveaus von 10? a) bzw. 10° b) Quanten fiir die Patch-Grofen
w = 4,8 bzw. 16 dargestellt. Zum Vergleich ist ebenfalls (¢ o eingezeichnet (blau). Die
Werte entsprechen den Mittelwerten aller Rekonstruktionen, Fehlerbalken geben die
Standardabweichung an.
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beziiglich D darstellen zu konnen. Zur Untersuchung der Auswirkung von unzureichendem Dic-
tionary Training werden Rekonstruktionen der simulierten Sinogramme in Abhédngigkeit von «
und e durchgefiihrt und fiir unterschiedliche Segmentgrofien ausgewertet. Ausgehend von einer
Bildgrofie von n, = 96 x 96 Pixeln werden Patchgrofsen von4 x 4,6 x 6,8 x 8,12 x 12bzw. 16 x 16
bei einer Redundanz von rp = 4 zum Vergleich benutzt.

Der Verlauf der Rekonstruktionsgiite (cs(k, €) ist in Abbildung 51 fiir einige Patchgrofien, w = 4
(rot), w = 8 (griin) bzw. w = 16 (schwarz), dargestellt. Ferner ist die Abweichung der rauschfrei-
en FBP Rekonstruktion (cs o (blau) gezeigt. Es ldsst sich erkennen, dass die Wahl der optimalen
Patchgrofie nur gering von der Hohe der simulierten Rauschlevel abhédngt. Es wird deutlich, dass
die Rekonstruktionen mit einem Dictionary der Patchgrofie 16 x 16 signifikant geringere Rekon-
struktionsgiite erzielen als in allen andere simulierten Fallen. Vergleicht man die Ergebnisse der
restlichen Patchgrofien (ebenfalls die nicht gezeigten Werte fiir w = 6 und w = 12), so zeigt sich,
dass mit w = 8 die hochsten Rekonstruktionsgiiten erzielt werden konnen. Entsprechend wird
fiir die Standardkonfiguration der Rekonstruktionsparameter in dieser Arbeit w = 8 gesetzt.

Reduzierung der Dictionary Redundanz

Im Rahmen des Praprozesses wird der OMP Algorithmus verwendet, um die vom Betrag kleins-
ten Koeffizienten der Darstellung des CBCT-Bildes beziiglich D zu erkennen und aus der System-
matrix zu entfernen. Dies geschieht unter der Annahme, dass das CSCT-Bild ebenfalls beziiglich
der verbleibenden Atome komprimiert darstellbar ist. So wird einerseits zwar die Redundanz
(vgl. Abschnitt 4.3) des erlernten Dictionarys reduziert, jedoch ebenso homogene Bereiche im
CBCT-Bild identifiziert und bei der Rekonstruktion forciert. Fiir die Untersuchung der Auswir-
kung der Redundanzreduzierung wurden Rekonstruktionsstudien mit simulierten Sinogrammen
in Abhéngigkeit von k und e durchgefiihrt. Die Reduzierung des verwendeten 8 x 8 Dictionarys
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(a) Rauschlevel dquivalent zu 10> Quanten. (b) Rauschlevel dquivalent zu 10° Quanten.

Abbildung 52: Untersuchung zur Dictionary Redundanz Reduzierung: Die Rekonstruktionsgiite (cs
ist in Abhingigkeit von k fiir Rauschniveaus von 102 a) bzw. 10° b) Quanten fiir Dictio-
nary Redundanz Werte von 0,0, 25,0,5 bzw. 0,75 dargestellt. Zum Vergleich ist eben-
falls Ccs o eingezeichnet (blau). Die Werte entsprechen den Mittelwerten aller Rekon-
struktionen, Fehlerbalken geben die Standardabweichung an.
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mit 4 facher Redundanz wird dabei um 0 %, 25 %, 50 % bzw. 75 % durchgefiihrt. Dementsprechend
resultiert im Fall einer 75 % Reduzierung ein Dictionary mit rp = 1.

Fiir die verschiedenen Grade der Redundanzreduzierung ist der Verlauf der Rekonstruktionsgtite
Ccs(k, €) in Abbildung 49 gezeigt. Zur Orientierung ist ebenfalls die Abweichung der rauschfrei-
en FBP Rekonstruktion (cs geplottet. Es fillt auf, dass die Unterschiede der Rekonstruktions-
giiten vergleichsweise klein sind. Abhédngig von dem zugrundeliegenden Rauschniveau, betragt
die Verbesserung bis zu 2 % bei einer Redundanzreduzierung um 25 %. Bei starkerer Reduzierung
nimmt die Rekonstruktionsgiite bei geringen Rauschpegeln erneut ab. Bei hohen Rauschpegeln
fiihren hingegen auch weitere Reduzierungen zu einer leichten Verbesserung der Rekonstrukti-
onsqualitdt. Aufgrund der vergleichsweise geringen Auswirkung wird im Rahmen dieser Arbeit
standardmaflig keine Reduzierung durchgefiihrt.

Segmentierung

Durch die Segmentierung des CBCT-Bildes im Rahmen des Praprozesses, vgl. Unterabschnitt 4.3.2,
werden geometrische Informationen {iber zusammenhidngende und homogene Objektbereiche
zugédnglich gemacht. Durch die Implementierung dieser Information in das Minimierungspro-
blem der Rekonstruktion iiber die Nebenbedingungsmatrix C ldsst sich eine verbesserte Stabilitat
der Rekonstruktion auch bei grofieren Werten von k erzielen. Der Einfluss der Nebenbedingung
wird iiber den Parameter Aseg gesteuert. Im Rahmen der Erprobung des Segmentierungsprozesses
hat sich eine feste Wahl von Asego = 1,1/ V2 bewihrt. Dieser Wert wird fiir alle Untersuchungen
verwendet. Zur Untersuchung der Auswirkung des Segmentierungs-Praprozesses auf die Rekon-
struktionsgiite und -stabilitdt wurden Rekonstruktionen der simulierten Sinogramme in Abhan-
gigkeit von k = 0,2;0, 8;0,9 und € bei unterschiedlichen Grofsen der C-Matrix ausgefiihrt. Fiir ein
stabiles Segmentierungsergebnis wird das rekonstruierte CBCT-Bild zunéchst mit Hilfe eines 3 x 3
Wiener-Filters entrauscht. Anschlieffend werden Segmentierungen mit einer Start-Segmentgrofse
VON Ngeg o = 10 durchgefiihrt. Dabei wird ein Pixel einem Segment zugeordnet, wenn die Abwei-
chung von < 0, 1 zwischen dessen Wert und dem Segmentmittelwert der bereits ermittelten Pixel
besteht. Die Segmentgrofie pro Segmentierungs-Iteration wird mit einer Steigung von mgeg = 10
erhoht. Dieser Vorgang wird bis zum Erreichen einer maximalen Iteration vgeg* fortgefiihrt. Die
Untersuchungen wurden bei unterschiedlichen Werten vgee* von 0 (keine Segmentierung), 3,7
bzw. 20 durchgefiihrt.

Der Verlauf der Rekonstruktionsgiite (cs(k, €) ist in Abbildung 53 fiir die verschiedenen Iterati-
onstiefen der Segmentierung dargestellt. Des Weiteren ist die Abweichung der rauschfreien FBP
Rekonstruktion (cs (blau) zum Vergleich gezeigt. Es wird deutlich, dass das Konvergenzver-
halten des Rekonstruktionsalgorithmus durch die Segmentierung beeinflusst wird. Die Rekon-
struktionsgiite ist in allen Féllen leicht gegentiiber der segmentierungsfreien Rekonstruktion ver-
bessert. In Abhéngigkeit von vge* wird dartiber hinaus die Losung derart stabilisiert, dass sich
ebenfalls die finale Rekonstruktionsgiite (Iterationszahl v groff) im Vergleich zum Fall vig* =

(keine Segmentierung) verbessert. Fiir den Fall viie* = 20 werden insbesondere Rekonstruktionen
generiert, deren Rekonstruktionsgiiten sich nur geringfiigig von der ,,optimalen” Giite (im Mini-
mum) unterscheiden. Es liegt in diesem Fall keine Semi-Konvergenz mehr vor. Die Auswirkung
der Segmentierung bei iso-intensen CBCT-Bildern wird in Unterabschnitt 4.4.4 beschrieben; die
fiir die Segmentierung benotigten Parameter sind - sofern eine Segmentierung angewendet wird

- an entsprechender Stelle individuell vermerkt.
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Abbildung 53: Untersuchung zur Auswirkung des Segmentierungs-Praprozesses: Die Rekonstrukti-
onsgiite {cs ist fiir Werte 0,2;0,8 bzw. 0,9 von « bei Rauschniveaus von 10% a) bzw.
103 b) Quanten und unterschiedlichen Werten v von 0, 3,7, und 20 in Abhingigkeit

se;

der Anzahl der Iterationen v dargestellt. Zum Vergleich ist ebenfalls die Rekonstruk-
tionsgiite der rauschfreien FBP Rekonstruktion (cs eingezeichnet (blau). Die Werte
entsprechen den Mittelwerten aller Rekonstruktionen.
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Block-Artefakt-Reduzierung

Durch die Einteilung des Bildes in einzelne quadratische Segmente (Patches) konnen bei der
Rekonstruktion Artefakte an den Patch-Kanten entstehen (sog ,Block” Artefakte, vgl. Unterab-
schnitt 4.3.4). Zur Vermeidung dieser Artefakte lasst sich der OMP-Schritt im Rekonstruktionsal-
gorithmus 4.6 fiir verschiedene Realisierungen der Patchsegmentierung durchfiihren. Dabei wer-
den die Patchgitter sowohl horizontal als auch vertikal verschoben. Bei einer Patchgrofie von
w x w Pixeln ergeben sich w? Méglichkeiten das Patchgitter des Bildes zu definieren. Zur Unter-
suchung der Auswirkung der Patchgitter-Wahl im Hinblick auf eine resultierende Block-Artefakt-
Reduzierung werden Rekonstruktionsstudien mit simulierten Sinogrammen in Abhdngigkeit von
k und € durchgefiihrt. Dabei werden Rekonstruktionen mit jeweils 0 (keine Uberlappung) w?/2
(teilweise Uberlappung) und w? (maximale Uberlappung) Gitterkonfigurationen durchgefiihrt
und die rekonstruierten Bilder in jedem Iterationsschritt der Rekonstruktion durch Mittelwertbil-
dung miteinander verrechnet.

Die Rekonstruktionsgiite (cs(k, €) in Abhdngigkeit der verschiedenen Gitterkonfigurationen ist
in Abbildung 54 als Funktion von k und e gezeigt. Zudem ist die Abweichung der rauschfrei-
en FBP Rekonstruktion (cs zur besseren Vergleichbarkeit geplottet. Es wird deutlich, dass die
Rekonstruktionsgtite fiir alle Werte von k durch die mehrfache Rekonstruktion bei unterschied-
lichen Gitterrealisierungen geringfiigig verbessert wird. Bei Verwendung der maximalen Anzahl
an Gitterkonfigurationen zur Rekonstruktion wird die hochste Rekonstruktionsgiite erzielt und
die Block-Artefakte visuell effektiv beseitigt. Werden im Rahmen dieser Arbeit Rekonstruktionen
mit Block-Artefakt-Rekonstruktion durchgefiihrt, wird dies individuell an entsprechender Stelle
vermerkt.
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Abbildung 54: Untersuchung der Block-Artefakt-Reduzierung: Die Rekonstruktionsgiite (cs ist fiir
unterschiedliche Gitterkonfigurationen (kein Uberlapp, , halber Uberlapp” und , kom-
pletter Uberlapp”) bei Rauschniveaus von 10% a) bzw. 10® b) Quanten in Abhéngigkeit
von k dargestellt. Zum Vergleich ist ebenfalls die Rekonstruktionsgiite der rauschfreien
FBP Rekonstruktion (cs eingezeichnet (blau). Die Werte entsprechen den Mittelwer-
ten aller Rekonstruktionen, Fehlerbalken geben die Standardabweichung an.
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4.4.4. Prominente CSCT-Artefakte

In diesem Abschnitt werden besonders relevante CSCT-Rekonstruktionsartefakte charakterisiert.
Untersucht wird unter anderem die Auswirkung der Schwachungskorrektur sowie der Strah-
lungsaufhédrtung auf die Rekonstruktionsgtite im Hinblick auf die Entstehung sog. , Geisterpeaks”.
Weiterer Teil der Untersuchung sind Auswirkungen der im Segmentierungsprozess gewonne-
nen Nebenbedingungsmatrix C auf die Rekonstruktionsgiite - insbesondere im Fall iso-intenser a
priori CBCT-Daten. Des Weiteren werden Effekte aufgrund von nicht-isotrop streuenden Proben
behandelt. Diese konnen durch vorhandene Vorzugsorientierungen in der Probe beispielsweise
in Form von Texturen (vgl. ,Walztextur” bei Blechen) oder durch grofiere einkristalline Korner
auftreten.

Zur Untersuchung der geschilderten Félle wurden Studien mit Hilfe eines simulierten Phantoms
durchgefiihrt. Die Materialverteilung des verwendeten Phantoms ist in Abbildung 55 a) gezeigt.
Es besteht aus den drei verschiedenen Kunststoffen PMMA, PTFE und PVC. Die zu den Mate-
rialien korrespondierenden Beugungsspektren sind in Teil e) der Abbildung dargestellt. Die Si-
mulation der Sinogramme wurde bei 10° Quanten (geringes Rauschlevel) durchgefiihrt, um die
Einfliisse des Quantenrauschens auf die Rekonstruktion gering zu halten. Alle Rekonstruktionen
wurden im Energiebereich 70 — 140 keV unter Verwendung von Segmentierung - mit Parametern
wie im vorangehenden Unterabschnitt 4.4.3 (Segmentierung) beschrieben - gewonnen.

Aufhidrtungsartefakte und Geisterpeaks

Im Folgenden wird die Bildung von Strahlaufhédrtungsartefakten beleuchtet. Artefakte treten bei
energiedispersiven CSCT-Rekonstruktionen sowohl im Orts- als auch im Spektralraum auf. So
konnen bei einer Rekonstruktion beispielsweise Peaks ohne physikalische Bedeutung entstehen.
Diese Peaks werden im Allgemeinen als , Geisterpeaks” bezeichnet. Gegenstand der Untersu-
chungen ist die Auswirkung der durchgefiihrten Schwachungskorrektur auf die Rekonstruktion
sowie dessen Verhalten bei Verwendung stark schwachender Materialien.

Die bei energiedispersiven CSCT-Systemen iiblicherweise angewendete Schwachungskorrektur
(Division von Streu- und Transmissionssinogramm, vgl. u.a. [72, S. 36 ff.]) fufit auf der Annahme,
dass die Schwiachung entlang der Pfade der gestreuten und transmittierten Photonen identisch ist.
Abweichungen von dieser Annahme, sowie die Tatsache, dass typischerweise unterschiedliche
Durchmesser fiir den Transmissions- und Streustrahlkollimation verwendet werden (hier betragt
der Unterschied ca. einen Faktor 2 der Strahlbreite), fiihren zu Fehlern im normierten, d.h. korri-
gierten Sinogramm. Im Gegensatz zur konventionellen Transmissions-CT Bildgebung spielen bei
energiedispersiven CSCT-Rekonstruktion aufgrund der energiekanalweisen Betrachtung klassi-
sche Aufhirtungsartefakte keine wesentliche Rolle. Stattdessen treten vermehrt dhnliche, durch
mangelnden Photonenfluss (sog. ,photon starvation”) hervorgerufene, Artefakte auf, welche sich
typischerweise in Streifen-Artefakten dufsern[177].

Zur Analyse der beschriebenen Artefakte wurden mit Hilfe des Untersuchungsphantoms Sino-
grammsimulationen mit und ohne Berticksichtigung der Strahlungsschwachung in der Probe
(,transparente” Probe) bei 36 Winkelschritten (LQ) durchgefiihrt. Abbildung 55 b) zeigt die zwei-
dimensionale Rekonstruktion (Summation aller Energiekanile des CSCT-Sinogramms vor Rekon-
struktion, k = 0) fiir den Fall einer ,transparenten” Probe und spiegelt somit die hochste zu
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erzielende Rekonstruktionsgiite wider. Vergleichend dazu ist in Teil c) der Abbildung die zweidi-
mensionale Rekonstruktion mit realer Probenschwéchung und durchgefiihrter Schwachungskor-
rektur gezeigt. Durch die Summation tiber den grofien Energiebereich von 70 — 140 keV tragen
sowohl Effekte unzureichenden Quantenflusses als auch die beschriebenen Einfliisse der unvoll-
kommenen Schwachungskorrektur zu den Abweichungen bei. In Teil ¢) ist das Ergebnis der drei-
dimensionalen Rekonstruktion gezeigt. Dargestellt ist die nach der Rekonstruktion durchgefiihr-
te Summation tiber alle Energiekanile. Aufthiartungsartefakte werden auf diese Weise minimiert -
im Vergleich zu Fall c) ist eine deutliche Verbesserung der Bildqualitdt zu beobachten. Es tragen
hauptséchlich die Fehler aufgrund der unvollstaindigen Schwachungskorrektur zur Abweichung
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(e) Beugungsspektren der verwendeten Materialien, gewonnen aus der Phantomdefinition (durchgezogen)
und Rekonstruktion (gestrichelt).

Abbildung 55: Phantomiibersicht zur Charakterisierung von Rekonstruktionsartefakten: Teil a) zeigt
die Materialverteilung des Phantoms. Als Materialien werden die Kunststoffe PTFE
(rot), PMMA (schwarz) und PVC (griin) verwendet. Die Rekonstruktionen bei k mit
10° simulierten Quanten sind in b) (Simulation ohne Schwichung, , transparentes Ob-
jekt”, 2d Rekonstruktion des Summenspektrums), in ¢) (Simulation mit Schwachung,
2d Rekonstruktion des Summenspektrums mit Schwachungskorrektur) und in d) (Si-
mulation mit Schwéchung, 3d Rekonstruktion mit Schwachungskorrektur) gezeigt. Die
aus den farblich markierten Bereichen (5 x 5 Pixel) extrahierten Spektren sind in e) dar-
gestellt (Auswabhl). Zur besseren Unterscheidbarkeit sind die Spektren vertikal versetzt
geplottet.
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(a) Rekonstruktion, 3d (b) Rekonstruktion, 3d (c) Beugungsspektren der verwendeten Materialien:
(x = 0, Simulation (x = 0,4, Simulation Aus Phantomdefinition (durchgezogen) und Re-
mit Schwachung). mit Schwichung). konstruktion (gestrichelt).

Abbildung 56: Auswirkung stark schwichender Materialien auf die Rekonstruktion: Teil a) zeigt die
3d Rekonstruktion (Summe aller Energiekandle) des Schwédchungsphantoms bei k = 0,
Teil b) fiir den Fall k = 0,4 bei 10° simulierten Quanten. Als Materialien werden PTFE
(rot), Aluminium (schwarz) und PVC (griin) verwendet. Die aus den farblich markier-
ten Bereichen (5 x 5 Pixel) extrahierten Spektren sind in c) dargestellt (Auswahl). Zur
besseren Unterscheidbarkeit sind die Spektren vertikal versetzt geplottet; Geisterpeaks
werden sichtbar.

bei. Im Vergleich zur zweidimensionalen Referenzrekonstruktion wird eine leichte Zunahme der
Verschmierung im Kantenbereich sichtbar. Betrachtet man jedoch die ortsaufgelosten Beugungs-
spektren in verschiedenen Bildbereichen, vgl. Abbildung 55 e), so féllt auf, dass bei der gewdhlten
Materialzusammensetzung selbst an Materialiibergédngen (blau) Geisterpeaks, d.h. ,cross talk”,
nur in vernachldssigbarem Mafle auftreten.

Fiir die Untersuchung des Rekonstruktionsverhaltens bei stark schwdchenden Proben (unzurei-
chender Photonenfluss) wird in der Phantom-Materialzuordnung das Material PMMA (Z.; =
2-35,p = 1,19gcm ™3 [178]) durch Aluminium (Z = 13, p = 2,70 gcm—3) ersetzt. Fiir diese
Simulation wird ebenfalls der verwendete Streuquerschnitt geringfiigig verkleinert und somit an
die Werte von PTFE und PVC angepasst. Abbildung 56 a) zeigt die dreidimensionale Rekonstruk-
tion (Summation aller Energiekandle des CSCT-Sinogramms nach Rekonstruktion) fiir den Fall
k = 0, b) zeigt analog das Rekonstruktionsergebnis im Fall k = 0,4. Bezogen auf das verwendete
Phantom entsprechen diese Werte von k 36 % bzw. 21 % der durchzufiihrenden Messungen eines
vollstandigen Scans. Es fillt auf, dass die Schwachung eine so starke Verringerung der Anzahl
der detektierten Quanten entlang von Pfaden durch das Aluminium bewirkt, so dass Artefakte
in Form von Streifen resultieren. Dieser Effekt verstarkt sich erwartungsgemafs in Abhédngigkeit
von k. Betrachtet man die ortsaufgelosten Beugungsspektren in verschiedenen Bildbereichen, wie
in Abbildung 56 c) gezeigt, so wird das Vorhandensein der Al-Peaks in den PTFE (rot) bzw. PVC
(griin) Spektren sichtbar. Die Aluminium-Spektren werden hingegen mit hoher Giite rekonstru-
iert.

A priori Daten mit iso-intensen Bereichen

CBCT-Bilder mit iso-intensen Bereichen als Eingabe fiir die CSCT-Rekonstruktion haben einen
Einfluss auf die Rekonstruktionsgiite. Einerseits unterscheiden sich die erlernten Dictionarys bzw.
die Koeffizienten zur Darstellung des Bildes, andererseits werden im Segmentierungs-Schritt -
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Abbildung 57: Generierung von in Teilen iso-intensen a priori CBCT-Daten. Transmissions-
Rekonstruktion der realen Materialverteilung a) und der kiinstlichen iso-intensen Ver-
teilung b). Die mit Hilfe der Rekonstruktion erlernten Dictionarys sind zugehorig in b)
und d) dargestellt.

sofern er verwendet wird - fehlerhafte Nebenbedingungsmatrizen C generiert. Diesen Einfluss
gilt es mit Hilfe des Untersuchungsphantoms zu untersuchen.

Eine Moglichkeit zur Darstellung eines solchen Szenarios kann durch die Anpassung der Mate-
rialdichten des Phantom geschehen. Die Dichten zweier Materialien werden derart gewéhlt, bis
die CBCT-Rekonstruktion keine Unterscheidbarkeit dieser Materialien mehr zuldsst. Um eine Un-
terscheidbarkeit jedoch unabhéngig vom vorliegenden Quantenrauschen véllig auszuschliefien
werden die iso-intensen CBCT-Daten kiinstlich erzeugt: In Abbildung 57 a) ist die Transmissions-
Rekonstruktion des ,realen”, d.h. wie zuvor definierten, Phantoms gezeigt. Fiir die Studie wird
ein kiinstliches zwei-Materialien Phantom aus dem realen drei-Materialphantom erzeugt, indem
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(a) Rekonstruktion, 3d (b) Rekonstruktion, 3d (c) Beugungsspektren der verwendeten Materialien:
(k=0). (xk=0,4). Aus Phantomdefinition (durchgezogen) und Re-

konstruktion (gestrichelt).

Abbildung 58: Auswirkung iso-intenser a priori CBCT-Daten auf die CSCT-Rekonstruktion: Teil a)
zeigt die 3d Rekonstruktion (Summe aller Energiekanile) des realen Phantoms bei
k = 0, Teil b) fiir den Fall k = 0, 4 bei 10° simulierten Quanten. Als Materialien werden
PTFE (rot), PMMA (schwarz) und PVC (griin) verwendet. Die aus den farblich mar-
kierten Bereichen (5 x 5 Pixel) extrahierten Spektren sind in c) dargestellt (Auswahl).
Zur besseren Unterscheidbarkeit sind die Spektren vertikal versetzt geplottet.
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das Material PMMA durch PTFE ersetzt wird. Die Rekonstruktion dieses modifizierten CBCT-
Phantoms ist in Teil c) der Abbildung gezeigt. Die Teilabbildungen b) bzw. d) visualisieren die
Atome der entsprechend erlernten Dictionarys. Die in Teil c) gezeigte CBCT-Rekonstruktion wird
als a priori Eingabe fiir die CSCT-Rekonstruktion des realen Phantoms beziiglich des Dictionarys
d) - insbesondere fiir den Segmentierungsprozess - verwendet.

Die in Abbildung 58 a) und b) dargestellten Bilder zeigen die dreidimensionale Rekonstruktion
(Summation aller Energiekanile des CSCT-Sinogramms nach Rekonstruktion) fiir den Fall k = 0
bzw. k = 0, 4. Es wird deutlich, dass sich die Rekonstruktion nur geringfiigig von der Referenzre-
konstruktion aus 55e unterscheiden. Die Untersuchung der Beugungsspektren in verschiedenen
Bildbereichen, wie beispielsweise in Abbildung 58 c) dargestellt, zeigt zudem, dass keine signi-
fikanten Geisterpeak-Artefakte bei der Rekonstruktion entstehen. Es ist anzumerken, dass durch
das verwendete Phantom, welches durch grofiflichige, homogene Bereiche charakterisiert ist, der
Einfluss der Segmentierung auf die Rekonstruktionsgiite deshalb vergleichsweise gering ausfallt,
weil die Segmentierungs-Routine lokal angewendet wird. Zudem ist das Training des Dictiona-
rys nicht stark beeinflusst, da auch das iso-intense CBCT-Bild ausreichend Trainingsdaten liefern
kann (z.B. duflere Konturen).

Nicht-isotrope Streuung

CSCT-Systeme sind klassischerweise fiir die Untersuchung fliissiger, amorpher oder feiner Pul-
verproben - bei denen istotrope Streuung angenommen werden kann - ausgelegt. Bei einer Viel-
zahl realer Proben ist diese Annahme tiber die Streucharakteristik der Probe nur bedingt erfiillt.
Diese sog. texturierten Proben, welche eine Vorzugsstreurichtung aufweisen, konnen beispiels-
weise im Produktionsprozess (z.B. Walztextur, Fasertextur, ...) entstehen. Im Extremfall kénnen
Proben sogar aus groflvolumigen Einkristallen bestehen. Hierbei kann Streuung nur bei diskreten
Winkeln beobachtet werden (vgl. Laue Aufnahme). Die Auswirkung derartiger Abweichungen
von einem isotropen Streuverhalten gilt es zu untersuchen.

BS
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0 50 100 150
y/°
(a) Sinogramm  ohne (b) Sinogramm mit Tex- (c) Sinogramm mit Tex- (d) Winkelabhéngige
Textur. tur A. tur B. Vorzugsorientie-

rung.

Abbildung 59: Sinogramme zur Untersuchung der Auswirkung nicht isotroper Streuung auf die Re-
konstruktion. Gezeigt ist das Referenzsinogramm ohne Vorzugsstreurichtung in a), das
Sinogramm mit Texturmuster A in b) und das Sinogramm mit Texturmuster B in Teil c).
In d) sind die winkelabhéngigen Vorzugsrichtungen der Texturkonfigurationen visua-
lisiert: Keine Textur (Konstante, schwarz), Walztextur A (Sinus, blau) und Einkristall-
Textur B (Peaks, rot).
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(a) Rekonstruktion, 3d (b) Rekonstruktion, 3d (c) Beugungsspektren der verwendeten Materialien:
(x = 0, Simulation (x = 0,4, Simulation Aus Phantomdefinition (durchgezogen) und Re-
mit Schwachung). mit Schwéchung). konstruktion (gestrichelt).

Abbildung 60: Rekonstruktionen zur Untersuchung der Auswirkung des Texturmusters A: Teil a)
zeigt die 3d Rekonstruktion (Summe aller Energiekanéle) des realen Phantoms bei
k = 0, Teil b) fiir den Fall k = 0,4 bei 10° simulierten Quanten. Als Materialien werden
PTFE (rot), PMMA (schwarz) und PVC (griin) verwendet. Die aus den farblich mar-
kierten Bereichen (5 x 5 Pixel) extrahierten Spektren sind in c) dargestellt (Auswahl).
Zur besseren Unterscheidbarkeit sind die Spektren vertikal versetzt geplottet.

Die mit einer vorhandenen Vorzugsrichtung einhergehenden Verdanderungen der Sinogramme
- also die Eingabedaten des Rekonstruktionsalgorithmus - lassen sich prinzipiell als ,starkes”
Rauschen interpretieren, welches jedoch vom typisch Poisson-verteilten Quantenrauschen ab-
weicht. Im Falle der ART basierten Rekonstruktion unter Verwendung der Kaczmarz-Methode
sind die Auswirkungen von stark texturierten Proben auf die CSCT-Rekonstruktionsgiite in [72,
S. 48 ff.] untersucht worden. Zur Untersuchung der Auswirkungen bei dem in dieser Arbeit ver-
wendeten Algorithmus sollen vereinfacht hypothetische Texturierungen verwendet werden, um
die Falle realer Vorzugsorientierungen nachzustellen. Dazu werden zwei Textur-Modelle, welche
die Abweichungen von isotroper Streuung beschreiben und sich durch ihre Winkelcharakteris-
tik unterscheiden, verwendet. In Abbildung 59 d) sind die Winkelverteilungskurven der beiden
,Texturmodelle” gezeigt und dem Fall isotroper Streuung (schwarz) gegeniibergestellt. Eine Vor-
zugsorientierung, wie sie zum Beispiel in gewalzten Blechen auftritt, soll durch Modell A (blaue
kurve) mit einem harmonischen Kurvenverlauf nachgestellt werden. Einkristalline Anteile in der
Probe hingegen fithren zu Peak-artigen Intensitdtsschwankungen, bzw. zu einer diskreten Ab-
strahlungscharakteristik, wie in Modell B (rote Kurve) angenommen. Fiir die Studie wird das
Untersuchungsphantom analog zum vorangegangenen Abschnitt verwendet, lediglich das Ma-
terial PMMA wird mit einer nicht-isotropen Streukurve versehen. In den Teilabbildungen a) - c)
ist das Sinogramm des originalen Phantoms den beiden Sinogrammen der texturierten Proben
gegeniibergestellt.

Die Rekonstruktionen mit Hilfe des Sinogramms aus Teilabbildung b), d.h. Texturmodell A, sind
in Abbildung 60 gezeigt. Teil a) und b) der Abbildung zeigen die Rekonstruktionen bei Sparsity
Werten von k = 0 bzw. k = 0,4. Punktférmige Objekte im Phantom, welche ein derartiges Streu-
verhalten aufweisen, fithren zu gewohnlichen Streifenartefakten im rekonstruierten Bild. Da in
dem untersuchten Fall das komplette Material das beschriebene Texturverhalten aufweist, duflert
sich die Uberlagerung der Artefakte optisch in einem erhthten Grundrauschen in der Rekonstruk-
tion. Bei k = 0 ist der Unterschied lediglich geringfiigig sichtbar, bei k = 0, 4 ist jedoch bereits eine
deutliche Abnahme der Rekonstruktionsqualitdt aufgrund des erhohten Grundrauschens festzu-
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(a) Rekonstruktion, 3d (b) Rekonstruktion, 3d (c) Beugungsspektren der verwendeten Materialien:
(x = 0, Simulation (x = 0,4, Simulation Aus Phantomdefinition (durchgezogen) und Re-
mit Schwachung). mit Schwichung). konstruktion (gestrichelt).

Abbildung 61: Rekonstruktionen zur Untersuchung der Auswirkung des Texturmusters B: Teil a) zeigt
die 3d Rekonstruktion (Summe aller Energiekanéle) des realen Phantoms bei k = 0, Teil
b) fiir den Fall k = 0,4 bei 10° simulierten Quanten. Als Materialien werden PTFE (rot),
PMMA (schwarz) und PVC (griin) verwendet. Die aus den farblich markierten Berei-
chen (5 x 5 Pixel) extrahierten Spektren sind in c) dargestellt (Auswahl). Zur besseren
Unterscheidbarkeit sind die Spektren vertikal versetzt geplottet.

stellen. Dieses erhthte Rauschen kann mit dem Auftreten von Geisterpeaks einhergehen.

Fiir das Einkristall-Texturmodell (B) sind die Rekonstruktionen des Sinogramms aus Abbildung 59
¢), in Abbildung 61 dargestellt. Erneut sind in Teil a) und b) der Abbildung die Rekonstruktionen
fir k = 0 bzw. k = 0,4 gezeigt. Punktférmige einkristalline Objekte fiithren bei der Rekonstruktion
zu diskreten Streifen im rekonstruierten Bild. Dabei korreliert die Streifenbildung mit den Rich-
tungen, in denen der Einkristall in Reflektionsstellung steht. Fiir grofiflichige einkristalline Ob-
jekte tiberlagern sich die diskreten Streifen, so dass sich Gitternetz-Artefakt in der Rekonstruktion
ausbildet. Fiir den Fall k = 0 ist dieses noch nicht sichtbar, bei k = 0, 4 tritt es jedoch deutlich zum
Vorschein. In den rekonstruierten Spektren treten Geisterpeaks dennoch nur stark unterdriickt

auf.

103






KAPITEL 5

EXPERIMENTELLER AUFBAU

In diesem Kapitel wird der experimentelle Aufbau des kombinierten EDXRD-CBCT-Systems vor-
gestellt. Es werden die elementaren Komponenten der Rontgenbeugungsanlage beschrieben und
spezifiziert. Die fiir die Datenakquisition verwendete Hardware-Architektur sowie die entwickel-
te Software werden prasentiert. Aufierdem wird auf die Methode der Datenverarbeitung und die
hierfiir erstellte Matlab-basierte Software eingegangen.

5.1. Das kombinierte EDXRD-CBCT-System

Das aufgebaute kombinierte EDXRD-CBCT-System ist schematisch in Abbildung 62 dargestellt.
Der Grundaufbau des reinen Rontgenbeugungssystems fiir punktuelle Beugungsmessungen ist
mit Hilfe von X95-Aluminium-Profilen realisiert und wurde bereits im Rahmen vergangener Ar-
beiten durchgefiihrt. Fiir ndhere Informationen vgl. beispielsweise [131]. Weitere Details zu den
Bemafiungen der Anlage sind in Anhang A zu finden.

Als gemeinsame Komponenten, d.h. Hardware, welche in allen Akquisitionsmodi verwendet
wird, sind Réntgenrohre und Probenmanipulator zu nennen. Als Rontgenquelle wird eine Philips
MRC-200 Rohre mit 6lgekiihlter Wolfram-Drehanode eingesetzt. Die Rohre liefert eine maximale
Dauerleistung von 4,2 kW bei 160 kV und 26 mA. Die Brennfleckgrofie betrdagt 0,6 mm x 0,9 mm.
Zur Probenmanipulation wird ein motorisierter xyz-Verschiebetisch eingesetzt, mit welchem sich
das zu untersuchende Objekt innerhalb des Strahlengangs mit einer Positioniergenauigkeit von
0,05 mm in xy-Richtung und 0,1 mm in z-Richtung {iber eine Lange von 200 mm bewegen lasst.
Zur Probenrotation ist zusitzlich an der z-Achse ein motorisierter Prazisionsdrehtisch (OWIS
DMT 100) befestigt. Die Positioniergenauigkeit betragt 0,01°. Zur Probenhalterung wird ein zen-
trisch spannendes Vierbackenfutter eingesetzt. Um bequem zwischen CSCT- und CBCT-Modus
wechseln zu kénnen, sind sowohl der Primédrkollimator als auch der digitale Flatpaneldetektor
(FPD) auf motorisierten Lineareinheiten in y-Richtung beweglich gelagert. Beide Komponenten
konnen individuell aus bzw. in den Strahlengang gefahren werden.

5.1.1. CSCT-Modus

Im CSCT-Modus befindet sich der Primédrkollimator im Strahlengang und der Flatpaneldetektor
auflerhalb. Der Priméarkollimator zur Nadelstrahlerzeugung besteht dabei aus zwei Kreisblenden
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(a) CSCT-Modus aktiv. (b) CBCT-Modus aktiv.

Abbildung 62: Schematischer Aufbau der kombinierten EDXRD-CBCT-Réntgenbeugungsanlage. Pri-
mérkollimator und Flatpaneldetektor sind auf motorisierten Lineareinheiten (Bewe-
gung y-Richtung) montiert, sodass ein schneller Wechsel zwischen beiden Akquisiti-
onsmodi erfolgen kann.

aus Wolfram. Es stehen 5 mm dicke Primédrblenden mit einem Innendurchmesser von 0,3 — 3,0 mm
zur Verfiigung. Im CSCT-Beugungsmodus wird standardmiflig eine Konfiguration mit Blenden-
offnungen von 2,0 mm (oben) und 0,8 mm (unten) benutzt. Im CBCT-Transmissionsmodus (Zen-
tralstrahl) werden beide Blendenoffnungen auf 0,3 mm verkleinert. Nach der Primarkollimation
werden die am Messobjekt gebeugten Photonen durch einen eigens aus Blei gefertigten Multi-
Lamellenkollimator selektiert. Der Kollimator besitzt 13 Streukanile und hat einen Offnungswin-
kel von 3,5°. Fiir Transmissionsmessungen besitzt er eine Zentralbohrung, welche im Beugungs-
modus mit Hilfe eines Bleistopfens verschlossen wird. Die Lamellenwandung betragt 0,25 mm
und der Lamellenabstand 0,6 mm bei einer Bauhohe von 175 mm. Um den Abstand der einzelnen
Lamellen voneinander zu realisieren, wurden Abstandhalter aus Kapton eingesetzt. Die Perfor-
mance des Kollimators wurde mit Hilfe eines sog. ,VOI-Scan” ermittelt (vgl. Abschnitt 5.2). Die
erzielbare Linienauflosung liegt bei 6 %. Die energiedispersive Detektion der Quanten geschieht
mit einem stickstoffgekiihlten hochreinen Germanium-Detektor (Eurisys EGP 2000-20-TR-X). Ge-
wohnliche NIM Elektronik (Shaping Amplifier + ADC) und eine in einem Akquisitions-PC be-
findliche Vielkanalanalysatorkarte (ADC) erlauben die Akquisition von Rontgenspektren mit 2048
Kanélen und einer Energieauflosung von ~ 1,2 % bei einer Zahlrate von bis zu 10 kHz.

Durch dieses Setup lassen sich im EDXRD-Modus Einzelmessungen (auch zeitaufgelost), Raster-,
Kontur- und CSCT-Scans ausfithren. Die Akquisition der CSCT-Scans geschieht dabei nach dem
Aufnahmeschema eines CT-Systems der 1. Generation: Die Probe wird in Einzelschritten entlang
der y-Richtung verfahren und Spektren in den einzelnen Positionen aufgenommen (Parallelpro-
jektion). Anschlieflend wird der Drehtisch um ein vorgegebenes Inkrement rotiert und eine wei-
tere Parallelprojektion aufgezeichnet. Dieser Vorgang wird solange wiederholt bis ein Gesamtro-
tationswinkel von 180° erreicht ist.
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5.1.2. CBCT-Modus

Im CBCT-Modus befindet sich der Flatpaneldetektor innerhalb des Strahlengangs und der Pri-
markollimator auflerhalb. Aufgrund des fehlenden Priméarkollimators wird der Flatpaneldetektor
(Thales SiX 650HD, Pixelgrofie 150 pm, ADC 14 bit) komplett vom Strahlenkegel der Rontgenroh-
re ausgeleuchtet. Der Detektor besitzt einen Csl-Szintillator und wird mit einem 1,0 mm starken
Eisenfilter betrieben. Das Auslesen der Detektorbilder wird via CameraLink-Anschluss iiber einen
Framegrabber im Datenakquisitions-PC ausgefiihrt.

Messungen zur Bestimmung der Systemperformance wurden mit Hilfe eines Auflésungsphan-
toms durchgefiihrt. Bei einer geometrischen Vergrofierung von 1, 10 und vergleichsweise geringen
Objektgrofien (ca. 50 mm) lassen sich Strukturen von bis zu 150 pm auflosen. Detaillierte Informa-
tionen zur Charakterisierung und Spezifizierung des CBCT-Systems sind in [179] zu finden.

Als Akquisitionsmodi sind Einzelaufnahmen und (Video-)Sequenzen mit Bildfrequenzen von 0,25 —
300 Hz moglich. Fiir einen CBCT-Scan werden solange sukzessive Einzelaufnahmen und Proben-
rotationen mit einem vorgegebenen Winkelinkrement durchgefiihrt bis eine vollstindige Umdre-
hung erreicht wird.

5.2. Datenakquisition

Eine schematische Darstellung zur Ubersicht des Aufbaus von Anlagensteuerung und Datenak-
quisition ist in Abbildung 63 gezeigt. Im Folgenden wird kurz auf die in der Abbildung gezeigten
Komponenten eingegangen und die Abkiirzungen erldutert: Die komplette Datenakquisition und
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Abbildung 63: Schematische Darstellung zur Ubersicht des Aufbaus von Anlagensteuerung und Da-
tenakquisition.
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Steuerung der Anlage wird iiber einen zentralen Computer (DAQ-PC) geregelt. Der Bildeinzug
des digitalen Flatpaneldetektors (FPD) wird tiber eine im DAQ-PC befindliche Framegrabber-
Karte via CameraLink-Anschluss realisiert. Die Aufnahme der Rontgenspektren im EDXRD-Modus
geschieht {iber einen weiteren Computer (PC) mit Hilfe einer MCA-Karte. Um die Steuerung der
Datenakquisition und den Datentransfer vom DAQ-PC aus ermdoglichen zu kénnen, wurde eine
Software entwickelt, die diese Funktionen durch Fernsteuerung via TCP/IP Kommunikation rea-
lisiert. Zur Programmierung der Servomotor-Steuerungen (SC) des xy-Tisches (Newport Motion
Master 2000) und des Rotationstisches (OWIS PS 10) werden die Softwarebibliotheken der Geréte-
hersteller benutzt. Die restlichen Linearachsen (z-Achse, FPD-Verschiebung, Primérkollimator-
Verschiebung) werden tiber Schrittmotoren im Open-Loop Betrieb verfahren. Zur Regelung der
Motoren werden digitale Schrittmotorsteuerungen (Leadshine DM442) eingesetzt. Die Schrittmo-
torsteuerungen (DSC) werden {iiber einen eigens programmierten Microcontroller (Arduino Leo-
nardo) angesteuert, welcher per USB mit dem DAQ-PC kommunizieren kann. Der Microcontroller
(MC) erlaubt es zudem, zusétzliche Relais (REL) zu steuern, um beispielsweise einen optionalen
Beamshutter betreiben zu konnen.

5.2.1. Software ,EasyTomography”

Um die Datenakquisition und Steuerung der Anlage mit einem einzelnen Programm regeln zu
konnen, wurde die im Rahmen vergangener Arbeiten [180][72] entwickelte C#-Software (fiir Bild-
einzug u. Drehtischsteuerung) um die o.g. Funktionen mafigeblich erweitert. Das entstandene
Tool ,,EasyTomography” ermoglicht es dem Benutzer beliebig frei konfigurierbare Scanprogram-
me abzubilden und die Anlage zu steuern. Ein Screenshot der Software ist in Abbildung 64 ge-
zeigt.

5.2.2. Durchfiihrung von Scans

Im EDXRD-Modus wurden alle Beugungsmessungen bei 150 kV und 10 mA durchgefiihrt. Die
zu jeder Beugungsmessung ebenfalls aufgenommenen Transmissionsspektren wurden mit 150 kV
bei einem an die Probe angepassten Rohrenstrom aufgezeichnet, um Pile-Up Effekte der Aus-
leseelektronik zu verringern (max. Zahlrate ca. 10 kHz). Fiir eine zuverldssige Energie-Kanal-
Zuordnung wurden regelmagig Kalibrierungsmessungen mit Hilfe der Radioisotope 2*! Am und
’Co durchgefiihrt. Hierbei konnte immer die Energieaufldsung des Detektors kontrolliert wer-
den.

Zur Bestimmung des fiir die Rekonstruktion benétigten VOI-Profils der Anlage wurde ein 1 mm
starkes Eisenblech im Strahlengang platziert und schrittweise entlang der z-Achse verschoben (li-
nearer z-Scan mit 1 mm Schrittweite). Das Ergebnis eines derartigen VOI-Scans ist in Abbildung 65
dargestellt. Aus dem VOI-Profil ldsst sich so eine mogliche Dejustierung der Anlage ablesen. In
diesem Fall wiirde die Peakposition des Eisen (110) Reflexes ebenfalls eine z-Positionsabhdngigkeit
aufweisen. Aus der Halbwertsbreite des Beugungspeaks kann zudem die spektrale Auflosung der
Anlage zu 6 % ermittelt werden.

Im CBCT-Modus wurden die Strahlparameter individuell an die jeweils zu untersuchenden Pro-
ben angepasst. Die geometrische Vergrofierung betrug 1,10, die Anzahl der pro Projektionswin-
kel aufgenommenen Bilder typischerweise 1 — 5. Der Detektor wurde regelméfiig einer Offset-
und Gainkalibrierung unterzogen. Dabei wurde auch die Giiltigkeit der Defect-Map kontrolliert.
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Abbildung 64: Screenshot des C#-Programms , EasyTomography” zur Anlagensteuerung und Daten-
akquisition.

5.3. Datenverarbeitung und Rekonstruktion

Zur Verarbeitung, Rekonstruktion und Visualisierung der Messdaten wurde die Auswertesoft-
ware ,mEasyTomography” in MATLAB entwickelt. Ein Screenshot der graphischen Benutzero-
berflache ist in Abbildung 66 gezeigt. Mit dem Programm lassen sich die mit EasyTomography
erstellten Dateien / Messungen einlesen und alle relevanten Auswertungen durchfiihren.

Lediglich die FDK-Rekonstruktion der CBCT-Scans wird mit einem anderen Programm durchge-
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Abbildung 65: Linearer Scan in z-Richtung zur Bestimmung des VOI-Profils der Beugungsanlage. In
a) sind die kompletten Beugungsspektren in Abhéangigkeit der z-Position dargestellt,
wihrend in b) lediglich die Peakintensitédt des Eisen (110) Reflexes hohenaufgelost ge-
plottet ist. Der im Rahmen dieser Arbeit verwendete Arbeitsbereich ist rot markiert
dargestellt.

fiihrt: Hierzu wird das freie FDK-Rekonstruktionstoolkit ,Plastimatch” verwendet[181]. Die mit
dem Flatpaneldetektor aufgenommenen radiographischen Bilder miissen vor der Rekonstruktion
praprozessiert werden. Es werden die mehrfach aufgenommenen Bilder gemittelt und die Projek-
tionsbilder p(y, x’,y’) durch Normierung und anschliefende Logarithmierung berechnet. Plasti-
match generiert aus den Projektionsdaten FDK-Rekonstruktionen im MHA Format, welche sich
mit ,mEasyTomography” einlesen lassen. Aus dem dreidimensionalen MHA Datensatz kann das
fir die CSCT-Rekonstruktion relevante Schichtbild extrahiert, herunterskaliert und zum Dictio-
nary Learning verwendet werden.

Fiir die Prozessierung der CSCT-Daten werden zunéchst die Streu- und Transmissionssinogram-
me geladen. Anschlieffend wird eine Anpassung der Energiekanalbreite ausgefiihrt und ein Thresh-
bzw. Upholding entlang der Energieachse durchgefiihrt. Dann wird mittels Division das normier-
te Beugungssinogramm berechnet, welches zur Rekonstruktion verwendet wird. Optional lassen
sich vor der Rekonstruktion noch Filter auf den 3d-Sinogrammdatensatz anwenden. Die Sino-
gramme konnen anschliefsend mit dem FISTA-basierten Algorithmus rekonstruiert werden. Fiir
die OMP und K-SVD Berechnung bei der Rekonstruktion wird eine spezielle schnelle Implemen-
tierung benutzt[182][142].
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Abbildung 66: Screenshot des MATLAB-Programms ,, mEasyTomography” zur Verarbeitung, Rekon-
struktion und Visualisierung der Messdaten.
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KAPITEL 6

ERGEBNISSE

In diesem Kapitel werden Rekonstruktionen diverser Scan-Objekte vorgestellt, welche mit Hil-
fe realer Messdaten unter Verwendung des présentierten Rekonstruktionsalgorithmus gewon-
nen wurden. Dazu gehoren unter anderem Rekonstruktionen Phantom-basierter Messungen zur
quantitativen Bestimmung von Bildqualitidtsparametern. Anhand von Anwendungsbeispielen zur
zerstorungsfreien Untersuchung, wie der Erkennung unbekannter Substanzen bei geringen Teil-
volumeneffekten oder der ortsaufgeldsten Darstellung des Ladungszustands kommerziell erhélt-
licher zylindrischer Lithium-Ionen Akkumulatoren, wird das Potential der materialselektiven Bild-
gebung demonstriert.

6.1. Phantombasierte Rekonstruktionen

Gegenstand dieses Abschnitts sind phantombasierte Rekonstruktionsstudien zur experimentellen
Charakterisierung von Systemeigenschaften. Es werden insbesondere Orts- bzw. Spektralauflo-
sung, Dynamik und Artefaktbildung des Systems untersucht. Bei der Durchfithrung der Studien
haben die Phantome sequentiell einen CBCT- und einen CSCT-Scan durchlaufen. Dabei wurden
die Objekte stets derart im Scanner platziert, dass die zu rekonstruierende CSCT-Schicht bei der
CBCT-Aufnahme bereits im Zentralstrahl lag. Entsprechend kann die Registrierung des CBCT-
Bildes lediglich durch eine Umskalierung erfolgen. Die benotigten CBCT-Scans wurden mit einer
Winkelschrittweite von 1° durchgefiihrt, pro Projektion wurden jeweils 5 Bilder aufgenommen
und gemittelt. Die geometrische Vergrofierung betragt 1,10, die Strahlparameter sind phantom-
abhéngig gewahlt worden. Zur Rekonstruktion wird der FDK Algorithmus verwendet, die rekon-

struierte Voxelgrofe betragt (0,15 mm)>.

Die anschlieffenden CSCT-Scans wurden mit der Standard-Primé&rblenden-Konfiguration (2,0 mm
oben, 0,8 mm unten) bei den Strahlparametern 150kV / 10 mA durchgefiihrt. In Hohe der Pro-
benmitte betrdgt die FWHM basierte Strahlbreite damit etwa 1 mm. Die Anzahl der verwendeten
Translationsschritte wurde abhédngig von der Objektgrofie gewahlt. Fiir die Winkelschritte wurde
im Standardfall analog zu den simulationsbasierten Studien 6, = 5° gesetzt. Jede CSCT-Messung
besteht aus der Akquisition eines Beugungs- und eines Transmissionssinogramms. Aus diesen Si-
nogrammen wird via Division der fiir den Rekonstruktionsalgorithmus benétigte normierte Ein-
gabedatensatz berechnet.
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Abbildung 67: Untersuchungen zur Systemauflosung: Teil a) zeigt die 3d CBCT-Rekonstruktion des
Phantoms, Teil b) das fiir die CSCT-Rekonstruktion extrahierte Schichtbild. Die rote
Markierung kennzeichnet den Bereich zur Extraktion von Beugungsspektren nach der
CSCT-Rekonstruktion. Die rekonstruierten Spektren aus diesem Bereich sind in Teil c)
vergleichend mit einem Referenzspektrum gezeigt.

6.1.1. Bestimmung der Ortsauflésung: Ein-Material-Phantom

Ziel der folgenden Betrachtung ist es, die Ortsauflosung des Systems mit Hilfe einer Linien-
bildfunktion zu charakterisieren. Um Artefakten aufgrund von Aufhdrtung oder nicht-isotroper
Streuung vorzubeugen, wird ein pulverbasiertes ,Einmaterial“-Phantom verwendet. Das Phan-
tom besteht aus feinkdrnigem SiO, Pulver, welches sich innerhalb von diinnwandigen (< 1 mm)
und amorphen Kunststoffrohren mit unterschiedlichen Durchmessern befindet. Dabei sind Durch-
messer von 1 —2 — 3,5 — 6 bzw. 9 mm realisiert worden. Der geometrische Aufbau des Phantoms
ist der Schichtrekonstruktion in Abbildung 67 b) zu entnehmen. Die CBCT-Projektionen des Phan-
toms wurden bei 85 kV Rohrenspannung und 2,1 mA Rohrenstrom aufgenommen. Die volumen-
gerenderte dreidimensionale Rekonstruktion ist in Teil a) der Abbildung dargestellt.

Fiir die CSCT-Aufnahme wurden im Falle des Auflosungsphantoms abweichend 60, statt der tibli-
chen 36 Winkelschritte, bei einer Translationsschrittweite von ngy = 1,0 mm verwendet. Die Spek-
tren der Sinogramme wurden jeweils mit einer Messzeit von 5 s bei einer maximal auftretenden
integralen Zahlrate von 4,3 x 10> Quanten pro Sekunde aufgenommen. Die normierten Sinogram-
me werden im Energiebereich von 35 — 120 keV fiir verschiedene Werte von « rekonstruiert; der
Fall k = 0 entspricht einem kompletten Messdatensatz. Fiir Werte k > 0 wird der aufgenommene
Datensatz nachtréaglich reduziert. Die rekonstruierten Spektren aus einem gewéhlten Bereich des
Phantoms sind in Teil c) der Abbildung 67 fiir die Félle k = 0 und k = 0,5 vergleichend mit einem
zuvor aufgenommenen Referenzspektrum des reinen SiO; Pulvers dargestellt. Es lassen sich nur
geringe Unterschiede zwischen den Spektren erkennen.

In Abbildung 68 sind die rekonstruierten CSCT-Bilder bei verschiedenen Energien gezeigt. Im
Fall E = 120keV sind in Teilabbildung a) bzw. b) die Rekonstruktionen fiir die Falle k = 0 und
k = 0,8 - d.h. bei einer um 80 % reduzierten Anzahl an Messdaten - gegeniibergestellt. Optisch
unterscheiden sich die beiden Rekonstruktionen durch eine geringfiigige Abnahme des Bildkon-
trastes in Abhédngigkeit von der beobachteten Strukturgrofie. Fiir den Fall E = 42 keV ist in Abbil-
dung 68 c) eine Rekonstruktion fiir k = 0 gezeigt. Bei dieser Energie weist das SiO, Spektrum un-
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(a) CSCT-Bild, k = 0; (b) CSCT-Bild, k = 0, 8; (c) CSCT-Bild, « = 0; (d) Bildfusion: Kombi-
Energiebereich Energiebereich Energiebereich nation des CSCT-
(120,0 £1,3) keV. (120,0 £1,3) keV. (42,0+1,3) keV. und CBCT-Bildes.

Abbildung 68: Rekonstruktionen zur Bestimmung der Systemauflosung: Teil a) und b) zeigen die
CSCT-Rekonstruktionen bei k = 0 bzw. k = 0,8 bei E = (120,0 £1,3) keV. In Teil ¢)
ist fur k = 0 die Rekonstruktion fiir den Fall E = (120,0 & 1,3) keV abgebildet. Deutlich
ist die verwendete Kunststoffummantelung der Pulverproben zu erkennen. Diese wird
ebenfalls in der Bildfusion aus CBCT- und CSCT-Rekonstruktion in d) sichtbar.

ter dem verwendeten Streuwinkel keine signifikanten Peaks auf. Das verbleibende Signal stammt
dementsprechend von den amorphen Kunststofthiillen des Pulvers. Da die Wandung der Rohr-
chen hinreichend diinn ist (< 0,1 mm), ldsst sich aus der Wandkontur die Linienbildfunktion des
Systems entlang beliebiger Pfade abschdtzen. Sowohl in horizontaler als auch in vertikaler Rich-
tung (vgl. rote Markierung), weist die Verbreiterungskurve eine Halbwertsbreite von < 2 mm auf.
Verglichen mit direkten XDI-Systemen (siehe Abschnitt 2.2) ist diese rekonstruktiv erzielte, ,lon-
gitudinale” Auflosung ca. um eine Grofienordnung hoher.

6.1.2. Bestimmung der Ortsauflosung: Mehr-Material-Phantom

Im Gegensatz zur vorangegangenen Bestimmung der Ortsauflosung mit Hilfe eines ,, Ein-Material-
Phantoms”, wird nun die Bestimmung unter Verwendung eines , Mehr-Material-Phantoms” be-
schrieben. Um erneut der Artefaktbildung aufgrund nicht-isotropen Streuverhaltens vorzubeu-
gen, werden Pulverproben fiir diese Untersuchung eingesetzt. Dazu wurden vier verschiedene
Pulver, bestehend aus SiO,, NaCl, CaCO3 und einer Mischung aus gleichen Teilen SiO, und
CaCOg, in diinnwandige Glasrohrchen gefiillt. Pro Material wurden zwei Glasrohrchen unter-
schiedlicher Durchmesser verwendet. Die Innendurchmesser der Rohrchen betragen 3,0 mm bzw.
8,0 mm, die Wandstidrken 1,0 mm bzw. 1,5 mm. Die einzelnen Proben sind entsprechend Abbil-
dung 69 a) auf den Eckpunkten eines Quadrates mit einer Kantenldnge von 26 mm bzw. 10 mm
angeordnet.

Das CSCT-Sinogramm wurde mit 36 Winkelschritten bei einer Translationsschrittweite von ngy =
1,5 mm aufgenommen und auf einem 40 x 40 Pixel grofien Raster im Energiebereich von 40 —
135 keV fiir verschiedene Werte von k rekonstruiert. Fiir k = 0 werden dabei ca. 74 % und fiir
k = 0,5 etwa 37 % der Daten eines vollstaindigen Scans verwendet. Fiir jedes Spektrum wurde eine
Aufnahmedauer von 5 s verwendet. Die maximal auftretende integrale Zahlrate betrug 4,7 x 10°
Quanten pro Sekunde. Teil b) der Abbildung 69 zeigt die rekonstruierten Spektren innerhalb eines
selektierten Bereichs in der Rekonstruktion. Vergleichend zur Rekonstruktion mit k = 0 (gestri-
chelte Linie) bzw. k = 0,5 (gepunktet) ist ein fiir jedes Material zuvor einzeln aufgenommenes
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Abbildung 69: Bestimmung der Systemauflosung mit Hilfe eines Mehr-Materialien-Phantoms: Teil a)
zeigt die CSCT-Rekonstruktion. Aus den markierten Bereichen werden die Spektren
extrahiert. Fiir die unterschiedlichen Materialien Si0;, (schwarz) und NaCl (rot) sind
in b) diese Beugungsspektren dargestellt. Dabei ist fiir das jeweilige Material zum Ver-
gleich ein Referenzspektrum (durchgezogene Linie), die Rekonstruktion mit k = 0 (ge-
strichelte Linie) und die Rekonstruktion mit k = 0, 5 (gepunktet) geplottet.

Referenzspektrum (durchgezogene Linie) dargestellt.

Abbildung 70 zeigt beispielhaft rekonstruierte CSCT-Bilder bei unterschiedlichen Energien im Be-
reich von 59 — 110keV fiir k = 0 bzw. k = 0,5. Bei E = 59 keV weist lediglich das SiO, Pulver,
bzw. entsprechend vermindert die Pulvermischung, einen signifikanten Peak auf. Bei 67 keV ist
hingegen nur das CaCOj3 Pulver samt der Pulvermischung sichtbar. Das NaCl Pulver ladsst sich
bei 76 keV im Bild gut von den restlichen Pulvern trennen. In diesem Energiebereich liefern al-
lerdings auch die Glasrohrchen einen nicht zu vernachldssigenden Streubeitrag und sind damit
im Bild als Kontur zu erkennen. Fiir das in der letzten Spalte gezeigte Bild wurde die Energie
110keV gewdhlt. Hier tiberlagern sich die Peaks aller Materialien im Spektrum und sind folglich
mit unterschiedlicher Intensitat im Bild sichtbar.

Die rekonstruierten Bilder demonstrieren, dass sich auch bei einer Translationsschrittweite von
6y = 1,5mm eine Ortsaufldsung von 3 mm (Innendurchmesser der Rohrchen) erzielen ldsst. Im
Gegensatz zum konventionellen Transmissions-CT, lassen sich angrenzende Materialien besser
in der Rekonstruktion voneinander trennen, wenn Spektralbereiche existieren, in denen sich die
Beugungspeaks der Materialien nicht tiberlappen. Im Bereich dieser Energien kann das Unter-
suchungsobjekt dann als eine Zusammensetzung mehrerer ,Ein-Material-Objekte” interpretiert
werden[69].

6.1.3. Rekonstruktion ausgewdihlter Fliissigkeiten

Die Detektion von Fliissigsprengstoffen unter Verwendung XDI-basierter Verfahren ist grundsitz-
lich moglich. Artefakte aufgrund eines nicht-isotropen Streuverhaltens sind nicht zu erwarten,
es treten jedoch auch keine scharfen Bragg-Reflexe zur Materialunterscheidung auf. Als Unter-
scheidungsmerkmal der Fliissigkeiten dient dabei typischerweise die effektive Ordnungszahl der
Materialien, welche beispielsweise mit Hilfe des sog. HETRA-Verfahrens (,High Energy Tip Re-
gion Analysis”) ermittelt werden kann[183]. Ebenfalls ist der Einsatz des Verfahrens zur reinen
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(a) CSCT-Bild, k = 0; (b) CSCT-Bild, k = 0; (c) CSCT-Bild, k = 0; (d) CSCT-Bild, k = O0;
Energiebereich Energiebereich Energiebereich Energiebereich
(59,0 £1,3) keV. (67,0+£1,3) keV. (76,0 £1,3) keV. (110,0£1,3) keV.

(e) CSCT-Bild, k = 0,5; (f) CSCT-Bild, k = 0,5; (g) CSCT-Bild, k = 0,5; (h) CSCT-Bild, k = 0, 5;
Energiebereich Energiebereich Energiebereich Energiebereich
(59,0 £1,3) keV. (67,0£1,3) keV. (76,0 £ 1,3) keV. (110,0 £1,3) keV.

Abbildung 70: Rekonstruktionen des Mehr-Material-Phantoms zur Uberpriifung der Systemaufls-
sung: Die obere Zeile (a) - d)) zeigt CSCT-Rekonstruktionen bei verschiedenen Energien
im Bereich von 59 — 110 keV bei k = 0. Analog sind in der unteren Zeile die Rekonstruk-
tion fiir den Fall k = 0,5 abgebildet.

Unterscheidung zweier Fliissigkeiten denkbar. So lassen sich beispielsweise defekte Flugzeug-
tragflichen durch die Unterscheidung von Wasser- bzw. Kerosin-Einlagerungen im Bereich von
Flugzeugteilen identifizieren[61].

Ziel der im Rahmen dieser Arbeit durchgefiihrten Untersuchung ist die Beurteilung der CSCT-
basierten Erkennbarkeit von Wasser-fremden Fliissigkeiten geringer Volumina (< 10 uL). Hierzu
werden die Fremdfliissigkeiten Kerosin, Ethanol und Isopropanol jeweils in diinnwandige Kunst-
stoffrohrchen (Wandstérke ca. 0,2 mm) mit Innendurchmesser 3,0 mm gefiillt. Diese drei Rohren
werden anschliefSend in einer ,Matrix” von 39 mit Wasser befiillten Rohrchen innerhalb eines
Glasrohres (Innendurchmesser 23,1 mm, Wandstdrke 1,0 mm) platziert. Die Anordnung der Rohr-
chen ist der Darstellung der CBCT-Rekonstruktion in Abbildung 71 a) zu entnehmen. Das extra-
hierte 2d-Schichtbild zeigt in Teil b) die durch den Kontrastunterschied bedingte Erkennbarkeit
der Fremdfliissigkeiten. Diese sind jedoch nicht voneinander zu unterscheiden. Die Luftblasen-
bildung innerhalb einiger Wasserrohrchen ist ebenfalls in diesem Bild zu erkennen. Zuvor isoliert
aufgenommene Referenzspektren sind in Teilabbildung c) dargestellt.

Die CSCT-Aufnahmen wurden mit 36 Winkelschritten bei einer Translationsschrittweite von &y =
1,0 mm durchgefiihrt und auf einem 80 x 80 Pixel grofien Raster im Energiebereich von 35 —
95keV fiir k = 0 bzw. k = 0,8 rekonstruiert. Im Fall k = 0 werden ca. 58 % und mit k = 0,8
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Rekonstruktion Rekonstruktion vs. Referenz.
- Volumenrendering extrahiertes
(Falschfarben). Schichtbild.

Abbildung 71: Untersuchung zur Unterscheidbarkeit von Fliissigkeiten: Teil a) zeigt die 3d CBCT-
Rekonstruktion des Phantoms, Teil b) das fir die CSCT-Rekonstruktion extrahier-
te Schichtbild. Die Markierungen kennzeichnen die Bereiche, welche zur Extraktion
der Beugungsspektren nach der CSCT-Rekonstruktion verwendet werden. Diese Beu-
gungsspektren sind fiir k = 0 (gestrichelte Linie) und k = 0,5 (gepunktete Linie) in
Teil c) jeweils vergleichend mit separat bestimmten Referenzspektren (durchgezogene
Linie) gezeigt. Dargestellt sind jeweils die Spektren von Kerosin (rot), Ethanol (blau),
Isopropanol (griin) und Wasser (schwarz).

etwa 29 % der Daten eines vollstindigen FBP-Scans fiir die Rekonstruktion benutzt. Jedes Spek-
trum wurde mit einer Integrationszeit von 3 s aufgenommen, die maximal auftretende integrale
Ziahlrate lag bei 1,8 x 10* Zahlern pro Sekunde. In Teil ¢) der Abbildung 71 sind die rekonstruier-
ten Spektren innerhalb der in Teil b) markierten Bereiche fiir die Félle k = 0 (gestrichelte Linie)
bzw. k = 0,5 (gepunktete Linie) gezeigt.

In Abbildung 72 sind Rekonstruktionen im Energiebereich von 35 — 65 keV fiir den Fall k = 0,8
dargestellt. Teil a) zeigt die CSCT-Rekonstruktion bei E = 35keV. Hier unterscheidet sich das
Kerosin Spektrum deutlich von den Beugungsspektren der anderen Materialien. Das mit Kero-
sin gefiillte Rohrchen kann eindeutig identifiziert werden. Bei E = 44 keV {iberlagern sich die
,Peaks” von Kerosin, Isopropanol und Ethanol im Beugungsspektrum. Entsprechend sind in Teil
b) der Abbildung alle nicht-Wasser-Fliissigkeiten im Bild sichtbar. Nichtsdestotrotz lassen sich
die Materialien anhand der Streuintensitidten, d.h. anhand der Grauwerte im Bild, unterscheiden.
Im Vergleich zu den nicht-Wasser-Fliissigkeiten, tiberwiegt ab 55 keV das Streusignal des Wassers
im Spektrum. Daher sind in Teilabbildung c) die Bildbereiche mit Wasser hervorgehoben. Trotz
der dichtgepackten Anordnung lassen sich die einzelnen Wassersdulen in den unterschiedlichen
Rohrchen erkennen. Die verwaschenen Strukturen im Bereich der Wasser-Rohrchen in Bild a) bzw.
b) entstehen durch die diinnen Wandungen der Kunststoff-Matrix. Die Rekonstruktionen zeigen,
dass es moglich ist, ausgewihlte Fliissigkeiten, wie beispielsweise Kerosin, Ethanol oder Isopro-
panol anhand ihres Streumusters von Wasser zu unterscheiden. Dies ist konnte sogar bei geringen
Volumenmengen von < 10 uL demonstriert werden.
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(a) CSCT-Bild, k = 0, 8; (b) CSCT- (c) CSCT- (d) Bildfusion: Kombi-
Energiebereich Rekonstruktion Rekonstruktion nation des CSCT-
(35,0 £1,3) keV. mit k = 0,8 bei mit k = 0,8 bei und CBCT-Bildes.

(44,0 £1,3) keV. (65,0+1,3) keV.

Abbildung 72: Rekonstruktionen zur Bestimmung der Erkennbarkeit von Fremdfliissigkeit: Die Teile
a) - c) zeigen CSCT-Rekonstruktionen bei k = 0, 8 fiir Energien im Bereich 35 — 65 keV.
In Teil d) ist die Bildfusion mit dem CBCT abgebildet.

6.1.4. Artefakte bei der CSCT-Rekonstruktion

In diesem Abschnitt wird die Entstehung von Artefakten in der CSCT-Rekonstruktion themati-
siert. Dazu werden die Einfliisse von Artefakten, welche in den CBCT-Rekonstruktionen auftreten
konnen, auf die CSCT-Rekonstruktionsgiite untersucht. Fiir diese Untersuchungen sind bewusst
Phantome gewdhlt worden, welche das Auftreten der gewiinschten Artefakte begiinstigen. Neben
Aufhértungsartefakten sind ebenfalls die Auswirkungen von Ring-, Aliasing- und texturbeding-
ten Artefakten Gegenstand der Studie.

Auswirkung von ,Metallartefakten”

Die Entstehung von Artefakten aufgrund von mangelndem Photonenfluss oder aufgrund von
Strahlungsaufhirtung wird unter dem Sammelbegriff , Metallartefakte” zusammengefiihrt und
zdhlt zu den hédufig auftretenden Artefakten bei gewohnlichen CT Verfahren[177][184]. Zur an-
wendungsnahen Untersuchung der Metallartefaktauswirkung auf die CSCT-Rekonstruktion wird
als Phantom ein Planetengetriebe mit drei Zwischenrddern verwendet. Der Innenzahnkranz mit
einem Aufiendurchmesser 44,0 mm besteht aus normalisiertem, ferritischem Stahl (C45) und weist
36 Zdhne bei einem Innendurchmesser von 36,0 mm auf (Modul 1). Das mit einer 4 mm brei-
ten Bohrung versehene Antriebsrad besteht aus austenitischem Edelstahl (1.4305) und hat einen
Durchmesser von 12 mm bei 12 Zdhnen. Die drei Zwischenrdder sind analog zum Antriebsrad
aufgebaut, zusatzlich allerdings mit einer 5 mm Bohrung ausgestattet und sind aus Kunststoff
(POM).

Fiir die CBCT-Rekonstruktion wurden 360 Projektionen, bei jeweils 5 Aufnahmen pro Winkel-
schritt, mit Réhrenparametern von 125kV und 2,0 mA aufgenommen. Abbildung 73 a) zeigt ein
dreidimensionales Volumenrendering des untersuchten Phantoms mittels Falschfarbendarstel-
lung. Innerhalb des Innenzahnkranzes werden deutliche Grauwertunterschiede zwischen den
Zahn- und Vollmaterialbereichen des Rings sichtbar. Teilabbildung b) stellt die, fiir die CSCT-
Rekonstruktion relevante, extrahierte Schicht dar. In dieser Darstellung sind aufgrund der Zahn-
struktur des Getriebes deutliche Aliasing-Artefakte zusétzlich erkennbar. Die in c) farblich ein-
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Abbildung 73: Untersuchung zur Auswirkung von Metall Artefakten auf die CSCT-Rekonstruktion:
Teil a) zeigt die 3d CBCT-Rekonstruktion des Phantoms, Teil b) das fiir die CSCT-
Rekonstruktion extrahierte Schichtbild. Die Markierungen kennzeichnen die Bereiche,
aus denen die rekonstruierten CSCT-Spektren extrahiert werden. Diese sind in Teil c)
fiir k = 0 (durchgezogene Linie) und k = 0,5 (gestrichelte Linie) geplottet. Die schwar-
ze Kurve représentiert die weifie Markierung. Der Hintergrundbereich wurde gewahlt,
um die Geisterpeaks zu visualisieren.

gezeichneten Quadrate entsprechen den Bereichen, die fiir die Extraktion der Beugungsspektren
benutzt worden sind.

Die fiir die CSCT-Rekonstruktion benétigten Sinogramme wurden mit einer Translationsschritt-
weite von &y = 0,5 mm bei 36 Winkelschritten aufgenommen. Die Rekonstruktion ist auf einem
96 x 96 grofsen Pixelraster (Pixelgrofie 0,5 mm) in einem Energiebereich von 85 — 150 keV bei k = 0
und k = 0,5 durchgefiihrt worden. Bei k = 0,5 werden fiir die Rekonstruktion lediglich 19 % der
Daten eines vollstandigen FBP Scans benétigt. Die Integrationszeit wird auf 4 Sekunden bei einer
maximal auftretenden Zahlrate von 2,5 x 10° Photonen pro Sekunde eingestellt. Die CSCT-Bilder
der Rekonstruktion bei k = 0,5 sind fiir unterschiedliche Energien in Abbildung 74 zu finden.
Teil a) zeigt das integrale Streubild, sowohl der Innenzahnkranz als auch das Antriebsrad sind zu
erkennen - die Zdhne zeichnen sich ab. In Teilabbildung b) ist eine Darstellung bei E = 114 keV
gewdhlt. Hier weist lediglich der austenitische Stahl einen Beugungspeak auf. Dementsprechend
ist nur das Antriebsrad im Bild sichtbar. Bei E = 145 keV hingegen zeigt nur der ferritische Stahl
einen Rontgenreflex. Daher ist in Abbildung c) der Innenzahnkranz deutlich wahrzunehmen. Fer-
ner ist im inneren Bereich des Antriebsrads eine ringférmige Struktur zu erkennen. Als mogliche
Ursache ist hier eine martensitische Umwandlung des Austenitgefiiges zu nennen[185]. Exem-
plarisch ist in Teilabbildung d) die Uberlagerung des CSCT-Bildes (Austenit) mit dem CBCT-Bild
gezeigt.

Die Auswirkungen der Strahlaufhirtung bzw. die extreme Verminderung des Photonenflusses
fiihren bei der CSCT-Rekonstruktion zur Artefaktbildung. Die Zwischenrdder aus Kunststoff kon-
nen aufgrund der starken Stahlwandungen (max. auftretende Wegldnge ca. 15 mm) weder mit
dem CBCT- noch mit dem CSCT-System gemessen werden. Der Grad der Artefaktbildung lasst
sich im Fall der CSCT- Rekonstruktion mit dem Peak-zu-Hintergrund Verhiltnis quantifizieren.
Durch die entstehenden Geisterpeaks betragt es hier lediglich 6,5 : 1.
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(a) CSCT-Bild, k = 0,5; (b) CSCT-Bild, k = 0,5; (c) CSCT-Bild, k = 0,5; (d) Bildfusion, Austeni-
Energiebereich 85 — Energiebereich Energiebereich tanteil: Kombinati-
150 keV. (114,0£1,3) keV. (145,0 £1,3) keV. on des CSCT- und

CBCT-Bildes.

Abbildung 74: Auswirkungen Metall-Artefakt-behafteter CBCT-Daten auf die CSCT-Rekonstruktion:
Die Teile a) - c) zeigen die CSCT-Rekonstruktionen bei unterschiedlichen Energien fiir
k = 0,5. In Teil a) ist die Rekonstruktion des integralen Streuspektrums, in b) der
Ferrit-Anteil und in c) der Austenit-Anteil des Phantoms dargestellt. In Teilabbildung
d) ist eine Uberlagerung der CSCT-basierten Austenitanteildarstellung mit der CBCT-
Rekonstruktion gezeigt.

Aliasing Effekte aufgrund scharfer Kanten

Aliasing Artefakte treten bei konventionellen CT Rekonstruktionen aufgrund einer Unterabtas-
tung bei der Datenakquisition auf. Ubersteigen die im Objekt auftretenden Ortsfrequenzen ent-
sprechend die , Abtastfrequenz”, so werden Streifen-Artefakte im Bild sichtbar. Dieser Effekt ist
daher besonders hédufig an scharfen Kanten im Objekt zu beobachten[177]. Um das Aliasing in
der CBCT-Rekonstruktion zu forcieren, wird ein aus einem Quader und einem Keil bestehendes
Aluminium-Phantom mit glatten Kanten verwendet. Die in der CSCT-Schicht, einen rechtecki-
gen (30 mm x 10 mm ) bzw. dreieckigen (30 mm x 0 — 10 mm) Querschnitt aufweisenden Objekte
(Abstand Aufsenkanten 25 mm) sind im Abstand von 25 mm (Auflenseite zu Aufienseite) in eine
zylindrische Polystyrolform (Durchmesser 45 mm) eingebettet.

Es wurden 360 Projektionen mit jeweils 3 Aufnahmen pro Winkelschritt bei Rohrenparametern
von 125kV und 0,6 mA gemessen. In Teil a) der Abbildung 75 ist eine 3d-Darstellung der FDK-
Rekonstruktion gezeigt!. Teilabbildung b) stellt die extrahierte Schicht fiir die CSCT-Rekonstruktion
dar. In dieser Darstellung sind die Aliasing-Streifen deutlich erkennbar. Teil c) zeigt bei verschie-
denen Werten von k die rekonstruierten Beugungsspektren aus den markierten Bereichen. Die
Starke des Artefakts in der CSCT-Rekonstruktion ldsst sich tiber das ,Peak-zu-Untergrund” Ver-
héltnis (schwarze Markierung / rote Markierung) abschétzen; hier liegt ein Verhéltnis von > 20 : 1
VOr.

Fiir die Aufnahme der CSCT-Sinogramme wurden 36 Winkelschritte bei einer Translationsschritt-
weite von oy = 0,8 mm durchgefiihrt. Die Daten wurden einem 56 x 56 Pixel grofien Raster im
Energiebereich von 80 — 140keV fiir k = 0, k = 0,5 und k = 0,8 rekonstruiert. Im Fall k = 0
werden ca. 56 %, mit k = 0,5 etwa 28 % und mit k = 0,8 ungefdhr 11 % der Daten eines voll-
standigen FBP-Scans fiir die CSCT-Rekonstruktion benutzt. Die einzelnen Spektren wurden tiber
4 s bei einer maximal auftretenden Zihlrate von 4,8 x 10° Quanten pro Sekunden aufgezeichnet.

Durch die gewiéhlte Histogramm-Fensterung sind die Artefakte in dieser Darstellung nur schlecht sichtbar.
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Abbildung 75: Auswirkungen  Aliasing-Artefakt-behafteter =~ CBCT-Daten auf die CSCT-
Rekonstruktion: Teil a) zeigt die 3d CBCT-Rekonstruktion des Phantoms, Teil b)
das fiir die CSCT-Rekonstruktion extrahierte Schichtbild. Die rote Markierung
kennzeichnet einen im Bild sichtbaren Artefaktbereich. Die in Teil ¢) fiir k = 0
(durchgezogene Linie), k = 0,5 (gestrichelte Linie) und k = 0, 8 (gepunktete Linie) ge-
zeigten rekonstruierten Beugungsspektren sind aus den gekennzeichneten Bereichen

entnommen.
(a) CSCT- (b) CSCT- (c) CSCT- (d) Bildfusion: Kombi-
Rekonstruktion Rekonstruktion Rekonstruktion nation des CSCT-
mit k = 0. mit k =0,5. mit k =0,8. und CBCT-Bildes.

Abbildung 76: CSCT-Rekonstruktionen zur Untersuchung von Auswirkungen Aliasing-Artefakt-
behafteter CBCT-Daten: Die Teile a) - c) zeigen die CSCT-Rekonstruktionen (integrale
Streuleistung, E = 80 — 140 keV) bei k =0, k = 0,5 bzw. k = 0, 8. In Teil d) sind CSCT-
und CBCT-Rekonstruktion als Uberlagerung dargestellt.

Die rekonstruierten Spektren aus den markierten Bereichen in Abbildung 75 b) sind in Teilab-
bildung c) geplottet. Es lassen sich keine signifikanten Unterschiede bei verschiedenen k-Werten
erkennen. Die zugehorigen rekonstruierten Bilder sind in Abbildung 76 gezeigt. Da es sich um
ein Ein-Material-Phantom handelt, sind lediglich die iiber alle Energiekandle summierten Bilder
in Teil a) - c) dargestellt. Auch bei einer starken Unterabtastung kann das CSCT-Bild erfolgreich
mit nur 360 Beugungsspektren (x = 0,8) rekonstruiert werden. Anhand des hohen Peak-zu-
Untergrundverhéltnisses zeigt sich, dass die CSCT-Rekonstruktion mit vergleichsweise geringer
Ortsauflosung keine ausgeprégten Aliasing-Artefakte aufweist.
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(a) Aus CBCT- (b) CSCT- (c) CSCT- (d) CSCT-
Rekonstruktion Rekonstruktion Rekonstruktion Rekonstruktion
extrahiertes Schicht- bei k =0. bei k =0,5. bei k =0, 8.
bild.

Abbildung 77: Auswirkung von Ringartefakten auf die CSCT-Rekonstruktion: Teilabbildung a) zeigt
das aus der FDK-Rekonstruktion extrahierte Schichtbild der CBCT-Aufnahme. Die
Ringartefakte sind deutlich als konzentrische Kreise um das Isozentrum erkennbar. In
den Teilen b) - d) sind die tiber alle Energiekanéle (Energiebereich 45 — 115 keV) sum-
mierten CSCT-Rekonstruktionen abgebildet.

Ringartefakte aufgrund geringer Signalstirke

In der konventionellen Computertomographie treten Ringartefakte als Folge von dejustierten
Scanner Komponenten auf[184]. Auch nicht-lineares Detektorverhalten, z.B. aufgrund einer feh-
lenden oder fehlerhaften Gain-Kalibrierung des Detektors, kann zu diesen Artefakten fithren[186].
Obwohl Korrekturen dieser Artefakte nachtraglich haufig moglich sind[187], wird fiir diese Stu-
die die Bildung von Ringartefakten durch eine unterlassene Gain-Kalibrierung und durch die
Verwendung eines schwach absorbierenden Phantom-Materials provoziert. Das Untersuchungs-
phantom besteht aus neun unterschiedlichen Polystyrol Formen mit einer Dichte von ca. 40 kg m 3,
welche auf einer Scheibe mit Radius 25 mm angeordnet sind. Die Form mit dem quadratischen
Querschnitt im Bild besitzt dabei eine Kantenldnge von 10 mm. Bei der Aufnahme des CBCT-
Datensatzes wurden die Rohrenparameter 80 kV und 0,6 mA verwendet. Teilabbildung a) zeigt
das aus der FDK-Rekonstruktion extrahierte Schichtbild. Die konzentrisch angeordneten Ringar-
tefakte werden in dieser Darstellung deutlich sichtbar?.

Die CSCT-Sinogramme wurden mit einer Translationsschrittweite von &y = 0,5 mm und einer
Winkelschrittweite von 5° aufgenommen. Die anschliefende Rekonstruktion wurde auf einem
Raster von 106 x 106 Pixeln mit einer Pixelgrofle von oy fiir k € {0;0,5;0,8} im Energiebereich
45 — 115 keVdurchgefiihrt. Dabei entspricht k = 0 ca. 37 %, k = 0,5 etwa 18% und « = 0,8 un-
gefahr 7 % der Datenmenge, welche fiir einen vollstindigen FBP Scan benotigt werden. Die Spek-
tren wurden dabei iiber 3 s integriert; die maximal auftretende Zahlrate betrug lediglich 1,3 x 10°
Quanten pro Sekunde. Die iiber alle Energiekandle summierten rekonstruierten Bilder sind in Teil
b) - d) der Abbildung 77 fiir die unterschiedlichen k Werte dargestellt. Fiir alle Werte werden die
Phantom-Formen gut erkennbar rekonstruiert. Die Verdichtungseffekte am Rand einiger Formen
sind ebenfalls im CSCT-Bild sichtbar. Optisch weisen die Rekonstruktionen nur geringfiigige Un-

2Die erhohte Schwichung am Rand einiger Formen (z.B. der Kreisform) ist durch die Herstellung der Formen bedingt:
Die Formen wurden mit einem Heif8draht-Schneidegerit aus dem Polystyrol herausgeschnitten. Bei den Formen,
welche frei Hand geschnitten wurden, resultiert aufgrund ldngerer und ungleichméafliger Warmeeinwirkung eine
Verdichtung am Rand der Form.
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- Volumenrende- extrahiertes
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Abbildung 78: Untersuchungen zur Auswirkung von anisotropem Streuverhalten: Teil a) zeigt die 3d
CBCT-Rekonstruktion des Phantoms, Teil b) das fiir die CSCT-Rekonstruktion extra-
hierte Schichtbild. Die Markierungen kennzeichnen die, zur Extraktion rekonstruierter
Beugungsspektren, verwendeten Bildbereiche. Diese Spektren sind in Teil ¢) der Abbil-
dung gezeigt.

terschiede auf. Auch bei der Rekonstruktion mit den stark unterabgetasteten Eingabedaten (838
Beugungsspektren bei k = 0, 8) sind die Formen gut erkennbar dargestellt.

Rekonstruktion bei anisotropem Streuverhalten

Simulationsbasierte Untersuchungen zur Auswirkung von anisotropem Streuverhalten auf CSCT-
Rekonstruktionen sind in Abschnitt 4.4.4 thematisiert und werden detailliert in [72] beschrieben.
Im Rahmen der folgenden experimentellen Untersuchung sollen derartige Auswirkungen fiir sehr
ungiinstige Félle beleuchtet werden. Dazu werden in einem Phantom schwach streuende Mate-
rialien mit einem stark anisotropen Streuer kombiniert. Das Phantom besteht aus sieben, mit un-
terschiedlichen Materialien befiillten, Glasrohrchen. Die Glasrohrchen haben einen Aufsendurch-
messer von 18 mm, einen Innendurchmesser von 16 mm und sind dichtgepackt angeordnet, vgl.
Abbildung 78 b). Die Rohrchen sind mit folgenden Materialien befiillt (beginnend wie in dem
in der Abbildung gezeigten Material mit der schwarzen Markierung, im Uhrzeigersinn fortlau-
fend): Diinnwandige Hiilsen (0,15 mm) aus Kupfer, Aluminium Spéne, Leiterplattenmaterial FR4
(GFK in Epoxidmatrix), Stahlwolle (ferritisch, Feinheitsgrad 00), Polyurethan Schaum und PTFE
Granulat. Im zentralen Rohrchen befinden sich Stabchen (2,5 mm Durchmesser) aus Birkenholz.
Aufgrund des Produktionsprozesses weisen die Kupferhiilsen ein stark anisotropes Streuverhal-
ten, dhnlich einem gezogenen Draht, auf[188]. Die Materialien wurden in den Réhrchen jeweils
derart komprimiert eingebracht, dass bei der Probenrotation keine Materialbewegung erfolgt. Fiir
die CBCT-Rekonstruktion wurden jeweils 5 Aufnahmen pro Winkelschritt bei Rohrenparametern
von 125kV und 0,6 mA aufgenommen. Abbildung 78 a) zeigt eine Volumenrendering-Darstellung
der FDK-Rekonstruktion. Texturbedingte Artefakte sind in der CBCT-Rekonstruktion nicht sicht-
bar. Fiir die metallischen Phantomkomponenten sind die rekonstruierten Beugungsspektren in
Teilabbildung c) geplottet.

Bei der CSCT-Datenaufnahme wurde eine Translationsschrittweite von dy = 0,65 mm verwen-
det, um die Rekonstruktion auf einem 96 x 96 groflen Pixelraster mit einer entsprechenden Pi-

124



6.1. Phantombasierte Rekonstruktionen

. :,

(@) k = 0; Energiebe- (b) k = 0; Energiebe- (c) k = 0; Energiebe- (d) x = 0; Energiebe-
reich 45 — 65keV. reich 83 — 90 keV. reich 99 — 109 keV. reich 122 — 135keV.
(e) k = 0,5; Energiebe- (f) k = 0,5; Energiebe- (g) k = 0,5; Energiebe- (h) k = 0,5; Energiebe-
reich 45 — 65 keV. reich 83 — 90 keV. reich 99 — 109 keV. reich 122 — 135 keV.

Abbildung 79: Rekonstruktionen zur Untersuchung der Auswirkungen von anisotropem Streuverhal-
ten: Die obere Zeile a) - d) zeigt CSCT-Rekonstruktionen {iber unterschiedliche Ener-
giebereiche summiert bei k = 0. Analog sind in der unteren Zeile die Rekonstruktionen
fiir den Fall k = 0, 5 abgebildet.

xelgrofie von &y durchfiihren zu konnen. Die Rekonstruktion wurde in dem Energiebereich von
45 —130keV bei k = 0 und k = 0,5 (hier werden lediglich 17 % der Daten eines vollstindigen
FBP Scans benotigt) durchgefiihrt. Die gewdhlte Integrationszeit betrug 3 s bei einer maximalen
integralen Zahlrate von 6,6 x 10°> Quanten pro Sekunde. Eine Auswahl an Rekonstruktionen fiir
verschiedene Energien ist in Abbildung 79 abgebildet. Im vergleichsweise geringen Energiebe-
reich von 45 — 65 keV werden neben den Glaswandungen der R6hrchen ebenfalls die Epoxid- bzw.
PTFE-Kunststoffe im Bild sichtbar. Diese beiden Materialien lassen sich durch ihre Beugungsspek-
tren unterscheiden. Der Bereich 83 — 90 keV entspricht dem Aluminium (111)-Reflex, daher ist das
mit Aluminium befiillte R6hrchen im Bild erkennbar. Zudem sind Bereiche innerhalb der Glas-
rohrchen, welche mit den Kupferhiilsen und dem Epoxidkunststoff befiillt sind, hervorgehoben.
In diesem Energiebereich tragt zwar nur ein geringer Teil des (111) Peaks der Kupferhiilsen zum
Bild bei, aufgrund der ca. 18 x hoheren Intensitdt (verglichen mit dem Al-Peak) kann er dennoch
beobachtet werden. Auch gegeniiber dem (110) Reflex des ferritischen Stahls weist dieser Kupfer-
Peak eine etwa 5x hohere Intensitdt auf. Daher sind im Energiebereich von 99 — 109 keV die Be-
reiche der Kupferhiilsen und der Stahlwolle deutlich im Bild zu sehen. Bei E = 122 — 135 keV sind
erneut die Kunststoffe und die Glaswandungen aufgezeigt.

In Abbildung 78 sind die rekonstruierten Spektren der metallischen Phantom-Komponenten im
Vergleich fiir k = 0 (durchgezogene Linie) und k = 0,5 (gestrichelte Linie), jeweils einzeln auf
die gleiche Hohe skaliert, dargestellt. Die Spektren konnen sowohl fiir die Metalle als auch fiir
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die Epoxid- und PTFE-Kunststoffe rekonstruiert werden. Der PUR Schaum und das Holz kann
in der Rekonstruktion nicht gezeigt werden. Die Auswirkungen der Artefakte sind anhand der
verringerten Ortsauflosung und der Streifenartefaktbildung deutlich im Bild zu erkennen. Das
Peak-zu-Untergrund Verhiltnis zwischen dem (111) Cu-Peak und den induzierten Streifenarte-
fakten betragt lediglich 5 : 1.

126



6.2. Erkennung unbekannter Substanzen

6.2. Erkennung unbekannter Substanzen

Die zerstorungsfreie Erkennung unbekannter Substanzen innerhalb ausgedehnter Objekte stellt
eine Kernanwendung von XDI-Verfahren dar[16][18][68]. Der Photonendurchsatz und die Orts-
bzw. Spektralauflosung beeinflussen dabei mafigeblich die Erkennungsquote eines solchen Sys-
tems. Im Vergleich zu direkten XDI-Verfahren erlauben CSCT-basierte Verfahren - in Folge der
isotropen Ortsauflosung innerhalb einer Schicht im Objekt - eine Minimierung der bei der Detek-
tion auftretenden Teilvolumeneffekte. Dieser Vorteil der intrinsisch hoheren Ortsauflosung wird
bei der Erkennung von Materialien innerhalb eines in Teilen iso-intensen CBCT-Bildes demons-
triert. Anschlieflend wird mit Hilfe von weiteren Messobjekten die Notwendigkeit der Verwen-
dung einer hohen Ortsauflosung bei der Durchfithrung von Detektionsaufgaben motiviert. Es
werden Untersuchungen zur Bestimmung, der fiir die Rekonstruktion benotigten Mindestanzahl
an Messungen, prédsentiert.

6.2.1. Materialerkennung bei teilweisen iso-intensen CBCT-Daten

Die mit Hilfe simulationsbasierter Daten durchgefiihrte Untersuchung zur Auswirkung von in
Teilen iso-intenser CBCT-Eingabedaten auf die CSCT-Rekonstruktion ist in Unterabschnitt 4.4.4
zu finden. In diesem Abschnitt wird die experimentelle Untersuchung vorgestellt und die Mate-
rialerkennbarkeit mittels CSCT demonstriert. Hierzu wurde ein, aus mehreren Materialien beste-
hendes, Scanobjekt aufgebaut. Die unterschiedlichen Materialien sind dabei in einem Kunststoff-
rohr (Aufiendurchmesser 50 mm, Wandstédrke 2 mm) aus Polypropylen angeordnet. Um ebenfalls
fliisssige und pulverartige Materialien verwenden zu konnen, wurde ein Teil der Materialien in
diinnwandige (< 0,1 mm) Kunststoffballons gefiillt. Hierzu zdhlen Wasser sowie feinkodrnige SiO,
bzw. SiC Pulver. Um das Schwachungsverhalten von Wasser zu ,,simulieren” wird eine Hiilse aus
Epoxidharz (Aufiendurchmesser 15,5 mm, Wandstdarke 1,5mm), wie es beispielsweise in Phan-
tomen zur Simulation von Wasser (sog. ,plastic water”) zum Einsatz kommt[189], verwendet.
Das Schwachungsverhalten der Pulverproben wird durch die Verwendung von Stahlwolle (fer-
ritisch, Feinheitsgrad 00) simuliert, welche mit variabler Dichte zwischen den Materialien ein-
gebracht wurde. Eine Hiilse aus Aluminium (Auflendurchmesser 13 mm, Wandstarke 1,5mm)
repréasentiert den Einfluss starker schwachender Materialien auf die Rekonstruktion. Um die Be-
wegungssteifheit des Messobjekts sicherzustellen, wurden die verbleibenden Liicken innerhalb
des PP-Rohres mit Hilfe eines Polyurethan Schwamm geringer Dichte (ca. 15 kg m~3) aufgefiillt.

Die CBCT-Rekonstruktion wurde mit 360 Projektionen bei jeweils 5 Aufnahmen pro Winkelschritt
mit Rohrenparametern von 125kV und 2,0 mA aufgenommen. Abbildung 80 a) zeigt die dreidi-
mensionale Darstellung der CBCT-Rekonstruktion. Auf dem in Teil b) dargestellten zweidimen-
sionalen Schichtbild ladsst sich die Anordnung der Materialien im Messobjekt erkennen. Begin-
nend bei dem Polyamid Kunststoffrohr (griin) sind die Materialien im Uhrzeigersinn wie folgt
angeordnet: Wasser (schwarz), Aluminium-Rohr, SiC Pulver, SiO, Pulver (rot) und Stahlwolle
(blau). Auf dem Bild ist die Materialdichtevariation der Stahlwolle deutlich sichtbar. Innerhalb
ausgewdhlter raumlicher Bereiche weist die Grauwertverteilung dhnliche Werte wie die des SiO,
Pulvers bzw. des PP-Aufienrohrs auf. Zum Vergleich des Bildkontrastes sind in den Teilabbildun-
gen ¢) und d) die CSCT-Rekonstruktion (Summe aller Energiekandle) fiir k = 0 bzw. k = 0,5
dargestellt. Die farblichen Markierungen in Teil b) kennzeichnen die Bereiche der Extraktion der
Beugungsspektren, welche in Teil e) der Abbildung fiir k = 0,5 geplottet sind.
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Die CSCT-Sinogramme wurden mit 36 Winkelschritten bei einer Translationsschrittweite von &y =
0,55 mm aufgenommen. Rekonstruiert wurden die CSCT-Bilder auf einem 96 x 96 Pixel grofien
Raster im Energiebereich von 40 — 125keV fiir k = 0 bzw. k = 0,5. Bei k = 0,5 werden etwa
18 % der Daten eines vollstandigen FBP Scans fiir die CSCT-Rekonstruktion benutzt (ca. 1500 Pro-
jektionen). Die Spektren wurden {iber 3 s bei einer maximal auftretenden Zahlrate von 8,4 x 103
Quanten pro Sekunde aufgezeichnet.

Bei der in Abbildung 80 d) dargestellten Rekonstruktion des integralen Streuverhaltens bei k =
0,5 ist gegeniiber der Rekonstruktion bei k = 0 eine geringfiigige Artefaktbildung (vor allem
am Rand) sichtbar. Werden die Rekonstruktionen jedoch in eng begrenzten materialcharakte-
ristischen Energiebereichen betrachtet, lasst sich die Bildqualitdt durch eine ,individuelle” Fil-
terung verbessern. Anhand der rekonstruierten Spektren lassen sich diese Energiebereiche defi-
nieren. Abbildung 81 zeigt derartige Rekonstruktionen fiir verschiedene Energiebereiche. Bei ver-
gleichsweise geringen Energien von beispielsweise (41,9 £ 1,3) keV lassen sich die amorphen Stof-
fe im Bild darstellen. Es werden zusitzlich die mit Polyurethan ausgefiillten Bereiche sichtbar. Bei

(a) CBCT- (b) Aus CBCT- (c) CSCT-Bild, k = 0; (d) CSCT-Bild, k = 0,5;
Rekonstruktion: Rekonstruktion Summe aller Ener- Summe aller Ener-
Volumenrendering. extrahiertes giekanale. giekandle.

Schichtbild.
T T
Wasser (x2)

R SiO2 Pulver

0.3 I
E Kunststoffrohr (x2)
) Stahlwolle
£ 02 R
<
=
&b
3

.
—_

40 60 80 100 120
E / keV

(e) Rekonstruierte Beugungsspektren bei k = 0, 5. Die Spektrenfarben korrespondieren zu den in Teil b) mar-
kierten Bereichen.

Abbildung 80: Untersuchung zur Materialerkennbarkeit bei in Teilen iso-intensen CBCT-Daten. Teil
a) und b) zeigen die CBCT-Rekonstruktion des Untersuchungsobjekts. In c) - e) sind
Bilder bzw. Spektren der CSCT-Rekonstruktion dargelegt.
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(a) CSCT-Bild, k = 0,5; (b) CSCT-Bild, k = 0,5; (c) CSCT-Bild, k = 0,5; (d) CSCT-Bild, « = 0,5;
Energiebereich Energiebereich Energiebereich Energiebereich
(41,9 +£1,3) keV. (59,8 £3,8) keV. (66,8 £1,3) keV. (99 £5) keV.

Abbildung 81: Die Teilabbildungen a) - d) zeigen CSCT-Rekonstruktionen, welche der hochauflosen-
den CBCT-Rekonstruktion iiberlagert sind, in unterschiedlichen Energiebereichen bei
k=0,5.

(59,8 £ 3,8) keV lasst sich der Si0; (101) Reflex isoliert darstellen, wohingegen bei (66,8 +1,3) keV
hauptsdchlich das Wasser bzw. in schwéacherer Auspriagung die PP- und PUR-Kunststoffe erkenn-
bar werden. Im Energiebereich von (99,0 4 5,0) keV iiberlappt der Aluminium (200) Reflex der
Hiilse teilweise mit dem (110) Peak der Eisens. Dennoch lasst sich das Eisen mit Hilfe des Beu-
gungsspektrums von dem Aluminium unterscheiden. Bei der Betrachtung der Spektren kann man
erkennen, dass aufgrund der isotropen Ortsauflosung Teilvolumeneffekte keinen signifikanten
Einfluss auf die Spektrenqualitdt haben. Die spektrale Auflosung der rekonstruierten Beugungs-
muster betrdgt ca. 7 % und liegt damit im zur Materialidentifikation geeigneten Bereich[190].

6.2.2. Eingebettete Materialien

In einigen Anwendungen liegt das zu identifizierende Material von einem Hiillmaterial einge-
bettet vor. Um den Einfluss von Teilvolumeneffekten des Hiillmaterials auf die Giite des rekon-
struierten Beugungsspektrums zu untersuchen, werden Untersuchungsobjekte gewdhlt, welche
schematisch einer Paketinspektionsaufgabe nachempfunden wurden. Bei diesem Experiment soll
ebenfalls die Wahl der Messparameter des CSCT-Scans mit Hilfe der CBCT-Daten ausgewéhlt
werden.

Die Ausmafse der verwendeten Objekte sind an die Grofie des VOI der Beugungsanlage ange-
passt worden. Als Messobjekte dienen dabei Rohre aus Pappe mit einem Auflendurchmesser von
55 mm und einer Wandstdrke von 2,5 mm. Die unbekannte Substanz wurde jeweils in eine diinn-
wandige (< 0,2 mm) Kunststofftiite gefiillt, welche verschlossen innerhalb des Rohres positioniert
wurde. Um ein Verrutschen des Probenmaterials wahrend der Messung zu verhindern, wurde der
verbleibende Zwischenraum mit Packpapier aufgefiillt. Zum Vergleich sind exemplarisch zwei
Resultate mit Fiillmaterialien unterschiedlicher Dichte anzufiihren. Bei Probe A wurde KClO3 Pul-
ver, bei Probe B Starkemehl als Fiillmaterial verwendet. Kaliumchlorat kann in sog. ,gefdhrlichen
Selbstlaboraten” als Basis-Rohstoff fiir einen Chloratsprengstoff verwendet werden[191, Seite 179
ff.]), Starkemehl soll hingegen als ungefdahrliche und unbekannte Substanz detektiert werden. In
Abbildung 82 sind die CBCT-Rekonstruktionen der Proben A und B sowohl dreidimensional als
auch als Schichtbild dargestellt. Die CBCT-Rekonstruktion wurde mit 360 Projektionen bei jeweils
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z/mm 0o x/mm

(a) CBCT- (b) CBCT- (c) Aus CBCT- (d) Aus CBCT-
Rekonstruktion Rekonstruktion Rekonstruktion Rekonstruktion
Probe A - Volumen- Probe B - Volumen- (A) extrahiertes (B) extrahiertes
rendering. rendering. Schichtbild. Schichtbild.

Abbildung 82: Untersuchung zur Materialerkennbarkeit eingebetteter Proben. Die Teile a) und b) zei-
gen dreidimensionale CBCT-Rekonstruktionen der Proben A und B. In den Teilabbil-
dungen c) und d) sind die zugehorigen extrahierten Schichtbilder dargestellt.

5 Aufnahmen pro Winkelschritt durchgefiihrt (Rohrenparameter: 80 kV bei 1,0 mA). Bei der ge-
wihlten Fensterung der Grauwerte ldsst sich erkennen, dass das Starkemehl eine mit der Pappe
des Aufienrohres vergleichbare Schwachung besitzt. Das Packpapier ist in dieser Darstellung nur
undeutlich zu sehen. Die farblichen Markierungen innerhalb der Schichtbilder kennzeichnen die
Bereiche der Extraktion der Beugungsspektren.

Zur Abschdtzung der Messparameter des CSCT-Scans wird das CBCT-Bild bei unterschiedlichen
Werten von k, geméf3 der in Unterabschnitt 4.3.4 beschriebenen Prozedur, in Abhédngigkeit der An-
zahl der fiir die Rekonstruktion verwendeten Quanten N, rekonstruiert und die Abweichung der
resultierenden Bilder (cg(k, N¢) von der rauschfreien Rekonstruktion berechnet. Mathematisch
formuliert muss zur Optimierung der Messzeit ty der Ausdruck tyr = Ny - (time + tpos) minimiert
werden. Dabei beschreibt n,,, die Anzahl der Messpunkte im Sinogramm, tp,; gibt die Integrati-
onszeit pro Messpunkt und tp,s die mittlere Positionierdauer zwischen zwei Messungen an. Un-
ter der Annahme tyy > tpos kann die gesamte Messzeit durch ty =~ N rep - (1 — k) - Ne/ Nax
ausgedriickt werden, wobei die maximal auftretende Zahlrate Nyax sowie die Anzahl der beno-
tigten N, Fgp vom Objekt bzw. von den Anlagenparametern abhiangig sind. Ein moglicher Mess-
zeitvorteil kann folglich durch 1/(1 — k) - Noo /N quantifiziert werden. In Abbildung 83 a) - d)
ist dieser Messzeitvorteil fiir unterschiedliche Akzeptanzwerte (cp in Abhdngigkeit von k und
N¢ graphisch dargestellt und die zugehorigen ,,optimalen” Rekonstruktionen - sieche Markierun-
gen a) - d) - gezeigt, vgl. e) - h). Aufgrund der geringen optischen Unterschiede bei den Féllen
(cB = 5,0— 10 % wurden die CSCT-Rekonstruktionen bei k = 0 (zu Referenzzwecken) und k =0, 8
mit N ~ 200 durchgefiihrt, vgl. Plot d).

Im Vergleich zu der im vorherigen Abschnitt beschriebenen Untersuchung wurde die Translati-
onsschrittweite auf oy = 0,75 mm angepasst und die CSCT-Bilder auf einem 88 x 88 Pixel grofien
Raster im Energiebereich von 30 — 115 keV rekonstruiert. Der Fall k = 0,8 entspricht der Ver-
wendung von ca. 8 % der Daten eines vollstindigen FBP Scans (=~ 600 Messungen). Alle Spektren
wurden iiber 3s bei einer maximal auftretenden Zihlrate von 9,8 x 10° (A) bzw. 5,7 x 103 (B)
Quanten pro Sekunde aufgezeichnet. Die Rekonstruktionen der Objekte A und B sind fiir einen
einzelnen Energiekanal - mit einer zum CBCT-Schétzer vergleichbaren Quantenanzahl - in Ab-
bildung 84 verdeutlicht. In den Teilabbildungen c) und d) lasst sich bei der gewédhlten Energie
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Abbildung 83: Auswahl der CSCT-Scanparameter und Messzeitoptimierung: Fiir definierte Werte von
Ccp (erlaubte Abweichung von ,idealer Rekonstruktion”) ist der Messzeitvorteil in Ab-
héangigkeit von k und N in a)- d) graphisch dargestellt. Die Grauwertskala quantifi-
ziert die Messzeit relativ zur ,idealen Rekonstruktion” in Prozent. Rote Felder kenn-
zeichnen, dass eine Rekonstruktion mit einer Abweichung < (cp in dieser Konfigurati-
on nicht moglich ist. Die Rekonstruktionen der jeweils optimalen Konfigurationen (vgl.
Markierungen) sind in den Teilabbildungen e) - h) gezeigt.
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&

(a) Objekt A: k = 0, (b) Objekt A: k = 0,8, (c) Objekt B: k = 0, (d) Objekt B: k = 0,8,
Energiebereich Energiebereich Energiebereich Energiebereich
(53,6 £0,3) keV. (53,6 £0,3) keV. (39,6 £0,3) keV. (39,6 £0,3) keV.
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(e) Rekonstruierte Beugungsspektren (Objekt A). (f) Rekonstruierte Beugungsspektren (Objekt B).

Abbildung 84: Rekonstruktionsergebnisse zur Materialerkennung eingebetteter Proben: Abbildungen
a) - d) zeigen CSCT-Rekonstruktionen der Objekte A und B in Abhdngigkeit von «
zum Vergleich. Die Beugungsspektren beider Objekte sind in den Teilabbildungen e)
und f) geplottet. Es sind fiir k = 0 (schwarz) und k = 0,8 (rot) die Spektren aus den
markierten Bereichen in ¢) u. d) aus Abbildung 82 gezeigt. Die blaue Kurve spiegelt die
Summe aller rekonstruierten Pixel im Fall k = 0, 8 wider.

ebenso die Kunststoffhiille des Materials erkennen. Die Rekonstruktionsqualitét ist optisch mit
der Rekonstruktionen aus Abbildung 83 vergleichbar. Betrachtet man die Spektren in den Teilab-
bildungen e) und f), lassen sich keine signifikanten Unterschiede zwischen den Fillen k = 0 bzw.
k = 0,8 feststellen (rote und schwarze Kurve). Vergleicht man jedoch die rekonstruierten Beu-
gungsmuster mit aus der gesamten Probe stammenden Spektren (blaue Kurve), um ein direktes
XDI-System mit geringer Ortsaufldsung zu simulieren, wird deutlich, dass eine Materialidentifi-
kation aufgrund der Teilvolumeneffekte hier nicht moglich ist. Bereits leichte Materialien mit ge-
ringer Dichte und vergleichsweise niedriger Ordnungszahl verfidlschen das Beugungsspektrum
ausreichend stark.
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6.3. Ortsaufgeloste Darstellung des Ladezustands von Li-Ionen
Akkumulatoren

Die technologische Bedeutung von Li-Ionen Batterien hat aufgrund ihrer Preisentwicklung® in
den letzten Jahren stark zugenommen. Die einhergehende Steigerung der erzielbaren Energie-
dichten (> 500 W h L") fithrt zu einem verstirkten Einsatz dieser Zelltechnologie im Bereich der
Elektromobilitdt und Energiespeicherung[193]. Um die Lebensdauer einer Li-lonen Zelle zu maxi-
mieren, werden bereits jetzt Konzepte zur Wiederverwendung (sog. ,, Second-Life”) angewendet.
Dabei werden beispielsweise degradierte Zellen - etwa bei einer Restkapazitdt von 70 — 80 % - aus
Traktionsbatterien verwendet, um anderweitig als Energiespeicher eingesetzt zu werden[194]. Ei-
ne wesentliche Herausforderung dieses Ansatzes stellt die Minimierung des Aufwandes zur Prii-
fung von Akkusdtzen dar. Zur Bestimmung des Akkuzustandes (sog. ,state-of-health”) miissen
die einzelnen Zellen einen zeitintensiven Lade-Entlade-Zyklus durchlaufen[195, Seite 42 ff.]. Dies
motiviert die Suche nach einer kontakt- und zerstérungsfreien Methode zur Bestimmung der fiir
den state-of-health relevanten Zellparameter.

Klassische Rontgenbildungsverfahren, wie etwa die Computertomographie, ermoglichen bei der
kontaktlosen Untersuchung von Li-Ionen Zellen die Darstellung morphologischer Verdanderun-
gen des Elektrodenmaterials. Durch Verformungen lassen sich so induzierte Verdnderungen des
Elektrodenabstandes feststellen[196] oder das Verhalten der Zelle beim sog. "thermischen Durch-
gehen” untersuchen[24]. Tiefergehende Informationen, z.B. {iber die ladezustandsabhédngige Kris-
tallstruktur des Zellmaterials, sind mit diesen Methoden nicht ohne Weiteres zuganglich. Daher
werden im Bereich der Akkumulatorforschung unter anderem rontgenanalytische Verfahren ein-
gesetzt. Haufig werden hierzu speziell praparierte Zellen verwendet, um mittels in-situ Rontgen-
beugung - unter Verwendung von Synchrotronstrahlung - den Lade- bzw. Entladevorgang analy-
sieren zu konnen[34][197][198]. Zur Untersuchung bereits komplett gefertigter, funktionsfahiger
Akkuzellen werden ebenso aufwendige Neutronenbeugungsexperimente durchgefiihrt[199].

6.3.1. EDXRD-basierte Ladezustandsmessungen

Unter dem Oberbegriff Lithium-lonen Akkumulatoren werden wiederaufladbare, elektrochemi-
sche Energiespeicher auf Lithium Basis zusammengefasst, deren Funktionsweise einer gewhn-
lichen galvanischen Zelle entspricht. Als Elektrolyt werden in Losung befindliche Lithiumsalze,
wie etwa LiPF4, oder gelartige Polymere wie Polyvinylidenfluorid (sog. ,Li-Polymer Akkumu-
latoren”) eingesetzt[200]. Wahrend fiir die positive Elektrode unterschiedliche metallische Lithi-
umverbindungen, wie beispielsweise LiCoO; bzw. LiNiO,, LINiMnCoO;, LiNiCoAlO,, LiFePOy
oder Li;TiO3 mit herstellerabhédngig abweichender Stochiometrie verwendet werden, besteht die
negative Elektrode der kommerziell erwerbbaren Zellen zumeist aus Graphit[201]. Zahlreiche
Faktoren wie die Kosten, die spezifische Energie- bzw. Leistungsdichte, Sicherheit, Temperatursta-
bilitat sowie die Lebensdauer der Zelle spielen eine Rolle bei der anwendungsabhidngigen Aus-
wahl der Zellmaterialien[202]. In Bezug auf die Bauform haben sich neben den prismatischen
Zellen (hergestellt aus sog. ,Pouch-Bag-Zellen”) die zylindrischen Zellen durchgesetzt. Sowohl
in Energiespeichersystemen als auch in Traktionsbatterien werden diese Zellen vom Typ 18650

3Im Zeitraum von 2008 — 2015 ist der Preis fiir kommerziell erhiltliche Li-lonen Akkumulatoren um 70 % gesunken;
die mittlere jahrliche Preisminderung betragt 8 %. Fiir das Jahr 2020 wird ein Batteriepreis von ca. 125 USD/kWh
prognostiziert[192].
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(a) Kommerziell erhalt- (b) Volumenrendering;: (c) Radiographiebild eines Smartphones mit farbli-
liche Li-Ionen Zelle Falschfarbendar- cher Kennzeichnung des Akku-Ladezustandes.
vom Typ 18650. stellung der CBCT-

Rekonstruktion

einer 18650 Zelle.

Abbildung 85: Typische Bauformen von Li-lonen Akkumulatorzellen: Teilabbildung a) zeigt eine
kommerziell erhéltliche Zelle vom Typ 18650. In b) ist die CBCT-Rekonstruktion der
Zelle dargestellt. Die Falschfarbendarstellung visualisiert den gewickelten Aufbau der
Elektroden. Lufteinschliisse (lila) werden sichtbar. Als Vergleich ist in Teilabbildung
c) eine in einem Smartphone verbaute Pouch-Bag-Zelle verdeutlicht. Der aus separat
aufgenommenen EDXRD-Daten extrahierte, ortsaufgeloste Ladezustand ist im Radio-
graphiebild tiberlagert dargestellt (rot entspricht entladen).

(18 mm Durchmesser, 65 mm Linge), bzw. 21700 eingesetzt. Eine zylindrische Zelle ist in Ab-
bildung 85 a) gezeigt. Die CBCT-Rekonstruktion in Teilabbildung b) verdeutlicht die gewickelte
Elektrodenstruktur mit Hilfe einer Falschfarbendarstellung. Die Pouch-Bag Bauform ist in dem
aufgenommenen Radiographiebild eines Smartphones in Teil c) zu erkennen.

Da die kommerziell erhéltlichen Zellen, unabhéngig vom Material der positiven Elektrode, mit
einer negativen Elektrode aus Graphit aufgebaut sind, wurden im Rahmen dieser Arbeit die lade-
zustandsabhdngigen Verdnderungen des Graphitgitters untersucht. Im geladenen Zustand bilden
die Li-Kationen eine Interkalationsverbindung mit dem Graphit. Wie in Teil a) der Abbildung 86
dargestellt, bewegen sich wéahrend des Entladevorgangs die zuvor im Graphitgitter eingelager-
ten Li-Ionen durch den Elektrolyten zur positiven Elektrode. Mit der Deinterkalation der Li-Ionen
geht eine Verdnderung der Gitterparameter des hexagonalen Graphitgitters einher. Wie bei der
Bestimmung des Phasendiagramms von Li, Cg in [203] beschrieben, verringert sich der Abstand
der Basalebenen kontinuierlich in Abhédngigkeit des Ladezustandes - dhnliche Effekte lassen sich
genauso an der positiven Elektrode beobachten[204]. Diese ladezustandsabhédngige Veranderung
des Kristallgitters wurde bei Beugungsmessungen im Rahmen der Akkumulatorforschung beob-
achtet und ist hinreichend bekannt[34][198][199]. Vergleicht man die im Rahmen dieser Arbeit
aufgenommenen, energiedispersiven Beugungsspektren eines geladenen und eines entladenen
Akkumulators miteinander, lasst sich eine Peakverschiebung des (002)-Reflexes um bis zu 10 %
beobachten - vgl. Abbildung 86 b). Entsprechend soll die Peakposition in den weiteren Untersu-
chungen als Maf3 fiir den ,Grad der Entladung” der Zelle verwendet werden.

Der in der Abbildung 86 b) rot markierte Bereich im Spektrum (bei (1,50 + 0,05) /nm]) dient als In-
tegrationsbereich, um das Mafs der Peakverschiebung zu quantifizieren. Um dieses Vorgehen zu
validieren, wurde die Abhédngigkeit der integralen Peakintensitdt im genannten Energiebereich
in Abhéngigkeit des Ladezustandes untersucht. Dazu wurden zeitaufgeldste EDXRD-Messungen
sowohl mit Pouch-Bag- als auch mit zylindrischen Zellen unterschiedlicher Hersteller durchge-
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(a) Schematische Darstellung des Entladevorgangs (b) Beugungsspektrum einer zylindrischen Li-lonen
eines Li-Ionen Akkumulators. Zelle: geladen vs. entladen.

Abbildung 86: Schematische Darstellung des Entladevorgangs eines Li-lonen Akkumulators, vgl. a).
Die einhergehende Verdnderung der Gitterparameter des Graphitgitters wird in dem
in Teil b) gezeigten Beugungsspektrum anhand der Verschiebung des zum (002)-Reflex
korrespondierenden Beugungspeaks sichtbar.

fiihrt. Die Zellen wurden innerhalb der VOI platziert und wahrend des Lade- bzw. Entladevor-
gangs nicht verfahren. Uber einen Zeitraum von 384 min wurden kontinuierlich Beugungsspek-
tren mit jeweils einer Integrationszeit von 10 s unter Verwendung der Standardanlagenparameter
aufgenommen. Dabei wurden die Akkumulatoren jeweils zweimal komplett ge- bzw. entladen.

Im Anschluss an die Datenakquisition wurde in jedem Spektrum der Peak des (002)-Graphit-
Reflexes mit Hilfe einer Anpassung eine Gaufsfunktion charakterisiert und zum Vergleich die
Energiekandle im Bereich von 58,2 — 62,9 keV aufsummiert (vgl. rote Markierung im Plot). Der
zeitliche Verlauf der extrahierten Peakparameter ist fiir einen typischen Smartphone-Akkumulator
(Samsung EB-B800BE (Galaxy Note 3), 3200mAh) exemplarisch in Abbildung 87 gezeigt. Bei allen
Untersuchungen liefs sich die integrierte Intensitit als geeignetes Maf3 fiir eine ladezustandsab-
hédngige Grofie ermitteln (,,Grad der Entladung”).

6.3.2. Untersuchung degradierter Akkumulatorzellen

Fiir den Kapazitatsverlust von Li-lonen Akkumulatoren gibt es viele Ursachen; das Alterungsver-
halten der Zellen ist Gegenstand intensiver Forschung[205][206][207]. Als eine zentrale Ursache
kann die parasitdare Ausbildung der sog. SEI-Schicht (,,Solid Electrolyte Interphase”) ausgemacht
werden. Sie besteht aus Verbindungen der Li-Salze mit Teilen des Elektrolytmaterials und bildet
sich bereits wahrend des ersten Kontakts als passivierende feste Grenzschicht an den Elektroden
der Zelle aus (schiitzende Funktion). Diese schiitzende Schicht verhindert den direkten Kontakt
des Elektrolyts mit der aktiven Elektrodenfliche und unterbindet damit eine weitere Zersetzung
des Elektrolyts durch das Lithium und folglich eine fortlaufende Vergrofserung der Schicht[208].
Die in der SEI-Schicht gebundenen Li-lonen konnen allerdings nicht mehr an der reversiblen In-
terkalationsreaktion teilnehmen (sog. , Lithium-Verlust”), wodurch die Kapazitit der Zelle verrin-
gert wird. Bei spiter folgenden, z.B. temperatur- / alterungsbedingten Zersetzungsprozessen des
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Abbildung 87: Graphische Darstellung ausgewdhlter Peakparameter des (002)-Graphit-Reflexes in
Abhiangigkeit des Ladezustandes. Der Akkumulator (Samsung EB-B800BE (Galaxy No-
te 3), 3200mAh) wurde zyklisch jeweils zweimal komplett geladen (blau) bzw. entladen
(rot).

Elektrolyts wird die SEI-Schicht weiter ausgebaut und zusatzliches Lithium in der Schicht gebun-
den (parasitdrer Effekt). Durch Fehlformationen der Schicht (z.B. abhédngig von der Oberfldchen-
beschaffenheit der jeweiligen Elektrode) kann im fortschreitenden Zellalter sogar der Transport
der Li-Ionen durch die SEI-Schicht unterdriickt werden[209].

Zur Untersuchung der Degradation von Li-Ionen Akkumulatoren mittels energiedispersiver Ront-
genbeugung wurden EDXRD-Messungen an zylindrischen Zellen (Panasonic CGR18650DA, typ.
Kapazitiat 2450 mAh), welche unterschiedliche Zyklenzahlen aufweisen, durchgefiihrt. Dabei wur-
den sechs Akkuzellen, welche bereits mehr als 500 Ladezyklen durchlaufen hatten (Proben Al-
A6), mit baugleichen Zellen (Proben N1, N2) mit einer Zyklenzahl von < 10 verglichen. Als
Referenz wurden zusétzlich weitere Zellen (Zyklenzahl < 10) mit hoherer Kapazitdt (Panaso-
nic NCR18650B, typ. Kapazitdt 3350 mAh) in den Vergleich einbezogen (Proben N3, N4). Ab-
bildung 89 zeigt Entladekurven der neuen Zelle N1 (schwarz) und der Zelle mit der geringsten
Kapazitit A3 (rot). Man erkennt, dass bei Probe A3 bereits eine Degradation von 45 % stattgefun-
den hat. Die Kapazitdten wurden mit Hilfe eines kommerziell erhiltlichen Ladegeréts ermittelt.

Fiir die Untersuchungen mittels energiedispersiver Rontgenbeugung wurden im ersten Schritt
alle Zellen bis zur Ladeschlussspannung von 4,2V aufgeladen. Anschliefiend wurde mit jeder
einzelnen Zelle ein EDXRD-Rasterscan durchgefiihrt. Dabei wurde ein Ausschnitt von 20 mm x
45mm aus der Mitte der Zelle gewdhlt und mit einer Auflosung von 2 mm x 3 mm abgerastert.
Jedes Spektrum wurde mit einer Integrationszeit von 10s aufgenommen. Im Weiteren wurden
die Zellen in vier Schritten tiber 3,5V - 3,25V und 3,15V auf < 3,0 V entladen. Nach jedem Schritt
wurde ein erneuter EDXRD-Rasterscan ausgefiihrt. Diese so ermittelten spektralen Zahlraten in
dem ortsaufgelosten Rasterscan werden tiber das im vorangegangen Abschnitt definierte Energie-
fenster von 58,9 — 62,9 keV aufsummiert und in einem zweidimensionalen Bild in Abhédngigkeit
der Zellspannung fiir die unterschiedlichen Proben dargestellt.

In Abbildung 88 ist der ortsaufgeldste ,Grad der Entladung” fiir die ausgewéahlten Akkumulato-
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Abbildung 88: Untersuchung zur Degradation von Li-lonen Akkumulatoren mittels EDXRD-
Rasterscan: Die Abbildung zeigt den ortsaufgelosten, gemessenen ,Grad der Entla-
dung” (Falschfarbenskala - Integration iiber den Energiebereich 58,9 — 62,9keV) in
Abhingigkeit der Zellspannung fiir verschiedene Zellen mit unterschiedlicher Zy-
klenzahl. Probe A3 weist nach Erreichen der Entladeschlussspannung von 3V noch
vergleichsweise grofiflichige Areale auf, in denen scheinbar keine Entladung statt-
gefunden hat. Die rot gepunkteten Markierungen kennzeichnen die fiir eine CSCT-
Rekonstruktion verwendeten Schichten.

ren A2, A3, N1 und N3 in Abhéngigkeit der Zellspannung gezeigt. Es lassen sich deutliche Unter-
schiede im Entladeverhalten bei den einzelnen Zellen feststellen. Es lasst sich errechnen, dass das
Verhiltnis der integrierten Intensitdten (bzw. der Peakpositionen des (002)-Graphit-Reflexes) im
vollstindig ge- und vollstandig entladenen Zustand eine Proportionalitit zur verfiigbaren Entla-
dekapazitit der Zelle aufweist. Weitergehende Untersuchungen hierzu und moégliche Riickschliis-
se auf den state-of-health der Akkumulatoren sind Gegenstand aktueller Forschung[210]. An die-
ser Stelle soll der Fokus jedoch auf das Entladeverhalten der degradierten Zelle A3 gelegt werden.
Anhand des Streuprojektionsbildes wird bei dieser Zelle deutlich, dass grofsflichige Areale von
mehreren Quadratmillimetern existieren, in denen die Li-lonen nicht aus der Graphitelektrode
deinterkalieren, sondern die Zelle teilweise im geladenen Zustand verbleibt. Die Ursache hier-
fiir konnte in der Ausbildung einer parasitdr vergrofierten SEI-Schicht liegen, welche lokal den
Transport der Li-Ionen verhindert.

Zur weiteren Untersuchung dieser Areale wurden CSCT-basierte Messungen an den ausgewéhl-
ten Zellen N1 und A3 durchgefiihrt. Die fiir die CSCT-Rekonstruktion verwendeten CBCT-Schicht-
bilder sind in Abbildung 91 a) bzw. b) dargestellt. Die CBCT-Aufnahmen wurden bei Réhrenpa-
rametern U = 150 keV und I = 1 mA generiert. Es wurden jeweils 3 Bilder in jeder der insgesamt
720 Projektionen aufgenommen und gemittelt. Die FDK-Rekonstruktion wurde anschliefsend bei
einer Voxelgrofle von 50 pm ausgefiihrt. Es lassen sich keine signifikanten Unterschiede zwischen
den beiden CBCT-Bildern a) und b) erkennen. Der Elektrodenabstand betrédgt lediglich ca. 300 pm,
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(a) Entladekurve der Akkumulatoren A3 (rot) und (b) Vergrofserte Darstellung des EDXRD-Rasterscans
N1 (schwarz). der Zelle A3 bei < 3V.

Abbildung 89: Teilabbildung a) zeigt die Entladekurven der Akkumulatoren A3 und N1. Die Degra-
dation der Zelle A3 wird bei dem Vergleich zur Zelle N1 deutlich sichtbar. In b) ist
eine vergroflerte Darstellung des Rasterscans der am stiarksten degradierten Zelle A3
zu sehen.

dennoch ist die gewickelte Elektrodenstruktur gut zu erkennen. Das rekonstruierte Bild eignet
sich als Eingabedatensatz fiir die CSCT-Rekonstruktion.

Die CSCT-Sinogramme wurden mit 15 Winkelschritten bei einer Translationsschrittweite von éy =
0,05 mm aufgenommen. Die Spektren wurden {iiber 4 s bei einer maximal auftretenden Zahlrate
von 1,6 x 10?> Quanten pro Sekunde (in dem rekonstruierten Energiebereich) aufgezeichnet. Re-
konstruiert wurden die CSCT-Bilder im Anschluss auf einem 400 x 400 Pixel grofien Raster im
beschriebenen Energiebereich von 58,9 — 62,9keV fiir k = 0 bzw. k = 0,5. Zum Vergleich wur-
den zusétzlich Rekonstruktionen mit einer niedrigeren Ortsauflosung auf einem 100 x 100 Pixel
grofsen Raster berechnet.

Die CSCT-Rekonstruktionen der vollstindig ge- bzw. vollstindig entladenen Zellen N1 und A3
sind in Abbildung 90 (bzw. bei geringerer Ortsauflosung in Abbildung 91) dargestellt. Die Re-
sultate bestdtigen die Beobachtungen, die mit Hilfe des EDXRD-Rasterscans gemacht wurden.
Im Vergleich zu diesem (Abbildung 88) wird bei der CSCT-Rekonstruktion jedoch der ,Grad der
Entladung” innerhalb einer Schicht ortsaufgelost dargestellt. Es ldsst sich nun erkennen, dass im
Vergleich zu der Rekonstruktion des Scans des intakten Akkumulators N1, die Rekonstruktion des
Scans von A3 eine stark inhomogene Grauwertverteilung aufweist. Insbesondere zeigt sich, dass
bei der degradierten Zelle der Interkalationsprozess der Li-lonen im mittleren Bereich des Akkus
gestort ist. Moglicherweise begiinstigen hier die geringeren Biegeradien der aktiven Elektroden
eine Fehlformation der SEI-Schicht[209].

Weitere Details und Ergebnisse dieser Studie sind in [211] zu finden. Es ist anzumerken, dass
bei der Untersuchung lediglich der (002)-Reflex der Graphitelektrode zur Auswertung herange-
zogen wurde. Weitere Peaks im Beugungsspektrum der Zelle lassen sich auch zur Darstellung
von relevanten Zellparametern verwenden. Abhingig von dem verwendeten Material der posi-
tiven Elektrode konnen hier dhnliche, ladezustandsabhéngige Gitterveranderungen beobachtet
werden[212][197][213][214].
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(a) N1, geladen. (b) N1, entladen. (c) A3, geladen. (d) A3, entladen.

Abbildung 90: Rekonstruierte schichtaufgeltste Darstellung des , Grad der Entladung” der vollstan-
dig geladenen Zellen N1 und A3 in den Teilabbildungen a) bzw. c) und der vollstandig
entladenen Zellen in b) bzw. d). Die CSCT-Rekonstruktion wurden bei k = 0,5 durch-
gefiihrt. Die Schichtpositionen sind in Abbildung 88 markiert dargestellt.

(a) N1, entladen. (b) A3, entladen. (c) A3, geladen. (d) A3, entladen.

Abbildung 91: Die aus der CBCT-Rekonstruktion extrahierten Schichtbilder der Zellen N1 bzw. A3
sind in a) bzw. b) dargestellt. Teilabbildung c) und d) zeigen CSCT-Rekonstruktionen
analog zu denen in Abbildung 90 c) und d), jedoch auf einem groberen Rekonstrukti-
onsraster von 100 x 100 Pixeln.
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ZUSAMMENFASSUNG UND AUSBLICK

Mit Hilfe der energiedispersiven Rontgenbeugung wird die Verkniipfung zwischen den Berei-
chen der Rontgenanalytik und Rontgenbildgebung ermdoglicht. Die Verwendung von Rontgen-
streubildgebungsverfahren erlaubt es, neue Anwendungen, beispielsweise aus dem Bereich der
Medizin, der zerstorungsfreien Priifung oder der Flugsicherheit, zu erschliefsen. Nichtsdestotrotz
stellen sowohl die Kosten eines XDI-Systems als auch die vergleichsweise hohe Dauer bzw. Dosis
eines Scans kritische Grofien dar.

Im Rahmen dieser Arbeit wurde daher die Idee verfolgt, gewthnliche CT-Anlagen durch ei-
ne Rontgenstreubildgebungsfunktion zu erweitern. Im Gegensatz zu den , klassischen” CSCT-
Systemen, bei denen eine parallele Transmissions- und Streudatenakquisition stattfindet, wird
hier allerdings der Weg eines sequenziellen Scans gewdhlt, um die Rekonstruktionen aus der
Transmissionscomputertomographie als a-priori Wissen fiir die CSCT-Rekonstruktion zu nutzen.
Es konnte anhand simulierter und realer Messdaten gezeigt werden, dass mit der entwickelten
algebraischen Rekonstruktionsmethode unter Verwendung einer 11-Minimierung die Anzahl der
bendtigten CSCT-Sinogrammdaten um bis zu 80 % reduziert werden kann.

Das in dieser Arbeit vorgestellte und entwickelte System kombiniert ein gewohnliches Kegelstrahl-
CT mit einem kohérenten Streu-CT in einer Nadelstrahlgeometrie. Hierdurch wird Streubildge-
bung mit einer Ortsauflosung im Milli- und Submillimeterbereich ermoglicht. Als neue Anwen-
dungsmoglichkeit wurde die schichtaufgeldste Untersuchung des Ladungszustands von kom-
merziell erhiltlichen zylindrischen Lithium-Ilonen Akkumulatoren demonstriert. Bei Untersuchun-
gen zur Degradation der Akkuzellen konnten Verdanderungen mit Hilfe der Streubilder festgestellt
werden, welche mit klassischen Bildgebungsverfahren nicht zugianglich sind. Diese Information
konnte im Bereich der Akkumulatorforschung von Nutzen sein. Im Vergleich zu direkten, d.h. mit
restriktiverer Kollimation messenden, XDI-Systemen wird durch die Verwendung der CT-artigen
Datenakquisition in Kombination mit der Rekonstruktion eine isotrope Ortsauflosung ermoglicht.
Es wurde gezeigt, dass hierdurch Anwendungen zur Identifikation unbekannter Substanzen auf-
grund geringerer Teilvolumeneffekten profitieren konnen.

Im Hinblick auf die stetig steigende Nachfrage von medizinischen und industriellen Kegelstrahl-
CT Anlagen, machen kosteneffiziente Streu-CT Erweiterungen eine Ausweitung des Anwendungs-
spektrums denkbar. Die aktuell noch vergleichsweise hohen Anschaffungskosten von energie-
dispersiven Halbleiterdetektoren samt zugehoriger Auswerteelektronik stellen dabei allerdings
noch ein Hemmnis dar. Ausschlaggebend konnte hier insbesondere die aktuelle technologische
Entwicklung im Bereich der medizinischen Computertomographie sein: Namhafte Firmen, wie
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etwa Siemens oder Philips, haben die baldige Verfiigbarkeit von multi-spektralen CTs (z.B. fiir
die K-Kanten Bildgebung[102]) angekiindigt. Vielversprechende Resultate der ersten Prototypen
wurden bereits veroffentlicht[215][216]. Durch die Verwendung von photonzdhlenden Halbleiter-
detektoren wiirden - abgesehen von einem Kollimator - keine zusétzlichen Komponenten fiir die
Integration einer Beugungseinrichtung in ein derartiges System benotigt.

Ebenso sind weitere Anwendungen im Bereich der Flugsicherheit denkbar. Nach aktueller An-
kiindigung der Firma Smiths Detection[217] sind CT-basierte Handgepackscanner auf dem Markt
verfligbar und werden bereits eingesetzt. Hierdurch konne das sonst notwendige Herausneh-
men von elektronischen Gerédten und Fliissigkeiten aus dem Handgepéck vermieden werden.
Diese Systeme liefsen sich beispielsweise durch ein VOI-basiertes Aufnahme- und Rekonstruk-
tionsverfahren, um eine XDI-Funktionalitdt erweitern. Die potenzielle Performance eines derar-
tigen Zeilendetektor-Systems konnte mit der im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Simulation
bestimmt werden. Methoden zur Reduzierung von Metallartefakten in der klassischen Transmis-
sionscomputertomographie stellen einen vielversprechenden Ansatz zur Verminderung texturbe-
dingter Artefakte in einem Streu-CT-System dar.

Abhiéngig von der konkreten Scanaufgabe kann ebenfalls eine komplett dreidimensionale Rekon-
struktion Gegenstand zukiinftiger Forschung sein: Es wurde in der Arbeit gezeigt, dass Rekon-
struktionen, welche die spektrale Korrelation benachbarter Pixel berticksichtigen, hhere Rekon-
struktionsgiiten aufweisen als zweidimensionale energiekanalweise Rekonstruktionen. Durch das
Einfiihren von ,spektralen Basisfunktionen” ist daher eine weitere Verbesserung des Signal-zu-
Rausch Verhiltnisses bei der Rekonstruktion zu erwarten. Haufig lassen sich die zu rekonstruie-
renden Spektren mit wenigen Basisfunktionen beschreiben. Als Beispiel ist hier die Untersuchung
der Li-Ionen Akkumulatoren zu nennen, bei denen in der prasentierten Studie lediglich eine Peak-
position von Interesse war.

142



Anhang

143






ANHANG A

BEUGUNGSANLAGE
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(a) Kombiniertes EDXRD-CBCT-System. (b) Multi-Lamellen-Beugungskollimator.

Abbildung A.192: Fotos des kombinierten EDXRD-CBCT-Systems a) und des im Fertigungsprozess

befindlichen Multi-Lamellen-Beugungskollimators b).

A.2. Materialien (GATE)

146

Name Dichte / g cm? Zusammensetzung

Blei 11,4 Pb
Cadmiumtellurid 5,85 CdTe
Eisen 7,87 Fe
Germanium 5,32 Ge
Luft 1,29 x 1073 75,5%H -23,2%0 - 1,3 %Ar
Kapton 1,42 H10C22N, 05

Wolfram 19,3 w

Tabelle A.24: Ubersicht der in der GATE Simulation definierten Materialien
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